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Проведено теоретическое и экспериментальное исследование электронной структуры и характера хи-
мических связей соединения FeTe в антиферромагнитной (АФМ) и парамагнитной фазах. Установлен 
преимущественно металлический характер химической связи, а присутствие ковалентных связей Fe–Te и 
Te–Te способствует стабилизации структурных искажений тетрагональной фазы FeTe в области низких 
температур. Установлено, что биколлинеарная АФМ структура отвечает основному состоянию соедине-
ния FeTe и рассчитанная величина магнитного момента MFe = 2,4µB хорошо согласуется с данными ней-
тронографических исследований. При этом поверхность Ферми (ПФ) низкотемпературной АФМ фазы 
радикально отличается от ПФ парамагнитного FeTe, и реконструкция ПФ при АФМ переходе может 
быть причиной изменения знака коэффициента Холла, который наблюдался в FeTe. Результаты расчетов 
свидетельствуют, что электронная структура и магнитные свойства FeTe хорошо описываются в рамках 
модели коллективизированных d-электронов и теории функционала плотности (DFT-GGA). 

Проведено теоретичне та експериментальне дослідження електронної структури та характеру хіміч-
них зв’язків сполуки FeTe в антиферомагнітній (АФМ) та парамагнітній фазах. Встановлено переважно 
металевий характер хімічного зв’язку, а наявність ковалентних зв’язків Fe–Te та Te–Te сприяє стабіліза-
ції структурних спотворень тетрагональної фази FeTe в області низьких температур. Встановлено, що бі-
колінеарна АФМ структура відповідає основному стану сполуки FeTe і розрахована величина магнітного 
моменту MFe = 2.4µB добре узгоджується з даними нейтронографічних досліджень. При цьому поверхня 
Фермі (ПФ) низькотемпературної АФМ фази радикально відрізняється від ПФ парамагнітного FeTe, і ре-
конструкція ПФ при АФМ переході може бути причиною зміни знаку коефіцієнта Холла, який спо-
стерігався в FeTe. Результати розрахунків свідчать, що електронна структура та магнітні властивості 
FeTe добре описуються в рамках моделі колективізованих d-електронів та теорії функціонала густини 
(DFT-GGA). 

PACS: 74.20.Pq Расчеты электронной структуры; 
74.70.Xa Пниктиды и халькогениды; 
75.10.Lp Зонные и делокализованные модели. 

Ключевые слова: железосодержащие сверхпроводники, FeTe, электронная структура, поверхность Фер-
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Введение 

Недавно открытые железосодержащие сверхпровод-
ники (СП) FeSe1–xTex привлекают особое внимание 
исследователей вследствие простоты их кристалличе-
ской структуры. Для этих изовалентных халькогенидов 
железа характерно сохранение анизотропной тетраго-
нальной структуры типа PbO в широком диапазоне 
концентраций, что благоприятствует детальным иссле-
дованиям эффектов химического замещения Se⇔ Te 
[1–6], а также высокого давления [7], с целью выясне-
ния механизма сверхпроводимости. 

Граничные соединения указанных твердых раство-
ров — FeSe и FeTe — в парамагнитной фазе имеют 
похожие электронные структуры с характерным «нес-
тингом» поверхности Ферми (ПФ) — наличием вкла-
дывающихся электронных и дырочных гофрированных 
цилиндров ПФ [8]. Такой нестинг может способство-
вать реализации как зонного антиферромагнетизма 
(АФМ), так и предложенного нетрадиционного меха-
низма сверхпроводимости — посредством АФМ спи-
новых флуктуаций с вектором нестинга Q , соответст-
вующим волне спиновой плотности [8,9]. Для пник-
тидов железа имеет место аналогичный нестинг ПФ, 
который приводит в стехиометрических соединениях 
(типа LaFeAsO) к характерному АФМ упорядочению 
моментов Fe в базисной плоскости в виде чередую-
щихся коллинеарных полос («страйпов», «single-stripe») 
с = ( , )π πQ . Предполагалось, что FeTe тоже может 
быть сверхпроводником, аналогично FeSe, вследствие 
подобного нестинга [8,9]. Однако в образцах Fe1+yTe 
при температурах ниже 70 К было установлено АФМ 
состояние с уникальной биколлинеарной страйп-струк-
турой («double stripe», см. рис. 1) и вектором распро-
странения спиновой плотности = ( ,0)πQ  [10–12]. 

Обнаруженная особенность в температурной за-
висимости магнитной восприимчивости ( )Tχ  при 

70 КT   [13,14] не характерна для перехода в АФМ 
фазу, а связана с одновременным структурным фазо-
вым переходом первого рода из тетрагональной кри-

сталлической структуры в низкотемпературную моно-
клинную фазу, который сопутствует возникновению 
антиферромагнетизма [3,10,11]. Для почти стехиомет-
рических составов Fe1+yTe при низких температурах 
реализуется моноклинная кристаллическая структура и 
АФМ упорядочение в базисной плоскости ab [3,11]. 
Природа ярко выраженной корреляции между струк-
турным и магнитным переходами в Fe1+yTe не ясна. 
Предполагалось [10], что основной вклад в изменение 
энтропии при переходе вносит АФМ упорядочение и 
сам переход обусловлен магнитной подсистемой. Од-
нако в работах [1,3] был сделан вывод, что опреде-
ляющим является структурный фазовый переход. 

Необходимо отметить, что сверхпроводимость была 
обнаружена при 13 К в тонких пленках FeTe, напылен-
ных на специальные подложки, что обеспечило сильную 
деформацию исходной кристаллической структуры [15]. 
В предположении, что подавление структурного и маг-
нитного переходов может стимулировать возникнове-
ние сверхпроводимости, были предприняты попытки 
реализовать СП состояние в объемных образцах FeTe 
при высоких давлениях [9,16]. Однако при измерениях 
удельного электросопротивления FeTe при давлениях 
до 190 кбар никаких следов СП не обнаружено. Это 
согласуется с наблюдением отрицательного эффекта 
давления на температуру перехода в СП состояние в 
обогащенных теллуром соединениях FeSe1–xTex при 

0,8–0,9x  [7]. С другой стороны, с ростом давления 
наблюдалось необычное увеличение намагниченности 
FeTe [16]. Также аномально большой положительный 
эффект давления на магнитную восприимчивость обна-
ружен для парамагнитной и АФМ фаз FeTe [14]. Нако-
нец, недавно было установлено [17,18], что в FeTe про-
исходит переход от АФМ к ферромагнитной фазе при 
давлениях выше 2 ГПа. 

Таким образом, имеются основания считать, что маг-
нетизм соединения FeTe не может быть объяснен воз-
никновением волн спиновой плотности вследствие 
«нестинга» ПФ типа (π,π), подобного «нестингу» элек-
тронных и дырочных листов ПФ в новых железосодер-
жащих сверхпроводниках [8]. Сделаны предположе-
ния [12,19], что наблюдаемое биколлинеарное АФМ 
упорядочение в FeTe может быть обусловлено взаимо-
действиями локализованных спиновых моментов, вклю-
чая также и вклад делокализованных электронов, без 
привлечения модели «нестинга». В работе [20] пока-
зано, что допирование FeTe избыточным железом мо-
жет привести к другому типу «нестинга» в Fe1+yTe — 
( ,0π ), — который мог бы объяснить биколлинеарное 
АФМ упорядочение (рис. 1). Однако такой тип «не-
стинга» не был подтвержден в исследованиях FeTe 
методом спектроскопии с угловым разрешением 
(ARPES) [21]. 

Совокупность приведенных выше эксперименталь-
ных и теоретических результатов указывает на то, что 

a

b

Рис. 1. Схема упорядочения магнитных моментов ионов же-
леза в базисной плоскости соединения FeTe в биколлинеар-
ной АФМ фазе. 
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электронные и магнитные свойства соединений Fe1+yTe 
определяются тонкими деталями кристаллической струк-
туры и количеством избыточного железа y. Всесторон-
ние исследования электронной структуры необходимы, 
чтобы выяснить механизмы магнитного упорядочения 
в FeTe и объяснить происхождение его магнитных и 
структурных фазовых переходов. Такие исследования 
позволят пролить свет на условия формирования СП 
состояния в соединениях FeSe1–xTex и, в частности, на 
причины отсутствия сверхпроводимости в изоструктур-
ном и изовалентном FeTe. В настоящей работе пред-
ставлены результаты экспериментальных и теоретиче-
ских исследований электронной структуры соединения 
FeTe в парамагнитной и антиферромагнитной фазах. 

2. Детали и результаты эксперимента 

Монокристаллы соединений Fe1+yTe ( 0,1y  ) выра-
щены с использованием методики, описанной в рабо-
тах [6,22]. Типичные размеры выращенных пластинча-
тых монокристаллов 1×1×0,2 мм (рис. 2). Химический 
состав образцов изучен с использованием цифрового 
сканирующего электронного микроскопа TESCAN Vega 
II XMU, оснащенного энергодисперсионной системой 
микроанализа INCA ENERGY 450. 

Рентгенодифракционные исследования проведены 
на дифрактометре Xcalibur S фирмы Oxford Diffraction 
с двумерным CCD-детектором при комнатной темпе-
ратуре (графитовый монохроматор, Mo Kα -излучение, 
293 К). Обработка массива экспериментальных данных 
и учет поглощения в кристалле проведены с помощью 
программы CrysAlis [23], а уточнение структурной мо-
дели — по кристаллографическому комплексу программ 
JANA 2006 [24]. Анализ закономерных погасаний и 
эквивалентных по симметрии отражений позволил од-
нозначно выбрать пространственную группу 4 /P nmm , 
что соответствует приведенным в литературе данным 
для этого соединения. В качестве исходных данных 
для уточнения атомной структуры использованы пози-

ционные параметры атомов из [25]. Используя уточ-
ненные структурные данные, по 66 структурным ам-
плитудам с sin / < 0,6θ λ  было построено распределе-
ние деформационной электронной плотности 

 ( ) = ( ) ( ),i
i

δρ ρ − ρ −∑r r r r  (1) 

где ( )ρ r  — распределение электронной плотности в 
кристалле, ( )i i∑ ρ −r r  — сумма распределений элек-
тронных плотностей сферически симметричных не-
взаимодействующих атомов данной структуры (рис. 3, 
изолинии проведены через 0,02 электрон/Å3). 

Электронная структура FeTe. Результаты расчетов 
и их анализ 

В настоящей работе расчеты электронной струк-
туры FeTe проводились самосогласованным образом 
в рамках теории функционала плотности (DFT) с ис-
пользованием релятивистского метода линеаризован-
ных МТ (muffin-tin) орбиталей с полным потенциалом 
(FP-LMTO) [26–28], а также метода присоединенных 
плоских волн с полным потенциалом (FP-LAPW), про-
граммный комплекс Elk [29]. Обменно-корреляцион-
ный потенциал электронов проводимости учитывался в 
приближении обобщенного градиента (GGA) теории 
функционала плотности [30]. Методы DFT с полным 
потенциалом применимы для расчетов электронных 
спектров систем с существенно неоднородным распре-
делением электронной плотности. К таким системам 
относится и соединение FeTe, исследованное в данной 
работе. В процессе самосогласованного расчета кри-
сталлического потенциала спин-орбитальное взаимо-
действие учитывалось на каждой итерации. 

При температурах выше 70 К соединения Fe1+yTe 
обладают тетрагональной кристаллической структурой 
типа PbO (пространственная группа 4 /P nmm), в кото-
рой расстояние атомов Te от плоскости атомов железа Рис. 2. Микрофотография типичного образца FeTe. 

200 мкм 

Рис. 3. (Онлайн в цвете) Сечение распределения деформаци-
онной электронной плотности в плоскости атомов железа 
(001) для парамагнитной фазы FeTe. 
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определяется внутренним структурным параметром Z . 
С понижением температуры, при 70T   К, в соедине-
ниях Fe1+yTe ( 0,1y  ) происходит фазовый переход 
первого рода от тетрагональной к моноклинной струк-
туре, который сопровождается биколлинеарным АФМ 
упорядочением [3,10,11]. Соответствующие параметры 
кристаллической структуры парамагнитной и АФМ 
фаз Fe1+yTe были установлены в ряде работ методами 
рентгеновской и нейтронной дифракции [2–4,10,25], и 
эти экспериментальные данные использованы в на-
стоящей работе. Для биколлинеарной АФМ фазы вы-
биралась элементарная магнитная ячейка [2a b c× × ], 
соответствующая рис. 1. Структурные параметры a, b  
и c брались согласно [3,10], тогда как угол между ося-
ми a и c принимался равным 90° (вместо 89,2° для 
структуры с малым моноклинным искажением). 

Рассчитанные основные характеристики электрон-
ной структуры FeTe в парамагнитной фазе находятся в 
качественном согласии с результатами предыдущих 
расчетов [8,19,20,31,32]. Согласно результатам расчета 
плотности электронных состояний ( )N E  на рис. 4, в 
парамагнитной фазе соединение FeTe имеет наиболь-
шую плотность состояний на уровне Ферми ( )FN E  в 
ряду систем FeSe1–xTex, и критерий Стонера практиче-
ски удовлетворяется для экспериментальных значений 
параметров решетки: ( ) 1FIN E  , где I  — параметр 
обменного взаимодействия. Это указывает на неустой-
чивость парамагнитного состояния FeTe и возможность 
перехода в ферромагнитную фазу, что согласуется с 

недавним наблюдением ферромагнетизма в Fe1,03Te 
при давлениях выше 2 ГПа [17,18]. Поверхность Фер-
ми для парамагнитной фазы, представленная на рис. 5, 
состоит из двух гофрированных электронных цилинд-
ров, центрированных в точке M зоны Бриллюэна, а 
также трех концентрических дырочных листов, окру-
жающих точку симметрии Γ , и подобна установленной 
ранее для соединения FeSe (см. [8,34]). По сравнению с 
ПФ FeSe, следует отметить заметно бóльшие радиусы 
квазицилиндрических листов ПФ, центрированных в 
точках симметрии Γ  и M. 

Рассчитанные парциальные плотности электронных 
состояний на рис. 4 указывают, что в окрестности уров-
ня Ферми EF  определяющим является вклад d-со-
стояний железа. На рис. 6 представлено вычисленное в 
данной работе распределение зарядовой плотности в 
базисной плоскости (001) элементарной ячейки FeTe. 
На рисунке видна характерная для d-орбиталей четы-
рехлепестковая структура электронной плотности, ко-
торая качественно согласуется с экспериментальными 
данными о распределении плотности заряда на рис. 3. 
Отметим, что оси координат на рис. 3 и 6 повернуты 
относительно друг друга на 45°. Также следует учесть, 
что более сферический характер распределения рас-

Рис. 4. Плотности электронных состояний ( )N E  соединения 
FeTe в парамагнитной фазе: (a) полная плотность состояний 
FeTe на формульную единицу; (б) плотность состояний на 
атоме железа; (в) плотность состояний на атоме теллура. 
Уровень Ферми ( = 0E ) отмечен вертикальной линией. 
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Рис. 5. (Онлайн в цвете) Поверхность Ферми соединения 
FeTe в парамагнитной фазе. Точки симметрии зоны Бриллю-
эна указаны согласно [33]. 

Рис. 6. (Онлайн в цвете) Рассчитанные контуры зарядовой 
плотности для парамагнитной фазы соединения FeTe в плос-
кости атомов железа (001). 
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четной электронной плотности на рис. 6 обусловлен 
усреднением потенциала в области МТ-сфер. 

Выполненные в приближении GGA расчеты урав-
нений состояния tot ( )E V  для магнитоупорядоченных 
фаз FeTe (ферромагнитной, коллинеарной АФМ, би-
коллинеарной АФМ) показали, что для биколлинеар-
ной АФМ фазы достигается минимальная полная энер-
гия totE , и эта фаза является основным состоянием 
соединения FeTe. Рассчитанные для основного состоя-
ния электронная зонная структура и поляризованная по 
направлению спина плотность электронных состояний 
представлены на рис. 7 и 8 соответственно. 

При антиферромагнитном упорядочении в FeTe про-
исходит расщепление по спину плотности состояний 

( )N E  (рис. 8(б) и (в)) и формирование магнитных мо-
ментов на атомах железа. Полученное в наших расчетах 
значение Fe 2,37 BM ≅ µ  согласуется с данными нейтроно-
графических исследований ( exp

Fe = 2,26–2,54 BM µ  [3,10]). 
Такое хорошее согласие с экспериментом свидетельст-
вует об адекватности используемого нами зонного под-
хода в приближении DFT–GGA для изучения магнитных 
характеристик FeTe. Рассчитанные контуры спиновой 
плотности в плоскости (001) для биколлинеарной ан-
тиферромагнитной фазы соединения FeTe представ-
лены на рис. 9. 

На рис. 10 приведены вычисленные в настоящей 
работе контуры распределения зарядовой плотности в 
плоскости (100) элементарной ячейки соединения FeTe. 
На рисунке видна заметная анизотропия распределе-
ния зарядовой плотности между атомом железа и бли-
жайшими к нему атомами теллура. Необходимо отме-
тить, что вклад p-состояний Te в ( )N E  валентной зоны 
FeTe заметно обеднен (рис. 8(г)) вследствие перетека-
ния заряда от Te к соседним атомам Fe и в междо- узельную область. Можно предположить, что установ-

ление направленных связей между соседними атомами 
Fe и Te (рис. 10) обусловлено гибридизацией d-орби-
талей железа с p-орбиталями теллура. 

Для более детального исследования природы хи-
мических связей в соединении FeTe в настоящей работе 
проведены расчеты заселенностей перекрытия кристал-

Рис. 8. Плотности электронных состояний ( )N E  соединения 
FeTe в биколлинеарной антиферромагнитной фазе: (a) пол-
ная плотность состояний FeTe на формульную единицу; 
(б) спин-поляризованная плотность состояний на атоме Fe 
(спин «вверх»); (в) спин-поляризованная плотность состоя-
ний на атоме Fe (спин «вниз»); (г) плотность состояний на 
атоме теллура. Уровень Ферми ( = 0E ) отмечен вертикальной 
линией. 

Рис. 9. (Онлайн в цвете) Рассчитанные контуры спиновой 
плотности в плоскости (001) для биколлинеарной антифер-
ромагнитной фазы соединения FeTe. 

Рис. 7. (Онлайн в цвете) Электронная зонная структура FeTe 
в биколлинеарной АФМ фазе. Точки симметрии зоны Брил-
люэна указаны согласно [33]. Уровень Ферми отмечен гори-
зонтальной линией = 0E . 
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лических орбиталей (BCOOP [35]) в рамках метода 
FP-LMTO [27]. Рассчитанные зависимости BCOOP(E) 
(см. рис. 11) — обобщение для твердых тел известных 
в квантовой химии характеристик молекул COOP (cry-
stal orbital overlap population). Величины BCOOP зависят 
от энергии электронных состояний валентной зоны и, 
согласно [35], оказываются положительными для свя-
зывающих орбиталей, отрицательными — для антисвя-
зывающих, а также в случае металлического типа связи. 

Согласно результатам расчетов BCOOP(E), наиболее 
выраженные связывающие и антисвязывающие состоя-
ния в FeTe образуются при гибридизации p-состояний 
ближайших атомов теллура (рис. 11(в)). Перекрытие 
орбиталей Fe–Te дает связывающие состояния ближе к 

дну валентной зоны (положительные BCOOP(E) в ин-
тервале –4…–2 эВ на рис. 11(б)). Это согласуется с 
характерным совпадением по энергии доминирующих 
областей парциальных плотностей d-состояний железа 
(рис. 8(б)) и p-состояний теллура (рис. 8(г)) в валент-
ной зоне FeTe. Cвязывающие состояния также реали-
зуются при перекрытии орбиталей Fe–Fe в интервале 
–3…–1 эВ (рис. 11(а)), что согласуется с результатами 
расчетов для изовалентного железа рутения в [35]. 
Вблизи энергии Ферми, в интервале –1…1 эВ, для свя-
зей Fe–Te и Fe–Fe получены отрицательные значения 
BCOOP(E) (рис. 11(а) и (б)), что соответствует метал-
лическому характеру химической связи. Распределение 
электронной плотности в базисной плоскости FeTe 
(рис. 3 и 6) также характерно для металлической связи, 
тогда как в области между плоскостями Fe и Te отчет-
ливо прослеживаются ковалентные связи (рис. 10). 

Для биколлинеарной АФМ фазы соединения FeTe 
установлен довольно сложный вид ПФ, приведенной 
на рис. 12. При этом поверхность Ферми низкотемпе-
ратурной фазы радикально отличается от ПФ парамаг-
нитного FeTe на рис. 5. Эта реконструкция ПФ при АФМ 
переходе может быть причиной изменения знака ко-
эффициента Холла, который наблюдался в FeTe [13,36]. 
Вследствие многозонной электронной структуры FeTe 
при АФМ переходе, по-видимому, происходит пере-
распределение вкладов в коэффициент Холла от элек-
тронных и дырочных листов поверхности Ферми. Необ-
ходимо, однако, отметить, что количественный анализ 
поведения коэффициента Холла в FeTe потребовал бы 
детального изучения не только ПФ, но и изменения 
скорости электронов проводимости и времени релак-
сации. 

Расчетное значение плотности электронных состояний 
для АФМ фазы на уровне Ферми, ( ) 3FN E   состоя-
ний/эВ, может быть сопоставлено с эксперименталь-
ными данными о коэффициенте электронной теплоем-
кости в FeTe, exp 34γ 

 мДж/(моль·К2) [13,37]: 

 exp theor= (1 )γ + λ γ . (2) 

Рис. 10. (Онлайн в цвете) Рассчитанные контуры зарядовой 
плотности в плоскости (100) для соединения FeTe в антифер-
ромагнитной фазе. 

Рис. 11. Заселенности перекрытия кристаллических орбита-
лей BCOOP(E) соединения FeTe в антиферромагнитной фазе 
для следующих пар ближайших атомов в элементарной 
ячейке: (a) Fe–Fe; (б) Fe–Te; (в) Te–Te. Уровень Ферми 
( = 0E ) отмечен вертикальной линией. 

Рис. 12. (Онлайн в цвете) Поверхность Ферми FeTe в бикол-
линеарной АФМ фазе. Точки симметрии зоны Бриллюэна 
указаны согласно [33]. 
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Соответствующий параметр перенормировки λ  вклю-
чает электрон-фононный ( el–phλ ) и спин-флуктуацион-
ный ( sfλ ) вклады и, согласно (2), составляет 3,8λ  . 
Необходимо отметить, что спин-флуктуационный 
вклад sfλ  может быть довольно большим для металли-
ческих систем, близких к магнитной неустойчивости 
[26]. Резкий спад температуры перехода в СП состоя-
ние в соединениях FeSe1–xTex при приближении к FeTe 
указывает на то, что сильные спиновые флуктуации по 
крайней мере не способствуют возникновению сверх-
проводимости в системе FeTe [7]. 

Заключение 

Результаты настоящей работы указывают на пре-
имущественно металлический характер химической 
связи в соединении FeTe, доминирующий в базисной 
плоскости атомов железа (001), с частично ковалент-
ными составляющими связей Fe–Te, Te–Te и Fe–Fe. 
Можно предполагать, что присутствие ковалентных свя-
зей способствует стабилизации структурных моноклин-
ных искажений тетрагональной фазы FeTe в области 
низких температур. При этом гибридизация d -состоя-
ний железа с p-состояниями теллура приводит к выра-
женной пространственной анизотропии распределения 
плотности заряда в области между плоскостями атомов 
Fe и Te, а также к переносу заряда Te→Fe. 

В ряде работ магнетизм соединения FeTe интерпре-
тировался в рамках модели локализованных моментов 
на атомах железа [12,17,38–40]. Результаты же на-
стоящих расчетов свидетельствуют, что магнитные 
свойства FeTe хорошо описываются в рамках модели 
делокализованных электронов и DFT. В частности, 
установлено, что биколлинеарная АФМ фаза имеет 
более низкую полную энергию, чем парамагнитная, 
ферромагнитная и коллинеарная АФМ фазы, и являет-
ся основным состоянием соединения FeTe. Рассчитан-
ное значение магнитного момента для биколлинеарной 
АФМ фазы ( Fe 2,4 BM ≅ µ ) хорошо согласуется с дан-
ными нейтронографических исследований. Установ-
ленное выполнение критерия Стонера ( ) 1FIN E   для 
парамагнитного состояния FeTe фактически объясняет 
обнаруженный переход в ферромагнитную фазу сис-
темы Fe1,03Te при давлениях выше 2 ГПа [18]. 

В заключение необходимо отметить серьезные про-
блемы при описании магнитных свойств FeTe в рамках 
модели Гейзенберга [12,38,40], тогда как при учете 
делокализованного характера d-электронов железа уда-
лось объяснить обнаруженные вариации магнитной ан-
изотропии и вектора АФМ в соединениях Fe1+yTe [22].  

Работа выполнена при поддержке гранта НАНУ-
РФФИ 78-02-14, а также с использованием вычисли-
тельных ресурсов грид-кластера ФТИНТ им. Б.И. Вер-
кина НАН Украины, Харьков. 
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Features of the electronic structure of FeTe 
compound 

G.E. Grechnev, A.A. Lyogenkaya, A.S. Panfilov, 
A.V. Logosha, O.V. Kotlyar, V.P. Gnezdilov, 

I.P. Makarova, D.A. Chareev, and E.S. Mitrofanova 

The electronic structure and chemical bonds char-
acter of FeTe compound in antiferromagnetic (AFM) 
and paramagnetic phases were studied both experi-
mentally and theoretically. Predominantly, metal char-
acter of chemical bonds in FeTe compound is estab-
lished, and the presence of covalent bonds between 
Fe–Te and Te–Te atoms provides stabilization of 
structural distortions of the tetragonal phase at low 
temperatures. It is established that double stripe AFM 
phase corresponds to the ground state of FeTe com-
pound, and the calculated value of magnetic moment 
MFe = 2,4µB is in agreement with the results of neutron 
diffraction measurements. At the same time, the Fermi 
surface (FS) of low-temperature AFM phase substan-
tially differs from FS of paramagnetic FeTe. Fermi 
surfase reconstruction at AFM transition can produce 
a sign change of  the Hall coefficient which was ob-
served in FeTe. Results of the calculations demon-
strate that electronic structure and magnetic properties 
of FeTe are well described within the itinerant d-elec-
trons approach and the density functional theory 
(DFT-GGA). 

PACS: 74.20.Pq Electronic structure calculations; 
74.70.Xa Pnictides and chalcogenides; 
75.10.Lp Band and itinerant models. 

Keywords: iron-containing superconductors, FeTe, 
electronic structure, Fermi surface, chemical bond.
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