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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

³ÇÓÂ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞØ ÎÈÅÍËØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÉÇÎÇÊÐÞØ âÆÇÓ ©ÇÏÎË Ë ÒÎÂÐÇÕ ÊÇÏÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ. £ÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ©ÇÏÎË ÕÄÈÓÆÑÇ, Â ÄÐÇÛÐÇÇ ì
ÉËÆÍÑÇ, Ë ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËÏ ÏÑÆÇÎâÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ Ë, Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË, ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ ÐÂ ÐÇÔÍÑÎß-
ÍÑ ÒÓÑÙÇÐÕÑÄ ÐËÉÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ Ë ÉÇÎÇÊÑ-
ÐËÍÇÎÇÄÑÅÑ ÔÒÎÂÄÂ ÒÓË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ [1]. ªÊ ÊÂÍÑÐÂ ¢ÈÓÚÂ [2] ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÔÓÇÆ-
Ðââ ÂÕÑÏÐÂâ ÏÂÔÔÂ âÆÓÂ �M ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 49,3 [3], Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ
ÍÂÍ ÆÎâ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÑÐÂ ÓÂÄÐÂ 55,85. ¥Îâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ
àÕËØ ÓÂÊÎËÚËÌ ÃÞÎÑ ÄÞÆÄËÐÖÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ Ä ÔÑ-
ÔÕÂÄÇ âÆÓÂ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ ÒÑÓâÆÍÂ 10 ë 20 ÏÑÎ.% ÎÈÅÍËØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ, Ë ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÍÂÐÆËÆÂÕÞ ÐÂ àÕÖ ÓÑÎß ì S, Si, O,
C Ë H [3].

²ÂÐÇÇ ÂÄÕÑÓÂÏË ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÞ ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ
ÔËÔÕÇÏÂ Fe ëC Ë ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐÂ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ
Ä ÇÅÑ ÔÑÔÕÂÄÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ [4]; Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÕÔâ ÔËÔÕÇÏÂ Fe ë S Ë ÍÂÐÆËÆÂÕÖÓÂ ÔÇÓÞ ÐÂ ÓÑÎß
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³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ USPEX ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË
ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ ÔÑÔÕÂÄÞ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ Fe ë S Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ
100 ë 400 ¤±Â. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ©ÇÏÎË (330 ë
364 ¤±Â), ÔÕÂÃËÎßÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ: Fe2S Ë FeS. ±ÓË àÕÑÏ ÕÑÎßÍÑ Fe2S ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß Ä
ÓÂÄÐÑÄÇÔËË Ô ÉÇÎÇÊÑÏ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÚÈÕÂ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ Fe2S ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ, ÇÔÎË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ÔÑÆÇÓÉËÕ 10,6 ë 13,7 ÏÑÎ.% (6,4 ë
8,4 ÏÂÔ.%) ÔÇÓÞ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÆÎâ FeSi, ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÒÓË àÕÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÔËÎËÙËÆÂ
ÉÇÎÇÊÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ©ÇÏÎË ÒÓË 9,0 ë 11,8 ÏÑÎ.% (4,8 ë
6,3 ÏÂÔ.%) ÍÓÇÏÐËâ. °ÃÇ ÑÙÇÐÍË ÆÂáÕ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆËÐÂÍÑÄÖá ÔÓÇÆÐáá ÂÕÑÏÐÖá ÏÂÔÔÖ �M Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
52,6 ë 53,3, ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ ÄÇÎËÚËÐÞ �M � 49;3, ÄÞÄÇÆÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ËÊ ÊÂÍÑÐÂ ¢ÈÓÚÂ. £
ÔÎÖÚÂÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÖÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ Ä ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔËË Ô ÉÇÎÇÊÑÏ ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÔÖÃÑÍÔËÆ
Fe2O) ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ 13,2 ë 17,2 ÏÑÎ.% (4,2 ë 5,6 ÏÂÔ.%)
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÚÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ �M Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ 49,0 ë 50,6. ®Þ ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÚÇÕÞÓÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞÇ ÏÑ-
ÆÇÎË ÔÑÔÕÂÄÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÜËÇ ÇÅÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë �M: 1) 86 ÏÑÎ.% (Fe+Ni)+14 ÏÑÎ.% C;
2) 84 ÏÑÎ.% (Fe+Ni)+16 ÏÑÎ.% O; 3) 84 ÏÑÎ.% (Fe+Ni)+7 ÏÑÎ.% S+9 ÏÑÎ.% H; 4) 85 ÏÑÎ.%
(Fe+Ni)+6 ÏÑÎ.% Si+9 ÏÑÎ.% H.
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ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÎÈÅÍËØ ÎÇÅËÓÖáÜËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ©ÇÏÎË.

£ ÓÂÃÑÕÇ ±ÖÂÓßÇ [3] ÃÞÎÑ ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,
ÚÕÑ ÔÇÓÂ ÑÔÕÂÈÕÔâ ØÑÓÑÛËÏ ÍÂÐÆËÆÂÕÑÏ ÐÂ àÕÖ ÓÑÎß,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÎÇÅÍÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÏÂ Ä ÉÇÎÇÊÇ. ­Ë Ë ÆÓ. [5]
ÖÍÂÊÂÎË ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÔËÔÕÇÏÂ Fe ëFeS ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ
àÄÕÇÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÑ ÍÓÂÌÐÇ ÏÇÓÇ ÆÑ 25 ¤±Â, Ë
ÒÑÆÆÇÓÉÂÎË ÏÐÇÐËÇ Ñ ÔÑÆÇÓÉÂÐËË ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ
©ÇÏÎË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÔÇÓÞ. ¹ÇÐ Ë ÆÓ. [6]
ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË Fe3S ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 42,5 ¤±Â Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 900 ¬ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÆË×ÓÂÍÙËË ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÅÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ
ËÊÎÖÚÇÐËâ ÐÂ ÑÃÓÂÊÙÂØ Ä ÂÎÏÂÊÐÞØ ÐÂÍÑÄÂÎßÐâØ Ô ÄÐÇÛ-
ÐËÏ ÐÂÅÓÇÄÑÏ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ àÕÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ,
ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ � 2;1 ÂÕ.% (1,2 ÏÂÔ.%) ÔÇÓÞ ÒÑÐËÉÂÇÕ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÉÇÎÇÊÂ ÐÂ 1%. ±Ñ ÑÙÇÐÍÇ ÂÄÕÑÓÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ
ÔÇÓÞ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 12,5 ë 20,7 ÂÕ.% (7,6 ë
13,0 ÏÂÔ.%), ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ ì 2,2 ë 6,2 ÂÕ.% (1,3 ë
3,7 ÏÂÔ.%), ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÚËÔÕÞÏ ÉÇÎÇÊÑÏ àÕÑ ÒÑÐË-
ÉÂÇÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ ÐÂ 6 ë 10% Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
ÐÂ 1 ë 3%.

³ ÒÑÏÑÜßá ÓÂÔÚÈÕÑÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ S, O Ë
Si Ä ÉËÆÍÑÏ Ë ÕÄÈÓÆÑÏ ÉÇÎÇÊÇ Ë Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÕÇÓ-
ÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ Ë
ÉËÆÍÑÅÑ ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ ¡Îß×Ç Ë ÆÓ. [7] ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÍËÔÎÑÓÑÆ ËÏÇÇÕ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÇ Í ÉËÆÍÑÌ
×ÂÊÇ, ÚÇÏ ÔÇÓÂ ËÎË ÍÓÇÏÐËÌ, Â ÊÐÂÚËÕ, ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ Ä âÆÓÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÔÍÂÚÍÂ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÇÛÐÇÅÑ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÇÓ. ¯Â ÑÔÐÑ-
ÄÂÐËË àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ÔÑÆÇÓÉËÕ 8;5� 2;5 ÂÕ.% S Ë/ËÎË Si Ë
0;2� 0;1 ÂÕ.%O, Â ÄÐÇÛÐÇÇ âÆÓÑì 10� 2;5 ÂÕ.% S Ë/ËÎË
Si Ë 8� 2;5 ÂÕ.% O [7].

¢ÂÆÓÑ Ë ÆÓ. [8] ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËØ
ÄÑÎÐ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÔËÔÕÇÏÇ Fe ë (Ni, C, O, Si, S) Ë ÔÓÂÄ-
ÐËÎË ËØ Ô ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ âÆÓÂ ©ÇÏÎË. °ÐË
ÒÓËÛÎË Í ÄÞÄÑÆÖ, ÚÕÑ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ âÆÓÂ ÍËÔÎÑÓÑÆ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÎÈÅÍÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
ÍÓÇÏÐËÌ, ÔÇÓÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÞ. ´ÂÍÉÇ ÃÞÎÑ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÍÓÇÏÐËâ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ
âÆÓÇ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÒÓÇÄÞÛÂÕß 4,5 ÏÂÔ.%, Â ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ
ÔÇÓÞ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÛÇ 2,4 ÏÂÔ.%.

£ ÑÃÊÑÓÇ ·ËÓÑÔÇ Ë ÆÓ. [9] ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÉÇÎÇÊÑ ë (ÐËÍÇÎß, ÍÓÇÏ-
ÐËÌ, ÍËÔÎÑÓÑÆ, ÔÇÓÂ, ÖÅÎÇÓÑÆ Ë ÄÑÆÑÓÑÆ) ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, Ë ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ÏÑÉÇÕ ÔÑÆÇÓÉÂÕß � 6 ÏÂÔ.% S Ä ÔÎÖÚÂÇ,
ÇÔÎË ÔÇÓÂ ì ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÌ ÎÈÅÍËÌ ÎÇÅËÓÖáÜËÌ àÎÇÏÇÐÕ.
¡ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÔÍÂÚÍÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÇÛÐÇÅÑ Ë ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÐËË ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ� 6 ÏÂÔ.% ÍÓÇÏÐËâ,� 3 ÏÂÔ.% ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ Ë 1 ë 2 ÏÂÔ.% ÔÇÓÞ. ªÔÒÑÎßÊÖâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ×ÂÊÑÄÑÏ ÓÂÄÐÑÄÇÔËË Ä ÔËÔÕÇÏÇ Fe ë S ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 200 ¤±Â, ³ÂÍÔÇÐÂ Ë ¿ÓËÍÔÑÐ [10] ÒÓËÛÎË
Í ÄÞÄÑÆÖ, ÚÕÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ËÏÇÇÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ, ÐÇ
ÒÓÇÄÞÛÂáÜÖá 4428 (�500) ¬ Ô ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÔÇÓÞ
� 15 ÏÂÔ.%, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ Ô ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËÏË
ÆÂÐÐÞÏË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÇÜÈ ÑÆÐÑÅÑ ÎÈÅÍÑÅÑ
àÎÇÏÇÐÕÂ.

±ÑÆÄÑÆâ ËÕÑÅ, ÏÑÉÐÑ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ ÔÕÂÕÖÔ ÔÇÓÞ ÍÂÍ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÎÈÅÍÑÅÑ ÎÇÅËÓÖáÜÇÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ
ÊÇÏÐÑÅÑ âÆÓÂ ÄÔÈ ÇÜÈ ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÌ. ªÏÇá-
ÜËÇÔâ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÂ ÊÂ Ë ÒÓÑÕËÄ àÕÑÅÑ ÑÔÐÑÄÞÄÂáÕÔâ ÐÂ

ÃÑÎßÛÑÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÌ Ë àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËÌ. £
ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÈÐ ÒÑËÔÍ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÔÖÎß×ËÆÑÄ ÉÇÎÇÊÂ, ÒÓÑÂÐÂÎË-
ÊËÓÑÄÂÐÂ ËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑØËÏËâ, Ë ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÞØ ËÊ ËÏÇáÜËØÔâ ÆÂÐÐÞØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ
ÔÇÓÞ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ©ÇÏÎË.

¹ËÔÕÞÇ ÉÇÎÇÊÑ, ÔÇÓÂ Ë FeS ÃÞÎË ÑÃÝÇÍÕÂÏË ËÊÖÚÇÐËâ Ä
ÃÑÎßÛÑÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÂÃÑÕ, ÏÇÉÆÖ ÍÑÕÑÓÞÏË ÐÂÚËÐÂÇÕ ÒÑâÄÎâÕßÔâ ÔÑÅÎÂ-
ÔÑÄÂÐÐÑÔÕß. ´ÂÍ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË
¡ÍÂØÂÏÂ [11] ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÃÂÊÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÓÑÏÃËÚÇ-
ÔÍÂâ (¢¸²) ×ÂÊÂ ÔÇÓÞ ÔÕÂÃËÎßÐÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÔÄÞÛÇ
83 ¤±Â. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
Ô ÒÑÏÑÜßá àÐÇÓÅÑÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ÆË-
×ÓÂÍÙËË ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 212 ¤±Â, ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÎË ÒÇ-
ÓÇØÑÆ Ä ÐÑÄÖá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá×ÂÊÖ ÒÓË 162 ¤±Â [12]. ¦È
ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ ÑÕÓÂÉÇÐËâ ÃÞÎË ÒÓÑËÐÆËÙËÓÑÄÂÐÞ Ä
ÒÓÑÔÕÑÌ ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÕËÒÂ b-Po. £ ÆÓÖ-
ÅÑÌ ÓÂÃÑÕÇ [13] ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ËÊÖÚÇÐËÇ ÔÇÓÞ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ
ÆÑ 160 ¤±Â Ë ÃÞÎÂ ÐÂÌÆÇÐÂ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÂâ ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕ-
ÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÏÑÐÑÍÎËÐÐÂâ (°¸®) ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÔÕÂÃËÎßÐÂâ
ÒÓË 300 ¬ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 83 ÆÑ 153 ¤±Â, ÔÄÞÛÇ
ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆ Ä b-Po-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ. ²ÂÔÚÈÕÞ
ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÄ ÆÎâ ÕÓÈØ ×ÂÊ ÔÇÓÞ ÒÓË ÄÞÔÑÍÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË (¢¸², b-Po
Ë ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (°¸¬)) ÐÇ ÒÑÆÕÄÇÓ-
ÆËÎË ÒÇÓÇØÑÆ ËÊ ¢¸²- Ä b-Po-×ÂÊÖ, ÐÑ ÒÑÍÂÊÂÎË ÒÇÓÇØÑÆ
ËÊ b-Po Ä °¸¬ ÒÓË � 550 ¤±Â [14]. ³ ÒÑÏÑÜßá ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÆÎâ ÔÇÓÞ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ 200 ë 600 ¤±Â Ë T � 0
ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÂ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ×ÂÊÑ-
ÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ: b-Po! ÒÓÑÔÕÂâ ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ (±¬)!°¸¬,
ÒÓËÚÈÏ ÒÓÑÔÕÂâ ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÕÂÃËÎßÐÂ Ä ÛËÓÑ-
ÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 280 ÆÑ 540 ¤±Â [15].

£ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÑÒËÔÂÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍÑÏ ÆÂÄ-
ÎÇÐËË, Ë ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÃÞÎÑ ÆÑÔÕËÅ-
ÐÖÕÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÖÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË 13 ¤±Â Ë ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÂ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÂâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÂâ
(¤±µ) ×ÂÊÂ ÉÇÎÇÊÂ [16 ë 18]. ±ÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ
ÆÎâ âÆÓÂ ©ÇÏÎË (136 ë 330 ¤±Â ÆÎâ ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ, 330 ë
364 ¤±Â ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ), ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÐÑÄÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÔÑÑÃÜÂÎÑÔß Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂ-
ÐËË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÄÑÌÐÑÌ ÅÇÍ-
ÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÞ ÉÇÎÇÊÂ [19] Ë ÓÑÏ-
ÃËÚÇÔÍË ËÔÍÂÉÈÐÐÑÌ ¤±µ-ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ [20]. ¥ÓÖÅËÇ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÄÍÎáÚÂÎË ÕÂÍÉÇ ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÖá
ÕÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ [21, 22].

±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËË °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÒÓË ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÂÏÑ ÒÑ
ÔÇÃÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÐÕÇÓÇÔÐÑ: ËÊÄÇÔÕÐÞ ÆÄÇ °¸¬-×ÂÊÞ ÒÓË
ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË: ×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÂâ (ÒÓË ÐÑÓÏÂÎß-
ÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ) Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÂâ (Ô ÓÂÊÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÏË
ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏÂÅÐËÕÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË) ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ [23]. £ ÒÓËÐÙËÒÇ, ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÕÓÇÕßÇÌ,
ÐÇÏÂÅÐËÕÐÑÌ, °¸¬-×ÂÊÞ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ,
ÑÆÐÂÍÑ ³ÕËÍÔÓÖÆ Ë ¬ÑàÐ [24] ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÌ (Õ.Ç. ËÏÇÇÕ ÏâÅÍËÇ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÇ ÏÑÆÞ, ×ÑÐÑÐÞ Ô ÏÐËÏÞÏË ÚÂÔÕÑÕÂÏË)
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ´ÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ ¢ÇÎÑÐÑÉÍÑ [21] Ë £ÑÚÂÆÎÑ [25] ÃÞÎÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÏâÅÍËÏË
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ÏÑÆÂÏË Ä àÕÑÌ °¸¬-×ÂÊÇ, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËÏ
à××ÇÍÕÂÏ ËÔÚÇÊÂÇÕ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ âÆÓÂ
©ÇÏÎË. ³ ÒÑÏÑÜßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ ÐÂ ÏÑÆÇÎË
ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ [21], ÃÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÕÂ ×ÂÊÂ
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ, ÐÑ ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË [25], ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÕÂ ×ÂÊÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË
ÐÇÏÐÑÅÑ ÏÇÐÇÇ ÄÞÅÑÆÐÂ, ÚÇÏ ¤±µ. °ÆÐÂÍÑ àÕÖ ÐÇÃÑÎß-
ÛÖá ÓÂÊÐËÙÖ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß ÒÓË ÄÐÇÔÇÐËË
ÒÓËÏÇÔÇÌ (Si, S), ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËØ °¸¬-×ÂÊÖ.

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ¥ÖÃÓÑÄËÐ-
ÔÍÑÅÑ [26] ÖÕÄÇÓÉÆÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÔÒÎÂÄÞ Fe ëNi ÕÂÍÉÇ ÒÇÓÇ-
ØÑÆâÕ Ä °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂØ, ÑÆÐÂÍÑ àÕÑ ÃÞÎÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ ÑÒÓÑÄÇÓÅÐÖÕÑ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏË ¬ÖÄÂâÏÞ [27]. £ ÏÂÔÕÇÓÔÍË ËÔÒÑÎÐÇÐ-
ÐÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ´ÂÕÇÐÑ Ë ÆÓ. [28] ÃÞÎÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÖÔÎÑÄËâØ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐÇÏÖ âÆÓÖ ©ÇÏÎË, ÚËÔÕÑÇ ÉÇÎÇÊÑ ËÏÇÇÕ ¤±µ-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÈÕÂÏ [29] ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ ÐËÍÇÎâ ÇÜÈ ÃÑÎßÛÇ
ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕ ¤±µ-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô °¸¬.

³ÖÎß×ËÆ ÉÇÎÇÊÂ (FeS) ÒÓÇÕÇÓÒÇÄÂÇÕ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ×ÂÊÑ-
ÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÒÓË ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ¦ÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÓË
ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÃÞÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÓÂÔÚÈÕÑÄ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 400 ¤±Â [30], Ë
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÇÅÑ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ ÒÓË 0 ¬ ÕÂÍÑÄÂ: ÕÓÑËÎËÕ (FeS I)! ÂÐÕË×ÇÓÓÑ-
ÏÂÅÐËÕÐÂâ ×ÂÊÂ ÕËÒÂ MnP (FeS II)! ÏÑÐÑÍÎËÐÐÂâ ×ÂÊÂ
(FeS III)!ÐÇÏÂÅÐËÕÐÂâ×ÂÊÂ ÕËÒÂMnP (FeSVI)! Pmmn-
×ÂÊÂ (FeS VII). Pmmn-×ÂÊÂ Ô ËÔÍÂÉÈÐÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÑÌ ÕËÒÂ
NaCl ÔÕÂÃËÎßÐÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÑÕ 135 ¤±Â ÆÑ ÒÑÏÇÐßÛÇÌ
ÏÇÓÇ 400 ¤±Â. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ [31] ÒÑ-
ÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÞÛÇ 180 ¤±Â Ë ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÕÂÃËÎßÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕËÒÂ CsCl, ÚÕÑ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ FeS Ä ÓÂÏÍÂØ
ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÔÕÂÕßÇ
àÕÑÏÖ ÄÑÒÓÑÔÖ ÕÂÍÉÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÄÐËÏÂÐËÇ.

2. ®ÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ

²ÂÔÚÈÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ USPEX (Universal Struc-
ture Predictor: EvolutionaryXtallography) [32 ë 34] Ë ÕÇÑÓËË
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Functional Theory,
DFT) [35, 36] Ä ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
(Generalized Gradient Approximation, GGA) [37]. ³ ÒÑ-
ÏÑÜßá ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÃÞÎÂ ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÂ
ËÊÄÇÔÕÐÂâ ÄÞÔÑÍÑÃÂÓÐÂâ ¤±µ-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉÇÎÇÊÂ [32], ÚÕÑ
ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÓÇÍÓÂÔÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË [28]. ¥Îâ ÚËÔÕÑÌ S Ô ÒÑÏÑÜßá àÄÑÎáÙËÑÐÐÑÅÑ
ÂÎÅÑÓËÕÏÂ USPEX ÃÞÎË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ: b-Po-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇ-
ÐËÌ 100 ë 540 ¤±Â Ë °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ
> 540 ¤±Â.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 1 ÒÑÍÂÊÂÐ ÒÓâÏÑÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÔÇÓÞ ËÊ b-Po Ä
°¸¬-×ÂÊÖ, ÏËÐÖâ ÒÓÑÔÕÖá ÍÖÃËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÚÕÑ
ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÆÓÖÅËÏË ÓÂÃÑÕÂÏË [14] Ë ÔÕÂÄËÕ
ÒÑÆ ÔÑÏÐÇÐËÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÑÌ ÓÂÐÇÇ [15]. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇ-
ÕËÕß, ÚÕÑ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ 350 ë 400 ¤±Â àÕÂ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ÃÎËÊÍÂ ÒÑ àÐÕÂÎßÒËË Í b-Po-×ÂÊÇ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 2
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÚËÔÕÑÌ ÔÇÓÞ [11 ë 13],
ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ [38 ë 41] Ë FeS [42]; ÄËÆÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑ-
ÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓËÇÌ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ.

±ÑÐÂÚÂÎÖ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÈÐ àÄÑÎáÙËÑÐÐÞÌ ÒÑËÔÍ Ä ÔËÔ-
ÕÇÏÇ Fe ë S Ô ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ ÔÑÔÕÂÄÑÏ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ 300 Ë 400 ¤±Â,
ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ
ÔÑÔÕÂÄÑÏ ÒÓË 300 Ë 400 ¤±Â ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ
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²ËÔ. 2. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ (T � 0) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
(T � 300 ¬) ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ: (a) ÔÇÓÞ (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ: ¡ÍÂØÂÏÂ Ë
ÆÓ. [11], ­ÖÑ Ë ÆÓ. [12], ¥ÇÅÕâÓÈÄÂ Ë ÆÓ. [13]); (Ã) ÉÇÎÇÊÂ (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ:
¥ÇÄÂÎß Ë ÆÓ. [38], ¥ÖÃÓÑÄËÐÔÍËÌ Ë ÆÓ. [39], ®ÂÑ Ë ÆÓ. [40], ¨Ç×ÍÑÂÕ Ë
ÆÓ. [41]); (Ä) FeS (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ: °ÐÑ Ë ¬ËÍÇÅÂÄÂ [42]).
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ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (FeS, Fe2S, FeS2, Fe3S, FeS3, Fe3S2, Fe5S2 Ë
Fe9S5). ¿ÕË ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß ÔÑ ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÚËÔ-
ÎÂÏË ÂÕÑÏÑÄ Ä âÚÇÌÍÇ (ÖÍÂÊÂÐÑ Ä ÔÍÑÃÍÂØ): FeS (8 Ë 16),
Fe2S (6, 9, 12 Ë 16), FeS2 (6, 9, 12, 15 Ë 18), Fe3S (8, 12 Ë 16),
FeS3 (4 Ë 8), Fe3S2 (10, 15 Ë 20), Fe5S2 Ë Fe9S5 (4).

£ ÕËÒËÚÐÑÏ ÓÂÔÚÈÕÇ USPEX Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÔÑÔÕÂ-
ÄÑÏ ÒÑÍÑÎÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâÎÑ ËÊ 30 ë 40 ÔÕÓÖÍÕÖÓ (ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
Ô ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ ÔÑÔÕÂÄÑÏ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÒÑÍÑÎÇÐËÇ ÔÑÆÇÓÉÂÎÑ
150 ÔÕÓÖÍÕÖÓ, Â ÍÂÉÆÑÇ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ì 60 ÔÕÓÖÍÕÖÓ),
60% ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÆÎâ ÅÇÐÇÓÂÙËË ÔÎÇÆÖá-
ÜÇÅÑ ÒÑÍÑÎÇÐËâ (70% ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÎÑÔß Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ ÐÂÔÎÇÆÔÕÄÇÐÐÑÔÕË, 10% ì Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ ÂÕÑÏÐÑÌ ÒÇÓÏÖÕÂÙËË Ë ÕÓÂÐÔÏÖÕÂ-
ÙËË Ë 20% ì Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÖÕÂÙËË ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÓÇÛÈÕÍË).
£ÔÇ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ USPEX ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÎÂÍ-
ÔËÓÑÄÂÎËÔß Ô ÒÑÏÑÜßá GGA-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ [37] Ë ÏÇÕÑÆÂ
ÒÓÑÇÍÕÑÓ-ÒÓËÔÑÇÆËÐÈÐÐÞØ ÄÑÎÐ (Projector-Augmented
Wave, PAW) [43, 44], ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÏ ÒÂ-
ÍÇÕÇ VASP [45]. £ ÓÂÔÚÈÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß PAW-ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ Ô [Ar]-ÑÔÕÑÄÑÏ (ÓÂÆËÖÔ 2,3 ÂÕÑÏÐÞØ ÇÆËÐËÙÞ (Â.Ç.))
Ë [Ne]-ÑÔÕÑÄÑÏ (ÓÂÆËÖÔ 1,9 Â.Ç.) ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ Fe Ë S ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¢ÂÊËÔ ÄÍÎáÚÂÎ ÒÎÑÔÍËÇ ÄÑÎÐÞ Ô ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÆÑ 600 à£. ¥Îâ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓË ÓÂÔÚÈÕÂØ USPEX ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÑÆÐÑÓÑÆ-
ÐÞÇ ¤-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÇÕÍË Ô ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ 2p�0;03 �Aÿ1

Ä ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Ë ÏÇÕÑÆ ÓÂÊÏÞÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ®ÇÕ×ÇÔÔÇÎâ ë±ÂÍÔÕÑÐÂ [46] Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
"ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ" s � 0;07 à£. ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÐÂËÏÇÐßÛËÏË
àÐÕÂÎßÒËâÏË, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá USPEX, ÃÞÎË ÒÑ-
ÄÕÑÓÐÑ ÑÕÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÐÞ, ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ËØ àÐÕÂÎßÒËË ÃÞÎË
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßáÏÇÕÑÆÂ ÕÇÕÓÂàÆÓÑÄ Ô ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË
¢ÎÈØÎâ [47]. ¥Îâ ÖÚÈÕÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ×ÂÊÑÄÖá
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ GGA Ë
GGA�U, ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÒÓËÏÇÐâÎÑÔß Ä ÄÇÓÔËË ¥ÖÆÂÓÇÄÂ [48].

¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ Fe ë S ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÍÑÐÔÕÓÖÍÙËâ,
ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÄÞÒÖÍÎÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ (thermodynamic convex
hull), ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÃÖÆÇÕ ÔÕÂÃËÎß-
ÐÑ, ÇÔÎË ÇÅÑ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÐËÉÇ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ËÊÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÏÇÔË ÎáÃÞØ ÆÓÖÅËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÑÔÎÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞØ ×ÂÊ ÆÎâ ÐËØ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ ×ÑÐÑÐÑÄ Ô
ÙÇÎßáÒÓÑÄÇÓÍË ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐ-
ÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¥Îâ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ àÕËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÓËÏÇÐâÎÔâ
ÏÇÕÑÆ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÔÏÇÜÇÐËÌ (énite-displacement method),
ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÌ Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ PHONOPY [49, 50]. ±ÇÓÇÆ
ÓÂÔÚÈÕÑÏ ×ÑÐÑÐÑÄ ÄÔÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÎËÔß ÆÑ ÕÇØ
ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄÔÇØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÔËÎ, ÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËØÐÂÂÕÑÏÞ,ÐÇ ÔÕÂÐÑÄËÎÑÔßÏÇÐßÛÇ0,01Ïà£�Aÿ1.
¥ÂÎÇÇ ÔÕÓÑËÎËÔß ÔÖÒÇÓÝâÚÇÌÍË (ÑÃÞÚÐÑ 2� 2� 2, Ô ÆÎË-
ÐÂÏË ÔÕÑÓÑÐ ÃÑÎÇÇ 10 �A), ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ÂÕÑÏÞ ÔÏÇÜÂÎËÔß ÐÂ
0,01 �A ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔËÎ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ
ÏÂÕÓËÙÞ ÔËÎÑÄÞØ ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ. ±ÑÔÎÇ àÕÑÅÑ ÔÕÓÑËÎÂÔß Ë
ÆËÂÅÑÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎÂÔß ÐÂ ÒÎÑÕÐÑÌ ÔÇÕÍÇ Ä ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ÏÂÕÓËÙÂ.

¥Îâ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ FeS
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÃÞÎÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ (P, T )-×ÂÊÑÄÂâ
ÆËÂÅÓÂÏÏÂ. ¹ÕÑÃÞ ÔÆÇÎÂÕß àÕÑ, ÆÎâ ÄÞÃÓÂÐÐÞØ ×ÂÊ FeS
ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ¤ËÃÃÔÂ Ä
ÍÄÂÊËÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË:

G�P;T � � E0�V � � Fvib�T;V � � P�T;V �V ; �1�

ÅÆÇ E0 ì ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ËÊ VASP-ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë Fvib ì
×ÑÐÑÐÐÂâ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÂâ
ÒÑ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÇ:
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©ÆÇÔß g�o�V �� ì ×ÑÐÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÓË
ÊÂÆÂÐÐÑÏ ÑÃÝÈÏÇ. µÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑ-
ÄÂÎËÔß ×ÖÐÍÙËÇÌ ¢ÈÓÚÂ ë®ÖÓÐÂÅÂÐÂ [51]. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔ-
ÚÈÕÑÄ ÓÂÊÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ¤ËÃÃÔÂ ÐÂÏË ÃÞÎÂ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ FeS.

3. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ

3.1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÑÔÕÂÄÞ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÖÎß×ËÆÑÄ
ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË
¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÇ ÐÂÏË ÄÞÒÖÍÎÞÇ
ÑÃÑÎÑÚÍË ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, Â
ÕÂÍÉÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ
ÔÑÔÕÂÄ ë ÆÂÄÎÇÐËÇ. £ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ-
ÐÞØ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ, ÑÃÎÂÔÕË ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ
ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÕÓÈØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ: FeS2, FeS Ë Fe2S. ¬ÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÑÄÞØ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ×ÂÊ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐ-
ÐÞØ USPEX, ÒÓËÄÑÆâÕÔâ Ä ÕÂÃÎ. 1. £ÔÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ âÄÎâáÕÔâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÞÏË (ÓËÔ. 4) Ä
ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËØ ÑÃÎÂÔÕâÏ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË (ÓËÔ. 3Ã).

£Ñ ÄÔÈÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÑÏ Ä ÐÂ-
ÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ, ÔÑÔÕÂÄ Fe2S ËÏÇÇÕ ÑÆÐÖ ÔÕÂÃËÎßÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ô ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ Pnma. ¡ÕÑÏÞ
ÔÇÓÞ Ä ÐÇÌ ÑÃÎÂÆÂáÕ 10-ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏ ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ
ÂÕÑÏÂÏË ÉÇÎÇÊÂ. ¥ÂÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ
ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ ÅÇÑÏÇÕ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ×ÂÊ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞØ
USPEX. ¶ÂÊÂ Pmmn-FeS ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÂ ÐÂÏË ÓÂÐÇÇ (°ÐÑ Ë ÆÓ.
[30]), Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÑÐÂ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÂ

¶ÂÊÂ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ), ÆÂÄÎÇÐËÇ,
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ âÚÇÌÍË

±ÑÊËÙËâ
£ÂÌÍÑ××Â

x y z

FeS (Pmmn), 300 ¤±Â,
a � 3;629 �A, b � 2;296 �A,
c � 3;317 �A

Fe 2a 0,75 0,75 0,8619

S 2b 0,25 0,75 0,6358

Fe2S (Pnma), 300 ¤±Â,
a � 4;234 �A, b � 3;178 �A,
c � 5;984 �A

Fe 4c 0,6665 0,25 0,4304

Fe 4c 0,4687 0,75 0,2053

S 4c 0,7885 0,75 0,6052

FeS2 (C2=m), 400 ¤±Â,
a � 6;582 �A, b � 3;624 �A,
c � 3;766 �A, b � 118;41�

Fe 4i 0,6338 0,5 0,4027

S 4i 0,5331 0 0,2798

S 4i 0,7996 0 0,0332
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ÓËÚÇÔÍË ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ (ÓËÔ. 5a). ¬ÑÑÓ-
ÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÉÇÎÇÊÂ ÔÑÔÕÑËÕ
ËÊ ÒâÕË ÂÕÑÏÑÄ ÔÇÓÞ Ë ÄÑÔßÏË ÂÕÑÏÑÄ ÉÇÎÇÊÂ.

£ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏ ÐÂÏË ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ (100 ë
400 ¤±Â) FeS ËÏÇÇÕ ÆÄÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ ×ÂÊÞ: Pnma-×ÂÊÂ
(ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕËÒÂ MnP, ÍÑÕÑÓÂâ âÄÎâ-
ÇÕÔâ ËÔÍÂÉÇÐËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕËÒÂ NiAs), ÔÕÂÃËÎßÐÂâ ÒÓË

ÆÂÄÎÇÐËË ÐËÉÇ 122 ¤±Â, Ë Pmmn-×ÂÊÂ, ÔÕÂÃËÎßÐÂâ ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËË ÄÞÛÇ 122 ¤±Â. ³ÕÓÖÍÕÖÓÖ Pmmn-×ÂÊÞ (ÓËÔ. 5Ã)
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÔËÎßÐÑ ËÔÍÂÉÈÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ÕËÒÂ NaCl Ô ØÑÓÑÛÑ ÊÂÏÇÕÐÞÏË ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÏË
ÔÎÑâÏË ÂÕÑÏÑÄ Fe Ë S.

£ ÕÑÏ ÉÇ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ FeS2 ËÏÇÇÕ ÆÄÇ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞÇ ×ÂÊÞ: ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÖá Pa�3-×ÂÊÖ (ÒËÓËÕ),

Â
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²ËÔ. 3. (£ ÙÄÇÕÇ ÑÐÎÂÌÐ.) ´ÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÂ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S: (Â) ÅÓÂ×ËÍË ÄÞÒÖÍÎÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ,
(Ã) ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÔÑÔÕÂÄ ë ÆÂÄÎÇÐËÇ (T � 0).
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²ËÔ. 4.¬ÓËÄÞÇ ×ÑÐÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË: (a)Pnma-Fe2S ÒÓË 200 ¤±Â , (Ã)Pnma-FeS ÒÓË 80 ¤±Â, (Ä)Pmmn-FeS ÒÓË 100 ¤±Â, (Å)Pa�3-FeS2 ÒÓË 75 ¤±Â,
(Æ) C2=m-FeS2 ÒÓË 250 ¤±Â.

Â Ã Ä

²ËÔ. 5. (£ ÙÄÇÕÇ ÑÐÎÂÌÐ.) ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÄÞÔÑÍÑÃÂÓÐÞØ ÔÖÎß×ËÆÑÄÉÇÎÇÊÂ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÇ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ. (a)Fe2S
(Pnma), (Ã) FeS (Pmmn), (Ä) FeS2 (C2=m). ¶ËÑÎÇÕÑÄÞÏË (ÕÈÏÐÞÏË) ÛÂÓÂÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÂÕÑÏÞ ÉÇÎÇÊÂ, ÉÈÎÕÞÏË (ÔÄÇÕÎÞÏË) ì ÔÇÓÞ.
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ÔÕÂÃËÎßÐÖá ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÐËÉÇ 188 ¤±Â, Ë C2=m-×ÂÊÖ,
ÔÕÂÃËÎßÐÖá ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÞÛÇ 188 ¤±Â. ¥ÑÔÕÑÌÐÂâ
ÑÕÆÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂC2=m (ÓËÔ. 5Ä) ÑÃÎÂ-
ÆÂÇÕ ÂÎÏÂÊÑÒÑÆÑÃÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÑÌ ÂÕÑÏÑÄ Fe (ÍÂÉÆÞÌ
ÂÕÑÏÉÇÎÇÊÂ ÑÍÓÖÉÈÐ ÚÇÕÞÓßÏâ ÆÓÖÅËÏË ÂÕÑÏÂÏËÉÇÎÇÊÂ
Ë ÛÇÔÕßá ÂÕÑÏÂÏË ÔÇÓÞ). ¬ÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ S ÔÑÔÇÆÔÕÄÖÇÕ Ô
ÕÓÇÏâ ÂÕÑÏÂÏË Fe Ë ÕÓÇÏâ ÂÕÑÏÂÏË S. ±ÓË ÐËÊÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ (ÐËÉÇ 6 ¤±Â ÔÑÅÎÂÔÐÑ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏ±ÂÓÕÂÔÂÓÂÕË [52] Ë ÐËÉÇ 3,7 ¤±Â ÔÑÅÎÂÔÐÑ
GGA-ÓÂÔÚÈÕÂÏ¤ÖÆÇÎÎË [53]) ÔÕÂÃËÎÇÐ ÆÓÖÅÑÌ ÒÑÎËÏÑÓ×,
ÏÂÓÍÂÊËÕ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Pnnm).

£ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ×ÂÊÞ FeS: Pnma ÍÂÍ ÏË-
ÐËÏÖÏ ÆÑ ÆÂÄÎÇÐËâ 120 ¤±Â [42] Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕËÒÂ CsCl
(ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Pm�3m) ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÔÄÞÛÇ
180 ¤±Â [31]. ¯ÂÛË ÓÂÔÚÈÕÞ (ÓËÔ. 6) ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ
ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 122 ¤±Â (GGA) ËÎË 192 ¤±Â (GGA+U
Ô U � 4 à£) ÆÑÎÉÇÐ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ
Pnma! Pmmn, Â ×ÂÊÂ ÕËÒÂ CsCl Ë Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË GGA,
Ë Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË GGA+U ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÂ ÒÓË ÐÖÎÇ-
ÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ²ÂÊÐÑÔÕß àÐÕÂÎßÒËÌ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0,1 ë
0,15 à£/ÂÕÑÏ Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÑÆÑÎÇÐÂ ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. ²ÂÊÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË GGA Ë
GGA+U c ÕÂÍÑÌ ÃÑÎßÛÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ U ÊÂÆÂÈÕ ÄÇÓØÐáá
ÅÓÂÐËÙÖ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÑÔÎÂÃÇÄÂáÜËØ Ä ÏÇÕÂÎÎÂØ, Í ÍÑÕÑÓÞÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÆÂÐÐÞÇ ×ÂÊÞ FeS.

¶ÂÊÂ ÕËÒÂ CsCl, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ, ÒÑ ÄÔÇÌ
ÄËÆËÏÑÔÕË, ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕÔâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ
GGA-ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë ÍÄÂÊËÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÐÂÏË
ÃÞÎÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ FeS ÒÓË ÄÞÔÑÍÑÏ
ÆÂÄÎÇÐËË (ÓËÔ. 7). ¤ÓÂ×ËÍ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ ÐÂÛÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÇ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ×ÂÊÂ ÕËÒÂ CsCl ÔÕÂÃËÎßÐÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÖÔÎÑÄËâ, ÒÓË ÍÑÕÑ-
ÓÞØ àÕÂ ×ÂÊÂ ÃÞÎÂ ÐÂÌÆÇÐÂ (186 ë 270 ¤±Â, 298 ë 1300 ¬)
[31] ÎÇÉÂÕ Ä ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË Pmmn-
×ÂÊÞ, ÑÆÐÂÍÑ ÖÏÇÓÇÐÐÑÇ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ (Ô ÙÇÎßá ÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÕß ÑÛËÃÍË
GGA Ë ÍÄÂÊËÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ) àÕËØ ×ÂÊ
ÒÑÊÄÑÎËÕ ÄÍÎáÚËÕß Ä ÑÃÎÂÔÕß ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ×ÂÊÞ ÕËÒÂ
CsCl ÆÂÐÐÞÇ (P;T )-ÖÔÎÑÄËâ.

±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÂâ Pmmn-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ FeS ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÐ-
ÕÇÓÇÔÐÂ Ä ÔÄâÊË ÔÑ ÔÄÑËÏ ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ ÔØÑÆÔÕÄÑÏ Ô
ÆÓÖÅËÏ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÏ FeS ì ÏÂÍËÐÂÄËÕÑÏ. ®Þ ÐÂÛÎË
(ÓËÔ. 8), ÚÕÑ ÒÓË ÆÇÍÑÏÒÓÇÔÔËË ÆÑ 20 ¤±Â ÔÕÓÖÍÕÖÓÂPmmn

ÔÒÑÐÕÂÐÐÑ, Õ.Ç. ÃÇÊ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ, ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä
ËÔÍÂÉÈÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ Pmmn), ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÕÇÏ ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÐÇËÔÍÂÉÈÐÐÞÌ
ÏÂÍËÐÂÄËÕ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ P4=nmm) ÒÓË
15 ¤±Â. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ì ÒÇÓÄÑÅÑ ÓÑÆÂ,
ÃÇÊÃÂÓßÇÓÐÞÌ Ë ÔÑ ÔÍÂÚÍÑÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä 11,3%. ®ÇØÂ-
ÐËÊÏ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÂÍËÐÂÄËÕ ëPmmn ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÍÑÎÎÂÒÔÇ Ë ËÔÍÂÉÇÐËË ÏÂÍËÐÂÄËÕÑÄÞØ ÕÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÞØ
ÔÎÑÈÄ Ë ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÔÎÑâÏË. ´ÂÍÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕ, ÚÕÑ Pmmn-
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²ËÔ. 6. ²ÂÊÐÑÔÕß àÐÕÂÎßÒËÌ ÏÇÉÆÖ ÓÂÊÐÞÏË ×ÂÊÂÏË FeS. (a) GGA-ÓÂÔÚÈÕÞ, (Ã) GGA+U (U � 4 à£) ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË T � 0. Ptr ì ÆÂÄÎÇÐËÇ
×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ.
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²ËÔ. 7. ¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ FeS, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÍÄÂÊËÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍÑÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.
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²ËÔ. 8. (£ ÙÄÇÕÇ ÑÐÎÂÌÐ.) ¥ÇÍÑÏÒÓÇÔÔËÑÐÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐ-
ÐÑÌ Pmmn-×ÂÊÞ FeS ÒÓË T � 0, ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÜÇÇ ÔÒÑÐÕÂÐÐÞÌ ÒÇÓÇ-
ØÑÆ Ä ÏÂÍËÐÂÄËÕ (ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË GGA).
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×ÂÊÂ FeS ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÒÖÕÈÏ ÒÓÑÔÕÑÅÑ ÔÉÂÕËâ
ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ.

±ÓË 0 ¤±Â ÕÇÑÓËâ ÆÂÈÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ âÚÇÌÍË
ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ: a � b � 3;596 �A Ë c � 5;794 �A; àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ: a � b � 3;674 �A Ë c �
� 5;033 �A [54]. ­ÇÅÍÑ ÊÂÏÇÕËÕß ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ a � b, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ c ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ, ÄÞÊÄÂÐÐÑÇ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇ-
ÐËÇÏ ÔËÎÂÏË ÄÂÐ-ÆÇÓ-£ÂÂÎßÔÂ (ÄÆ£) Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
GGA. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÂÓÂÏÇÕÓ c ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÏÇÉÔÎÑÌ-
ÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔË-
ÎÂÏË ÄÂÐ-ÆÇÓ-£ÂÂÎßÔÂ. ¯ÂÏË ÃÞÎÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆÄÖØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÄÆ£-ÒÑÒÓÂÄÑÍ: D2-ÏÇÕÑÆÂ ¤ÓËÏÏÇ (DFT-D2 [55]) Ë ÏÇ-
ÕÑÆÂ ´ÍÂÚÇÐÍÑ ëºÇ××ÎÇÓÂ (DFT-TS [56]). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞÌ ÄÆ£-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ (vdW-DF) ­ÂÐÅÓÇÕÂ Ë ­ÖÐÆ-
ÍÄËÔÕÂ Ë ÆÓ. (optB-PBE [57 ë 61]) ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÑÃÏÇÐÐÑ-
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ±ÇÓÆßáë¢ÖÓÍÇ ë¿ÓÐ-
ÙÇÓØÑ×Â opt-PBE, ÍÑÕÑÓÞÌ ÃÞÎ ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐ ÆÎâ
ÓÂÃÑÕÞ Ô ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ vdW-DF. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÈÕÍË ÆÎâ ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ
ÒÑÆØÑÆÂ optB-PBE) ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

3.2. ³ÍÑÎßÍÑ ÐÖÉÐÑ ÔÇÓÞ
ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ?
±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ×ÂÊ
Fe ë S ÒÓËÄÑÆâÕÔâ Ä ÕÂÃÎ. 3. ªÔÒÑÎßÊÖâ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÏÞ ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÏÑÎâÓÐÖá ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËá ÔÇÓÞ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÖá ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ. ¿ÕÑ ÃÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ ÒÖÕÈÏ ÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ Ô
ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ÔÏÇÔË ¤±µ-Fe Ë ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÔÖÎß×ËÆÂ
Fe2S. ´ÂÍÉÇ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ ÆÎâ FeS, ÐÇÔÏÑÕÓâ
ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ

âÆÓÇ ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÐÑ ÒÓË ÓÇÂÎËÔÕËÚÐÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâØ
ÔÇÓÞ. ¿ÕË ÓÂÔÚÈÕÞ ÄÂÉÐÞ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÐÂÆÈÉÐÑÔÕË ÐÂÛËØ
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ, ËÐÞÏË ÔÎÑÄÂÏË, ËØ ÐÇÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ àÕÂÎÑÐÐÑÌ ×ÂÊÞ.¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ
Ë ÊÂÄÇÓÛÈÐÐÑÔÕË ÏÞ ÕÂÍÉÇ ÄÞÚËÔÎËÎË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËá
ÍÓÇÏÐËâ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÓÂÐÇÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë Si [62], Â ÕÂÍÉÇ Fe ëO [63] (ÕÂÃÎ. 4).

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÑÙÇÐÍË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÐÂÌÕË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËá,
ÐÇÑÃØÑÆËÏÖá ÆÎâ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
âÆÓÂ, ÒÓË ÖÔÎÑÄËË, ÚÕÑ ÔÇÓÂ (ËÎË ÍÓÇÏÐËÌ, ËÎË ÍËÔÎÑÓÑÆ)
âÄÎâáÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏË ÎÈÅÍËÏË ÎÇÅËÓÖáÜËÏË àÎÇ-
ÏÇÐÕÂÏË. ´ÂÍ ÍÂÍ, ÒÑ ÄÔÇÌ ÄËÆËÏÑÔÕË, Ä ÔÑÔÕÂÄ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐÇÅÑ âÆÓÂ ÄØÑÆâÕ Ô ÓÂÊÐÞÏË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâÏË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, àÕË ÑÙÇÐÍË ÆÂáÕ ÄÇÓØÐáá ÅÓÂÐËÙÖ ÐÂ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËá ÍÂÉÆÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ. ±ÑÆÑÃÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÖÉÇ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÐÂÏË ÓÂÐÇÇ [4] ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÑÎâÓ-
ÐÑÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ Fe ëC
Ë Fe ëH. ¬ÓÂÌÐÇ ÄÂÉÐÞÇ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÇ
à××ÇÍÕÞ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÞ:

rIC � rT
Fe �

qr
qx

x) rIC ÿ rT
Fe �

r 0
Fe2S
ÿ r 0

Fe

0;33
x ; �4�

ÅÆÇ rIC ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÐÂ ÊÂÆÂÐÐÑÌ
ÅÎÖÃËÐÇ, ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÂâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑÌ
àÕÂÎÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ©ÇÏÎË (Preliminary Reference Earth
Model, PREM) [64], rT

Fe ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË
ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ [38], r 0

Fe Ë r 0
Fe2S

ì ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÒÓË T � 0 ÒÎÑÕÐÑÔÕË Fe ËFe2S. ¹ËÔÎÑ 0,33 Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (4) ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÏÑÎßÐÑÌ ÆÑÎÇ ÔÇÓÞ Ä Fe2S. £
ÕÂÃÎËÙÇ 4 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÑÎÖÚËÄÛËÇÔâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÄÆÑÎß
ËÊÑÕÇÓÏ 5000 ¬ Ë 6000 ¬ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S, Â ÕÂÍÉÇ
ÔÆÇÎÂÐÐÞÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÙÇÐÍË ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ
Fe ë Si Ë Fe ëO (Ä ÓÂÏÍÂØ ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ) Ë ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ
Fe ëC Ë Fe ëH (ËÊ ÓÂÃÑÕÞ ¢ÂÉÂÐÑÄÑÌ Ë ÆÓ. [4]).

¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ (S, Si, O, C Ë
H) ÏÑÅ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÍÂÐÆËÆÂÕ ÐÂ ÓÑÎß ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÎÈÅÍÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ âÆÓÂ ©ÇÏÎË, ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß
ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÕÓË ÖÔÎÑÄËâ:

1. ¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË âÆÓÂ ÒÓË ÑÉË-
ÆÂÇÏÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ (5000ë6000 ¬ [65]), ÐÇ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÐÇÆÑÒÖÔÕËÏÑ ÃÑÎßÛÑÌ (ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÑÚÐÑ< 20 ÏÑÎ.%).

2. ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÐÇ ÆÑÎÉÐÂ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÔËÎß-
ÐÑÅÑ ËÎË ÐÇÏÑÐÑÕÑÐÐÑÅÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÅÎÖÃËÐÞ.

3. ©ÐÂÚÇÐËÇ ÔÓÇÆÐÇÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÏÂÔÔÞ �M ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß
ÃÎËÊÍÑ Í ÊÐÂÚÇÐËá 49,3 [3], ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÏÖ ËÊ ÊÂÍÑÐÂ
¢ÈÓÚÂ [2].

¥Îâ ÑÃÇËØ ÔËÔÕÇÏ (Fe ë S Ë Fe ë Si, ÓËÔ. 9) ÏÞ ÄËÆËÏ
ÖÏÇÓÇÐÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÑÔ-
ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, Ë àÕË ÍÑÐÙÇÐ-
ÕÓÂÙËË ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÔÓÇÆÐÇÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÏÂÔÔÇ �M ÑÍÑÎÑ 53,

´ÂÃÎËÙÂ 2. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ [54] Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ (àÕÂ ÓÂÃÑÕÂ)
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ âÚÇÌÍË ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ ÒÓË 0 ¤±Â

a b c

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ
GGA
GGA+D2
GGA+TS
opt-PBE-vdW

3,674
3,596
3,562
3,570
3,602

3,674
3,596
3,562
3,570
3,602

5,033
5,794
4,900
5,074
5,026

´ÂÃÎËÙÂ 3. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ¢ÈÓÚÂ ë®ÖÓÐÂÅÂÐÂ
3-ÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÆÎâ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ ÄÞÔÑÍÑÃÂÓÐÞØ ×ÂÊ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S;
ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ Fe ë Si ÆÂÐÞ ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ

¶ÂÊÂ V0, �A3/ÂÕÑÏ K0, ¤±Â K 00

¤±µ-Fe
Pmmn-FeS*
Pnma-Fe2S
C2=m-FeS2
Pm�3m-FeSi
R�3m-S

10,16
11,71
10,69
13,51
10,46
17,11

303,37
170,02
210,11
104,05
256,0
66,71

4,31
4,50
4,74
4,56
4,25
3,82

* ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ¢ÈÓÚÂ ë®ÖÓÐÂÅÂÐÂ 3-ÅÑ ÒÑ-
ÓâÆÍÂ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ 25 ë 450 ¤±Â. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÎËÊÍË Í
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÆÂÐÐÞÏ (°ÐÑ Ë ÆÓ. [30]): V0 �
� 11;74 �A3=ÂÕÑÏ, K0 � 176;0 ¤±Â, K 00 � 4;35. K0 ìÏÑÆÖÎß ÔÉÂÕËâ,
K 00 ì ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ ÏÑÆÖÎâ ÔÉÂÕËâ ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá.

´ÂÃÎËÙÂ 4.°ÙÇÐÍÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐÇÅÑ âÆÓÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÔÇÓÞ, ÍÓÇÏÐËâ, ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÓÇÒÇÓÐÞØ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÃËÐÂÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
FeS, Fe2S, FeSi, Fe2C, FeH Ë Fe2O

Fe ëX X, ÏÑÎ.% X, ÏÂÔ.% �M

Pmmn-FeS
Pnma-Fe2S
Pm�3m-FeSi
Pnma-Fe2C
Fm�3m-FeH
I4=mmm-Fe2O

9,5 ë 12,4
10,6 ë 13,7
9,0 ë 11,8

11,2 ë 14,6
16,9 ë 22,0
13,2 ë 17,2

5,7 ë 7,5
6,4 ë 8,4
4,8 ë 6,3
2,6 ë 3,6
0,4 ë 0,5
4,2 ë 5,6

52,9 ë 53,6
52,6 ë 53,3
52,6 ë 53,3
49,4 ë 50,9
43,8 ë 46,6
49,0 ë 50,6

´. 187, å 10] ±°£¦¥¦¯ª¦ ³ª³´¦®½ Fe ëS ±²ª £½³°¬ª· ¥¡£­¦¯ªÁ· ª ³°³´¡£ Á¥²¡ ©¦®­ª 1111



ÚÕÑ ÐÂÏÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÊÐÂÚÇÐËâ �M � 49;3 [3], ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÅÑ
ÆÎâ ÊÇÏÐÑÅÑ âÆÓÂ ËÊ ÊÂÍÑÐÂ ¢ÈÓÚÂ [2]. ¯Ë ÍÓÇÏÐËÌ, ÐË ÔÇÓÂ
ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÎÈÅÍËÏ àÎÇÏÇÐÕÑÏ. ±ÑÆÑÃ-
ÐÞÏ ÉÇ ÑÃÓÂÊÑÏ Ë ÄÑÆÑÓÑÆ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ
ÎÈÅÍËÏ àÎÇÏÇÐÕÑÏ: ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐÇÅÑ âÆÓÂ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÇÅÑ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ, ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÂÓßË-
ÓÖáÜÂâÔâ Ô ÅÎÖÃËÐÑÌ [4] Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÔÓÇÆÐÇÌ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÏÂÔÔÇ �M � 45, ÚÕÑ ÔÎËÛÍÑÏ ÏÂÎÑ. µÅÎÇÓÑÆ Ë
ÍËÔÎÑÓÑÆ ì ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ËÊ ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÍÂÉÆÞÌ
ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÑÆËÐÑÚÍÖ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÔÑÅÎÂÔËá ÍÂÍ Ô
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá, ÕÂÍ Ë Ô �M, ÒÓË ÔÑÔÕÂÄÇ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ (Ä ÏÑÎ.%):

86% �Fe�Ni� � 14%C

ÎËÃÑ

84% �Fe�Ni� � 16%O :

ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÍËÔÎÑÓÑÆ ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÏ Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÉÇÎÇÊÇ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÊÇÏÐÑÅÑ âÆÓÂ [7], ÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÏ Ä ÓÂÔÒÎÂÄÎÇÐÐÑÏ
ÉÇÎÇÊÇ ÒÓË ÖÔÎÑÄËâØ ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ [7] Ë Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ÏÑÉÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß
ÕÂÏ ÑÕÆÇÎßÐÖá ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜÖá ×ÂÊÖ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
Fe2O [63]). °ÕÏÇÕËÏ, ÄÒÓÑÚÇÏ, ÚÕÑ ÐÇÆÂÄÐËÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÞ [66] ÒÑÆÄÇÓÅÂáÕ ÔÑÏÐÇÐËá ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÞÔÑÍËØ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÆÂÉÇ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ.

¦ÔÎË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÆÄÖØ
ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÕÑ ÒÑÆØÑÆâÜËÏË ÑÍÂÉÖÕÔâ ÆÄÇ ÏÑ-
ÆÇÎË:

84% �Fe�Ni� � 7%S� 9%H ;

85% �Fe�Ni� � 6%Si� 9%H :

±ÓËÏÇÚÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ ÄÑ ÄÔÇØ ÚÇÕÞÓÈØ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞØ
ÏÑÆÇÎâØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÉÇÎÇÊÂ (+ÐËÍÇÎâ), � 85 ÏÑÎ.%,
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ËÆÇÐÕËÚÐÂâ. °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ
ÆÄÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÐÑ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÕß Ä ÎáÃÑÌ ÒÓÑÒÑÓÙËË,
ÐÑ Ô ÐÇÍÑÕÑÓÞÏË ÆÓÖÅËÏË ÏÑÆÇÎâÏË ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÔÏÇÛËÄÂ-
ÐËÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ: ÕÂÍ, ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ [67, 68], ÚÕÑ ÄÑÆÑÓÑÆ
Ë ÖÅÎÇÓÑÆ ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß Ä âÆÓÇ ©ÇÏÎË, Õ.Ç.
ÄÊÂËÏÐÑ ËÔÍÎáÚÂáÕ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ. ´ÂÍÉÇ ÄÊÂËÏÑËÔÍÎá-
ÚÂáÜËÏË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÒÑÔÎÇÆÐËÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏ [69], âÄ-
ÎâáÕÔâ ÍËÔÎÑÓÑÆ Ë ÍÓÇÏÐËÌ. ±ÑÍÂ ÐÇ ËÊÄÇÔÕÐÑ, âÄÎâáÕÔâ
ÎË ÍËÔÎÑÓÑÆ Ë ÖÅÎÇÓÑÆ ÄÊÂËÏÐÑ ËÔÍÎáÚÂáÜËÏË ËÎË ÑÐË
ÏÑÅÖÕ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÑÄÂÕß Ä âÆÓÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ä ÊÐÂÚËÕÇÎß-
ÐÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂØ.

±ÓÑÄÇÓÍÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÆÓÖÅËÏ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ (ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ Ë ÒÑÒÇÓÇÚÐÞØ
ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËØ ÄÑÎÐ, ÏÑÆÖÎß ±ÖÂÔÔÑÐÂ, ÔÍÂÚÑÍ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ Ë ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ) ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ
ÆÎâ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÏÑÆÇÎâÏË. µÉÇ ÔÇÌÚÂÔ ËÊ-
ÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÖÅÎÇÓÑÆÐÂâ ÏÑÆÇÎß, 86% (Fe+Ni)+14%C,
ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë �M ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, ÐÑ,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÐÇÆÂÄÐËÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏ [70 ë 72], ÕÂÍÉÇ ÔÍÑÓÑ-
ÔÕË ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ Ë ÒÑÒÇÓÇÚÐÞØ ÄÑÎÐ Ë ÂÐÑÏÂÎßÐÞÌ ÏÑ-
ÆÖÎß ±ÖÂÔÔÑÐÂ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ. ¹ÇÐ Ë ÆÓ. [71]
ÒÓÇÆÒÑÚÎË ËÏÇÐÐÑ ÖÅÎÇÓÑÆ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÎÈÅÍÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ
Ë ÒÓËÛÎË Í ÄÞÄÑÆÖ, ÚÕÑ ÆÑ ÆÄÖØ ÕÓÇÕÇÌ ÊÇÏÐÑÅÑ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÏÑÉÇÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä âÆÓÇ. ´ÇÒÇÓß ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÇÓËÕß
Ë ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÐÂ ÒÓÇÆÏÇÕ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô àÕËÏË
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ.

4. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

³ ÒÑÏÑÜßá àÄÑÎáÙËÑÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂÏË ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ ÔËÔÕÇÏÂ Fe ë S
Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 100 ÆÑ 400 ¤±Â, ÑØÄÂÕÞÄÂáÜÇÏ
ÄÇÔß ÆËÂÒÂÊÑÐ ÆÂÄÎÇÐËÌ Ä âÆÓÇ ©ÇÏÎË. ¯ÂÏË ÃÞÎÑ
ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÔÕÂÃËÎßÐÞ ÕÑÎßÍÑ
ÕÓË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ: Fe2S, FeS Ë FeS2, Ë ËØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÃÞÎÂ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÂ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÐÂÏË
ÃÞÎ ÓÇÛÈÐ ÒÂÓÂÆÑÍÔ FeS, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ ÄÞÔÑÍÑÃÂÓÐÑ-ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÂâ ×ÂÊÂ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ CsCl ÐÇ ÒÑâÄÎâÎÂÔß Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÂØ. £ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÕÂ ×ÂÊÂ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕÔâ
ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÐÇ ËÏÇÇÕ ÒÑÎâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÒÓË
T � 0. ¯ÂÏË ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÂâ ÄÞÔÑÍÑ-
ÃÂÓÐÂâ Pmmn-×ÂÊÂ FeS ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÂ ØÑÓÑÛÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑÏÖ ÏÂÍËÐÂÄËÕÖ Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÎÇÅÍÑ ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ÔÉÂÕËÇÏ ÏÂÍËÐÂÄËÕÂ.

³ÓÇÆË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ
©ÇÏÎË Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔËË Ô ËÊÃÞÕÍÑÏ Fe ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß
ÕÑÎßÍÑ Fe2S. ¢ÞÎÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÔÇÓÞ, ÍÓÇÏÐËâ
Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, Ë ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÐÑ
ÆÑÎÉÐÑ ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÑÍÑÎÑ 12, 10 Ë 16 ÏÑÎ.% ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÇÐÐÑ. ®Þ ÒÓËÛÎË Í ÚÇÕÞÓÈÏ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÏÑÆÇÎâÏ ÔÑ-
ÔÕÂÄÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ ©ÇÏÎË (Ä ÏÑÎ.%):

1) 86%(Fe+Ni)+14%C,
2) 84%(Fe+Ni)+16%O,
3) 84%(Fe+Ni)+7%S+9%H,
4) 85%(Fe+Ni)+6%Si+9%H.

­ËÐÇÌÐÞÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÏÑÆÇÎÇÌ 3 Ë 4, Â ÄÑÊÏÑÉÐÑ Ë 1 Ë 2,
ÕÂÍÉÇ ÆÑÒÖÔÕËÏÞ. ªÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ [70 ë 72] ËÊÄÇÔÕÐÑ,
ÚÕÑ ÏÑÆÇÎß 1 ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë ÔÓÇÆÐáá
ÂÕÑÏÐÖá ÏÂÔÔÖ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, ÐÑ Ë ÔÍÑÓÑÔÕË
ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËØ ÄÑÎÐ Ë ÂÐÑÏÂÎßÐÞÌ ÏÑÆÖÎß ±ÖÂÔÔÑÐÂ.
¥Îâ ÏÑÆÇÎÇÌ 2 ë 4 ÇÜÈ ÕÑÎßÍÑ ÒÓÇÆÔÕÑËÕ ÑÙÇÐËÕß àÕË
ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ¥Îâ ÄÔÇØ ÚÇÕÞÓÈØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÕÂÍÉÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÓÑÄÇÓËÕß ÔÑÅÎÂÔËÇ ÔÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÉËÆÍÑÅÑ ÄÐÇÛÐÇÅÑ
âÆÓÂ.

¢ÎÂÅÑÆÂÓÐÑÔÕË. ²ÂÃÑÕÂ ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆ-
ÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÅÑ ÐÂÖÚÐÑÅÑ ×ÑÐÆÂ (ÅÓÂÐÕ 16-13-10459).
²ÂÔÚÈÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß ÐÂ ÔÖÒÇÓÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ
®ÑÔÍÑÄÔÍÑÅÑ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÂ ËÏÇÐË
®.£. ­ÑÏÑÐÑÔÑÄÂ Ë ÐÂ ÔÖÒÇÓÍÑÏÒßáÕÇÓÇ Rurik ÎÂÃÑÓÂ-
ÕÑÓËË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÆËÊÂÌÐÂ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ®ÑÔÍÑÄÔÍÑÅÑ
×ËÊËÍÑ-ÕÇØÐËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÔÕËÕÖÕÂ (®¶´ª).
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²ËÔ. 9. (£ ÙÄÇÕÇ ÑÐÎÂÌÐ.) ®ÑÎâÓÐÞÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÔÇÓÞ Ë ÍÓÇÏÐËâ,
ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ, Ä ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÅÎÖÃËÐÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÎâ Fe2S,
FeS Ë FeSi. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÆÎâ ËÊÑÕÇÓÏ 5000 Ë 6000 ¬.

1112 ©.¤. ¢¡¨¡¯°£¡, £.£. ²°«©¦¯, ¡.². °¤¡¯°£ [µ¶¯ 2017



³ÒËÔÑÍ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÞ
1. Birch F J. Geophys. Res. 69 4377 (1964)

2. Birch F J. Geophys. Res. 57 227 (1952)

3. Poirier J-P Introduction to the Physics of the Earth's Interior 2nd ed.

(Cambridge: Cambridge Univ. Press, 2000)

4. ¢ÂÉÂÐÑÄÂ © ¤, °ÅÂÐÑÄ ¡ ², ¥ÉÂÐÑÎÂ ° µ¶¯ 182 521 (2012);
Bazhanova Z G, Oganov A R, Gianola O Phys. Usp. 55 489 (2012)

5. Li J et al. Earth Planet. Sci. Lett. 193 509 (2001)

6. Chen B et al. Proc. Natl. Acad. Sci. USA 104 9162 (2007)

7. Alf�e D, Gillan M J, Price G D Earth Planet. Sci. Lett. 195 91 (2002)

8. Badro J, Côt�eAS, Brodholt J PProc. Natl. Acad. Sci. USA 111 7542

(2014)

9. Hirose K, Labrosse S, Hernlund J Annu. Rev. Earth Planet. Sci. 41

657 (2013)

10. Saxena S, Eriksson G Calphad 51 202 (2015)

11. Akahama Y, Kobayashi M, Kawamura H Phys. Rev. B 48 6862

(1993)

12. Luo H, Greene R G, Ruoff A L Phys. Rev. Lett. 71 2943 (1993)

13. Degtyareva O et al.High Pressure Res. 25 17 (2005)

14. Zakharov O, Cohen M L Phys. Rev. B 52 12572 (1995)

15. Rudin S P, Liu A Y Phys. Rev. Lett. 83 3049 (1999)

16. Mao H-K, Bassett W A, Takahashi T J. Appl. Phys. 38 272 (1967)

17. Vo�cadlo L et al. Phys. Earth Planet. Inter. 117 123 (2000)

18. Steinle-Neumann G, Stixrude L, Cohen R E Proc. Natl. Acad. Sci.

USA 101 33 (2004)

19. Saxena S K, Dubrovinsky L S, H�aggkvist P Geophys. Res. Lett. 23

2441 (1996)

20. Andrault D et al. Science 278 831 (1997)
21. Belonoshko A B, Ahuja R, Johansson B Nature 424 1032 (2003)

22. Belonoshko A B et al. Phys. Rev. B 74 214102 (2006)

23. Gorbatov O I et al. J. Nucl. Mater. 419 248 (2011)

24. Stixrude L, Cohen R E Geophys. Res. Lett. 22 125 (1995)

25. Vo�cadlo L et al. Nature 424 536 (2003)

26. Dubrovinsky L et al. Science 316 1880 (2007)
27. Kuwayama Y et al. Earth Planet. Sci. Lett. 273 379 (2008)

28. Tateno S et al. Science 330 359 (2010)
29. Côt�eA S, Vo�cadlo L, Brodholt J P Earth Planet. Sci. Lett. 345 ± 348

126 (2012)

30. Ono S et al. Earth Planet. Sci. Lett. 272 481 (2008)
31. Sata N et al. Am. Mineral. 93 492 (2008)

32. Oganov A R, Glass C W J. Chem. Phys. 124 244704 (2006)

33. Oganov A R, Lyakhov A O, Valle M Acc. Chem. Res. 44 227 (2011)

34. Lyakhov A O et al. Comput. Phys. Commun. 184 1172 (2013)

35. Hohenberg P, Kohn W Phys. Rev. 136 B864 (1964)

36. Kohn W, Sham L J Phys. Rev. 140 A1133 (1965)

37. Perdew J P, Burke K, Ernzerhof M Phys. Rev. Lett. 77 3865 (1996)

38. Dewaele A et al. Phys. Rev. Lett. 97 215504 (2006)
39. Dubrovinsky L S et al. Phys. Rev. Lett. 84 1720 (2000)
40. Mao H K et al. J. Geophys. Res. Solid Earth 95 21737 (1990)
41. Jephcoat A P, Mao H K, Bell P M J. Geophys. Res. Solid Earth 91

4677 (1986)

42. Ono S, Kikegawa T Am. Mineral. 91 1941 (2006)

43. Bl�ochl P E Phys. Rev. B 50 17953 (1994)

44. Kresse G, Joubert D Phys. Rev. B 59 1758 (1999)

45. Kresse G, Furthm�uller G J. Phys. Rev. B 54 11169 (1996)

46. Methfessel M, Paxton A T Phys. Rev. B 40 3616 (1989)

47. Bl�ochl P E , Jepsen O, Andersen O K Phys. Rev. B 49 16223 (1994)

48. Dudarev S L et al. Phys. Rev. B 57 1505 (1998)

49. Togo A, Oba F, Tanaka I Phys. Rev. B 78 134106 (2008)

50. Togo A, Tanaka I Scripta Mater. 108 1 (2015)

51. Birch F Phys. Rev. 71 809 (1947)

52. Parthasarathy G Geochim. Cosmochim. Acta A 68 (Suppl. 11) 93

(2004)

53. Gudelli V K et al. J. Phys. Chem. C 117 21120 (2013)

54. Lennie A R et al.Mineral. Mag. 59 677 (1995)

55. Grimme S J. Comput. Chem. 27 1787 (2006)

56. Tkatchenko A, Schefêer M Phys. Rev. Lett. 102 073005 (2009)

57. Dion M et al. Phys. Rev. Lett. 92 246401 (2004)
58. Rom�an-P�erez G, Soler J M Phys. Rev. Lett. 103 096102 (2009)

59. Klime�s J, Bowler D R, Michaelides A J. Phys. Condens. Matter 22

022201 (2010)

60. Klime�s J, Bowler DR,Michaelides A Phys. Rev. B 83 195131 (2011)

61. Thonhauser T et al. Phys. Rev. B 76 125112 (2007)

62. Zhang F, Oganov A R Geophys. Res. Lett. 37 L02305 (2010)

63. Weerasinghe G L, Pickard C J, Needs R J J. Phys. Condens. Matter

27 455501 (2015)

64. Dziewonski A M, Anderson D L Phys. Earth Planet. Inter. 25 297

(1981)

65. Alf�eD et al. Philos. Trans. R. Soc. Lond. A 360 1227 (2002)

66. Huang H et al. Nature 479 513 (2011)

67. Narygina O et al. Earth Planet. Sci. Lett. 307 409 (2011)
68. Litasov K D, Shatskiy A F, Ohtani E Geochem. Int. 54 914 (2016)

69. Hirose K et al. Nature 543 99 (2017)

70. Prescher C et al. Nature Geosci. 8 220 (2015)

71. Chen B et al. Geophys. Res. Lett. 39 L18301 (2012)
72. Chen B et al. Proc. Natl. Acad. Sci. USA 111 17755 (2014)

High-pressure behavior of the FeëS system and composition of the Earth's inner core
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�1� Lomonosov Moscow State University, Leninskie gory 1, 119991 Moscow, Russian Federation
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Using evolutionary crystal structure prediction algorithm USPEX, we identify the compositions and crystal structures of stable
compounds in the Fe ë S system at pressures in the range 100 ë 400 GPa. We énd that at pressures of the Earth's solid inner core
(330 ë 364 GPa) two compounds are stable ì Fe2S and FeS. In equilibrium with iron, only Fe2S can exist in the inner core. Using the
equation of state of Fe2S, we énd that in order to reproduce the density of the inner core by adding sulfur alone, 10.6 ë 13.7mol.% (6.4 ë
8.4 wt.%) sulfur is needed. Analogous calculation for silicon (where the only stable compound at inner core pressures is FeSi)
reproduces the density of the inner core with 9.0 ë 11.8 mol.% (4.8 ë 6.3 wt.%) silicon. In both cases, a virtually identical mean atomic
mass �M in the range 52.6 ë 53.3 results for in the inner core, which is much higher than �M � 49:3 determined for the inner core from
Birch's law. In the case of oxygen (noting the equilibrium coexistence of suboxide Fe2O with iron under nuclear conditions), the inner
core density can be explained by the hydrogen content of 13.2 ë 17. 2 mol.% (4.2 ë 5.6 mass%), which corresponds to �M between 49.0
and 50.6. Combining our results and previous works, we arrive at four preferred compositional models of the inner core (in atomic %):
(i) 86% (Fe+Ni)+14% C; (ii) 84% (Fe+Ni)+16% O; (iii) 84% (Fe+Ni)+7% S+9%H; (iv) 85% (Fe+Ni)+6% Si+9%H.
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