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Abstract 

  Theoretical magnetic phase diagrams of V and Fe in Sr2VFeAsO3−δ (21113V) (δ = 0, 0.25, 0.50) are verified on density 

functional theory (DFT). Theoretical magnetic phases of V are antiferromagnetic phases for δ = 0 and ferrimagnetic phases 

(Ferri.) for δ = 0.25, 0.50. The Ferri., whose spontaneous magnetization (MS) depend on their formation energies, show the 

largest MS for δ = 0.25 with the second lowest formation energy. The stable magnetic phases of Fe in 21113V are 

stripe-type antiferromagnetic phases (s-AF), although the magnetic phase of Fe shows almost the same formation energy 

between s-AF and paramagnetic phases (PM) for δ = 0.25. The magnetic phases are qualitatively consistent with the 

experimental magnetic phases of 21113V, although quantitative differences between measured element specific magnetic 

moments and theoretical ones appear. The differences are probably improved by application of a larger super cell and / or 

treatment of coherent potential approximation for oxygen deficiency.  
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1. 緒言 

2009 年，Zhu らは鉄系層状超伝導体 Sr2VFeAsO3−δが Tc
onset 

= 37.2 K の超伝導転移を示すと報告した 1)．この化合物を化

学組成比より 21113V と以後示す. 2019 年，我々は既報 2) 

にて，21113V の結晶中のバナジウム (V) が反強磁性相 

(AF) ，鉄 (Fe) が常磁性相 (PM) を示す δの範囲において，

21113V は超伝導相 (SC) を示すことを実験的に明らかに

した.  

2010 年，Nakamura らは密度汎関数理論 (DFT) を用いて

δ = 0 における 21113V 中の V，Fe の最安定な磁性相を導出

した 3)．しかしながら，δと「21113V 中の V，Fe の磁性相」

の関係に対する理論的な解釈は未だ不明であった． 

我々は既報 4) にて，Fe の磁性相を stripe 型反強磁性相 

(s-AF) に制限した拡張単位胞 (super cell) に対して，化学組

成毎に DFT 計算収束後の「V の示す複数の磁性相の各内部

エネルギーから最安定磁性相の内部エネルギーを引くこと

で求めた内部エネルギー差 (ΔE)」 を求め，21113V の磁性

相の安定性を定量的に明らかにした．その結果，V の磁性
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