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За допомогою методiв рентгеноелектронної спектроскопiї та
з використанням квантово-механiчних розрахункiв електрон-
ної структури проведено комплексне дослiдження електрон-
ної структури та магнiтних властивостей оксидiв NdVO3 та
HoVO3. Отримано данi про розподiл повних та парцiальних
електронних станiв у валентнiй зонi та смузi провiдностi, за-
рядових та спiнових станiв атомiв, механiзм формування хiмi-
чних зв’язкiв та забороненої щiлини в енергетичному спектрi
оксидiв LnVO3 (Ln = Nd, Ho).

1. Вступ

Матерiали на основi складних оксидiв елементiв з
незаповненими d- i f-електронними оболонками зна-
ходять широке застосування у рiзних областях нау-
ки i технiки завдяки цiнному поєднанню в них еле-
ктричних, магнiтних, оптичних, сегнетоелектричних
та iнших корисних властивостей. Їх специфiка значно
залежить вiд ступеня заповнення незаповнених еле-
ктронних оболонок, довжини їх орбiталей, характеру
участi електронiв у хiмiчних мiжатомних зв’язках.

Варiацiї цих параметрiв приводить до трансформа-
цiї типу провiдностi оксидiв. Завдяки цьому в тако-
му ряду присутнi сполуки, якi володiють характери-
стиками як iзоляторiв i напiвпровiдникiв, так i про-
вiдних матерiалiв. Завдяки цьому, велику популяр-
нiсть отримали оксиди ванадiю з властивим їм унi-
кальним фазовим переходом напiвпровiдник–метал.
Серед них дуже цiкавими є оксиди з загальною фор-
мулою LnVO3 (Ln = La – Lu) i похiднi вiд них лан-
танозамiснi твердi розчини.

У широкому температурному iнтервалi згаданi ва-
надити демонструють напiвпровiдникову залежнiсть
електроопору з порiвняно невеликими значеннями
(близько декiлькох десятих електроновольт) енергiї
активацiї провiдностi. Найчастiше ця провiднiсть має
домiшковий характер, що пояснюється [1] утворен-
ням вакансiй у катiонної пiдґратцi оксидiв LnVO3.
Серед можливих механiзмiв здiйснення провiдних

властивостей таких ванадитiв згадується власна про-
вiднiсть [1], але чiтких нi експериментальних, нi те-
оретичних даних для стехiометричних оксидiв щодо
цього не наведено. Зазначимо також, що в цiлому еле-
ктронна будова ванадитiв LnVO3 ( Ln = La – Lu) ще
недостатньо вивчена, а саме: все ще iснують проти-
рiччя, щодо єдиної картини розподiлу повних та пар-
цiальних електронних станiв у валентнiй зонi та сму-
зi провiдностi, зарядових та спiнових станiв атомiв у
складi сполук РЗЕ з 3d-металами, механiзму форму-
вання хiмiчних зв’язкiв та розподiлу магнiтних мо-
ментiв [2–6]. Тому дослiдження електронної будови
згаданих ванадитiв могли би пролити свiтло на меха-
нiзми формування багатьох їх властивостей.

У данiй роботi за допомогою методiв рентгеноеле-
ктронної спектроскопiї та з використанням квантово-
механiчних розрахункiв електронної структури дослi-
джено оксиди LnVO3 (Ln = Nd, Ho). Основну ува-
гу при цьому придiлено будовi субвалентних, вален-
тних та вакантних станiв ванадитiв, характеру їхньої
гiбридизацiї, зарядовим i спiновим характеристикам
атомiв, механiзмам утворення хiмiчних мiжатомних
зв’язкiв.

2. Методика дослiджень

Кристалiчнi ґратки ванадитiв LnVO3 (Ln = Nd, Ho)
вiдносяться до орторомбiчної сингонiї i характеризу-
ються просторовою групою Pnma (№ 62), а їх фра-
гмент зображено на рис. 1.

Для дослiдження електронної будови згаданих
оксидiв застосовано комплексний пiдхiд, в основi яко-
го використано рентгеноелектроннi спектри та ре-
зультати зонних розрахункiв за допомогою лiнiйно-
го методу приєднаних плоских хвиль (ЛППВ) [7]
iз градiєнтною апроксимацiєю електронної густини
(GGA-generalized gradient approximation) [8] iз засто-
суванням програмного коду Wien2k [9]. Для розра-
хунку повної i парцiальної густини станiв, диспер-
сiйних залежностей E(k) оксидiв використано спiн-
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поляризований варiант ЛППВ-методу [9], що врахо-
вує спiн-орбiтальнi взаємодiї на всiх атомах ванади-
тiв i кореляцiї Ln4f- i V3d-електронiв у формалiзмi
LDA+U [10].

У ролi необхiдних для розрахункiв вихiдних стру-
ктурних даних використано сталi орторомбiчної ко-
мiрки i координати нееквiвалентних атомiв у дiлян-
ках вiдповiдних ребер комiрки:
– для HoVO3 a = 5, 614 Å, b = 7, 626 Å i c = 5, 303 Å;
Ho (0,574; 0,25; 0,021), V (0,0; 0,0; 0,0), O1 (–0,03; 0,25;
–0,104), O2 (0,302; 0,051; 0,182) [11] i
– для NdVO3 a = 5, 461 Å, b = 5, 580 Å i c = 7, 762 Å;
Nd (0,987; 0,052; 0,25), V (0,5; 0,0; 0,0), O1 (0,085;
0,479; 0,25), O2 (0,702; 0,296; 0,048) [12].

Радiуси неперетинаючих МТ (muffin-tin) сфер для
окремих сполук вибирали з урахуванням мiнiмiзацiї
розмiрiв мiжсферної областi. Таким чином, радiуси
МТ сфер для Ln становили 2,2 Å, для V – 1,87 Å
та для атомiв кисню (O1 i O2) – 1,75 Å. У розра-
хунках густини станiв використовували 75 точок у
непривiднiй частинi зони Брiллюена сполук LnVO3.
Для апроксимацiї хвильових функцiй Ln4f-, V3d- та
O1,22p-електронiв використано APW+lo-базиси, для
хвильових функцiй решти валентних електронiв – ба-
зиси LAPW. Добуток радiуса мiнiмальної МТ-сфери
(RMT) та максимального значення хвильового векто-
ра плоских хвиль (Kmax) вибрано рiвним шести, а ма-
ксимальнi значення квантового числа для парцiаль-
них хвиль всерединi сфер l = 10 та l = 4 в обчисле-
ннях non-muffin-tin матричних елементiв. Найкращої
вiдповiдностi результатiв квантово-механiчних розра-
хункiв з експериментом (див. нижче) досягнуто при
виборi параметра Ueff. = 0,580 Ry та Ueff. = 0,2212
Ry вiдповiдно для атомiв гольмiю та ванадiю в окси-
дi HoVO3. Для атомiв неодиму та ванадiю у сполуцi
NdVO3 Ueff. = 0,085 Ry та Ueff. = 0,3075 Ry вiдповiдно
(Ueff. = U − J , де U та J – кулонiвський та обмiнний
параметри вiдповiдно).

Рентгеноелектроннi спектри валентних електронiв
ванадитiв LnVO3 (Ln= Nd, Ho) отримано на спектро-
метрi “Kratos” з алюмiнiєвим анодом. Вiдтворюва-
нiсть результатiв вимiрiв енергiй зв’язку електронiв
у атомах становила ∼ 0,2 еВ.

3. Обговорення результатiв

На рис. 2 наведено рентгеноелектроннi спектри ва-
лентних електронiв ванадитiв LnVO3 (Ln = Nd, Ho)
та кривi їх густин, отриманi в результатi розрахунку.
Збiг останнiх з експериментально отриманими спе-
ктрами вiдбувся по компонентах “A′” та “A” у випад-

Рис. 1. Фрагмент кристалiчної ґратки сполуки LnVO3 (Ln =
Nd,Ho). Лiтерами a, b, c позначено кристалографiчнi осi, а ве-
ктори X,Y,Z вказують на орiєнтацiю глобальної (зображено на
рисунку) i локальних (атомних) прямокутних систем коорди-
нат. Атоми ванадiю знаходяться в кисневих октаедрах

ку оксиду гольмiю, та “p” i “p′” для сполуки з нiоди-
мом. Рентгеноелектроннi спектри при цьому вияви-
лися змiщеними на 2,90 еВ та 3,38 еВ у бiк менших
значень енергiй зв’язку електронiв для оксидiв голь-
мiю i неодиму вiдповiдно. Завищенi значення енергiй
зв’язку валентних електронiв у порiвняннi з розра-
хунковими пов’язанi, очевидно, з електронними ва-
кансiями в кiнцевих (збуджених) станах, вiдповiдних
РЕС.

У цiлому спостерiгається чiтка вiдповiднiсть у по-
ложеннi основних пiкiв у спектрах та повнiй густини
електронних станiв. Виключенням є деякi малоiнтен-
сивнi компоненти в РЕС – вiдповiднi їм особливостi у
повнiй густинi електронних станiв вiдсутнi. Їхнє по-
ходження, можливо, пов’язано з поверхневими забру-
дненнями дослiджуваних оксидiв або зумовлено бага-
тоелектронними ефектами, якi не повнiстю враховано
при розрахунках.

Вiдзначена обставина, по-перше, дозволяє з висо-
кою ступiнню надiйностi проiнтерпретувати основнi
особливостi в рентгеноелектронних спектрах та, по-
друге, свiдчить про непогану якiсть виконаних роз-
рахункiв.

Як видно, найбiльш глибокi компоненти в повнiй
густинi станiв з енергiями, близькими до значення
38 еВ, вiдображають стани атомiв ванадiю. Тут же
розташовуються пiки, що вiдповiдають станам атомiв
неодиму. У рентгеноелектронному спектрi неодимiв-
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Рис. 2. Рентгеноелектронний спектр (РЕС), повнi електроннi густини (верхня панель) i повнi атомнi електроннi густини ванадитiв
гольмiю i неодиму. Тут i на рис. 2 i 3: (—) – електронна густина зi спiном вгору, (· · · ) – зi спiном вниз. Нуль шкали енергiї вiдповiдає
розрахованому положенню хiмiчного потенцiалу
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мiсткого оксиду вони формують пiк “p”. Компонентам
рентгеноелектронного спектра “A” (–28,06 еВ) i “B”
(–22,04 еВ) оксиду HoVO3 вiдповiдають особливостi,
що являють практично “чистi” стани атомiв гольмiю.
Вони ж дають основний внесок у формування ком-
понентiв максимальної iнтенсивностi “D” (–7,16 еВ)
та “E” (–4,06 еВ). У свою чергу, особливiсть “C” (–
18,80 еВ) в експериментальному спектрi значно по-
в’язана зi станами атомiв кисню. Вони ж, але вже гi-
бридизованi зi станами атомiв ванадiю, проявляються
у незначному пiку iнтенсивностi “F ”(–1,10 еВ) у спе-
ктрi, що розглядається. При переходi до оксиду, який
мiстить неодим, рентгеноелектронний спектр вален-
тних електронiв помiтно змiнюється: спостерiгається
трансформацiя трипiкової структури “A”, “B”, “C” у
двопiкову “a” (–18,82 еВ), “b” (–15,72 еВ). З рис. 2 ви-
дно, що ця трансформацiя зумовлена гiбридизацiєю
станiв атомiв неодиму та кисню. Атом кисню вносить
значний внесок у формування iнтенсивностi компо-
ненти “d” (–6,22 еВ) та прилеглому яскраво вираже-
ному пiку “e” (–2,02 еВ), зумовленому, у свою чергу,
станами атомiв нiодима. Природа малоенергетично-
го плеча “f ” (–1,02 еВ) у спектрi NdVO3 фактично
залишається такою самою, як i у гольмiєвiй сполуцi.

Результати розрахункiв показали, що данi сполуки
мають незначну гiбридизацiю валентних станiв ато-
мiв рiдкоземельних елементiв (РЗЕ) зi станами iнших
атомiв. Ця обставина може свiдчити про ослаблення
ковалентних взаємодiй РЗЕ-атомiв та атомiв оточен-
ня та, як наслiдок, про можливiсть утворення вакан-
сiй у катiоннiй пiдґратцi гольмiю та неодиму в дослi-
джуваних ванадитах [1]. При цьому спостерiгається
пiдвищена поляризацiя станiв атомiв металiв.

Результати, наведенi на рис. 3 i 4, уточнюють iнтер-
претацiю розглянутих вище даних. Видно, що най-
глибшi компоненти є нiчим iншим як проявом Vp-
станiв, генетично зв’язаних iз квазiостiвними V3p1/2-
, V3p3/2- i (у випадку з’єднання з неодимом) Nd5s-
атомними рiвнями. Аналогiчно цим двом групам пi-
кiв у густинi електронiв, розташованих в областi ло-
калiзацiї компонентiв “A” i “B” у РЕС HoVO3, можна
спiввiднести квазiостiвнi Ho5p1/2- i Ho5p3/2-стани,
надзвичайно слабко гiбридизованi з O2s-станами.
Останнi формують пiк, що вiдповiдає компонентi “C”
у рентгеноелектронному спектрi. Щодо оксиду з нео-
димом, компоненти “a” i “b” у РЕС вiдображають гi-
бридизованi Nd5p1/2-, Nd5p3/2- i O2s-стани. Рiст сту-
пеня гiбридизацiї зазначених станiв при змiнi голь-
мiю на неодим пов’язаний, очевидно, з енергетичним
зближенням квазiостiвних Ln5p1/2-, Ln5p3/2- i O2s-
рiвнiв [13]. В областi локалiзацiї основних максимумiв

(“D”, “E” i “e”) рентгеноелектронних спектрiв домi-
нують остiвнi 4f5/2-, 4f7/2-стани атомiв лантаноїдiв.
Значна густина та досить великi значення перерiзу
iонiзацiї [14] забезпечують високу iнтенсивнiсть ком-
понентiв в експериментально отриманих спектрах.
Як видно з обговорюваних рисункiв, значний внесок у
цю енергетичну область вносять також валентнi O2p-
стани, тодi як внесок s- i d-станiв атомiв металiв ви-
являється в цiлому незначним.

Цiкавим є детальний розгляд картини розподiлу
станiв атомiв ванадiю та кисню, що привносять най-
бiльшi внески у стани стелi валентної зони. На рис. 5
наведено кривi розподiлу електронної густини окре-
мих гармонiк V3d- i O2p-станiв. Видно, що в спе-
ктрi валентних станiв присутнi двi групи компонен-
тiв, роздiлених забороненою зоною: одна центрована
поблизу значення енергiї –5,0 еВ, а друга поблизу –
1,0 еВ. Остання, у свою чергу, вiддiлена забороненою
щiлиною вiд станiв смуги провiдностi. Звертає на се-
бе увагу енергетична сепарацiя внескiв атомних ста-
нiв по згаданим пiдсмугам. У першiй з них бiльшiсть
О2p-станiв i тiльки ∼ 26,0% вiд їхнiх внескiв стано-
вить V3d-зарядова густина. Приблизно 55,0% вiд за-
гального заряду V3d-оболонки зосереджено на хiмi-
чних зв’язках, описуваних гармонiками, що форму-
ють другу пiдсмугу. Тут внесок О2p-електронної гу-
стини на тлi загального заряду О2p-оболонки невели-
кий, ∼ 2,8%, i в середньому становить 8,7% вiд заряду
в V3d-оболонки.

Таким чином, пригранична зi смугою провiдностi
валентна пiдсмуга має домiнуючi внески V3d-станiв.
При переходi до HoVO3 картина змiнюється несут-
тєво: також присутня, зазначена вище, двосмугова
структура в будовi валентної зони та дотримується
на якiсному рiвнi сепарацiя внескiв атомних станiв.

На рис. 6 уточнено картину розподiлу станiв атомiв
кисню та ванадiю поблизу нульових значень хiмiчно-
го потенцiалу µ. Помiтно, що валентнi стани атомiв
ванадiю, як загалом, i валентнi стани атомiв кисню
сильно поляризованi та складаються з одного компо-
нента зi спiном вгору електронної густини.

Незважаючи на вiдзначену слабку гiбридизацiю
станiв ванадiю та атомiв кисню, можна вказати на
тип хiмiчних зв’язкiв мiж ними. Як видно (див.
орiєнтацiю осей координат на рис. 1), мова може
йти про утворення слабких ковалентних зв’язкiв σ-
типу атомiв кисню першого типу з атомами ванадiю
за допомогою комбiнацiї O12py-, V3dx2-y2-орбiталей.
Що стосується атомiв кисню другого типу, то во-
ни переважно утворюють π-зв’язки з атомами вана-
дiю. Цi зв’язки органiзуються за участi пар орбiта-
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Рис. 3. Повнi i парцiальнi електроннi густини атомiв гольмiю, неодиму i ванадiю в оксидах
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Рис. 4. Рентгеноелектронний спектр (РЕС), повнi електроннi густини (верхня панель) i повнi атомнi електроннi густини ванадитiв
гольмiю i неодиму. Тут i на рис. 2 i 3: (—) – електронна густина зi спiном вгору, (· · · ) – зi спiном вниз. Нуль шкали енергiї вiдповiдає
розрахованому положенню хiмiчного потенцiалу
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Рис. 5. Парцiальнi електроннi густини атомiв ванадiю i кисню сполук NdVO3 i HoVO3, розкладенi на гармонiки dx2−y2, dz2, dxy,
dxz, dyz i px, py, pz (Vs, p-електроннi густини через їхнi малi значення не наведено). Вертикальну пряму тут i далi, вiдзначено
лiтерою µ, що вiдображає енергетичне положення хiмiчного потенцiалу
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Рис. 6. Будова валентної зони i зони провiдностi в околi забороненої щiлини оксидiв LnVO3
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Т а б л и ц я 1. Повний заряд валентних електронiв (Q) i їх парцiальнi заряди (в одиницях e−) на орбiталях
атомiв оксиду HoVO3 для станiв електронiв зi спiном вгору (↑) i спiном вниз (↓)

Атом Спiн Q s p d f px py pz pz2 px2 − y2 dxy dxz dyz

Ho ↑ 10,87 1,00 2,77 0,21 6,89 0,81 0,80 0,80 0,04 0,04 0,04 0,04 0,05
↓ 6,92 1,00 2,75 0,17 3,00 0,78 0,77 0,78 0,03 0,04 0,03 0,03 0,04

V ↑ 5,89 1,03 2,95 1,91 0,01 0,03 0,03 0,02 0,51 0,45 0,09 0,21 0,65
↓ 4,38 1,02 2,94 0,41 0,01 0,03 0,03 0,02 0,06 0,12 0,07 0,11 0,05

O1 ↑ 2,83 0,84 1,98 0,01 0,00 0,68 0,65 0,65 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
↓ 2,80 0,84 1,95 0,01 0,00 0,65 0,65 0,65 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

O2 ↑ 2,84 0,84 1,98 0,01 0,00 0,66 0,66 0,67 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
↓ 2,80 0,84 1,95 0,01 0,00 0,65 0,65 0,65 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Т а б л и ц я 2. Повний заряд валентних електронiв (Q) i їх парцiальнi заряди (в одиницях e−) на орбiталях
атомiв оксиду NdVO3 для станiв електронiв зi спiном вгору (↑) i спiном вниз (↓)

Атом Спiн Q s p d f px py pz pz2 px2 − y2 dxy dxz dyz

Nd ↑ 6,60 0,95 2,53 0,17 2,95 0,50 0,50 0,50 0,03 0,04 0,03 0,03 0,04
↓ 3,68 0,94 2,51 0,14 0,09 0,43 0,43 0,43 0,02 0,03 0,03 0,03 0,03

V ↑ 5,88 1,03 2,94 1,90 0,01 0,03 0,03 0,03 0,37 0,37 0,24 0,26 0,67
↓ 4,39 1,02 2,94 0,42 0,01 0,03 0,03 0,02 0,07 0,11 0,06 0,12 0,05

O1 ↑ 2,84 0,84 1,99 0,01 0,00 0,68 0,65 0,66 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
↓ 2,79 0,84 1,94 0,01 0,00 0,65 0,64 0,65 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

O2 ↑ 2,84 0,84 1,98 0,01 0,00 0,66 0,66 0,66 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
↓ 2,78 0,84 1,93 0,01 0,00 0,65 0,64 0,64 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

лей O22py-, V3dx2-y2; O22py-, V3dyz; O22px-, V3dxz;
O22pz-, V3dz2. У спектрi станiв смуги провiдностi
присутня, як видно з обговорюваного рисунка, ком-
понента обох напрямкiв спiну.

Неважко бачити те, що заборонена щiлина, яка вiд-
окремлює електроннi стани валентної зони та зони
провiдностi, має переважно V3dz2- V3dxy-характер у
випадку ванадита гольмiю i V3dyz- V3dxy-характер
для сполуки з неодимом. Як показує детальний ана-
лiз розрахункiв, заборонена щiлина виникає тiльки
при врахуваннi в LDA+U -наближеннi додаткових ко-
реляцiй електронiв Ho4f -, V3d-оболонок. Мiнiмальна
оптична щiлина розташовується при цьому в точцi Г
зони Брiллюена для дослiджуваних ванадитiв i стано-
вить 0,67 еВ для HoVO3 та 0,50 еВ для NdVO3. Згiдно
з експериментальними даними [1], ширини забороне-
них щiлин для HoVO3 i NdVO3 становлять 0,66 i 0,5
еВ вiдповiдно. Так, спостерiгається практичний збiг
цих значень з величинами заборонених щiлин, отри-
маних у результатi розрахунку.

Обговоримо питання формування магнiтних мо-
ментiв i зарядових станiв атомiв у дослiджуваних
оксидах.

Розрахунки показали, що повний магнiтний мо-
мент елементарної комiрки дослiджуваних оксидiв, в
яку входить по 4 атоми гольмiю, ванадiю, атомiв ки-

сню першого типу та 8 атомiв кисню другого типу,
становить 24,0 i 19,2 магнетона Бора (µB) для HoVO3

i NdVO3 вiдповiдно. Розподiл магнiтних моментiв у
МТ-сферах атомiв виявився таким: Ho – 3,98 µB, V –
1,53 µB, О1 – 0,002 µB, О2 — 0,02 µB для гольмiйвмiс-
ткого оксиду i Nd – 2,92 µB, V – 1,49 µB, O1 – 0,05 µB,
O2 – 0,05 µB для неодимвмiсткого оксиду. Частина
магнiтного моменту локалiзована в областi мiжсфер
– на нiй отримано 1,80 µB i 1,63 µB для Ho i Nd вiд-
повiдно.

Походження моментiв у МТ-сферах i зарядових гу-
стин на атомах можна зрозумiти, проаналiзувавши
данi, наведенi в табл. 1.

З них випливає, що, як i очiкувалося, переважний
внесок у формування магнiтного моменту в HoVO3

на атомах гольмiю вносять його 4f -електрони. Ду-
же слабка роль у цьому Hod-електронiв, i вона зовсiм
знехтувана для його електронiв s- i p- симетрiї. Похо-
дження магнiтного моменту на атомах ванадiю забез-
печується його поляризованими d-електронами. Ро-
лi електронiв окремих орбiталей при цьому виявляю-
ться нееквiвалентними: магнiтний момент на атомах
ванадiю в основному забезпечується сильною поляри-
зацiєю 3dyz- i 3dz2- станiв, у меншiй мiрi – поляри-
зацiєю 3dx2-y2- i 3dxz- орбiталей, а V3dxy- електрони
практично i зовсiм залишаються iнертними до проце-
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су утворення магнiтного моменту. Для атомiв кисню
електроннi стани з рiзноорiєнтованими спiнами засе-
ленi приблизно однаково, що i приводить практично
до нульових магнiтних моментiв на них.

Щодо NdVO3, то якiсно картина розподiлу магнi-
тних моментiв окремих атомiв залишається такою ж,
як для HoVO3 за деякими кiлькiсними вiдмiнностями
(табл. 2).

Помiтно з обговорюваних таблиць переходiв вiд ва-
надита гольмiю до ванадита неодиму, що практично
не змiнюється зарядовий стан атомiв ванадiю i кисню.
Деякi вiдмiнностi спостерiгаються хiба що в заселено-
стях окремих d-гармонiк атомiв ванадiю.

4. Висновки

У ванадитах LnVO3 (Ln = Nd, Ho) валентнi електрон-
нi стани атомiв металiв поляризованi i слабко гiбри-
дизованi як мiж собою, так i зi станами атомiв кисню.
У верхнiй межi валентної зони локалiзованi сильно
поляризованi V3d- i O2p- стани, що переважно вiдо-
бражають слабкi ковалентнi хiмiчнi π-зв’язки атомiв
ванадiю та кисню, розташованих поблизу площин па-
ралельних кристалографiчнiй площинi a, c.

Мiнiмальна оптична щiлина дослiджуваних окси-
дiв розташовується в точцi Г зони Брiллюена, має
кореляцiйну природу i домiнуючий V3d-характер.

Магнiтнi моменти в МТ-сферах атомiв лантаноїду
(Nd i Ho) i ванадiю зумовленi, вiдповiдно, поляриза-
цiєю електронiв 4f - i 3d-оболонок.
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СПЕКТРЫ И ЗОННЫЙ РАСЧЁТ
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Р е з ю м е

С помощью методов рентгеноэлектронной спектроскопии и
с использованием квантово-механических расчётов электрон-
ной структуры было проведено комплексное исследование эле-
ктронной структуры и магнитных свойств оксидов NdVO3 и
HoVO3. Получены данные о распределении полных и парци-
альных электронных состояний в валентной зоне и полосе про-
водимости, зарядовых и спиновых состояний атомов, механи-
змов формирования химических связей и запрещённой щели в
энергетическом спектре оксидов LnVO3 (Ln = Nd, Ho).

RESEARCH OF ELECTRONIC STRUCTURE IN NdVO3

AND HoVO3 OXIDES: X-RAY ELECTRON SPECTRUM
AND AB INITIO CALCULATION OF BAND STRUCTURE
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S u m m a r y

Complex researches of the electron structure and magnetic prop-

erties of NdVO3 and HoVO3 oxides have been carried out with

the use of the X-ray electron spectroscopy and ab initio numerical

calculations. Data have been obtained concerning the distribu-

tions of total and partial electron densities of states in the valence

and conduction bands, the charge and spin states of atoms, the

mechanism of chemical bond formation, and the band gap in the

energy spectra of the oxides under consideration.
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