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������������ ������� ��������!� �����������" #���������$� ������!% ���!��&' (�) 
LaZnAsO1–� �� ���������" �!*� ZrCuSiAs *�! � = 0,11 ! 0,44 *� ��)��+����/ ab initio 
���2����. ����)���, 2�� ��!%�!� �!�������&' ������!" �� #���������� ������!� �����-
'!�/���!2���!' (�) #��!�������� ��!%�!3 #���������$� ��*����, � )��%����% ��/*��-
��6!% *��!�'��!� �����! ���������&' ������ [La—O] )� �2�� !)/����!% )����������! 
�����%�!" ���/�� �������.  
 
DOI: 10.15372/JSC20160425 
 
� ! " # � � $ �  % ! � � �: 1111 (�)&, �����'!�/���!%, ab initio /����!�����!�. 

 
?!)!��-'!/!2���!� ���"���� ���!��&' (�) �� ���������" ZrCuSiAs (��� ��)&���/&' 1111 

(�)), � 2�������! ���!�����!��� ! ���!'��+��$��!��� LaZnAsO, YZnPO, LaCuSeO, LaAgSO  
! �.�., ���)&��3��% ���+/� 2�����!���+�&/! � ��!%�!3 ��$!�����!% ! �����'!�/���!! �����-
���!� ������$� ������� ���������&' ������ #�!' ����!���!" ! ����!�!��+��" ����!�& /��-
���/�&' ��%)�" [ 1 ]. ����)����!� �����'!�/���!2���!' *� �!������� ���!��&' 1111 (�) �� 
�������$� ���/��! *��������%���+ /�������%��&/ ��������!� �&���!' )��2��!" #���$!! (��-
/!�����!% � �!' �!�������&' ������!" [ 2 ], ������ � �������" ������ [ 3 ] ����G����+ � �!�-
��)� �������� LaZnAsO1–� (x = 0,1—0,35), � ����� � ��)��+����' !���������!" !' #������*��-
�������! ! /�$�!��&' ���"���.  

H �����%G�/ ����G��!! ������ �������3��% ��)��+���& ab initio /����!�����!% #���-
������$� ������!% �����'!�/���!2���!' 1111 (�) LaZnAsO1–� (/����!�����K!'�% %2�"��/! 
������� La18Zn18As18O16 ! La18Zn18As18O10 ��% � = 0,11 ! 0,44 ��������������). ���2��& )����" 
��������& �&*���%�! �*!�-*��%�!)�����&/ /�����/ FP-LAPW (��� Wien2k [ 4 ]) � ����G��-
��" $���!�����" �**����!/�6!�" (GGA) ��/����-������%6!����$� *����6!��� � (��/� PBE 
[ 5 ], !�*��+)����! ����� k-��2�� 9�9�12. ��% ���' ����/���!���/&' �!���/ ��� �����+�&� 
���/�&� /�$�!��&� /�/���&, ��� ! *���&" /�/��� /����!���/�" %2�"�! �� *���&K��! 
0,01�B, ! �*!�-*��%�!)������� ��K��!� *� ��G����� �'��!���+ � �*!�-�$���!2����/�. 

�)������, 2�� !����+��% (�)� LaZnAsO %��%���% *�%/�)���&/ *���*������!��/ � ���2��-
��" K!�!��" )�*��G����" G��! (TU) �0,65 #H [ 1 ]. ������� �� ��������" *����& (H�) ��-
������� *��!/�G�������� )�*������&/! As4p- ! Zn3d-�����%�!%/!, � ��� )��& *�����!/���! 
(T�) — �������&/! La5d,4f-�����%�!%/! (�!�. 1). �����% /����! ������" )��&, /���� ��!-
���+, 2�� *�%����!� �!�������&' ������!" ������ *�!���!�+ � 2���!2��/� �*����K��!3 H� 
! *�%����!3 � �����'!�/���!2���!' �������� #���������" *�����!/���!. ������ ��)��+���& 
���2��� )����" ��������& (�) LaZnAsO1–� ��3� *�!�6!*!��+�� !��3 ����!�� !' #���������$� 
������!%. 
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�	�. 1. ����&� (��")�	� "�') ! *��6!��+�&� ���/�&� (�$��**!������&� *� ���������&/ �����/) *���- 
                     ����! #��������&' �����%�!" LaZnAsO1–� *�! � = 0 (1), � = 0,11 (2) ! � = 0,44 (3). 
�*��K��% �!�!% — ����� �����%�!" ���/�� /������, *����!���% — ���/�� ��/������. ��!�����& ����� (��$/���&  
                                                               �����������3G!' ��!�����!2���!' �������� 

 

�� �!��� !) �!�. 1, ���!2!� ������!" � �!��������" *����K���� LaZnAsO *�!���!�  

� 2���!2��/� )�*�����!3 La5d,4f-�����%�!", ����G!' �&K� TU !�'����" /���!6&, !�&/! 
�����/!, ������!! ���)&��3� �� #��������&" �*���� �����'!�/���!2����" �!���/& ��!%�!�, 
#��!��������� �� �&��2��/�, � 9��/�"�����& ��*����. �!)���!//���!2�&� *��% ������!" 
*�!���%� � ����!���+��" *�������"�� #���������$� �*�����, � 2�������!, � ����!���+��/�� 
���G�*���!3 La5d,4f-)��& ! �������!3 *!�� !)��2��+�� �������&' �����%�!" ������� �� ���% 
T�. ��! � = 0,11 ������+ ?��/! (EF) ���!� ���!)! *������ #��$� *!��, ���������$� �� �����-
��" )��& �)��" ������+3 (�0,1 #H), *�������+ �����%�!" (��) � ������" �0,05 ����./#H, � �� 
���/% ��� *�! � = 0,44 �� )��2��!� � ����������! EF ���)&�����% �� *��%��� �&K� (�0,3—
0,5 ����./#H). _��� ��)��+��� ��2�������� ��$�������% � #��*��!/�����+�&/ [ 3 ], ��$����� ��-
����/� ������& LaZnAsO1–� *�! � � 0,1—0,2 '�������!)�3��% )��!�!/���+3 #������*�������-
��! �� ��/*������& *���*������!����$� �!*�, � *�! � > 0,3 — /�����!2����$�. 

� 6��+3 �&%��!�+ '������� ���*�������!% )��%����" *�������! � LaZnAsO1–� �&� �&*��-
��� ���2�� #((���!��&' ���/�&' )��%��� (Q) � �'�/� V�"���� [ 6 ]. H��!2!�& Q(O), Q(As)  
! Q(Zn) ��% ���' �!���/ LaZnAsO1–� �������%3� *�!/���� –1,30e, –1,10e ! +0,45e ���������-
�����, ����� !)/��%%�+ (�0,02e) ��% ��)�!2�&' ��#��!�������&' ���/�&' *�)!6!" � ��!������. 
��% !����+��$� LaZnAsO Q(La) = +1,93e, � �� ���/% ��� *�! � = 0,11 )��%�& ��!��"K!' � ��-
����!! ���/�� ������� (���)��2��& �a� �� �!�. 2, 1) ��G�������� ���!2�3��% �� #��$� )��2�- 
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�	�. 2. ��#��!�������&� *�)!6!! ���/�� �������, �����������3G!� 
��)�!2�&/ ���/�&/ )��%��/, � ��!������ LaZnAsO1–� *�! � = 0,11 (1)  
                                        ! � = 0,44 (2) (�/. �����) 

 
�!%, �������%% +1,65e, � *�! � = 0,44 )��%�& ���/�� ������� �� ���' ���' ��#��!�������&' *�-
)!6!%' (�!�. 2, 2) ��)�!2�& ! �������%3� Q(La,a) = +1,65e, Q(La,b) = +1,37e ! Q(La,�) = +0,28e. 
��! #��/ *������ )��%�� /���� ���������&/! �����/! [La—O] ! [Zn—As] ����� )��!�!� �� �, 
�������%% (�� (��/��+��3 ��!�!6� LaZnAsO1–�) �0,64e ��% !����+��$� LaZnAsO ! �0,66—
0,67e ��% �����'!�/���!2���!' (�). ����������+��, )��%����% ��/*����6!% *��!�'��!� $���-
�&/ ����)�/ �����! ���������&' ������ [La—O] )� �2�� !)/����!% )��%���&' �����%�!" ���-
/�� �������, !�&/! �����/!, )� �2�� ����!2��!% )����������! La5d,4f-�����%�!", ��������!-
��3G!' #���������3 *�����!/���+ �����'!�/���!2���!' (�) LaZnAsO1–�. 


��
�� :������+�; 

1. ����	/�� <.<., �������/	� �.:. // ����. ��������. '!/!!. – 2015. – 56, d 1. – �. 155 – 170.  
2. Hiramatsu H., Kamiya T., Tohei T. et al. // J. Am. Chem. Soc. – 2010. – 132. – P. 15060. 
3. Wang X., Guo Y., Li B., Tsujimoto Y., Yamaura K. // J. All. Comp. – 2014. – 582. – P. 241.  
4. Blaha P., Schwarz K., Madsen G.K.H. et al. // WIEN2k, An Augmented Plane Wave Plus Local Orbitals 

Program for Calculating Crystal Properties. – Vienna: Vienna Univ. Technol., 2001 (www.wien2k.at). 
5. Perdew J.P., Burke K., Ernzerhof M. // Phys. Rev. Lett. – 1996. – 77, N 8. – P. 3865.  
6. Bader R.F.W. // Atoms in Molecules: A Quantum Theory, International Series of Monographs on Che-

mistry. – Oxford: Clarendon Press, 1990. 
 




