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MnF;-uiin 3;71eKTpOH 60JI0H COPOH30H OYTIIMAH TOOII00JIOJ

H. Tesxapran, 2K.IlaBaacam6yy, JI.OuxTep, I'.Illunarapou, 5.Bypmaa
Moweoa Yacoin Uz Cypeyyav, Pusux ODaexmponurutin Cypayyap™

Bud 9ms ascaaap MnFa-utin 3apum Pudur wunsnc wanapyydvie ab-initio waemvin GyHKyuOHaIbIH

apea wapseasn CRYSTALYIS woduiin mycaammxcmatizaap cydasiaa.

Yynd saexmponvt ysmseutin

HAMULH MYSIAM, IAEKMPOHDL 30HbL OYMIY, OPUALUOHDL 30H, MOABULH Ha2m, DPepmu IHEP2U, 0040H
Hutim anepautic MooyooaNe Taaamat 30ubl ep2enutie modoprotinoe. Men muyynut cOPOH30H WUHMNC
YAHADP, AGHMAUPEPPOCOPOHION MOAOEUT2 CYIAAT 30PUA200p Ta3eaapaazoman 6uu, Xapmpe- Pokutin
apea TIPI2AIH CnuHUl Haemutin 3ypazaanbie 6atieyyascan 662000 M0 6YL 34eKMPOHYYILIH TY6HO

FayCCblH 6a3UC 0A0HAORHIE AULURAAG.

KBAHT MEXAHUKWUWH AB-INITIO
TOOIIOOJIOJI

OpunH yen KPUCTAILIH YHICHH TOIOBUNH
GU3UK XUMUIH IMUHX YaHApeID ab-initio xBaHT
MEXaHUKWITH TOOIOOJIIBIT X3P3TJIAH 60moxX OypaH
OOJIOMIKTON  IOM. Wx3HX TOOWLOOHBI Yp OYVH
OYHTYYA TYPIIAITBHIH VP OYHTON HUIIDI OHISP
HAapUABWIANITAN TOXUpU OaiHa I[Hxmss 3apum
TOXUONAONN TYPUIIMITAAC SIraaTal yp [OYH
rapax Hb TYyXaWH CUCTEMUWH XYBbA TOOLOOJIILIH
TapaMeTpYyZ OHOBYTON COHTOTZOOTYHTAM XOJI-
GooTol Gailk 6GOMOX M. ONEErICeH TeNOBUIH
XYBBI KBAHT MEXAHUKWIH TOOIOOJILIT XWX
TYAIPTISX Hb HUISO  TOBOITIM. Yuup Hb
KPUCTAJIA TaOHBI XV4U VATIUICOHTINA XOIO600TON
TyXallH CUCTEMUH CUMMETpP ajmaromar. [ 'sxmss
3apUM  HOT apra XopormdH  (xkummanten  "cy-
nep Top") 3apUM HAT IINHXK YAHAPHIT TOOIOOJ-
COH Oaiinar. Bun sximsn MnFo-uitn  yuno-
CHH TONOBUIH 3apUM IINMHK UAHAPHIT TOOIOOTIOX
OOJIOH TYPIIUITHEIT OHOBUTOH OOJIrOX 30PUITOOD
3apUM TYPIIWITHIH TOOLOOT XWX TYAIITTIX
30PUIITO TaBbCAH IOM. CyynuitH yenm KBaHT
MEXaHUKANHH TOOIOOJIIBIT  KPUCTAJI  CUCTEMI
XUIX OJIOH IPOTPaMMaac XapbLUAHTYH THPTYYIIdX
TeBmMHA gBaa mporpaMMmbi HAT 6on CRYSTAL
kon oM[2]. MnFy-mitn XyBba 3apum HOT QUMK
IIIHX YaHAPBHIT KBAHT MEXAHUKUIAH TOOIOOJIIBIT
ammrnal [3] xwmiicoH Gaiimar W GYypsH TYHAISA
TOOIIOONION XapaaxaH Oauxryil OGaina.  Witmn
SHOXYY AXKJIBIH TOJI 30pmiro 0oyl OMmHWH Iaarr-
OBH CyOAITaaHO IMaapajIaraTall 3apuM IITHHK
YaHAPBHIT KBAHT MEXAHUKUNH apraap TOOIIOOIOX
Gaimaa. CRYSTAL kom HB 5J€KTPOHBI IOJI-
TUOHBI (DYHKIT OOJIOH YHICSH TOJIOBUMH SHEPTUITH
ab-initio KBAHT MEXAHWKUITH TOOIOOJIIBIT TYIIIT-
mmer 6ereen Xaprtpe-Pok scean Koxu-MIsmuiia
XaMEeJIbTOHUAHYYABIT X3PITI3A3T. YT HIPOrpaMM
Hb KPHUCTAIIBIH OYX CUMMETPUWH XYBbI KBAHT
MEXaHUKMH TOOLOOT XWINK XYBUNH yTra OOJIOH
XYBUITH QYHKIUHT OJICHOOD 3apuM (GU3WK IITIHK
YaHAPBII OHOJIOOP TOOIIOOIOX OOJIOMMKHUHT OJIrOo-
mor. YYHI KPUCTAIUIBIH 30HBI OYTOIl, TOIOBUIH
HAT'T GOJIOH PEHTTeH Ialparuitd Oy THuiH GaxTop,
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SJIEKTPOHBI HAI'TBIH TYI9JIT, 3JIEKTPOCTATHK IIO-
TEHNUAaJ, COPOH30H OYTAI I'SX MAT OJIOH IINHXK
YQHAPBIT TOOIOOJIOX OOJIOMKTOW. YYHUN TYJII
TyXalH Cy[IjlaXx KPUCTAJIBIH TeoMeTp OOJIoH
CIMMETPUWH OTeTrIIYYI MOH aTOMYYOBLIH XyBbI
0azuc OnoHAOryyn OOJOH TOOH TOOLOOHBI HAap-
UNBYIAT 39DPTUNT aryyaCaH OPOJTHIH (QANIbIT
Oonmak erex Imaapanarataii. Ilapaa HB mOJ-
THOH GQYHKIIMHAH TOOLOOJIIIBIT XUUX OSreen MHTIC-
HO3D TYXalH KPUCTAIIIBIH 3apuM GU3UK IITMHXK Ja-
HAPBIT TOOLOOIOX GomoMxkToit GonHO[2]. Xaryy
OneniiH (QU3NKUIH Cy[AJIraaHn MXHIBUINH XOED
eep TepauiiH ab-initio yemsx XaMeIbTOHUAHBI
DYHKIYyOBIT  X5POTIISIAT. D> up Xaprpe-
Dok GONOH HATTHIH GYHKINOHAIINNIH apryyd OM.
HsarTem GyHKUMOHATMAH apraa 5JIeKTPOH- BJeK-
TPOHBI XAPWINAH YHITWIINHH X3C3T OO0JIOX KO-
ppensanuiiE OOJIOH CONWIIIIBIH SHEPTUHUT OUPOJI-
IOOJIOX apraap Toonoosnnor 601 Xaptpe-Poxknita
apran 5JeKTPOHBI COJIMIIIIBEIH SHEPTUHT TOOIOT
6a KOPPENSIUiH X3CTUUT Y TOOLIOT. XapuH
Tycraapsjard COPOH30H CHCTEMHUHNH CyOaJraaHn
Xaptpe-DoxnitH aprblH COUH-YI Xs3raapiiarnax
xonbopuitir amurnanar(3].  Bun sy ymaa cuc-
TEMUIH XYBUHH IIMHXK YAHAP GOJIOH TOOIOOILIT
wiyy OOmwTOl, HApuiBUIAITAal OONTOXBIH TYJIL
HATTHIH GYHKINOHAINIH APTBIH JIOKAJI XOJIUMOT
GOYHKIMOHAINIAT ammriacad GomHo [4].

MnF.-UH BYTDII

MnF; HL COHUPXONTOW ONTUK OOJIOH COPOH-
30H MIMHXK YaHAPTal 0a THPIUMH YHTWIIIIIP
gBarmazk Oairaa OYTHUWITH ©OPUISNITUNT CYI-
Jaxaj Mall TOXHPOMMKTON XSam6ap CUCTEM IOM.
MnFy kpucTtani Hb TeTPAroHATIL PYTUIE OYTISI
kpuctammxoar ABs xsn6spuiid Hor s 66reen aH-
TUGEPPOCOPOH30H MINHK YAHAPTAN TyCraapiiard
maTepuan oM. Orropryiin rpynn Hb P4y /mnm
00HO.

Masnraunu (Mn) atom ub 5r91 TopsiH (0,0,0) 60m10H
(0.5, 0.5, 0.5), ®Topem (F) aromyyn 86 (1 +u, 1+
u,0) Gomon (0.5 £+ u,0.5 £ u,0.5) weryym msp
opmmmx 6a BHA U-UHH yTra HE oiposnooroop 0.3
Gaimar [1]. TyyHuil KpuCTaI CUCTEM Hb TETpar-
oHasb Gereen a = b = 4.8736A, ¢ = 3.3A, a = =
909, v = 120" Toprm mapameTpyyarsit. MnFo-uita
Heitnmita TemmepaTyp 67°C 6ereen yyH33C m0OII
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3ypar 1: MnFa-utin kxpucmadin 6ymaty,

aHTUdHEPPOCOPOH30H IINHXK YaHaprTai. Kpucrasmn
6yTumiir 3ypar.l-n y3yymoe. Owum Mn-muit atom
6ypuiir Torpcon F-uita 6 aToMyyn HURIK OKTa’ap
Yycmar.

IIDHOBIMUH HAITHIH TYIDJIT

CRYSTAL =®Bp 5I€KTPOHBI IISHSTUIH HAT THIH
TYTJIATAUT OYPHIH aTOMYYOBIT HalpCaH XaBTTANH
XyBBI TOOHOOMK danmmar. MNnFo-uiin sirasap
37IEKTPOHBI TYT3IITUHAT TOOIOOICOH IBHATUNH HAT-
THIH TYTSJITI5C ATOMBIH CYIEPIO3NOUHH 3apIMaap
OalryynacaH IHATUWH HATTBIH TYTAJITUUT Xacaxk
Gairyynas(3ypar.2a).

Ap(7) = pe(T) — ps(7) (1)

3ypar.2a-aac xapaxan Mn-Fy xon6oocwn maryy
Fo-witn 1moHSTUIH TYTOAT TyAMIIIpcaH Oaixan
Mn-F; xon6oocwrn xyeea F-nite msHsrnits TyraaT
XOJIGO0COHI00 TIEPTEHANKY ISP UUTTIHIIA TYHIIINIp-
can OattHa. OHO W3OMIYTaMYYIObH XOOPOHIOX
3ait 0.01339 A~! Gommo.  Mn-Fy xomGoocen
ypr 2.1021A 6011 Mn-F; xom6ooce ypr 2.1281A
OaiiHa. DTOPEIH ATOMYYOBIH 5Pr3H TOWPOH
IaXb IPHATUNH HATTHIH TYLYJIT 6P eep Oaii-
raa #b crartuk dAu-Temmepuiitn >dhdexkTuita yi-
MaacC OKTad’Ap TaXkcaHaap Taiybapiarmana. Mewn
HUNT 5JIEKTPOHBI IIDHATUNH HATTHIH 3yParjagaac
(Bypar.26) 6ac sH3 yp OYH axKuriarmaxk OaitHa.
Bunuuit Toomooroop rapcan yp ayH Oycam [3]
OHOJILIH TOOLIOOTOH CAfiH Taapdu GaiiHa.

30HBI BYTJII BOJIOH TOJIOBUIH
HATT

30HEI 6YT5II 6OIIOH TOIEBUIH HATT Hb HAXUII-
raaH DaMKyyjaxX dyagBap OOJOH OMTUK IITMHXK Y-
HAPYYOBIT TOOOPXONIOX YHACSH OWITONTYYHA FOM.
MnFs-uiin 30ub1 GyTIUIAT 3ypar.3-o Y3VYI9B.

7

~

Bypar 2: Fo—Mn—F taémeaiin a) g42a6ap ysua2utin
HACTBIN Y234, 6)HUtim yanI2Ulin HIZMbIH Y234,

Oun Fg-up ®epmu smepru 6ommo.  MnFo-uita
XYBbII HATK TODP OAaXb aTOMBIH TOO 6, HUAT
oypxyymuiita Ttoo 30, 106 aTomMbIH opbGuTamTaii
Oereen 44 Hb TOMUWH 5SJEKTPOHBI 30H OaiiHa.
OuH5 TOXMONIONI BAIEHTUIH 30HBI OpOWl Oyi0y
®epmu sHepruiin yrra Hb Ep = —1.140E[a.u]
6011 cucTeMuiiH HUiT sHepru £ = —2623.5206[a.u]
GartHa. 3ypar.l-m y3yyJICOH HOMK TOPH Xaprajisax
MnF2-uits 6pUITMOHBI 30HBIT 3ypar.4-T Y3VYII9B.

MnFy-uitn 5ra;m TOPBIH ypBYY OITOPIYH MOaxXb
nypcmsn  6ywoy bpunnmoser  30HBIT  GARryyIK
TYYHUH TOOOPXOM CUMMETD UUTJIAIYYIUNH XYBbI
@depMy TYBIIHUI OUPOIIOO 30HEI OyTumiiH (36-
51) roomoor xmiicsn (3ypar.3) Gereem 5HS Hb
MONITMOHBI BEKTOPBIH OT'TOPTYUI SHEPrUMH yTTHIT
TOOOPXOWIK OallHA I'ICAH YT IOM.
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3ypar 3: MnF2-uiin Pepmu meoswnuti 0lipoay00L 30HbL
epeen

3ypar 4: MnF2-utin 6puaiuonsl 30mbl 3ypaz

b= 2oz S [ by Bag B s, B8l — ¢ (1)

pa(©) = Y pule) 3)

HEA

Ptot(€) = ZﬂA(f) 4)
A

OHIO CYYIUYMiH HUMIOSPT 5T TOPBIH OYyX aToM

TOOIIOTIOHO. OJHD Hb TYXaWlH SHEPTUNH 30HYYI

133D 37€KTPOH OPIINH Gafix MaraAjajbll 3aa0ar.

CIIMHUWM HATTHIH TYI'SJIT

CnuH 1951195 XapCcaH 5CBYJI COWH OOOIIOO
UUTIICHH HIEKTPOHYYOLIH XYBbI AJIEKTPOHBI HSAT-
TBII COUHUH TYWIMIPAIaap TOOHOOIOOr. Y VHI

78

Yuup Hb PepMu TYBITHUN ORPOIIIIOOX 30HBI Oy TAII
Hb GU3NK MMWHX YAHAPBID TONOPXOMJIOX X3C3T
oM. OHIBAC XAAITTAN 30HBI OPrOHUNAT TOHXOPX-
oijiox 6omomak rapaar. Witmasc MnFo-nitn xaamT-
Tait 3086l epren E = 3.05[eV] 6omoxer Tomop-
xoinoB. bun yyHuiir eMHe Hb Xaprpe-DPoKnitH
offponmoosoop  Toonoonoxon E 4.56[eV]
rapu Oaiican 6a 36pYYruiiH yuup HbB XapTpe-
DOoKuUITH OIPOIIOO0III BITEKTPOH-3IEKTPOHBI XapPIII-
MaH YIWTWIBINUT TOOIIOTTYUTAH XOIO00TON IOM.

DFT

0.400 =

0200 f=

E/au.

0.000 |~ -
E.Feri.nox

0200 = -

0.400 |- -

GAMNMA X [

3ypar  5: MnFs-utin  6pusiuonbt 304 093P
Mam0I324320CH modopzoti cummempuiin
YUASAYYOUTH 0QR2YYT FACKMPOHDL 30HbL OYMIY.

3apuM TEIEBYYOUIH XyBbI OJICOH YD MIYHTOI
TOXUpPYU OamHa. Men 6mm 571€KTPOHBI 30HBI
OYTIO Xapraja3aX TeJIOBUIH HATTHIT TOOIOOJIK
oncon (3ypar.5). HuliT Tenesunita HATT pio(€) HB
aToMbrH pa(€) 6OOH OpOUTAINBIH P, (€)-NilH HST-
Taap mapaax danpganTan TOOOPXOWIOrAIOT.

(2)

TOATHOPUAH HUAIOSP HbL BAJIEHTUNH HIEKTPOHBI
HATTHIT TONOPXOWINOT OO sIraBap Hb CIUHUM
HSTTBIH TYTOITHAT WISPXUNIAST. DHOSC OUm yT
CICTEMUNH CINHAN TYRIINIPATILIT Xapax OOIOMK-
Toit Gomox oM. buon MnFs amTudeppocopos-
30H TOIOBUNT CYOJIaX 30PUITOOD XI3TaapiarIMat
6ur XapTpe-PoKuitH apra X5paoridH CIUHANA Hr-
THIH 3yPArTaB (3ypar.7) MOOpX TATIIITTAINSP
banryynas:

Aps(f‘) = Ps] (f) — Pst (ﬁ (5)

CuvHuil HATTBHIH TYCSITUIH VP IOVHT AINATIAH
3ypar.7-n MnFo-uilH COpPOH30H GYTIWIAT Xapyy-
J1aB.

OHIH5C Xapaxa 5T TOPLIH OPORHYYI 95D Gaip-
nacad Mn-Huil AaTOMBIH 3JIEK TPOHY YT WKIII, XAPUH
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Total DOS

8.774E+02 |- -
Dos

(arb. un)

5.849E+02 |- -

2.925E+02 |-

0.200 0.400 0.600

Bypar 6: MnFa-uilin anepeutin 3onyydad zapeaisax
MeAeBULH HI2M.

Bypar 7: MnFs-uwiin [110] wueasa 03z cnunut nazmoin
myesam.

TOPLIH TOBO Oaiipmax Mn-HU@ aTOMBIH 3ieK-
TPOHYYOBIH TYWIIIPAa €ep Oalraa Hb Xaparmdax
Gaitna. Oud Hb MnFo-milr anTudGEppPOCOPOH30H
MINHXK YaHAPTAUr Xapyymk Oairaa 6ereem To-
DBIH OpOMH aTOMyyABIH 57eKTpoHbl crmH [001]
YUTINA 5153, TOPBIH TOBUNH ATOMBIH 3JICK-
TPOHYYO HOOOMI YWUIVIACAH COUHUNW TYNIMIPATITAN
Gajiraar Xapyy/mk OaiiHa. OH> OHOJBIH VP IOVH
TYPIIAIITHIH YP OYHTI Ir Taapu GaiiHa.

OYTHOIJIT

Bun »suy axnaap MnFo-uitn  3apum  ¢usux
INMHXK YaHAPHID ab-initio KBAHT MEXAHUKUNH
apra xopsrmHE CRYSTAL98 mporpaMMbIH TyC-
MaMXTairaap cymannaa. YYHIO SATaBap Siek-
TPOHBL IIPHSTUNH HATTHIH TYIJATAUTD OGalryyik
YT CUCTEM O3X IPHSTUNH TYDIITUNH nedopMaubn
cratuk Ju-Tennepuitn 5dpdexkTsdp TaiabapIaxk
GaitHa. MeH 30HBI OYTSII, TOIOBUNH HATT 35PLUAT
syparnax MnFo-milH XaaaTTall 30HBI ©PTOHUIT
E = 3.05[eV] rox TomopxoitoB. DH3 KpHCTAJ-
JIBIH COPOH30H IIMHXK YaHApP, aHTUGEPPOCOPOH-
30H TOJIOBUNT CymJIaXX HAM TeMIepaTypT AHTU-
heppOCOPOH30H MUHXK YaHAPTAR GOIOXBIT Xapyy-
nas. Kpucrannorpadum [001] uurmsnn kpucrania
TOpBIH TeBUIH Mn atoMm (moomoo xapcan) Gy-
cam Oywoy opounyyn moep Oaiiraa Mn aromyym-
Tail (mPsImd XapcaH) aHTUIAPAIUIENb CIHUHTOM
OOJIOXBII OHOJIOOP TOHOPXOUIIOB.
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