EYOO, 2024, 6ii 166, ai. 3 (9), fdd. 347 373

PTIN .

OixAxiUA AAOAEOU A @IEIAERO FeMe
ENN

EAAIAAIEA A DAIEAO IAOIAA DFT+U

2 Tan&aeiaiiog eifioeooo anfieed 0aiiasaned
125412, liféaa,

bi \ 2 QAN £ arx

ifélaneeé 6eceai-0adie+aneeé einoeoso (laveiiasiine
141701, Aleaiiscaite, Iinéfa

PPN

biffneénéié aéaa
bififiey
0é én A1
fiéay 1ae., binfiey

¢ [apeiiasiiné effeadiaacdsineeé 6ieadsneodo vAdngay géie a yéiineée,
101000, Iinéaa, pinney

finooieea a daaaéoep 2 aidadey 2024 &,

..... Q-

iiead 1adadadioee 2 aiddey 2024 &
13eiyoa é ivasecasee 21 aidaey 2024 a

> <

DO >

o 202
£

>
Q:
('P/

o
) B 1]
o O
Qo Q»
('ID»

50
o
o
N
B
o}
Qx
o))
d
fab}
[0)
5 O
(2 H
=
D
c
]
=
ox @
(<%
Q
Py
ox
-
©

e
0a 7éneal aedédca ( Fey Os; FesOg) Vaé
faieie éc naild yoeed i6aanoadecacdé na
it & )

* E-mail: chichevatov.gd@phystech.edu

0 FesO, & i4éioidna

y_

© 2024

204 (Me = Fe, Cr):

T
D
(@]
5
@]
>

(o2}
gl)»



A A. xe+432014, A. A. Nodaaééena /YO0, oii 166, ali. 3(9), 2024
jaidadediee; aeddocey sed 6dlia é¢ foaée Tadaie- A aaiilé 0aaioa ajaceceddaony yeaéosiiiay
+aia [22 25]. Agy Tiigiaiey idaiacaaapued iada- f086806da 4dcadoadéoilic édae+anéed 6ag iadidoeoa
iecita 1anniiadaiina a éiadicetiiié éeidoeéa ca- & 0diiéoa. Caodl 16eaiaedny eédaoéeé Tacio veéea
Ueoito 1éneaits ieaité iaiadiaeil 18aanoadea- yéniadeidioacuitd ennedaiaaieé Aeéiaiia e fi-
iey T ifaddeeaiee & 08aiiiid0a 0i+a+itd addaéoia aaoidia i ego+aiep oi+a+i00 aadaéoia a iaaia-
a yoed 1éfeaad [26] 0804 i6e alniéed 0aiiddaotdad. Aagaa fiendaapo-
g A x el A SmE A A £fA s AArA i x n fiy 0aiddoe+anéed e at+eneeoasnina idoiad a oai-

__ bafi=a0h fi iliiutp odidee ooieceiiaea iio- 840 ideAceeAiee DFT+U, SAMEICOAINA & 5A4T04, &
o O A oroopo 1aa0ainon 1acloa ®  oaciasiaie-aneee aiageg onoié+eanoe 1aaiaoeoa
aeniooa aéy aioeéioagiceiiiié noiééinoe 1éneaitd R T
B A DA AN e 0ofieda, idtadiaeilé aey ficdaacaiey onetaeeé,
1eaie [27 29], 16¢ yoii [oefioofioaea eenciciaa ia 08 6101606 46460 AiABECEATAADNRY YiAdARE 1403
fadaoiinoe foace A Tioaaedille &oaiooacee - ciaaey asodeoia. Ca nenaied sAcoeu0adia dan<d-
aaénoaeoaédil idaiyonoadaoc iaiadaie+aiiié 16oi- CAA M8 28N AR AL 0738 A AMANRAXAZ AT AKX

s B ra AR A X AN AN A Aot £ A A S %8 £ AN 0fa figaddac &6 Tafdaedaiéa a élioaénoa eiapuedny
gee [30]. laiaci a 6aiead oifiyioots iaacad éio- yeriaceiaidasuits aains
dlcee aiaielitiaél iadalioeioeiits oan+aoia ii-
fayuaii oadiiaeiaieéd 1adaciaaiey oi+a+itd aa-

Nos6eoosa gieiase 10aa+aa0 TauAé 615i084 IAAIAGEOA E OBIIENOUO BIEIAEAE

AB20: 24 A Rado eacelife addod0e N0A  p) Canais anyai-diRa A FesOs
dayade+afiéei, a B 1éoayaoe+afnéei éeféioia-
i0i 1@d0zcdicdl (defi. 1). 1a4i&0e0 Fe 3 Oy, Vo- lilee&noal 08i040e+aneed efnedaiaaieée anel
geé i9aanoaaendel naidénoaa needil éisdaeesiaai- iTRAyUAail 1adaiecio 1adadiaa O40aay & dsan+aoai
00 1éneaia 148adiailo 1aoaeéia, ide iidiae- TAitaial nnoiyiey yeaéodaiiiié nod6eo6da iaaia-
00 6fnefaeyo yaeyaony eiaddoediaaiiié gieideup 0e0a & iecéiodiidadaoddiié (LT) Oacd éc 1adald
A% B1%* B23* O, i6ii03aif04aiié adoiia Fd3m ideioeiia [39 44]. Dacdéetioaol yoed dadio ndiayo-
Aoii0 se&édca & Nagoad i Téoayade+anéei eensiaia- fiy a ofi, +0f LT-6aca 14éadado aaéliei cadyai-
i0i 1éd6aediedi (B-naéoad) 1aéaaapo 6ndaaiaiiié adi arisyai+aiedi aofita Fel' & Fe' & ioae-
fiodiditp Téenediey +2.5, oidaa éaé aoiil a naé- oaeuiai oifeyai~aieal tog4-10420288€ Fe3' (io-
0ab N 0dodayade+anéei iéddaeadiedi (A-naéoad) eia- 1a+aaony aeeeeieé 16ae0aglilé dyaie a niaea-
po MO&iAil 1éengaiey +3 € iaaieéoitd inaioq, fiee fi iladeup Eo6adey Offéian [1, 40, 44]). loe
6i1dyai+aiina aioeoaddiiadieoii & iidioal ia yoli 116144043301y 1adaieci, i6aaéleediiné 04d-
B-fiaéoad (0aéei 1adacii, iadidoeo 0addeiaaia- aaai e 1adnetaeaiité aigieéitaaiedi oaé iacliaaa-
08é i 04iiadansaié iadey iéiei 860 K). Nea+éi- 114l 648adaanéiai aeeseidal cadyaiaian 6iioyai+a-
1adaciia 1adaied yeaéodiidiaiaiinoe é iiesediea iey Fep-a0iila, i6écaaiiial ieiéiécediaaol yias-
fieidiiee édenoacee+anéié dagadoée &l iiiiéeei- dep yeadéodinoaoe+anéial acaeiiadénoaey yeaéosi-
iié jaaepaapony ieeed Ty ' 120K (idd&sia O4s- ita [45]. 1aiaél a oiliyioo0s daaioas, éaé fnida-
aay) [3133]. Odiied FeCr,0,4, &8y fidaaiaiey, ya- aaaeeai 1oia+aii a [46], 16iiédaeedapony aaa dac-
éyaony iidiagliié gieidéup A% B3* Q4, 0a6zed A 00 AcAeyaa ia iadaTiae+eio iasasiaa. Oag, aaoi-
acaeiitii aioe6aadiiadieoiti diidyai-aieadi A- 80 daaiol [39] aéodioediaace aigiaiea ia cadyai-
& B-iiadagdoié, & 14éaaado 1i idiliedé 1ada aao- ail odyai+aieé e yeaeodii-yeaeodiiili acaéii-
1y 0adaéoddilie iadadiaaie Tiieil 1Adadiaa 6as- aaénoaee, olaaa éaé a dadiod [41] +efol yeaeodii-
deiadiaoee iadaiadidoee. 1aei faycai i éia- i0é iddaieci Noaadeéecacee cadyaiaiai oilgyai+a-
daoeaili yooaeoii Ria Oaeeasa (JT) e ilieaed- iey TioTaadaadony a ifeuco JT-enéasedicé. A daai-
iedi neiaiiee ai oaodaaiiaeliié a need denoo- 0ad [42, 43] foid+~aéanl ddeapuay diel yeaeodii-
fidaey JT-a8o0eails éfifa  Fe?', idiendiayuel ive ofiMiiial agaeiiadénoaey aieda neizeiial 6adagoa-
T)r ' 135K [3436]. Adoidié fi aeiaie+anéié da, +8i Ta0+i18 JT-acaéiiadénoacs, & iddaead anaal
fiieifaié 686nodacedé a B-iladawdoéa (ia en+aca- ofitiité X 3-11a0 & iiyaeaiee caidauaiiié ¢iia

puaé ianitody fa JT-iliéaediey fieliaodee), ide- e ifiéaediée nelidodee a iegéinaiiadaoodiié o6a-
aiayuaé é éiie+anéei iiefiati nodoéoodai ieeed ca iaaiaoeoa
T. ' 35K & Nouanoaaiil iieeeaptidé 0aiidadads- [acaiedd riasaidiiay iiadel [47 49] idaaiiea-
86 14aey ideiaait &1 80 K 11 fidaaidiep f FesO,  dado, +0f eegieé yeaeodii éiéaéeciaai 1i 0&io ia-
[34,35,37,38]. é1ai 1eyaiia, il ia ia 1ail faéoa Fe2', a fda-



/YOO, ofi 166, Adi. 3 (9), 2024

Fd3m (56 aoiiia). CA&aiai iea-

Oaediey

o0 A Tmitadp
0aéaed Téacage [58], +0i
¢iit  Ey' 0:051yA aHT-6aca
Siaat s

al
a 406e acyol ec 3340 [10]
1aaiiia a yoii aaiesuoiieaid
4 yA &gy 1adaidoda éocelitanéiar
5 e éfioasy dacitie 6céaie foee+a-
AiIIAAT  AliTecAlaéol  GAnUAIGAIRA  ieea €Il 10 cia-aiey 0.18 yA a daaioa [10]. lage+ea
tog.#(B)-y&aodiita e, fiioadoroaddiil, iyasaied aeesiadi cadydraidi ondyai-aiéy 8  Feg-fiacoad
CAIBAVAINE cli0 & cadyaiala Aemidlidoele- i6¢ T > Ty a0eél iicaiaa iiaoaadeedall iaoiaaie
&1aaied a B-iaéoad LT-0ach [10,39,40,42]. Ajsaia ~ danfayiey daiodailaneed eo+de [7, 46]; Tii ifiaaiil
a041y T6AAAETR, w0188 T > Ty, 0.4 A864e+4fele N6da0a0 Oaéza &¢ aaée-ei eciaiaiey yiadaee a
A0re10AIIA0A0031E (HT) Oach, iagiaoeo yaeydo-  DET-0aM+4020 [59] © yiooriee [45, 53] 1aceas if-
fiy il60i&0aeeN [39,41,42,52]. O4i 14 13144 iiaed fieeeiiic © eoas-ancie oacaie ¢ iaéioiaie
yefiaoeidion aiéactaapo, +of ide ifatsdiee oai- ifiadiiinoyie iadaaiey yéfiiadéiaioaduios e
74020600 caidAUAITAY clia  E, TH0A&0MAY &iig+ile  [aeadiilo odiddoe-anée oiliiad fiaeodia [50]
& &epll MGEUI NOseAROMY 41644 +&i fa 50IyA. Yoi YOI efieéprado (if idiligaé iada a iaéioidll
100aceaR0NY A OACORUA0A0 OlolyieRnelie Aae-  AeAIaClid T > Ty) idaaeeniifion isdanoaasdies
oBifiefiée ( Eq(HT) ' 100WA ; Eo(LT) ' 150iyA, 1 dagiaeecacee lag4(B)-yeaeodiia & neilao-
[53, 54]), fidéodiieliee Tioe+anéié idialaeiifnoe éee Fd3m € 7a 7aeiaéladd nodiaiyd ieefiediey
(0.14 yA [55]), féaiedopuaé O6iiasuié Riaeodi- Feg (+2:5). [a€ioidla dafi-aot  Fd3m-6acl iadia-
fefiee ia jailedenoasead (  Eo(HT) ' 75 10iyA; Oeoaa 0adiéad i1aaéaé DFT+U eéé déadeaiié DFT



O iiiAN sA L. N

ieia .aiége) éiiitiaiod ieioiiioe yeaeé
f

&y cadyaeaiiis eensisiains aa-
caifieé a ecai0aIiAsa008Té 6ach 1adiaceoa, a
dadeed fagee +efeaiiia 11a0addeadied 3

DFT+U+V eéfiilélciaagny aey Tiefiaiey iniiaii-
ar finolyiey a éoae+anéié odacd, Taiaél anét ii-
80+ail 1aaaoita danidaaded iia

fiédanoaea, ¢
éy a1 80K i8e oidiugaiee
08 FeCr,04 [34, 35, 38,66, 7

Ga éiifoaion, édseoe+anédp 0aiiddandad, casyai-
& daniddadedied 6l T
éeyé Fe1+xCry 4Oy e eo ofiéed ié

Qo

=y =

TieRail a 3a4ai0ad [66,69,71]. A +afoiifioe, 1014+ado-
iy, +0f 6adee+aied &iee Cr ideaiaeo é iliesediep
yeaeosTianaiaiiioe ec-ca aiciieilal asiéesiaa-
ey ifeyaiiiial 1adaitAa 1t oail+eai Felt Fed',
ifAeletied Cr3* [adaledd foadesai a yoed gieid-
eyd, adaéll, 46aaTaady fadalelipdé yiddaee fioaae-
eecanee edendasee+aneel Medl a 1éoayase-aneéi
1680aeaiee

a0aliseioeiita dan+aol eedsaci-68iiendns

CrFe,04 [76, 77], & 0aézd €i04d0AéMTA ese 0A&d-

; idia FE'304 FeCr,04 [78, 79]. Céﬁéé

041140200604 yasyaony iidiaguiié

Fed' (Cr3t),04), T4idél 0&iiada00-
|

Qs Oy

oadoeiadieoiti oidyai+aieai aiéiou ai 35K

GGA (generalized gradient
approximation). I8¢ yoii Ti
caidavaiiié ¢iit odlieca oaézed
Eq=1:3 15yA [38,80,81]. 10id0ei, +0i a 5a4ioa
[75] cia+aied Eq = 1:61 yA aéeeed an

a

e+anéay wgedeia

& idlalaeeanu e a dacoeuoacd Alél alnoeaioc
80+p3a 16eacexdied & é6ae+anéié HT-6aga.
Oaaeesa 1. @edeia caidauaiiié it FeCr,04, dafifi+-e-
oaiiay a ideaeesediee GGA+U
Eg, YA U, yA Aia, eénot+ieé
2.09 | 3.7 (Fe), 3.2 (Cr) 2013 [78]
1.8 5.0 (Fe), 3.0 (Cr) 2015 [73]
2.15 | 4.3 (Fe), 4.0 (Cr) 2021 [74]
1:61 3.8 (Fe), 2.0 (Cr) 2023 [75]
iaeia+aied. Asg dasashacee A0MiNG EN6aeia0 a

F d3m-f03866008a

3. YIADAEE TAPACIAAIER E IEADAGEE
OIxAxI0O ARGAEOIA A FesOy i
YERTADEIAIOAI AEEIAIA E
RIAAOTDIA
Ol+a+10& 4808800, A f&eécadaeiifolp Afcieea-
bue& & 8pAls BAABHING edefidaseas, 1eachaabd



YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...
Aeelila aseyied ia &6 faiénoaa [82]. A 0a+aied 73
iifiedaied aanyoesdoeé idipeiai adéa Aesiaii e — T =1200 oc]
ad. pediel efifiedaiaace 0adiiaéiaiesd e odaif- ]
180 43086014 & 14f0a6e1a0de+anees 1eneaad [83],
a +afoiifioe, a 1aai&oeod [84 91] & idiecalains S
NS IRA ° -840 %
gieiagyd [92 94]. laiié éc 1AiTaind iaTaéai, 6éa- *QL‘ & &
caiiio aaoidaié 8aaiol [83], yaeyeani 086aiinou 0
ei0401880a0ee yeRiadeiaidasuins aaiits A iice- 1
oeé 1adaieciia &fifial 0daifiiidoa a gieiasysd ec-
ca 10fidondaey ia oid iNaid aiyoins 1daanoaasa- -9
ieé 7 1816affad i 6+anoedl 446aeoia fa ieesinéi-
ie+anéll 6o1aiad. Nasey saaio Aeéiaiia & aé. i : : : : : : : :
effedataaiep 1aaidoeoa ideaianea 1ial yaiioe -9 8 -7 -6 -5 -4 -3 -2
a yoio alidii. A 8aaioas [84 86] aaoidn éciadyee Ig a0,
foaodi+iop daaetaéoeaiifiou eciofiia Fe-59 ii 1&-
04 &4e6060cee i 1adddiiioe a aeoau Tadacoia. Oae, Défi. 2. Caaéféiifiou &lyddevédioa aé6066céé Fe-59
A 8aalod [84] alee éciadail caaeneiifoe élyooe- a 124i40e08 10 TadOeaBlNAl addeaiey eencisiaa ioe
oeaiota aeo66cee D Fo i&=aito aoinia ise 900 1200 C fitaganit 6181684 (1). Oéacail adaiesd 1aaidoeo-
1400 C 10 iad6eagiilar adaediey eensionaa, eia- aaiaceoiial ( Fe,Os) € iadiaoeo-apfioeoiial ( FeO) a60a-
blied 5a836038i6p V-iadaciop 618i6 a aaiéiii dia (it aaiidi daaiod [84])
eiaadeoie-anéll ianeoadd (def. 2). ia iiitaaiee
Caélia 436M0a0pued iafi a0ee A0436410 452 daGe- (eiaden ¥(g)¢ 6éachaado fa aaciach 6aco) aver ii-
fia (aT6lged & 1a80a 1ad0easlind 4aasdiey eefi- eo+ail cla+aied Ex, = 137 éAelilelu ey yidodee
&18132) 4 idaaieTeediee, ~0f 4 1A0aT 19414634330 a fie6+aa aacaineliilal iddaiecia aed600cee eedea-
aaéaifieniing, a ai aoisil  1&aeaiocasniteé 1ada- ca é¢ atdaediey
ieci 42000cee. ide dasealé 04100604 iTed+ai- . dinD, InKy) . .
iay V-iadaciay caaenéiiiod fieftaaeant 6i8ioeié Ey, = A=) =El, EYm
[84,89]
pes Oaé &aé yoe aaii0a éanagehi ofeuél aeaiagiia
Dre(Tiao,) = Dy (T):0n s + D, (Thao!™s  Alelined ae0eaifoas eencioiaa (aacamorioe 1&
1+2Kyag, daieci), O éégu éiificaica Ky e aa oaiiadaoodiay
(1)  caaefeiiion 1iaee 4000 cadnodil. it yoié ide+eid
aad D, & D, 280038UI04 élvodeseaion yiddaey agoeaasee aey idsedidcaéuiial 1adaiecis
abdocee aey aaaifieé (V) & lamealoceeé (1),  aé006cee, Maycaiilal fi aaeaifieliiol +asac 63ai-
ao, = po,=1 a0 iidiesiaaiiay aéoeaiinou éaeaanéia ocaaiiaanes,
éeneidiaa, Ky élificaioa daaitaaney, caaenyuay Ko
10 0Ai1Ada0680. Aey at+eaidiey enoeiins yids- ? T+ Vee (4)
86€ 3608aA0EE AB0D0GEE AA0ALOIA &¢ OBCORAIND s ssssaning saeficass) i4 iNAsA 4000 TEG-
yiadaeé aéoedavee o T T T S
+aia ioe 1itue oléuél éiinoaiol K, TINETEUED
Efiet = Z(T:[?I') =V (2) aaée=ei
dinD, +InKz) _ _;  dinKs) _
(A 6aetp idieeou [ado fa iadaiecia eaoeiiiié d(1=T) at d(1=T)
480006Gee) 08446A0MY ¢iaol yiddaee 1adaciaaiey fii- = E!, + EFP. = 330 eAeeliéi
1044070a0puesd 0i+&+i016 a40a80ia. Aeéiaii & ad.
idaacieedee 114860 0i+&+1060 43046014 a6y eade- aéep+aca AlA i4ecadnoiop aaoidal yidsaep 1ada-
fifié adaedoee iaaiaoeoa [85]). Oaéel Tadac, claaiey EFLP 1280 Od4ie&ey Fe =Vke [86].
A efiielciaaiedl ecadnoiié 0aiiadanosiié caaene- N 6a&tp ed+eodl fianoaaiind aaiita 1 élioai-
iifoe fifioaiol daaiadney K, aey d3asoee 1ada-  0dacée 4403e01a a1 andi aéaiaciia foaaeédiinoe
claaiey aaéaifieé sededca jaaidoeoa ideé 900 1400 C, Aeééiaii & 48. a da-
5 ‘s 1 ai0ad [87,89] efileliciaase 0adi1a0aaeidode+aneeé
3Fef: + 3% 2Fell + Ve + 3Fes04(q) ()  aiasec. Aaoidn idegee é fedadpudé caaeneiifnoe
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_ 05 tet Dytet) +0:56(1  tet )Dv(oct) .
tet Dvtety + (1 tet)Dv (oct)

éc 040 fffadaseaieé, ~of aley aaéaifieé a oaodaya-
de+anéed (A) naéoad iaiyaony éaé

Dv = tetDv(et) + (1  tet)Dv(oct)

12D,

=0:5 tet Dy tet) +0:56(1  tet)Dv (oct)
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Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

Taéiaéiand aiagieo onéeiaeyo (jadoeaediii aadéa-
iee éeféidiaa) caoddaiyao foaaiaied ed oaiiada-
00608100 caadeneiifioaé

14074 vac int
140714 14+4i06 aofiia [84] 0:9
+ Noaoe+aneay 1.26 (A) | 2.37
0408114024818088Y [87] 0.75 (B)
OAdiiadaaeiandey ai asaiaie [89] 09 |265

OX:

D C
Qo
ot o
=5 Q»
=3 8)
e ]
c o (@]
T o
@
1

(@) é_)-o

Qo O~

o o
= Qe =
Q) o

D

Q-

D

>t D
H m/
(®]3

5 e
= 2; 0. Yidoaee oidiediaaiey oi+a+ilo adodae-
ofa caaenyo 10 deie+anéed oaiveasia yéaiaioas-

0 éfiiliaiota, 1yoiio idaeead anaal e 618

PPN

FeCr,0Q,4, Tiiaia aieiaiea
galii 61084601116 i1de4céaediep

td

n
x
&
&
oY
o (D>
Qo

>3 VASP [102104]. A&y aiidie-
slacee yeasodiiiié ieloiiioe aasece aoiii

&Ry 14014 16ef1aaeiaiins ie
iéi (projector augmented waves method, PAW)

o8& A TATAUAiI0l A0aae&ioid
i--eio0aeyoeiiial ii-

& ooiéseliaga 1adaip Adod-
Y3i6a4d6i6a (PBE GGA) [106]. Adge anadail

=

Q
Qo
Qx
o
@,
Qo

<
D

i
agy faiai



( 4s2 3d6), Cr(4sl 3d5) &
efiitéliciaageni 56-aohiita
defi. 1). Yiddaey iadéca-
éyéa 550 YA, dacddsa-
4, 80&04-
Atoaa-

PAW-ifi&aATiToaioeasn
0(2s2 2p4). A Baii~&0oa
04e+ANBeE y+aéee (

)

TAOU fa iaéeaataasenu, iMi&letés yoi iseioe-
Teaéiil daseil 4éy aéniofiiooeiiediaaiey cadyai-
00 AfAoTyieé +2 & +3 1daeal 1edayade+anéeie naé-

&
Uer = 2:0 YA [75]. id&iaiyeenu Tiodiasuiod foda-
0Aaee jadaceasecasee a+efieaieé a VASP [109].

| a
43[108] fi U = 3:5yA[60 62],
)

Aey aécoacecavee M0d6E06d ediéuciaagant
idiadaiia OVITO [110]. 1aé&0 pymatgen [111]
iBei&IVERy A8y Tadadioee ANGIAINS 0AGETA,

ShakeNBreak [112, 113] &eéy faaniad-aiey
Y,681M06ea1é;, Bacaéna a a o]

=1

354

ig: (T:P) = Gy T (To; Po)+
+(H(T;Po) H(To;Po))
(T S(T, Po) ToS(To; Po)) + Tln (P=Po) =
= 04 (T;Po) + TIn(P=Pp); (9)

N L L

84 G yi&daey Aeaania, H  yiocasuiey, S

yiodtiey, eiadén ¥%DFT¢ icia+ado, +01 aaee+éia
Giqg: (To; Po) aiéeeia 4000 dafifi+eoaia & 6aiéad efi-
ifelicoailal & daaiod iveaceaediey. A iagdi feo-
+ad, 1néletés 08eiedo iieaédeydilal eenéidiaa
{aaasii Tiennaadony a GGA, a 1adaill neaaaaii
iaelcy adei iseiyou  To = 0; P = 0. Tiyoiié id
Méleeeée To=298:15E €& Py =1 aoi € iagée

G3l(y (To;Po) = 9:74yA

endiay ec¢ 1) iaéaadiiad iaieé DFT-yiadaeé
DFT - - NARAA A
Aisnog(l = 0iP = 0) feaeoe Hs © Ho0,
fadan+eéoaiiié 1 oidieéa (9) a yiaoaee
D .
H

neé+-eée
GBE T (Toi Po) = 2( GPET ) (To; Po)

GREl(ToiPo))  G°(To; Po):

Aoidia & 0daoud fieasadita

1 0

Gglr, (ToiPo) 0 T = To &
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i Todevcaoaeliay aidaadéa, 1asnetagaiiay 1o-
éé+@ai danfniaodeaadiié dacl 10 +efnoilal iaoagéa
Nedaopueé dacade iMnaylai dani+aos idaaaeia ec-
iaiaiey i

5. ADAIEOU OAPIAEIAIEXANEIE
NOAAEEUINOE AER OEIEXANEEOD

NOAIOEAETA
ATaaai+itna oeie+anéea roaioeaed i yéa-
18i0adiao éfiifiaiola a 1aeanoe oadiiaeiaie+a-
fiélé foaaeédiinoe FesO, eéé FeCr,O4 faycail Al-
jofigaieyie iiioadonoaaiil
3 r+4 o= Grom (Fe304); (10)
Fe 2 cr +4 o= Gtorm (FechOA);

fiagadoaelnoadpued 1a ed iancaaeeliinoe fofife-
04&ui 6ag yeaiaioasits éiiiiiaiota (élie6seso-
bugié yaeypoiy Fe,0s; & FeO, A 0aéaed aliléie-
0&éuiT Crp,03 & CrO, 48y 6a1180a). Yiddoaee Aeaana
jaoaciaaiey éac Giorm & 8a4l0& alée acgyol ég
aacl NIST [101] &éy T = 1500 E. Oagé, a&y iaaidoe-
oa
3 Gform (FeZOS) 2 Gform (F9304) > o> (12)
> Gform (Fe304) 3 Gform (FeO)
[Tfied 146an+aoa flaganii 618168a
1 P
==-Tlnh —
°7 2 Po

AN N ZANNNAAAN 2N A NN 2

) o
g)
=
o
O
Qx
=
-

o
O
5 ~

g (P> =Po) = 1415 il iBA4i8
e 1457 16é 1473K [115], 14 id6é 1473K [92],

ANC% eV

-35 -30 -25 -20 -15 -10 -0

-0.5

% O-poor

0.0

-1.0

A/“’Fev eV

-1.5

(o}
Q

aédagdia Taéanol, aaa

o Q

&
01&+4i0 BAidAcaida0eail
( o= 0:59yA) e idaifnoaoéa
8iaa filloadof

-

o~

137 i8¢ 1500K [116]. Taf
g (P& =Pp) = 2:41 7oi
ecalaed dacoeloa

o

oi+ée aey oneiaeé ecaloéa

-2.0

ped. 3. Oaciaay aeaadaiia fioaaeéliinoe FeCr,04. N&S0I
af foaaéeaiFeCr,0,4 & iafoadeeu-

ife6dedopued 1efnean. Edanil & Aeiel 1adeddaie
5 of

o= 1:99yA) éensi-
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2.0
i —— total
—— Fep e
Fep, t2
1.0 P2t
°B »°s
oy, e
3
0.0 - Ml U FeB+4,eg __|

L VWY vy i
‘ \[V Il Yl
-1.0
1 Eg = 0.06 eV “

—

| L L

-1 0 1 2 3 4
E - Eveum, eV

LRI B N B N B B B B N B

pef. 4. iefofifioe yeaeosiiias flfoyieé (DOS)
fodaicdiedl aidiéneiesiaaoi

ieieie-
aegy FesO

ébae+anéedeMe, 04, Me = Fe, Cr

m; s Eg; YA
4.1 (Fe3), 3.7 (Fez")
40 (Fe3")
2.9 (Crdh)
3:7(Fes")

32

Cr 16 1.61

2.0 \
1 “ Eg = 1.61 eV
1.0 A |
:E i |
]
w 0.0 =
o
A — total
—— Fe,e
-1.0 1 Fe, to
—— Cr,eg
] Cr, tag
-2.0 IS LI N B B N B B B D N N B B B

-2 -1 0 1 2 3 4

Fe30, (684a) &éFeCr,0, (fidada). OdTadiu iloiééa clil idtaiagiinoe
(VBM) i8eiyo ¢a 0. Caidauaiiay ¢iiz 1

Ey caédagaia diciadi

i jaodecal candeaiiinodé, ieo+aiidi
a4 0ac6elivaca oaaiol idofali DFT+U, ifeeil
caéep+eou, +of éfflal 1docaeéia Mioadonoas-
bo aofieifieiians élioescsacee  Fed t3. €.,
2+ +3 1 3+ 3 3 & 3+ 43 0
Feg t3y. €5 tog.4 Fen €513, & FesO4 € Cr' t3,. €],
71

fifafoadiitl ~éneal iadcded candéaiii-
1R AAROADI]

seaafioaeo

fo')
ol
+
fo')
N
[0}
(63}
1
w
N
vs)

(Fea,:a,:Bsint s Vre;a:8: Oagsazeiint s Vo & FesOs €
Fea,:a,:B:int ;s Vee:a: Crasa,eiints Ver:e: Oaq:a,:Bint

Vo a FeCr204). A FeCr,04 aniéieodeunit oan-

€0-380880 Fe Cr. Ealia 01&1, a0é

jo
9»
Q:
0
0
Q
=
()
Z
(o8]
=
(¢}
QD
=
=
[EEN
N
[EEN
[ERN
L
Q:
D:
<
=S
o
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YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

T T N a 476 YOI fili0a&ofioacdo cia+aiep 4406iaé ada-
4ééoa 4. Oeie+anééa ioaiveaéd  ;, écadaiiia aey D A T U max A ANMANAASD
N AR 8 AXAA ANNNAKAAATAG AR 8 AX 8 ASANAA EA ieol ficadeéuiiioe iadiaceoa pJ® (T) a éiivaéoa fi

daf+ada yiacaeé o6ioiediaaiey oi+a+iié aadaéodia fii- BARiGAAT RASIGA i BARGATSAIN 20X SORETST

aeaiii (8); +efiéa feaaa fMoadonoacho oreiaeyi idaiioas- ~ 2aniceadll naeioa n oanoaloaiiul a 1ai eenciol-
8a0,, a fiidaaa eécaloea 6}~I, € jo10ia adél |aAea 1] yenoéal g):oea? grfuie\noe-
_ _ _ iihoe Inpg* (T) & 1500 K (fii. 8ef. 6 & daaioa [23])

Me Fe; YA cry YA o; YA Oa4ée6a 4 ftaddeeeo ana eniléuciaaiind a daf+&0ad
Fe | (6:20 6:89 () (7:56/ 7:09 cia+aiey oeie+anées imodiveasia.

Cr | (564 704 | (867 1077 | (835 699 Pafifi+e0aiiia & 834104 yiddaee 148aciaaiey 4a-
0346014 & Fe304 & FeCr,04 NAJGITRB1AAI0 & 0348.5
) ) Asy iaaeyaiinoe anée 101adail iaeiailieed cia+a-
Cageeda 5. Yiadaee  oidiedlaaiey —faéodael- iey nddae 1deedioceeé O a 14888 gididsyd & idee-
06 of+a-ito ~adoaéola €  oddleaeaafieed 1ad  gjgceeé Fe & Cr a 60fieod. 10idoel, +of yiasaee
For=lhe; Cfi =Ver; O1=Vo, JA. locaaadil laclecoea  1asaciaaiey a 0Ael caldoli aled a  FeCroOy, <A
cia+aiey aéy éasedial ec oéiia dadaéoia A S am N 98 s A aen x x@% L am an
a Fe3O4. YOI lisea0 adou naycaii i oal, +oi éi-

FesO4 | rich poor | FeCr,0, | rich | poor i0 se868ca A 1edayade+aneed (B) nacoad iadidoeoa
Fe idiyaeypo fideaiiop aagaioinou, +of 446240 aig-

Feas-int | 216 | 1.51 | 1741 1.74 ileeill yoo&eoeaila yedaiediaaied ecididieé ca-

dyaiané igloiinoe Aaii00 yasaiedl aaoae-

Feaz-int | 2.13 | 1.48 | Fe-int 4.85 | 3.45 ;
Feg-int 1.14 | 049 | Cr-int 6.66 | 4.56 & 0830cadyAins eaoeiia [87).
A-vac 119 | 184 | Fewvac | 1.77 | 3.17

B-vac 0.07 | 0.72 ] Cr-vac | 1.38 | 3.48 6.2.1. 1a4i2080
O-int 237 | 286 | O-int | 3.57 | 4.97 N e
Niagafiil [62] e iagei oacoéuoadai, aaéaifiee e
Owac | 053 | 0.04 ) Owac | 300 1.60 | japxi6ceey a B-fiacoas yasypory faisie ec fagal-
Fegint =VB 1.21 Crint =Ver 8.04 648 eaasl 1adacopueshy a36aeoia ifaddedoee -
Feaint =Va 3.32 Feint =Vie 6.62 8aca, 1aiaél fofed alaaaeod, ~of i360daeiia eefi-
Om 2o 590 YA 657 ¢1614108 aacaifiee oaéeed Tasaaapo ieceeie yias-
— agyie oiviediaaiey, a oee+ea 1o 1eeaisceeé. A
By, sl AAIA A ol Ala0 & AAmil OfieTaeyd ecalioda eeneioiaa facaleas eaasl 1adaco-
AEE0i0i adaaéail iaeiditigéa Cla~aley a eaeeall N e AN AN Fm SN 0..0 NAA L NN ONA A XAVAN A AA O
oeana. pony aaéaifee eeaéaca, +0i iseeaaaii a daiéad iiaa-
rich/poor  6RETARY ecatoed/iaainoacea 0>. éé 01+a+i00 480646014 Agéiaiia [87], fi. aldases-
Aibefiaéo-480480 Fe Cr. ¢4 (5) & iag&é Baai0d. Adee+eil 1aaieoins ii-
jaioia aofiia & 53a66y5i06 eaveiins 1adaeao-
afioneasinu eciaiaied fieiiaial Giiayai-aiey €a0 idaéoe-aniee ia 1oeé-aeenii 1o €6 cia-aieé a +e-
A Taill ese 4260 eaoceiiac. isefyood e fofl 1adiaoeoa (. 0aae. 3)
iad0 oioy eegl To+afioe e éinaaiii, it Aiffla- A-1&zeaioceey Fe Dagaénacey aoiiias éie-
foalaaee iddiaiediep aleda deiaasniié idiasaia 48120 fGIA00Y+-A&6 A iAseaioceeyie  Fear € Feas
18480106 iéiéioita 1a0taa DFT+U éaé tiinal- (ileleediey idaeaioceeé faicia+ail fiaeanii [62])
dapudainy ia idaeoaguii-caaeneii ooieoeiiaea ideadea & fo06eo6di- & yiddadoe-anee asecee
iefoitfnoe [117,118]. 8162508208y (& 0a4e. 5 136284410 14a gia+iey)
Aey safi+aoca yiadaeé 1asaciaaiey il 618166 Taéi é¢ B-aofiia adeéce ia-aedilal ieieeaiey
(8) & Baai0d aliee acyol cia+aiey deie+anées ii- iaceaioceey a06iaeo e RaTAAT fagoa, & ia 1aMoa Ta-
OAibeasia, eie0edobued ofielady addoidé & ieee- daciadapdény B-aacaifiee daniieasadony aeiad aol-
iaé a0aies fioaaéeniifioe 68ieoa il peasd iadoe- ila Fe (B&fi. 5). 1aaiéoiné 1Miaio y-aéee Aifoa-
A60I06 ada8dieé O, (1a08&d0 ia def. 3). Caldoel, adé 34 g (RB. fi [62]). Aiaseg AaM0AAITS ~efide
+01 fa ieeei&é Adaie6d 657ied iieedd ATAGUARAT- 1200806 canasaiiinodé ifeacae (8efi. 6), +of dafida-
aaol fi ~efioll eedeaci. A fieo+aa 1aaidoeoa ideelyy adeaiey aaeaioiiiodé a 0aaceysiié B-ladapdced
adaiéca a0éa a0adaia &g 0&d eea filladazedieé (0.4.  (1edayade-aneie) aociiia Fe & 14led fieo+ays anee
lgpd" = 8:06, fil. daca.5), Taiaél aad6iyy anea 1534f0a484I0 g&Roup 00&0aasaIdIdie & adayolp
acyoa daaiié i@  2:23, éaé a0el danfi+eoail iaie, aacoaacaioitie efiaie A acmiélAieianie &fi-
357



A A xe+33a01a, A. A. Nodaaésia YOO, oii 166, 40i.3(9), 2024

Pen. 5. (56 1)-a0iii08 y+84éée FesO4 fi 4404801 iTNea daeasnacee. Aol Fep 116AcAil &16e+idadi, Fea iafi+-
i, O édanili; ideeaioceey cacaili, 1edoaedied adsaineé eeéiaai
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Fe A—int

FeB—int

Fe ,-vac

FeB—Vac

O-int

O-vac

pen. 6. N1afioa&iila ~ensa 1aodes caieiaiey  3d-1ai6+4é Fep (610e+14a06) ¢ iaf
BadFe; 04, Ni. 8&f. 5. lieTeediey nOdAETE iyAfail & 046M0a

(0]

)
>
e

+i0é) a( 56 1)-aofiits y+aé-
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YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 O+4+i08 44064600 & gieiaéyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...
a faged Taicia+4ieyo), & (& fie6+aa aagaifiee) M -&fiee a ieineiioe 0546 iMoaaseshy fifaaies aotiia
aagaioiinoe aofia Fea A 3 &f 2. 10 fadaie-eeefii O (a odealiasuiii 1ed6eeaiee), eaé oidiet acaii
ife6eiooeoeaill iadaaidi aifoaci-ii aieleial if i1+08 161ieN6 eidasiaseliie iiaiasaiie-
(161 10 15) +efiea ia+aeiiid 6idyai-aies, ifi- &6 Fen ia Bef. 5.
ciaaay, +oi 16a20eol 0a&Ta 46linia &ioeascsa0eT-
4 isifodaifioal lcileeiid eliaeiaceé fieians 6.2.2. Oalieo
& cadyaTald Gitdyal+aieé 6da6id caddoaieoas, N ias AAA AR A TKAATE AAxAs AAdn o A
AN g A A mam A HAAN KA ARAN A ARAMAL 70 A 00oiieda, éaé aeail e¢ idaaié +afioe caaeé. 3, a
ii caia+ray, ~01 filaee eiéageciaaoi enéiida yiao- A
aee fifaiial Atfotyiey a idaaaeas ia aiead 50 iyA oiéiaeys ecanoea eefeidiaa iaeaieaa eaael iadago-
10 26441106 1ale 1aeIAiloed ViAdaes Mod6806d f borly aacaifiee odila. A oiéiaeyo iadinoaoea eenéi-
cerieidiale aagainieas eee iamaioceeal. diaa facdieaa eaaet 1adagdpony aacainiee eeneior
Oaé, a fie+ad laaiogeey (Fi. de. 5) 1asa- oo © aloenacol. lasediogeey, éae Fe e Cr, 0ae € O,
Ai3i0 fieia Teoayade-aneial aolia Fe & Aiaia ladagopony 0d0diaa afadl
aagaioiinoe ododayade-aneral 1eacasefiu aanama- 18zedioceey Cr & Fe.  Eii+fay fiod6eo6da
iie, elid+fay Mod6e00da Tasaaasa daMidAaded- A Crideealoceed fi jacidiiedé yidoaeaé fail-
ie&l aagaiofiiodé e adfieifieiiatie élioeas- 1efaga dacoBUOA0 48y B-ldseaioceey & FesO ii-
daveyie a fMoadonoace fi 6 Fea' t3,. €. ti ,, 6A ddsaenacee, a eiaifl, aol Fe i Aif&&M0a6 fi
10 F&' tgg;,, eé 8Fe' € tg; . (08fi. 6) & Tleidi Cr-lazeaidcéedi fidnoeeny idagoe+anée a nnaaida
ifiaiofi 6 4+10 5 8 5=34 . Eciaidiey iéi- B-ideedcaeiiia ileieedied, a fail Cr-ideedioceed
aaieé ea0elila alee 14 0aé gia+eoaelin, if 1aef caielaei adodia finaaiad B-lseocaelia iieized-
& Aiiaied aofita O caidoil filafioeeny & caiye - ied (f6. den. 5 e 7). laaieoiod ifiaion 4466 aoi-
éleedidd a 0dodayade+anén eaoeliiii 1edoeediee ifa Cr Afanoaaiil ideedioceey e iinaaidal 6aao-
(2 Fea +2 Fep) elidode+il 1824164606 2070 eyoiidi B-aofia (- Crine € Cr(2) ia 8efi. 8, filioado-
O foilfiecdeil aeaaiiage o&ii-ée aoliia  Feg, 0aé  MoAaifl) 10&e+apofiy 10 6ad, &ioidlie acaaapo
+0T idae falose+el 10 failal iaeeaioceey. 3010 Crg" t3,. €f. & BAAGEYSIN0 fiaéoad dando-
iiyasaiea aagaifiee O (fil. 3ef. 5) iacaiedd ad- ée (M. 0aag.4): 1i 6adai 4.0 s &gy lasealoceey
aiaitie a4eado elioeascdaee, a €ioidas Aaind Crim € 36 5 aey filNaaiaal aolia Cr(2). Noay i
asecéed & aacaifiee aolil Feg, i34&I0UAM0AII 1ao0desal caiiéiaiey (8efi. 8), yoei aoniai i1aco
yaeypony aacdaasaioitie (fi. déf. 6), iAeienss a0ou 1TNoaaeait a fiicadonoaea aaéaioita Atnoiy-
ecaoi+iay yeaeodiiay igioiiol ec-ca 1&nen- ey Cr' 13y €., Cr’" 3. ej. & ofelaii oaer-
i8ifed1aaiino aaeaioiiiodé oidiel eieasecianaa- +€fiéaiiia iaaieoita imaioa 55 &4 . Nia
8afl ia eaoeliad Fey". A iaéadiiié a yoié daal- noeageeny aoii Fe, iadiayfiu a iedoeedice, aeec-
08 03060654 fi facidilodé yiddaeaé and 6 eiffa  €i & Tedayade+aneélio, idagoe+anee facadae &ii-
Aoadofoatagee éficeacdasee Fel' . EoNA olal, — 0ea60acedé Fe’' (3, e, . (Moaeuitd astia
18l & a6eaéped ¢ aacaifiee aofita  Fes, faycai- Fe  Fei' € t3, €. Tieiné iaaieoiné iaic
i06 A Aifdaiel aey aaeaifiee aofifi  Fea(l) éefi-  y+&éee fifoaacés5+4+15 3 8 4 = 22 g
eisiaili iifoeen, eciaies Aafp isiaeoep fieia (1+2+15 3+8 2=64)
(Fe3t,, Fes(13) ia defi. 6). Nai & eaceli Fea(d), A fi66+a4 i Fe-ideaioceedl, Taiaer, e1ioeacsa-
segaiiné fiayce fi faiel aofili eeneidiaa, fioas 68y (2Fen;in + Vre;n) G208 18 Ta628ABA (aCIATUOAS
4405828810101 ( Fed, € t3, tl.), eéoiéé yede-  yiadaeaé, oioy & atea a idaadeas 0.1 yA o iaa
03l fa 1Al éleaseciaaiia  toJ0ac0AEys fiTaciadl-  Alead adaiaiié anea élioeacoacey i iasealogee-
a0l aesaall 1o eawdie (1= 3)(dy, + d, +dy,) . &l 0&iA A2 (i 3efi. 7); iAee0cheuiné Aol Fen
i afidé B-ilad&ca0ed 4 08l foaet ocadeed fa  ate MIAUAT 1o efidiailal A2-ileieaiey & AifAAia-
1aei aa6daaeaivine eii aléusd (a0fieiiieiand 16 A-iléleediep & a00afiye fifdaieé 5a466y3iné
TFeS; 9FE’). Tieiné iaaieoiné inaio y-acee aoll Fen aééced & fif&aiai6 B-idae6casuiio iel-
Aifoaaees 4+7 5 4 4 75=24 p. Ecaloliay  diep. A 5acoel0acd ieé e -yeagodiiia yoial aoiia
yeagodiitay ieloiifiou fa 14ioa aasaifiee iA6a5af- Fea & fagafioe ioieea aagaioiié ciia (fi. def. 4)
idaadeeearii, 0aeel 1adach, & 4644 4460 aliteie- i08ada086MY & Aeadede & tp-yeaeodiiia fi +efiea-
048UIN0 yeaeodiiia, sleaseciaaiits ia Ainaaied ié caileiaiey, aiead aseceeie & ieagiiti (aof
Fea © Feg, 08fi. 10, 1a8366. YOI Tauyfifyao Miaud-  Fe(3) ia 8ef. 8, &7 iaaieoité iAo ( 35 g)
68 (foaceeaaied) aolia Fea a fOdII6 10 1&f0T-  1&iled, +&1 6 Fel"), +of 1146l 103aceoufty ia al-
iféleediey aacaifiee, vae +oi 1i fadiacony idaeoe- Aieé yidoaee tadaciaaiey ideeaioceey. lidieay
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pen. 7.(56 1)-aofii04 y~4éée FeCr,O4 fi 4304680101 iiied dacaenacee. Aol Fea ileacai

O édafili; 1deeaioceey cagaill, 16doaeaied aacaifieé eeel
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YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

fie06asey aicieéasa & fi faiel idaedioceedi, i f Aideaco-a46860 FeCr. A 8a+afioad itadee
41688 Vaiie sicasecaceaé yeaeodiia (a0l  Fen ia  Ai08RA0-4304603 406 dANTITOAAT Eegil 010 AE6+A,
3ef. 8); iAseaiocEed 1464281 1adieoini Mai- 61342 1&f0AIe 1AIYPORy Aseacadéoed aofia Fe e
ol 31 g, OIBIAGHINT TI0ARONOAGPURT [AOT- Cr (faycaiita iMidaanoai aofia O, ae. 9). Naa-
iep Fel . Nif&aieé i idaedioceedl aoh Cr 0adeed 48 [ANGTENGE0 AA0eAI0TA iadieoiidl & cadyaial-
ilieceé aae&ioiiou & ianfieé iadieoiné inaio A oilayAi-aiey iatidilioidé Viasaeasé 14834382
(Cra*; t;. el., aofi Cr(15) ia 8ef. 8; =3:6 g). y+Aéea f iaaieoidi inaiof 16 5, 636 A adcad-
f&i0é 6a8T-eRE&ITNé 1aaieoité Tidio 408 da- 03801 124180804, & 44C ecididieé i81aeoeé fie-
431153 84 3+4=14 5 (153+8 2+1+2=64). iia a0iilA Feq & Cre, TAl&ijagediy iicedeyie
Aiagéc DOS a 036806345 fi 1aceaiocesyie - (@ofi  Cr; Fec, fa 9€fi. 8). laiaéi aeail, ~of
dacae, ol aliieieodsnind yeaeosiin fa aofias aoll scacaca a hinoaaa dloehaco-aacacoa ficaé 03do-
Fel*: Crl*: Cr2* aQée Rediil Adéieaseciaain & aagaioitn ( Feg Bg;s €.4), a 00lla  4adbaagdio-
ideadee & iiyasaiep pesieed cii fi fiesliié aeade- it ( Cry" e? t3.). Odiaail aia ¢lia isiataeiinoe
H8CA0RAE 6 1aseTdiié (48Y fidia %,:a2800,) fieiiaié f6UAn0Aaaii ieceény e fifoadonoaiaaé naiaiaea-
B1iiNT&I00 & CAIBAUAIIE ¢ii& 43caa088011AT 551- BAENY togr-104€0AEE a0Na Fec, a iloleie aagaio-
ieoa. A fie6+ad 1deeaioceey Cr yoe ¢iil adee aifioa- iié ciin, iaidioea, noae alea e finolye eg to;-
o+il 46écée & endiaiiio oaiaip aia ciit i31ai- 16aeoaedé oaodayade-anéidl aoiia Cree. Oagel Ta-
aelinoe & idéadee & 1a0aseecasee ciiiié Add68006- 6agTl, caidauaiiay ciia fioaéa ideiasi aaaia oeed.
30. Tie fifiolyee ec ey -19a80a8a6 aoflia Cr2* (aof-  1OYAI€ & € l59-dacoacae eaé Fecr, 0aé € Cre, To-
ia Cr(2)) & ey -184802646 idaeaioceey Cri* (3ol iineoaenii ééf)é a00aa oaéaea iMiaiyeny a :TT‘QéaC)-
Crint ), A240RARCTAAING i ey -10480AGYIE THOAGI- f](‘)ééé ﬁoégiaiéégé‘loﬁy eeneioailil 1éodeeaieal.
06 aonia Crg+ A ne6+aa 132eai0ceey Fe 140a6- Incaéuita aoiil dagaodée iadiaeéenu aioead+iad
secacee & idienoiacer, i eidea 18RoT adeiea- y&aeoaiiing lioeacdaseys
U ;10 AN AT 2+ S A \
‘???"i“?g}’,\e?; yéagodiia Crg" (aoli Cr(ls))\‘?éﬁ% N Aagaiiee & idsediocesy O Eli6ea65308y
yeaeooia iazdiogeey Fe™ (@Ol Fem ), 80a0SAS- o \quinminas iamaiocasy 406 0MET6 @A, 836 A
claaiind i ey-10aéoadyié aoiita Crp & &ddaeie L Mmoo 8 NS an s S aiim s A X8 A e X
Ainoyiesie FeaOy. i 081 7,0 & laeatGodelie ¢ odaceyoit
aonil O oainiiéadaéeni neiiaode=ii 1oitneocaéii
Aagaifee Cr & Fe. 8¢ iyagaiee eaoeiiins Scia+aBUial 34808y3M1AN TeTeediey Tified daeae-
aacaifieé oleudl Tadagadea eadeiila Fe 52aaedi- fiadee. Eaé e & fieo+ad aagainee Fe e Cr, eiaea ia-
aaséa a eciaiaied aasaifia aasaioiinodé ivoal &i- fiof eieaeecacey a0si+iie igioiiiioe ia aofias Fe-
sagecacee a0die. OA6, & y+4664 fi aasaifiede Fe (il. 14040308 AGTID ~ Fe(3); Fe(5), éidpuea ia iafi-
défi. 7) andi+iay ieioiinou eieaseciaaganii ia 4266 ! ‘?e”?'é'?'f'H'nfia%”'?ugff;:?!.? lau=til 0ao-
aoliad Fe2*. O aofita Fe(5) & Fe(7) ia defi. 8 fl- ~ dayade-anéii iéddeediee, iadneee fiaip Aodidiu
10850M0A0PURT T4dACT ecidieEenii +enéa cainsia- leefieaiey di +3 (fil. 5efi. 8). A fiayge fi iyaédie-
iey d-iaiei-ae ( Felt e t3,, oiasa éaé inoasuind Al 8460 Fey -adiiia a caidauaiiié ciia iaceidiie
a07i0 218po 18ea0+i04 A0fTeifie a0 e1ioess- emtiaio DOS ~~ FeCr,0, Tiyaeeend ieee iacalie-
acee Fel' & 13, of & Oy’ t,. ) laaioine (A0 e foaconeac, fifioaacaaca af i ofar
inaio y—éééé fitficadeéd 16 3 5 4 2 5=18 B ?e,n\n\o\e,o(? laa lele leee lacallelialiuo to.n-
(16 3+5 2+2 3 = 64). A y~4684 fi Aaeaifieds Cr (.  10aeoaeae
B3R, 7) aiagiae+iai Tadachi iyaeéint 0de aoma 141287 108660632 fi aaéaifiedé O-vac &d&iid
Fe3* (a0l Fe(2); Fe(3); Fe(7) ia ef. 8), iadieo-  74dach Toee+a8anll 10 03&1aTé &  Fes0,. A RIAi,
i0é Tiaio y+acee 153 54 3 5=10 5 &ii Fea(l), 88p&ii0é MnNAAiaaT a0lia 0 e a4  FesO,
(15 3+5 2+3 3=64). Nii6onoacpues eciaiaiey fiataageény a iaidaasaiee 1o aacaifiee il 4easl-
DOS a 74ied fe6+ayd aésp+apo iyasiied ieéa jage 86aa, a FeCr,0, Miafoe&ny, iaisioea, 1 ia-
iACAINEIANNG e -001aid¢ aolia  Fel* a NAGAAeIA  idaasdiep & aadaifiee (Rd. deh. 5 & 7). iae yoil
CaiBAanAiié ¢iit (1adaciaaaeed iaia ail ciid afie aFe;04 + Vo 1i0AE1 1a 432 eaoelia Fe?* aléi-
i314714811708) & fBAcs iad ieie  1eala iacaie- 28, 01 & FeCrO4+ Vo CAI&0i0b ecididieé a ~efsad
8106 to--051ai&6. A Bacd. 7 46480 TAfGEA0URY  CAEIAIRY 3 d-1dae0asaé if idAAI&Iep fi A4cAA0880-
41634 A0&Taia Tieleedied 2864I018I06 48086018 il 6ol 4 idlecioél, fil. defi. 8, a ieine
(620811106 aacaifieé & BeRETBIAIN0 1AseaiocEee) jadieoiné Miaio y+aéée 16 g ia ecidiesny. Aa-
il OT+6& oIy &0 yiadaeeé 1adaciaaiey a 6a1ieod E158+106 BACOBINAO A0E MEO+AT A6Y 18608AGUING
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pen. 8. N1anoaaiiia +efea 1a0des caifeiaiey 3 d-1a161+4é Cr (fieiéé 6aa0) é Fe (iafi+i0é)
10]

FeCr,0y, fil. 8&f. 7 & 8efi. 9. leieediey nodasié iyiiaid & 0aéno

( 56 1)-a00i06 y+-A66a6
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YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

flale aaeiop naychaapuop 15aeoagy, MAGTUGH
3¢ A6A0LARCTAAIN0 ey-ATRONIRE Cr @ tyg-AifoTyieé
Fe(1). iioieedd dani < 70ii-

|

Def. 9. 56-aoiifay y+aééa FeCr204 fi aioenaéo-aadaeot 14880 gieiasyd a Oné [a8aiead
FeCr Tifea Gdacanacee. AOTIl ai0enaco-aavaeoa  sazei 1adacopofiy Aacaifiee a ieoayase+Aneié itada-

(Fecr; Crre) Tieacait aieaa odiitie fooaieaie PR0B4 a0TA 1203883, A & ONETASYD (A4TF0A08A O,

ceneidiaita aacainee & 1aseaioceey Taeaaapd fi-

4284ifeé O aFe;04; CoFe0,; NiFe,04 [59,119,120]. 104407044 iadiaitoeie & facaleigeie Viadae-
Oal A 14i84 a4 CAIBAUAINE CliA  FeCrOs+ Vo  yié Tadaciaaiey. i5eid+a0asil, ~of & ie6-aa 1aa-
fiyaceenn aaa f1a06 1asaiiees ieea, 1adaclada- 80804 AdAIe-I0A ciasaiey oeie-aneial Moaioea-
@ed fofele aasaioNeé ¢iia & aif ciia isiatae- A eefeidiaa idacoe-AaRGe fTAIAAApd A dAle, (38
iifioe. Tie idelaacamase A 4l6loaé AOAIAE e, 6101506 AIA0A0A TABAUAPORY & (66l yiAdaee 615-
AifOTieyl 0045 8a0eliia Cr, A6éeadned & aasai- jesiaaiey o-4+106 48048014 (A ia0al NE6-A4 Aa-
fiee, A caiaoiié iBeIARUD 3 d-AlfOTyieé 406366 adl-  Gaifieé Feg eeé O), 0iaaa 846 & 6OTI0A 0ASTAT iA ia-
ifa Cr. Aey ofal ~ofad 1iiyou, M+ai6 &lioeas- 48paddony. 5e+eia ileedd cadep-aoufy a ofi, ~oi
3acee f iaaiesial Maioh y-asee 18 5, 483 484 cAadyeeAlilA ol-A+104 4264800 1A ideieiasenn af
séoied yeasosiia a0ee idasoe-anae eidaseciaail aieiaiea a [aRoTyUAé 524104, Aigiieell, Yo id8al-
ia 4360 8a0eiad Cr2*, AGee 1Aiaa A0&AIN Viad- 480 & caalsaiili yiadaey 1adaciaaiey, neied-
aA0e-Afee, & AlVAieOU, cadel TadACT 1ADAGANIGA- 86 Oel cadyeeAaiils a20Ac0Ta iBlyaeyAoRy AeEHiad
AAee8anl ecalol=ay cadyaiaay ieofifou ia 1&fo3 4 FeCr,04, ~&1 & Fes0y4. A of 228 203y a iadiade-
aenieisiaie aasaifiee, 0 Aecoacecediaase 44 a ofi 04 Yo yiadaee (1.21 yA asy B-iladasaoée & 3.32 yA
yiAsaaoe-AfeN aeaiaciia DOS, 8101606 Fiaddeeas a6y A-TadApaceed) 618iat ATRIBTECATAYO iecal- &
AlCAAITOA TyaBAieal O-aasainee ieee (1581adil AMIET0AIIABA065I06 584860 Viadaee Ac0eaates
6 0:5 &l 0yA ofifieoasiil ifoleea aasaioné ¢i- aey &iifioaion OBaIeAey ec 5aald Assiaiia & ad.
i(l). DACGEUOA0 TBAANOAARAI A B&fi. 10, fiieco, 86-  [89,91] (1.38 & 3.11 YA AiT0a&on0AAIM). A [62] i584-
44 0acoed ABEP-AI0 CATEIAIna e -AlROIyIeY Fe2',  6aaasiiu 05a801aadl AOUAROATAAIEE yO&s 1584AETA
4BECERA & T0TEE0 aasaidié ciil. A&y AdAAIA- caé 1a0451a 10 i0aTacaaapuaal 1adaiecia Tadaci-
ey, cadyaiaay ielonfol o -AIAOIiee Fel' Aage-  Aaiey iad A B-iladaraoea ide 4leaa ieceed OAiia-
ce 1loTeda 428AIONME ¢TIl FesO4 + Vo fGAcaiaia  0a060a6 & A-iadal ide 4lead anAiees. fineieues
3efi. 10, iaad66. isioealieiaeiié 62028045 AIAUA- iapd 607+iAifa cia+aied 1.21 yA iésed 1.38 VA &¢
66 a07i1a  Fea (2070 +1 12 B8R, 6 & 8) GAIASH fidA- 3a4Td Acdiaiia & ad. (a 1068+84 1 1.52 YA 4 [62]),
iTagoRy Miyoal, MNETeies &  FesOq + Vo 8ca00l=-  ATiéieoasiil fdied 1ada0eon aiiaied, ~of iage
iay yeaeodiiiay ieioiiiou dafidaadeaia it 5idiat 3Aacoetoant 1.21 & 3.32 VA 581A5i1T ia 0.2 A jose-
sieaseciaAlinl 15480a6y1 1656eeapUes Aacaifieh ~apofiy 10 dAcoetoadia Aesiaiia & ad. Yo iiedd
eaveiiia Fe2' (1) & Fe2' | oiaaa 6aé AFeCr04 + Vo 400U NAYGAIT A 01, +07 2A0150 Tiefitaaee iadas-
fia adeieaceciaaia a jacanoe aacainee 1aas ase- (G4 aacainieliiié &lifoaion daaiadney Ky Taié
saéoeie aofiaié Cr & aofili Fe & i54aM0aaeyad yefiiiaiote, a foee+ea 16 K, = K0+ K% & éc-ca
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Peéf. 10. Yé&éodiiiay ieloiifiol Ainoieé a iddadead 0.5 yA 1o iic
a [001]-idi4eoey, fiidada [101])-idi&éoey
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YOO, ofi 166, adi. 3(9), 2024 Oi+a+i0a 4404800 a gieideyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

e s o s aera ks x mx s mses a8 e na 028018 yédaiedopuaé fiiiiaiifioe Fe-iadagacée,
adeeda 6. Odaée+aied yiadaeé 1adaciaaiey oi+a+iaod aa- N ZAMAAZLNS 2 A A A AN L amug
Ao ANA A A AR AL idefioofioaopuaé é & FeCrp,04 & 0ii +éfiéa
0aéoia & FeCr,0,4 i1 fiddéiaiép i FesOaq e o o e s
Aa0100 daaiod [59] danfiiiooaee éeféioiaita
A&baéo Etorm ; YA | A&0&€0 Etorm ; YA aaéaifiee a 1aaiaoeod e addasuil eco+eee 0aded
A-vac 0.76 A-int 252 0280180, aéeyplied ia yiadaee oidiediaaiey yoed
Bvac | 145 | B | 53 | Ci-Arilo adtacola Gae o6 casyiiaia mnoiyied
: > 5 éiéaeuita 1edoeedied efita  Feg' € Fey ; ilfiéda-
O-int 13 O-vac 35 66 6aeO18 Idealace & eciaiaiep yiadaeeé oivie-
iaeia+aiey dtaaiey 1aéodacuing aaeainéé a iddaaead 1.1 yA
l4i&4 anfiieeé ivesio lifiélenésd aaoida ia ideaiayo éiedaoiial gia+a-
Aleaa adfieee ioedirio ey Geie+anéial iodiceaea O aey dan+aoa yias-
Aeé oisiesiaaiey, enielcopo foee+iia 10 6as-
""I‘ 6aﬁo"’l‘aa é F6304 éea’“"aaay éﬁﬁ’l‘é“l é'ééaioi ééé’\ﬁ’\iéj\ (’)ITéyaA—él'éé. é Tﬁﬁéﬁi ﬁi\ﬁ\Tyiéé ié.é—
Aifaiioyi éaoetiiié Tadasdose [87]. iataite laoeoa €, edila ofal, la ecaadapo dacaefiadee aag-
y060aé0 iadépaaeny a 6Aco6eloanad aaiial enneaai- aaoacolle y-aeee n Qfliya ?U]__Oljffyﬁ ~aleal, ¢a-
aaiey & 5aal0ad [61,62,99). A 43¢a&6480iT 68TIe0a laofid gaalgaled lagadl dagoeioaoa 0.04 yA acy
820810 Fe 2I8p0 cadyATATa fifolyied +2, & Cr aéaineé éénéioiaa ¢ iadiaoéo-apnoeoiial acdada
efieep+e0AENN +3, ia Me&liop fidaacsecasep ii- ai 0.8 yA & dadioa [59] ia yaeyaofy idleeeaaiiifioup
fie&aiaat esenoasee+aneel iedi 6eactaase aaoida Eaila oidl, 1adieoile Maio y+aceé fi aaalficae,
524100 [121]. fiyacaied eaoeiiits iaeaiocess & figéanii [59], ia eclaieéry; & iagal 2 fieo-aa ec-
éefeidiaie aacaifiee ioealaeel é ia0adacoasidi ca 'aaa%"’i'??\j?a'e\?{ I lliaioa fatial e¢ aol-
a6y Fe & Cr & 2e364¢16611eno08 oieideys foaiaiyi lia Feg” 1i olaigeeny fa 8 p. lalaél a daai-
16eReaiey Fe(+1); Cr(+1); Cr(+2) &eal adsiease- 0a [59] iéacail, ~0f iaeiailgéie yiaoaeyié noa-
cabee AlMAIATAeAseONy Aa84I0I00 YE&E0aIITA. ae iaé0daeiins elicedodanee iaéaaapo 03, 8aa, al-
A caaalag A CANNS A Aman s 1a0ao, 1aei éc eegied yéaéoaiiia éiéageciaai ia
A 10ée+ea 10 Fe3Q4, yédaiediaaiea ecaloi+iié e 0 2 r 0N X AN ANIEAS £ A Nam8 x AM AAAK A MO £9
PPN N 8 rR s s A A s A fiffiaaidil A aaéaifieaé A-aofia, &, ai-aoi60o, aaa iao
cadyaiaié iéioiinoe & FeCr,O4 aac iaiadiaeiinoe T S R
NTA Arr 9 AR KA AR AIAL M ASER{n AANEK QNG AR aaeiéaéecadee annaiaiaeagedny a dacoéioaoa iya-
ideieiadll iadadaéoadiop foadiail 1éefiéaiey aig- A S A
SN MRiiiiAR A s 2 N8 ANNARIAN ANANTEAZ A AN eaiey adéaifee O yeaéooiila. laga éiibedadoasey
ileeil OT€UET & Aeo+aad éaoeliiid aaéaineé e éen- .. O A AR N A LA ey Amoxax 18 XA mina
R MR N8 sim A x e AMX L A sani iy anx o g 0aiaeéanaioyao yoei onéiaeyi. Anioin, ia oanfiio-
éigtaital iaseaiocéey, éiaaa ioiefidiaeo ifadea- Qi r Taan tn m i o AATD xa SRS n N g
N8 AR A AAANKE A AN AR 2t xr o AmAA AA daiité iaie ia aaliifi yoaia daaiod, ii cafiéoae-
iéa noaiaie 1éefeaiéy éaoeiita Fe, ai addaié oa- A £ ATATATAcT AN AR AN A At ey A B8 X ArA R
AN xins A xrg PN PO aapueé aieiaiéy, éanaaony ageyiey foaiaie éiaas-
0aéoadiié aéy Fe a gieiaéyd, +3. Yoe oeil aadaé- AR A im s A ar0 s A sAArA 0 7acr Amaa . 8 A AS
O T N oédiaaiiinoe gieiaée é fioiigaiey éiee+anoa éa-
ofa naooiiediaait a éaaié ~anoe o0aae. 6, &€ aaénoae- o MmrnA fn 8 KM A A AA K AANTA AR . 20 A ASAA
B sin AR 8IS U0 XA AL AL RN A NIAG B A o€fita ia yiaoaee 1adaciaaiey oi+a+ild aadaéoia
04&uil, Malgaiea yidodeé Tadaciaaiey agy ied
AR AR S8ri 8 L 9% mar ROAQAAAA w8 RAML [119,120,122]
caiaoil iailiga, +ai aey aadaéoia iadaié asoi-
0 (idaaday +afioll caae.6). Oaééi 1adacti, iieeil Ecaanoii, 1aiaél, +of a 1aadidoeoa 1adaidod ei-
idadiiéiaeeou, +of afiiéiecdenitné adnoaaéeecedod- aaonee, aéecéeé é Aaeie0d 16 iécéed 04ai1adans-
bueé aéeaa a ad0aéo0ila éliveaodacee FeCr,O4  8ad, Gidilegadony aieiou ai iéey it 1add éaé ca-
faycai iannaaanoaaiil i iiyaeaiedl 146adaéoas- javdiey +anoé aoiiia sedeaca ia aolit 6diia a
(0 aéy aoiita Fe e Cr 4 gieidéyo noaiaiaé iéen- 0diiecd FeCr,04, 0aé e iialgaiey 0aiiadaoodl
gaiey. T0idoel, o1 a yenidoeidioasuii ennea- [123,124]. AT 401811 fie6+ad, éaé anél iéacaii aey
ataaiée i8¢ 1200 C yo603éo caiavaiey Fe ia Cr fioddeliaode+anéial FesO, [125], aicieéapueé éa-
a (Fey xCry)z 04 Neélidd néaclaaeny ia élioai- oeliiné aaniioyaié naycai ia ofeuél n naiiafie-
08a0ey0 1dmedioceeé, +ai aaéaineé, fi. déf. 5 a dtaaieal iaaidoéoa (ansi+iti anesiaaiedl B-
daaiod [92]. laddwdoée) é fidudiedl aidaal daaitaaney:

e & ideedioceeyie BA0STIHA 1ieedd 400U &égl i & fi 6a&ee+aieal AMOoaiey &li6aI05a086 aol-
F624M0ASAl AOAGE+AMEED 0280151, TAiaeT 4 dasl iia Fe & B- & A-fiaé0ad, [Fey]=[Fe,]. A 6M&iaeys foa-
Ae6+a& [aiTiyoll 41644 fesuid 1Maigdied yids- Belidode+iifnoe yoi ileedd idiensiacol a 6agoe-
466 7adaciadiey 6 Aadaifeé O, +& 6 ideedioc- 008 I3ASI6UANOAAITAT 1adaciaaiey 1ad Od4iedsy
886 (0246.6). Neaaiaaodsnll, iaslcy eaidesiaadd  Fepin =Va
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Oi+8+i04 4468600 A gieidéyd FeMe ,04 (Me = Fe, Cr)...

3. Yiddaee faoaciaaiey iad Oéél’éé’léy fifnoaaeée
1.21 yA -i1a04p8084 aedcdca aFe;0, 4 of-
digdl flaeanee i yéniaseiaioacuinieé cia+a-
ieyie;

2.90 )’/A a O-114049a084 1a4idoeoa;
6.62 )'/A 4 Fe-1140804084 681ie0a;
6.57 )’/A a O-11404ga084 doMiéoa.

Ndaaiaied 11eo+aiins dacoeloaoia dan+aoia
aey 1adiaoeoa a daiéad iaoiaa DFT+U i yéniade-
jaidasuinié aaiitié Aééiaiia & 0. & jaaaaiéi
yBRiadeiaion [125] HaeaA0aEnR0A0a0 T Off, +of 138
eiodaidacanee yéniadeidioaguins dacoeloaonia nea-
4640 6+e00aaou Taiaddeaediiop a aaiiié 8adioa aic-
ileeiifiol ATR0AANAT 6adaéodda H6daicdedanédé ia-

o0 & 1aaidoeoa.

Oeiaifnesiaaies. Ppaaioa aliéiaia ise oe-
jaififaié Mmaadoaeéd 18iénoddnoaa iavéeé & alnfgaal
1adaciaaiey PO (flacagaied i TEAO DAI « 075-
01129-23-0010 29.12.2022 4.) Effedaiaaied inouanoa-
Bai1 4 0aiead 167adaii0 66iaaidioasiind enfea-
afaaieé IEO A@Y. bani+ao0 adiéiyeeni a noias-

Ea&lia o1af, aaoial aéaaiaasyo INO PAI ca 164ai-

A A Qrra

0a464aiiia a0+eneeodenind 8anodna.
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