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�®«®¯®â¥æ¨ «ìë¬ ¬¥â®¤®¬ ���� ¢ëç¨á«¥ë ¯®« ï í¥à£¨ï, à ¢®¢¥á ï ¯®áâ®ï ï

à¥è¥âª¨ ¨ ®¡ê¥¬ë© ¬®¤ã«ì ���-ä §ë ¦¥«¥§ . �¡áã¦¤ ¥âáï ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥ ®¡®¡é¥®£® £à ¤¨-
¥â®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¯à¨ à áç¥â¥ í«¥ªâà®®© áâàãªâãàë ¨ à¥è¥â®çëå á¢®©áâ¢ γ-Fe. � â¥¬

¬¥â®¤®¬ ”§ ¬®à®¦¥ëå ä®®®¢” ¢ £ à¬®¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ à áç¨â   ä®® ï ç áâ®â 

¯®¯¥à¥çëå ª®«¥¡ ¨© ¢ â®çª¥ W §®ë �à¨««îí  ���-à¥è¥âª¨. �¡ àã¦¥®  «¨ç¨¥ «®ª «ì®£®
¬¨¨¬ã¬    ªà¨¢®© ¨§¬¥¥¨ï ¯®«®© í¥à£¨¨ á¨áâ¥¬ë ¢ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ®â  ¬¯«¨âã¤ë  â®¬ëå

á¬¥é¥¨©, ®â¢¥ç îé¨å ¢ë¡à ®© ¬®¤¥ ®à¬ «ìëå ª®«¥¡ ¨©. �«ï ãç¥â    £ à¬®¨ç¥áª¨å

íää¥ªâ®¢ ¨á¯®«ì§®¢   ¯á¥¢¤®£ à¬®¨ç¥áª®¥ ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ ¨ ¯®áâà®¥ íää¥ªâ¨¢ë© ¯®â¥æ¨ «,
ª®â®àë©  ¯¯à®ªá¨¬¨àã¥â ªà¨¢ãî ¨§¬¥¥¨ï ¯®«®© í¥à£¨¨ á¨áâ¥¬ë ¨ § ¢¨á¨â ®â â¥¬¯¥à âãàë

ç¥à¥§ ª®àà¥«ïâ®à áà¥¤¥ª¢ ¤à â¨ç®£® á¬¥é¥¨ï  â®¬®¢ ¨§ ¯®«®¦¥¨ï à ¢®¢¥á¨ï. �¥®à¥â¨ç¥áª ï
â¥¬¯¥à âãà ï § ¢¨á¨¬®áâì íää¥ªâ¨¢®© ç áâ®âë ä®®®© ¬®¤ë, ª®â®à ï ®â¢¥âáâ¢¥  §  áâàãª-
âãàë© ä §®¢ë© ¯¥à¥å®¤, ª ç¥áâ¢¥® á®®â¢¥âáâ¢ã¥â íªá¯¥à¨¬¥â «ì®  ¡«î¤ ¥¬®©. �   ®¢ ï
¨â¥à¯à¥â æ¨ï áâàãªâãà®£® ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤  ª ª ¯¥à¥å®¤  á®®â¢¥âáâ¢ãîé¥© ä®®®© ¬®¤ë ¨§

¢®§¡ã¦¤¥®£® á®áâ®ï¨ï ¢ ®á®¢®¥.

�®áâ®ïë© ¨â¥à¥á ª â¥®à¥â¨ç¥áª®¬ã ¨§ãç¥¨î

¬ àâ¥á¨âëå ä §®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ áâ¨¬ã«¨àã¥âáï ®¡-
è¨àë¬ íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ ¬ â¥à¨ «®¬,  ª®¯«¥-
ë¬ ¯à¨ ¨áá«¥¤®¢ ¨¨ íâ®© ¡®«ìè®© ¯® äã¤ ¬¥-
â «ì®© ¨ ¯à¨ª« ¤®© § ç¨¬®áâ¨ § ¤ ç¨. � ¬¨ªà®-
áª®¯¨ç¥áª®¬ ®¯¨á ¨¨ ¬ àâ¥á¨âëå ä §®¢ëå ¯¥à¥-
å®¤®¢ ¬®¦® ¢ë¤¥«¨âì âà¨ ®á®¢ëå ¯®¤å®¤ . �¥à-
¢ë© ¨§ ¨å á¢ï§  á   «¨§®¬ ®á®¡¥®áâ¥© í«¥ªâà®-
ëå á®áâ®ï¨© ¢ ªà¨áâ «« å,  ¯à¨¬¥à [1–4]. �â®-
à®© ®á®¢    ¨áá«¥¤®¢ ¨¨ ®á®¡¥®áâ¥© ¤¨ ¬¨ª¨

à¥è¥âª¨ [1,5,6]. �à¥âì¨¬ ¯®¤å®¤®¬ ¬®¦¥â áç¨â âì-
áï ¯¥à¢®¯à¨æ¨¯ë© ¬¥â®¤ ¬®«¥ªã«ïà®© ¤¨ ¬¨ª¨

� à -� à¨¥««® [7], ª®â®àë© á¨â¥§¨àã¥â ¯¥à¢ë¥

¤¢ , ¯®áª®«ìªã à áç¥â á¨«, ¤¥©áâ¢ãîé¨å   ï¤à 

 â®¬®¢ ¢ á¨áâ¥¬¥, ¢¥¤¥âáï ¨§ ¯¥à¢ëå ¯à¨æ¨¯®¢  

®á®¢¥ ¢ëç¨á«¥¨ï í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨ ¢ ¡®«ì-
è®© ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© ïç¥©ª¥,    £ à¬®¨§¬ á¨áâ¥-
¬ë ãç¨âë¢ ¥âáï ï¢® ¯à¨ à¥è¥¨¨ ãà ¢¥¨© ¤¢¨-
¦¥¨ï. �  áâ®ïé¥¥ ¢à¥¬ï ¬¥â®¤ � à –� à¨¥««®
¢ á¨«ã ¢ëç¨á«¨â¥«ìëå § âà â ®£à ¨ç¥ à áá¬®-
âà¥¨¥¬ á¨áâ¥¬, á®áâ®ïé¨å ¨§ ¥áª®«ìª¨å ¤¥áïâª®¢

 â®¬®¢. �à¨ â ª®¬ ¬®«¥ªã«ïà®-¤¨ ¬¨ç¥áª®¬ ¬®¤¥-
«¨à®¢ ¨¨ à áç¥â í«¥ªâà®ëå á®áâ®ï¨© ¤® á¨å ¯®à

¢¥¤¥âáï ¬¥â®¤®¬ ¯á¥¢¤®¯®â¥æ¨ «  [8], ª®ªà¥âë¥

à¥ «¨§ æ¨¨ ª®â®à®£® ¤«ï ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¯¥à¥å®¤ëå

¬¥â ««®¢ ¯à®¤®«¦ îâ á®¢¥àè¥áâ¢®¢ âìáï [9]. � ¬¥-
â¨¬, çâ® á¨áâ¥¬ë ¯¥à¥å®¤ëå ¬¥â ««®¢ —  ¨¡®«¥¥

¨â¥à¥áë¥ ®¡ê¥ªâë ¨§ãç¥¨ï áâàãªâãàëå ä §®¢ëå

¯¥à¥å®¤®¢.
�®¢à¥¬¥®¥ á®áâ®ï¨¥ §®®© â¥®à¨¨ ¨ à §¢¨â¨¥

¯®á«¥¤®¢ â¥«ìëå ab initio ¬¥â®¤®¢ ¢ëç¨á«¥¨ï í«¥-
ªà®®© áâàãªâãàë ªà¨áâ ««®¢ [10] ®âªàë¢ îâ è¨-
à®ª¨¥ ¢®§¬®¦®áâ¨ ¤«ï â¥®à¥â¨ç¥áª®£® ¨áá«¥¤®¢ -
¨ï ¤¨ ¬¨ª¨ à¥è¥âª¨ ¯à¨¬¥¨â¥«ì® ª á¨áâ¥¬ ¬

d-¬¥â ««®¢. �® ï â¥®à¨ï, ¢ ®á®¢¥ ª®â®à®© «¥¦ â
ª®æ¥¯æ¨ï äãªæ¨® «  í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨ [11]

¨ ¬¥â®¤ �® –�í¬  [12], ¯®§¢®«ï¥â ¯à®¢¥áâ¨ á ¬®-
á®£« á®¢ ë© à áç¥â á¢®©áâ¢ ®á®¢®£® á®áâ®ï¨ï

ªà¨áâ «« , ¢ â®¬ ç¨á«¥ ¯®«®© í¥à£¨¨ ¨ à á¯à¥¤¥«¥-
¨ï í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨ [13]. �à¨ à áç¥â¥ ¯®«®©
í¥à£¨¨ ¢®§¬®¦® ¯®«ãç¥¨¥ ä®®ëå ç áâ®â ¤«ï

¢ë¡à ëå ª®«¥¡ â¥«ìëå ¬®¤ ¬¥â®¤®¬ ”§ ¬®à®¦¥-
ëå ä®®®¢” [14] ç¥à¥§ ¢ëç¨á«¥¨¥ à §®áâ¨ ¯®«ëå
í¥à£¨© ¨¤¥ «ì®© ¨ ¨áª ¦¥®© ªà¨áâ ««¨ç¥áª¨å

à¥è¥â®ª. �¬¥é¥¨ï  â®¬®¢ ¢ ¨áª ¦¥®© à¥è¥âª¥

®â¢¥ç îâ ¢ë¡à ®© ®à¬ «ì®© ¬®¤¥, ®¯à¥¤¥«ïîâ
ç áâ®âã ä®®  á ¢®«®¢ë¬ ¢¥ªâ®à®¬, ª®â®àë© á®¨§-
¬¥à¨¬ á ª ª¨¬-«¨¡® ¢¥ªâ®à®¬ ®¡à â®© à¥è¥âª¨.
�®ï¢¨¢è¨©áï ¥¤ ¢® ¢ à¨ æ¨®ë© ¬¥â®¤ «¨¥©-

®£® ®âª«¨ª  [15,16] ¢ ®â«¨ç¨¥ ®â ¬¥â®¤  ”§ ¬®à®-
¦¥ëå ä®®®¢” ¥ âà¥¡ã¥â ¢¢¥¤¥¨ï áã¯¥àïç¥©ª¨ ¨
¬®¦¥â ¨á¯®«ì§®¢ âìáï ¤«ï à áç¥â  ä®®ëå ç áâ®â

á «î¡ë¬ ¢®«®¢ë¬ ¢¥ªâ®à®¬ ¨ ¢ «î¡®© ¯® á«®¦®áâ¨

ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© ïç¥©ª¥. � ®á®¢¥ ¢ à¨ æ¨®®£® ¬¥-
â®¤  «¨¥©®£® ®âª«¨ª  «¥¦¨â ®âëáª ¨¥ ¯®¯à ¢®ª

¯¥à¢®£® ¯®àï¤ª  ª ¢®«®¢ë¬ äãªæ¨ï¬ § ¯®«¥ëå

í«¥ªâà®ëå á®áâ®ï¨© ¯à¨ á« ¡®¬ ¢®§¬ãé¥¨¨ ªà¨-
áâ ««¨ç¥áª®£® ¯®â¥æ¨ « .� ª¨¥ ¯®¯à ¢ª¨ ï¢«ïîâáï
à¥è¥¨¥¬ ¥®¤®à®¤®£® ¤¨ää¥à¥æ¨ «ì®£® ãà ¢-
¥¨ï ¢â®à®£® ¯®àï¤ª  èà¥¤¨£¥à®¢áª®£® â¨¯ . �®
¥¤ ¢¥£® ¢à¥¬¥¨ ®á®¢®© à áç¥â®© áå¥¬ë ¬¥â®¤ 

«¨¥©®£® ®âª«¨ª  á«ã¦¨«  áå¥¬  ¯á¥¢¤®¯®â¥æ¨ -
«  [15]. �¢â®àë à ¡®âë [16] ¯à¥¤«®¦¨«¨ ¢ ª ç¥-
áâ¢¥ ¡ëáâà®áå®¤ïé¥£®áï ¡ §¨á®£®  ¡®à  muffin–tin-
®à¡¨â «¨, çâ® áà §ã ®¡¥á¯¥ç¨«® ¤¥â «ìë© à áç¥â ä®-
®ëå á¯¥ªâà®¢ ¯¥à¥å®¤ëå ¬¥â ««®¢ ¯à¨ å®à®è¥¬

á®£« á¨¨ á íªá¯¥à¨¬¥â®¬ [17]. �®¤à®¡®¥ á®áâ®ï¨¥
¨áá«¥¤®¢ ¨© ¢ íâ®© ®¡« áâ¨ ¨ áà ¢¨â¥«ìë©   «¨§

¬¥â®¤¨ª¨ «¨¥©®£® ®âª«¨ª  ¨§«®¦¥ë ¢ ¥¤ ¢®

¢ëè¥¤è¥¬ ®¡§®à¥ � ¢à á®¢  ¨ � ªá¨¬®¢  [17]. � ª

¯®ª § ® ¢ [17], ¯à¨ ¡®«ìè®¬ ¯à¥¨¬ãé¥áâ¢¥ ¢ íä-
ä¥ªâ¨¢®áâ¨ ¬¥â®¤  «¨¥©®£® ®âª«¨ª  ¯® ®â®è¥-
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¨î ª ¬¥â®¤ã ”§ ¬®à®¦¥ëå ä®®®¢” â®ç®áâ¨

¢ëç¨á«¥¨ï ä®®ëå ç áâ®â, á¨« ¨ ¨¤ãæ¨à®¢ ®©
á¬¥é¥¨¥¬  â®¬®¢ í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨ ¯à ªâ¨ç¥-
áª¨ ®¤¨ ª®¢ë. � ¬¥â¨¬, çâ® ®¡  ®¡áã¦¤ ¥¬ëå  ¬¨
¬¥â®¤  ®á®¢ ë   ¢ëç¨á«¨â¥«ì®© áå¥¬¥ ¯®«®¯®-
â¥æ¨ «ì®£® ¬¥â®¤  «¨¥©ëå muffin–tin-®à¡¨â «¥©
(��-����) [16,18], ª®â®àë© ãç¨âë¢ ¥â íää¥ªâë

¥áä¥à¨ç®áâ¨ í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨ ¨ ªà¨áâ ««¨-
ç¥áª®£® ¯®â¥æ¨ « .
� ¤ ®© à ¡®â¥ ¢ëç¨á«¥  ¨§ ¯¥à¢ëå ¯à¨æ¨¯®¢

¬¥â®¤®¬ ��-���� [18] ¯®« ï í¥à£¨ï ®¤®© ¨§

áâàãªâãàëå ¬®¤¨ä¨ª æ¨© ¦¥«¥§ : γ (���). � -
â¥¬ ¬¥â®¤®¬ ”§ ¬®à®¦¥ëå ä®®®¢” à ááç¨â ë

ä®®ë¥ ç áâ®âë ¢ ¨§¡à ®© â®çª¥ ¢ëá®ª®© á¨¬-
¬¥âà¨¨ §®ë �à¨««îí  ���-à¥è¥âª¨. �ë¡®à ®¡ê-
¥ªâ  ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¬®â¨¢¨à®¢  à¥§ã«ìâ â ¬¨ à ¡®-
âë [19], £¤¥  ¬¨ ¢ ®â®á¨â¥«ì® ¯à®áâ®© ¬®¤¥«¨ ¢

ª¢ §¨£ à¬®¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ¯à®¢®¤¨«áï   -
«¨§ ¨§¬¥¥¨ï ¤¨ ¬¨ç¥áª¨å ¨ ã¯àã£¨å á¢®©áâ¢ α-
¨ γ-ä § Fe ¢ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ®â ¨§¬¥¥¨ï à¥è¥â®ç®©

ª®áâ âë. �ë«® ®¡ àã¦¥®  «¨ç¨¥ ¢ γ-ä §¥ ¦¥-
«¥§  ¬ï£ª®© ¬®¤ë, ª®â®à ï «®ª «¨§®¢   ¢ â®çª¥ W
(k = (2π/a)(0.5, 1, 0) §®ë �à¨««îí ), ¨¬¥¥â ¯®¯¥-
à¥çãî ¯®«ïà¨§ æ¨î ¨, ¢®§¬®¦®, ®â¢¥âáâ¢¥  § 
γ − α-¯¥à¥å®¤ ¢ ¦¥«¥§¥. �à¨ íâ®¬  â®¬ë¥ á¬¥é¥¨ï
¢ ¤ ®© ¬®¤¥   «®£¨çë  ¡«î¤ ¥¬ë¬ á¬¥é¥¨-
ï¬ [20] ¨ â ª¦¥ å®à®è® á®£« áãîâáï á à¥§ã«ìâ â ¬¨
â¥®à¥â¨ç¥áª®© à ¡®âë [21]. �®¯ëâª  à áç¥â  ä®-
®ëå ç áâ®â ���-Fe ¨§ ¯¥à¢ëå ¯à¨æ¨¯®¢ ¬¥â®-
¤®¬ ”§ ¬®à®¦¥ëå ä®®®¢”   ®á®¢¥ ��–����
áå¥¬ë ¯à¥¤¯à¨ïâ  ¢ ¥¤ ¢® ¢ëè¥¤è¥© à ¡®â¥ [22].
�¢â®àë ¢ëç¨á«¨«¨ ä®®ë¥ ç áâ®âë ¢ ¥áª®«ì-
ª¨å ¢ëá®ª®á¨¬¬¥âà¨çëå â®çª å §®ë �à¨««îí .
�¤ ª® ¨â¥à¥áãîé ï  á â®çª  W ®áâ « áì ¢¥

à áá¬®âà¥¨ï. �à¥¤« £ ¥¬®¥ â¥®à¥â¨ç¥áª®¥ ¨áá«¥¤®-
¢ ¨¥ ¬®¦¥â ¯à¥¤áâ ¢«ïâì ¨â¥à¥á ¨ ¤«ï íªá¯¥à¨¬¥-
â â®à®¢, ¯®áª®«ìªã ¤ ë¥ ¯® ¨§¬¥à¥¨î á¯¥ªâà®¢

ª®«¥¡ ¨© ¤«ï ®¡áã¦¤ ¥¬®© ¢ëá®ª®â¥¬¯¥à âãà®©

γ-ä §ë ¦¥«¥§  ¯®ª  ¥ ¯ã¡«¨ª®¢ «¨áì.

1. �«¥ªâà® ï áâàãªâãà  γ-¦¥«¥§ 

� £¨â ï áâàãªâãà  ¨ í«¥ªâà®ë¥ á¢®©áâ¢  γ-Fe
®áâ îâáï ¥¤®áâ â®ç® ¯®ïâë¬¨ ¨§-§  âàã¤®-
áâ¥© íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£® ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ���-¦¥«¥§ .
� [23]  ¢â®à ¬¨ ¨§ ¯¥à¢ëå ¯à¨æ¨¯®¢ á ¯®¬®éìî

¬¥â®¤  ����, ®¡®¡é¥®£®   á«ãç © á¯¨à «ì®©

¬ £¨â®© áâàãªâãàë, ¯®ª § ®, çâ® ¯à¨ á¨«ì®©

¬®¬¥â-®¡ê¥¬®© ¥ãáâ®©ç¨¢®áâ¨ ¬¨¨¬ã¬ ¯®«®©

í¥à£¨¨ ¢ ���-Fe ¯à¨å®¤¨âáï   ¥ª®««¨¥ àãî

¬ £¨âãî áâàãªâãàã. � â¥å ¦¥ ¯à¨¡«¨¦¥¨ïå («®-
ª «ì®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ á¯¨®¢®© ¯«®â®áâ¨ ¨ ¯à¨-
¡«¨¦¥¨¨  â®¬ëå áä¥à), ® ã¦¥ ¬¥â®¤®¬ ¯à¨á®-
¥¤¨¥ëå áä¥à¨ç¥áª¨å ¢®« ¢ [24] ¯®«ãç¥   «®-
£¨çë© à¥§ã«ìâ â ¤«ï è¨à®ª®£® ¨â¥à¢ «  § ç¥¨©

¯®áâ®ï®© à¥è¥âª¨. �¡á®«îâë© ¬¨¨¬ã¬ ¯®«®©

í¥à£¨¨ γ-Fe, á®£« á® [24], ¨ ¤«ï á¯¨à «ì®© ¬ £-

¨â®©, ¨ ¤«ï ¥¬ £¨â®© ª®ä¨£ãà æ¨© á®¢¯ ¤ ¥â.
�â®â ä ªâ ¬®¦¥â á«ã¦¨âì  à£ã¬¥â®¬ ¢ ¯®«ì§ã

 è¥© ¬®¤¥«¨ ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¤¨ ¬¨ç¥áª¨å á¢®©áâ¢

���-¦¥«¥§  ª ª ¥¬ £¨â®£®, ¯®áª®«ìªã ¬ë ¡ã¤¥¬

¨áª âì, ¨áª ¦ ï à¥è¥âªã, ¨§¬¥¥¨¥ ¯®«®© í¥à£¨¨
á¨áâ¥¬ë ®â®á¨â¥«ì®  ¡á®«îâ®£® ¬¨¨¬ã¬ . �«¥-
¤ã¥â ®â¬¥â¨âì, çâ® ã¯®¬ïãâë¥ à áç¥âë ¢ë¯®«¥ë

¢ ¥à¥«ïâ¨¢¨áâáª®© ¯®áâ ®¢ª¥ § ¤ ç¨,   ª ª ¯®ª -
§ ®  ¬¨ à ¥¥ [25], ¢ª«îç¥¨¥ á¯¨-®à¡¨â «ì®£®
¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï   ®á®¢¥ à¥è¥¨ï ãà ¢¥¨ï �¨à ª 

¤«ï 3d-¬ £¥â¨ª®¢ ¢®á¨â ¨§¬¥¥¨¥ ¢ ª¨¥â¨ç¥áªãî
í¥à£¨î í«¥ªâà®®¢, ¯® ¯®àï¤ªã ¢¥«¨ç¨ë áà ¢¨¬®¥

á ãç¥â®¬ ¥ª®««¨¥ à®áâ¨ ¬ £¨â®© áâàãªâãàë.
�§¢¥áâ®, çâ® «®ª «ì®¥ ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ á¯¨®¢®©

¯«®â®áâ¨ ¤«ï ®¡¬¥®-ª®àà¥«ïæ¨®®© í¥à£¨¨ ¤ ¥â
¢ ¡®«ìè¥© ¨«¨ ¬¥ìè¥© áâ¥¯¥¨ § ¨¦¥®¥ ¯® áà ¢-
¥¨î á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ § ç¥¨¥ à ¢®¢¥á®©

à¥è¥â®ç®© ª®áâ âë. �®¯ëâª¨ ¢ë©â¨ §  à ¬ª¨

«®ª «ì®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¯à¥¤¯à¨¨¬ «¨áì à ¥¥ ¥-
®¤®ªà â®, ¨ ®¤  ¨§ ¯®á«¥¤¨å à¥ «¨§ æ¨©, ¯®«ã-
ç¨¢è ï  §¢ ¨¥ ®¡®¡é¥®© £à ¤¨¥â®©  ¯¯à®ªá¨-
¬ æ¨¨ (���) [26], ¨á¯®«ì§®¢    ¬¨ ¢ ¤ ®© à ¡®â¥
¯à¨ ¯à®¢¥¤¥¨¨ §®®£® à áç¥â  ���-Fe. �à¨¬¥¥¨¥
��� ¤«ï ¦¥«¥§  ¢ á®ç¥â ¨¨ á ¯®«®¯®â¥æ¨ «ì®©

ab initio §®®© ¬¥â®¤¨ª®© «¨¥©ëå ¯à¨á®¥¤¨¥ëå
¯«®áª¨å ¢®« ¯®§¢®«¨«®  ¢â®à ¬ à ¡®âë [27] ¢¯¥à¢ë¥
 ¤¥¦® ¢ëç¨á«¨âì  ¡á®«îâë© ¬¨¨¬ã¬ ¯®«®©

í¥à£¨¨, ®â¢¥ç îé¨© ä¥àà®¬ £¨â®¬ã á®áâ®ï¨î á

���-áâàãªâãà®©. �à ªâ¨ç¥áª¨ ¢á¥ ¯à¥¤è¥áâ¢ãîé¨¥
à áç¥âë ¢ «®ª «ì®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ¯«®â®áâ¨ ¤ ¢ «¨

¬¨¨¬ã¬ ¯®«®© í¥à£¨¨ ¤«ï ���-Fe   4–7 mRy
¨¦¥, ç¥¬ ¤«ï ���-áâàãªâãàë [24,28].
�à¥¤áâ ¢«ï¥¬ë© à áç¥â ���-¦¥«¥§  ¡ë« ¢ë¯®«-

¥ ¬¥â®¤®¬ ��-���� ¢ áª «ïà®-à¥«ïâ¨¢¨áâáª®¬
¯à¨¡«¨¦¥¨¨ á ¢ª«îç¥¨¥¬ ®¤®© í¥à£¥â¨ç¥áª®©

¯ ¥«¨ ¤«ï ¢ «¥âëå í«¥ªâà®®¢. � àï¤®¢ ï ¯«®â-
®áâì í«¥ªâà®®¢ ¢ãâà¥¨å ®¡®«®ç¥ª ¯¥à¥áç¨âë-
¢ « áì   ª ¦¤®© ¨â¥à æ¨¨ ¯à®æ¥¤ãàë á ¬®á®£« -
á®¢ ¨ï. �â¥£à¨à®¢ ¨¥ ¯® §®¥ �à¨««îí  ¯à®¢®-
¤¨«®áì á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ¢ ¥¥ ¥¯à¨¢®¤¨¬®© ç áâ¨

72 á¯¥æ¨ «ìëå k-â®ç¥ª. �®à®èãî áå®¤¨¬®áâì ®¡¥á-
¯¥ç¨¢ « ¤¢®©®©  ¡®à ¡ §¨áëå ®à¡¨â «¥© á ä¨ª-
á¨à®¢ ë¬¨ ¨ ®¯â¨¬ «ì® ã¤ «¥ë¬¨ § ç¥¨ï¬¨

κ (κ2 — áà¥¤¥¥ § ç¥¨¥ ª¨¥â¨ç¥áª®© í¥à£¨¨

í«¥ªâà®  ¢ ¬¥¦¤®ã§¥«ì®© ®¡« áâ¨).� ªá¨¬ «ìë¥
§ ç¥¨ï ã£«®¢®£® ¬®¬¥â  l ¢ à §«®¦¥¨ïå ¯® áä¥à¨-
ç¥áª¨¬ £ à¬®¨ª ¬ ¡ §¨áëå äãªæ¨© ¢ãâà¨ ¨ ¢¥

��-áä¥à,   â ª¦¥ ¯à¨ à §«®¦¥¨¨ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®-
£® ¯®â¥æ¨ «  ¨ § àï¤®¢®© ¯«®â®áâ¨ ¯®¤¡¨à «¨áì

â ª¨¬ ®¡à §®¬, çâ®¡ë ¤ «ì¥©è¥¥ ã¢¥«¨ç¥¨¥ l ¥
áª §ë¢ «®áì   ¢ëç¨á«¥®© ¯®«®© í¥à£¨¨.
�¥§ã«ìâ â à áç¥â  ¯®«®© í¥à£¨¨ ���-Fe ¬¥-

â®¤®¬ ��–���� á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ��� ¨ ¡¥§

¥¥ (¢ ¯®á«¥¤¥¬ á«ãç ¥ «®ª «ì®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï

í«¥ªà®®© ¯«®â®áâ¨ ¯à¨¬¥ï«¨áì ®¡¬¥®-ª®àà¥-
«ïæ¨®ë¥ ¯®â¥æ¨ «ë �¥¤¨ –�ã¤ª¢¨áâ  [29] ¨

�¥¯¥à«¨–�«¤¥à  [30]) ¨««îáâà¨àãîâ ¤ ë¥ â ¡«. 1.
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� ¡«¨æ  1. � ááç¨â ë¥ áâàãªâãàë¥ á¢®©áâ¢ 

���-Fe á ®¡¬¥®-ª®àà¥«ïæ¨®ë¬¨ ¯®â¥æ¨ « ¬¨

�¥¤¨ –�ã¤ª¢¨áâ  (H–L) ¨ �¥¯¥à«¨–�«¤¥à  (C–A)
¢ «®ª «ì®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ¤«ï ¯«®â®áâ¨,   â ª¦¥ á

¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ��� (GGA) ¢ áà ¢¥¨¨ á ¥ª®â®àë¬¨

íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¬¨ ¤ ë¬¨

�¥â®¤ à áç¥â  aeq, a.u. B0, Mbar Etotal, Ry Ecoh, Ry

�ªá¯¥à¨¬¥â [28] 6.78
FP–LAPW(C–A) 6.38 3.44 −2541.200
FP–LMTO(H–L) 6.485 3.11 −2540.5314 0.703
FP–LMTO(C–A) 6.482 3.30 −2541.1032 0.733
FP–LMTO(GGA) 6.623 2.54 −2545.6444 0.612

� à ¨ ¬ ¥ ç    ¨ ¥. aeq — à ¢®¢¥á ï ¯®áâ®ï ï à¥è¥âª¨,
Etotal — á®®â¢¥âáâ¢ãîé ï ¥© ¯®« ï í¥à£¨ï, B0 — ®¡ê¥¬ë©

¬®¤ã«ì á¦ â¨ï, Ecoh — í¥à£¨ï ª®£¥§¨¨.

� «¨§¨àãï íää¥ªâ ¢¢¥¤¥¨ï ���, ®â¬¥â¨¬ á«¥¤ã-
îé¥¥. �®-¯¥à¢ëå, ¯®«®¦¥¨¥ ¬¨¨¬ã¬    ªà¨¢®©

¨§¬¥¥¨ï ã¤¥«ì®© í¥à£¨¨ á¬¥é ¥âáï ¢ áâ®à®ã

íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£® § ç¥¨ï à ¢®¢¥á®£® ®¡ê¥¬ 

V0, ª®â®àë© á®®â¢¥âáâ¢ã¥â § ç¥¨î ¯®áâ®ï®© à¥-
è¥âª¨ a0 = 6.78 a.u. �®-¢â®àëå, ¬¨¨¬ã¬ ¯®«®©

í¥à£¨¨ ¯à¨ ¢ª«îç¥¨¨ ��� áãé¥áâ¢¥® ®¯ãáª ¥âáï.
� â ¡«. 1 ªà®¬¥ à ¢®¢¥á®© à¥è¥â®ç®© ª®áâ âë ¨
¯®«®© í¥à£¨¨ ¯à¨¢¥¤¥ë â ª¦¥ ¢ëç¨á«¥ë¥  ¬¨

í¥à£¨ï ª®£¥§¨¨ (¢ ¯à¥¥¡à¥¦¥¨¨ ª®«¥¡ ¨ï¬¨ à¥-
è¥âª¨ ¯à¨ ã«¥¢®© â¥¬¯¥à âãà¥) ¨ ®¡ê¥¬ë© ¬®¤ã«ì
á¦ â¨ï B0 ¢ á®¯®áâ ¢«¥¨¨ á à áç¥âë¬¨ ¤ ë-
¬¨ [28]. � á®¦ «¥¨î, ¢ à ¡®â¥ [22], ª®â®à ï ¢ë¯®«¥-
  ¢ â®© ¦¥ ¬®¤¥«¨, çâ® ¨  áâ®ïé ï à ¡®â , ¥ ãª § -
ë â¥®à¥â¨ç¥áª¨¥ à ¢®¢¥áë¥ § ç¥¨ï ¯®áâ®ï®©

à¥è¥âª¨ ¨ B0 γ-Fe. �«ï  ¡«î¤ ¥¬®£® § ç¥¨ï

ã¤¥«ì®£® ®¡ê¥¬  ���-¦¥«¥§  à¥§ã«ìâ âë à áç¥â 

®¡ê¥¬®£® ¬®¤ã«ï á¦ â¨ï  áâ®ïé¥© à ¡®âë ¨ [22]
¯à ªâ¨ç¥áª¨ á®¢¯ ¤ îâ. �®à¬  ªà¨¢®© Etotal(V/V0),
à ááç¨â ®© á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ���, â ª®¢ , çâ® ¤ -
¥â § ¬¥â® § ¨¦¥ë¥ § ç¥¨ï ®¡ê¥¬®£® ¬®¤ã«ï

á¦ â¨ï ¨ í¥à£¨¨ ª®£¥§¨¨ ¯® áà ¢¥¨î á à áç¥â ¬¨ ¢

«®ª «ì®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ¤«ï í«¥ªâà®®© ¯«®â®áâ¨.
�à ©¥ áªã¤ë© íªá¯¥à¨¬¥â «ìë© ¬ â¥à¨ « ¯® γ-
Fe ¥ ¯®§¢®«ï¥â á¤¥« âì ®ª®ç â¥«ìë© ¢ë¢®¤ ¢ ¯®«ì-
§ã ¯®¤å®¤  ��� ¯à¨ à áç¥â¥ í«¥ªà®ëå á®áâ®ï¨©

���-áâàãªâãàë. �â¬¥â¨¬, çâ® ¯®¨áª ®¯â¨¬ «ì®©

ä®à¬ë ��� á æ¥«ìî ¢ëç¨á«¥¨ï á¢®©áâ¢ ®á®¢®£®

á®áâ®ï¨ï, ®á®¡¥® ¢ á«ãç ¥ ¬ £¨â®ã¯®àï¤®ç¥ëå
¬ â¥à¨ «®¢, ¯à®¤®«¦ ¥âáï [31].

2. � áç¥â  £ à¬®¨ç¥áª¨å ä®®ëå

ç áâ®â ¢ ¨áª ¦¥®© ���-à¥è¥âª¥
¦¥«¥§ 

�ëç¨á«¨¢ à ¢®¢¥á®¥ § ç¥¨¥ ¯ à ¬¥âà  à¥è¥â-
ª¨ aeq ���-¦¥«¥§ , ¯®áâà®¨¬ ¤«ï ¥£® áã¯¥àïç¥©-
ªã, á®áâ®ïéãî ¨§ ¢®áì¬¨  â®¬®¢. �®®à¤¨ âë  â®-

¬®¢ ¢ ¥¤¨¨æ å aeq ¯à¨¢¥¤¥ë ¢ â ¡«. 2. �®«¥-
¡ â¥«ìãî ¬®¤ã, ®â¢¥ç îéãî W -ä®®ã, ¢ â®çª¥

k = (2π/a)(0.5, 1, 0) §®ë �à¨««îí  ¬®¦® ®¯à¥-
¤¥«¨âì ç¥à¥§ ¨áª ¦¥ãî ïç¥©ªã á ç¥âëàì¬ï á¬¥-
é¥ë¬¨  â®¬ ¬¨. �¡®§ ç¥ë¥ ¢ â ¡«. 2 á¬¥é¥¨ï
®â¢¥ç îâ ¯®¯¥à¥çë¬ ª®«¥¡ ¨ï¬ ¢ ¯«®áª®áâ¨, ¯¥à-
¯¥¤¨ªã«ïà®© ®á¨ z.
�à¨¢ ï ¨§¬¥¥¨ï ¯®«®© í¥à£¨¨ áã¯¥àïç¥©ª¨

���-¦¥«¥§  ®â®á¨â¥«ì®  ¬¯«¨âã¤ë uq ¢ë¡à -
®© ®à¬ «ì®© W -¬®¤ë ¯®¯¥à¥çëå ª®«¥¡ ¨© ¨§®-
¡à ¦¥    à¨á. 1 (à áç¥âë¥ § ç¥¨ï ∆E ®¡®-
§ ç¥ë â®çª ¬¨). �à¨ ¢ëç¨á«¥¨¨ ¯®«®© í¥à-
£¨¨ ¢®áì¬¨ â®¬®© ïç¥©ª¨ ¨á¯®«ì§®¢ «¨áì ®¡¬¥®-
ª®àà¥«ïæ¨®ë© ¯®â¥æ¨ « �¥¯¥à«¨–�«¤¥à  ¨ ¯®«ã-
ç¥ ï  ¬¨ à ¢®¢¥á ï ¯®áâ®ï ï ���-à¥è¥âª¨
aeq = 6.482 a.u. �¥â «¨ à áç¥â  ¬¥â®¤®¬ ��-����
®áâ «¨áì ¯à¥¦¨¬¨. �® ¢ á¨«ã ¯®¨¦¥¨ï á¨¬¬¥-
âà¨¨ § ¤ ç¨ ¯à¨ ¨áª ¦¥¨¨ ���-à¥è¥âª¨ ¨â¥£à¨-
à®¢ ¨¥ ¯® ¥¯à¨¢®¤¨¬®© ç áâ¨ §®ë �à¨««îí 

¯à®¢®¤¨«®áì ¯® 80 á¯¥æ¨ «ìë¬ â®çª ¬ k. �ë

¨áá«¥¤®¢ «¨ ¢ ¦ë© ¬¥â®¤¨ç¥áª¨© ¢®¯à®á ® ¢ë¡®-
à¥ à ¤¨ãá®¢ ��-áä¥à r��. �¥«¨ç¨ë ¥¯¥à¥ªàë-
¢ îé¨åáï ��-à ¤¨ãá®¢ ¤®«¦ë ¡ëâì â ª¨¬¨, çâ®-
¡ë ®¡¥á¯¥ç¨âì á¢®¡®¤ã  â®¬ëå á¬¥é¥¨© ¢ ïç¥©ª¥.
�à¨ íâ®¬ ®â®á¨â¥«ìë© ®¡ê¥¬ ��-áä¥à ¯® ®â®-
è¥¨î ª ®¡ê¥¬ã ïç¥©ª¨ ¤®«¦¥ ®áâ ¢ âìáï ¡®«ì-
è¨¬, ¨ ¬®¦® ¡ë«® ®¡®©â¨áì ¡¥§ ¨á¯®«ì§®¢ ¨ï

¯ãáâëå áä¥à. � ¤ ®¬ à áç¥â¥ ¤«ï ¢á¥å  â®¬®¢

Fe ¢ë¡¨à «®áì r�� = 2.2 a.u. �®®â¢¥âáâ¢ãîé ï

¤®«ï ®¡ê¥¬  ��-áä¥à ®â ®¡ê¥¬  ïç¥©ª¨ á®áâ ¢¨« 

0.61. �¬¥ìè¥¨¥ ��-à ¤¨ãá®¢ ¯à¨¢®¤¨â ª § ¬¥â®©
¯®â¥à¥ â®ç®áâ¨ ¢ëç¨á«¥¨© ¯®«®© í¥à£¨¨ ¨ á¨«.
�®íâ®¬ã à áç¥â ¯®«®© í¥à£¨¨ ¥ ¡ë« ¯à®¢¥¤¥ ¤«ï

§ ç¥¨© ¯ à ¬¥âà  uq, ¡®«ìè¨å ç¥¬ 0.05 ¢ ¥¤¨¨æ å
¯®áâ®ï®© à¥è¥âª¨ ���-áâàãªâãàë.
�â®¡ë ¢ëç¨á«¨âì ç áâ®âã ®à¬ «ì®© ¬®¤ë ¬¥-

â®¤®¬ ”§ ¬®à®¦¥ëå ä®®®¢”, ¥®¡å®¤¨¬® ®¯à¥-
¤¥«¨âì § ¢¨á¨¬®áâì ¯®«®© í¥à£¨¨ á¨áâ¥¬ë ®â  ¬-
¯«¨âã¤ë  â®¬ëå á¬¥é¥¨©, ®â¢¥ç îé¨å íâ®© ¬®¤¥.
�«ï ¬ «ëå  â®¬ëå á¬¥é¥¨© ¨§¬¥¥¨¥ ¯®«®©

í¥à£¨¨ ¬®¦¥â ¡ëâì ¯à¥¤áâ ¢«¥® àï¤®¬ ¯® áâ¥¯¥¨

 ¬¯«¨âã¤ë uq. � £ à¬®¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ á®-

� ¡«¨æ  2. �®§¨æ¨ï  â®¬®¢ Fe ¢ â¥âà £® «ì®© áã-
¯¥àïç¥©ª¥ ¢ ¥¤¨¨æ å ¯®áâ®ï®© à¥è¥âª¨ ªã¡¨ç¥áª®©

áâàãªâãàë

�â®¬ x y z

1 0.0 0.0 0.0
2 1.0 0.0 0.0
3 0.0 0.5 0.5
4 1.0 0.5 0.5
5 1.5 − ux 0.5 + uy 0.0
6 1.5 + ux 1.0− uy 0.5
7 0.5 + ux 0.5− uy 0.0
8 0.5 − ux 0.0 + uy 0.5
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�¨á. 1. � ¢¨á¨¬®áâì ¯®«®© í¥à£¨¨ á¨áâ¥¬ë ®â  ¬¯«¨-
âã¤ë á¬¥é¥¨ï  â®¬®¢ uq ¢ (¥¤. ¯®áâ®ï®© à¥è¥âª¨) ¤«ï
¯®¯¥à¥çëå ª®«¥¡ ¨© ®à¬ «ì®© W -¬®¤ë.

åà ï¥âáï â®«ìª® ª¢ ¤à â¨çë© ç«¥ â ª®£® àï¤ , ¨
ç áâ®â  ä®®  ¢ëà ¦ ¥âáï ç¥à¥§ á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨©

ª®íää¨æ¨¥â (K2)

ωq = (K2/M)1/2, (1)

£¤¥ M — ¯à¨¢¥¤¥ ï ¬ áá .
�«ï  £ à¬®¨ç¥áª®© ¬®¤ë á«¥¤ã¥â ¢ª«îç¨âì ¢

à áá¬®âà¥¨¥ ç«¥ë ¡®«¥¥ ¢ëá®ª¨å áâ¥¯¥¥© à §«®-
¦¥¨ï ¯®«®© í¥à£¨¨ ¯®  ¬¯«¨âã¤¥  â®¬ëå á¬¥é¥-
¨©. �®® ï ç áâ®â  ¯à¨ íâ®¬ § ¢¨á¨â ®â ª¨¥â¨-
ç¥áª®© í¥à£¨¨ ®áæ¨««ïâ®à  (â¥¬¯¥à âãàë á¨áâ¥¬ë).
� ª ï á¨âã æ¨ï à¥ «¨§ã¥âáï ¢ à áá¬ âà¨¢ ¥¬®¬ á«ã-
ç ¥ W -ä®®  (à¨á. 1). �á®¡® ®â¬¥â¨¬  «¨ç¨¥ ¬ ª-
á¨¬ã¬  § ¢¨á¨¬®áâ¨ ∆E(uq) ¯à¨ uq ' 0.02. �ëá®â 

í¥à£¥â¨ç¥áª®£® ¡ àì¥à  ¬¥ìè¥, ç¥¬ â¥¬¯¥à âãàë©
¨â¥à¢ «, ¢ ª®â®à®¬ áãé¥áâ¢ã¥â ¢ëá®ª®â¥¬¯¥à âãà-
 ï ä §  γ-Fe (T ∼ 900 − 1000 K). �à¨ íâ¨å â¥¬¯¥-
à âãà å ª®«¥¡ ¨ï ¥ ¬®£ãâ ¡ëâì «®ª «¨§®¢ ë ¨

¢ «®ª «ì®©, ¨ ¢ £«®¡ «ì®© ¯®â¥æ¨ «ìëå ï¬ å,
¨§®¡à ¦¥ëå   à¨á. 1. � á«¥¤®¢ â¥«ì®, ç áâ®âë
ª®«¥¡ ¨© ¥ ®¯à¥¤¥«ïîâáï ¯®¢¥¤¥¨¥¬ ªà¨¢®© ∆E
¢¡«¨§¨ ¤  ¯®â¥æ¨ «ìëå ï¬. �®áª®«ìªã ¤¢¨¦¥¨¥
 â®¬®¢ ¢ à áá¬ âà¨¢ ¥¬®© ¬®¤¥ ¤®«¦® ¡ëâì ®£à ¨-
ç¥ë¬, ¥áâ¥áâ¢¥® ¯à¥¤¯®«®¦¨âì, çâ® ¯à¨ ¡®«ìè¨å
 ¬¯«¨âã¤ å á¬¥é¥¨© äãªæ¨ï ∆E ¢®§à áâ ¥â. � 
à¨á. 1 á¯«®è®© ªà¨¢®© ¨§®¡à ¦¥   ¯¯à®ªá¨¬ æ¨ï

¢ëç¨á«¥ëå § ç¥¨© ∆E ¯®«¨®¬®¬ ¤¥áïâ®© áâ¥-
¯¥¨

U(r) = ar2 − br4 + cr6 − dr8 + er10. (2)

�à¨ ¢ë¡à ëå § ç¥¨ïå ¯ à ¬¥âà  (a, b, c, d, e > 0)
íâ®â ¯®â¥æ¨ « ¢¯®«¥ ã¤®¢«¥â¢®à¨â¥«ì® ®¯¨áë¢ ¥â

¯®¢¥¤¥¨¥ ∆E ¢ ®¡« áâ¨ uq, ¢ ª®â®à®© ¯à®¢¥¤¥ë

ç¨á«¥ë¥ à áç¥âë.
�â®¡ë ¯à®¤¥¬®áâà¨à®¢ âì à §ã¬®áâì á«¥¤ ®-

£® ¯à¥¤¯®«®¦¥¨ï, à áá¬®âà¨¬ â¥¬¯¥à âãàãî § ¢¨-
á¨¬®áâì íää¥ªâ¨¢®© ç áâ®âë ª®«¥¡ ¨© ä®®®©

¬®¤ë, íää¥ªâ¨¢ë© à¥è¥â®çë© ¯®â¥æ¨ « ¤«ï ª®-
â®à®© ¯à¥¤áâ ¢¨¬ ¢ ¢¨¤¥ (2). �«ï ãç¥â   £ à¬®¨-
ç¥áª¨å íää¥ªâ®¢ ¡ã¤¥¬ ¯®«ì§®¢ âìáï ¯á¥¢¤®£ à¬®¨-
ç¥áª¨¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¥¬ [32]. � á®®â¢¥âáâ¢¨¨ á íâ¨¬

¯à¨¡«¨¦¥¨¥¬ ¤¢¨¦¥¨¥ ç áâ¨æë ¢  £ à¬®¨ç¥áª®¬

¯®â¥æ¨ «¥ U(r) ¬®¦¥â ¡ëâì ®¯¨á ® ª ª £ à¬®¨ç¥-
áª®¥, ® ¢ ¤àã£®¬ (íää¥ªâ¨¢®¬) ¯®â¥æ¨ «¥ U(r)

Ũ(r) = exp (〈u2〉/(2∂2/∂r2))U(r), (3)

ª®â®àë© § ¢¨á¨â ®â â¥¬¯¥à âãàë ç¥à¥§ ª®àà¥«ïâ®à

áà¥¤¥ª¢¤à â¨ç®£® á¬¥é¥¨ï 〈u2〉 ¨§ ¯®«®¦¥¨ï à ¢-
®¢¥á¨ï. �ë¡à ¢ ¥ª®â®à®¥ ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ ¤«ï  å®-
¦¤¥¨ï ª®àà¥«ïâ®à  〈u2〉, ¯®«ãç ¥¬ á ¬®á®£« á®¢ -
ãî á¨áâ¥¬ã ãà ¢¥¨© ¤«ï  å®¦¤¥¨ï â¥¬¯¥à âãà-
®© § ¢¨á¨¬®áâ¨ íää¥ªâ¨¢®© ç áâ®âë ω(T ).
�  à¨á. 2 ¯®ª §   § ¢¨á¨¬®áâì ω2(T )/ω2

0, à ááç¨-
â  ï ¢ ª« áá¨ç¥áª®¬ ¯à¥¤¥«¥ ¢ëá®ª¨å â¥¬¯¥à âãà

(〈u2〉 = T/Mω2(T ), ω0 — ç áâ®â  ¯à¨ T = 0). � ª ï
T -§ ¢¨á¨¬®áâì ç áâ®âë ä®®®© ¬®¤ë, ®â¢¥âáâ¢¥-
®© §  áâàãªâãàë© ä §®¢ë© ¯¥à¥å®¤, ª ç¥áâ¢¥®
á®®â¢¥âáâ¢ã¥â íªá¯¥à¨¬¥â «ì®  ¡«î¤ ¥¬®© [33]. �
 è¥© ¬®¤¥«¨ â®çª  ¬¨¨¬ã¬  § ¢¨á¨¬®áâ¨ ω2(T )
á®®â¢¥âáâ¢ã¥â ¯¥à¥å®¤ã ®áæ¨««ïâ®à  ¨§ ¢®§¡ã¦¤¥®-
£® á®áâ®ï¨ï ( ¤¡ àì¥àë¥ ª®«¥¡ ¨ï) ª ¡ §¨á®¬ã
(ª®«¥¡ ¨ï, «®ª «¨§®¢ ë¥ ¢ £«®¡ «ì®© ¯®â¥æ¨-
 «ì®© ï¬¥) [32]. �®«ãç¥ ï «¨¥© ï § ¢¨á¨¬®áâì
ω2(T ) ¯à¨ ¢ëá®ª¨å â¥¬¯¥à âãà å ï¢«ï¥âáï ã¨¢¥à-
á «ì®© å à ªâ¥à¨áâ¨ª®© ¤«ï á¨áâ¥¬, ¯à¥â¥à¯¥¢ î-
é¨å áâàãªâãàë© ä §®¢ë© ¯¥à¥å®¤ [34].
� ª¨¬ ®¡à §®¬, å®âï ¢ à ¬ª å âà ¤¨æ¨®®£® ¯á¥¢-

¤®£ à¬®¨ç¥áª®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¥«ì§ï à ááç¨âë¢ âì

  ª®«¨ç¥áâ¢¥®¥ ®¯¨á ¨¥ ¯à®æ¥áá , ®á®¡¥® ¢¡«¨-
§¨ ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤ , â¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ¯®«ãç¥ë© à¥-
§ã«ìâ â ¯®§¢®«ï¥â  ¬ ¤ âì ®¢ãî ¨â¥à¯à¥â æ¨î

áâàãªâãà®£® ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤  ª ª ¯¥à¥å®¤  á®®â-
¢¥âáâ¢ãîé¥© ä®®®© ¬®¤ë ¨§ ¢®§¡ã¦¤¥®£® á®-
áâ®ï¨ï ¢ ¡ §¨á®¥. �¡ëç ï ¨â¥à¯à¥â æ¨ï áâàãª-
âãàëå ä §®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ [35]   ®á®¢¥ ¯®áâà®¥¨ï
¨§ ¯¥à¢ëå ¯à¨æ¨¯®¢ ¤¢ãåêï¬®£® ¯®â¥æ¨ «  [36]
®£à ¨ç¨¢ ¥âáï à áç¥â®¬ ä®®ëå ç áâ®â ¢¡«¨§¨

�¨á. 2. � ¢¨á¨¬®áâì íää¥ªâ¨¢®© ç áâ®âë ¯®¯¥à¥çëå

ª®«¥¡ ¨© ®à¬ «ì®© W -¬®¤ë ®â â¥¬¯¥à âãàë, ¢ëà -
¦¥®© ¢ ¥¤¨¨æ å ¢ëá®âë í¥à£¥â¨ç¥áª®£® ¡ àì¥à  Eb.
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£«®¡ «ì®£® ¨ «®ª «ì®£® ¬¨¨¬ã¬®¢. �ë  ¤¥¥¬áï,
çâ® ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥ ¬®¤¨ä¨æ¨à®¢ ®£® ¯á¥¢¤®£ à¬®-
¨ç¥áª®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï [37], ¯®§¢®«ïîé¥£® ®¯¨á âì
¯®¢¥¤¥¨¥ á¨áâ¥¬ë ¢¡«¨§¨ ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤ , ¯®§¢®-
«¨â  ¬ ¯®«ãç¨âì ¨ ª®«¨ç¥áâ¢¥ë¥ ®æ¥ª¨ ¯¥à¥å®¤ 

γ − α-¦¥«¥§ .
�âáãâáâ¢¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£® ¬ â¥à¨ «  ¯® ä®-

® ¬ ¤«ï ¢ëá®ª®â¥¬¯¥à âãà®© γ-ä §ë ¦¥«¥§  ¥

¯®§¢®«ï¥â ¯à®¢¥áâ¨ ¤¥â «ì®¥ á®¯®áâ ¢«¥¨¥ á à¥-
§ã«ìâ â ¬¨  è¥£® ¨áá«¥¤®¢ ¨ï. � ¯®¬¨¬, çâ® ¯®-
¤®¡ ï íªá¯¥à¨¬¥â «ì ï à ¡®â  ¤«ï β-Zr [38] ¯®-
á«ã¦¨«  ¥¤ ¢® ¬®éë¬ áâ¨¬ã«®¬ ¤«ï ®¢ëå â¥®-
à¥â¨ç¥áª¨å ¨áá«¥¤®¢ ¨© [1,39] í«¥¬¥â®¢ íâ®© £àã¯-
¯ë. �¤ ª® ¬ë  ¤¥¥¬áï, çâ® ¯à¥¤«®¦¥ë© ¯®¤å®¤
®¯¨á ¨ï ¤¨ ¬¨ª¨ à¥è¥âª¨ ¢¡«¨§¨ áâàãªâãà®© ¥-
ãáâ®©ç¨¢®áâ¨ á ãç¥â®¬  £ à¬®¨§¬  á¨áâ¥¬ë ¬®¦¥â

®ª § âìáï ¢¥áì¬  ¯¥àá¯¥ªâ¨¢ë¬.

�¢â®àë ¯à¨§ â¥«ìë �. �¥âä¥áá¥«î §  ¯à¥¤®áâ -
¢«¥¨¥ ¯à®£à ¬¬ë ��-���� ¨ ª®áã«ìâ æ¨¨ ¯à¨

¨§ãç¥¨¨ íâ®© à áç¥â®© áå¥¬ë,   â ª¦¥ �. �®áâ-
¨ª®¢ã, �. �¨ìª®, �. �ãâ¥¯®¢ã ¨ �. �àã¡¨æëã § 

¯®«¥§ë¥ ¤¨áªãáá¨¨. �¤¨ ¨§  ¢â®à®¢ (�.�.) ¡« £®-
¤ à¨â �¥¦¤ã à®¤ë© æ¥âà â¥®à¥â¨ç¥áª®© ä¨§¨ª¨

(ICTP, Trieste) §  £®áâ¥¯à¨¨¬áâ¢® ¨ ¯à¥¤®áâ ¢«¥¨¥

¢ëç¨á«¨â¥«ìëå à¥áãàá®¢.
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