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Аннотация 
Рассчитанная электронная плотность на ядре атома железа проанализирована на основании тео-

рии функционала плотности. Длины связей и электронная плотность на ядре атома железа согласу-
ются с известным структурными и Мёссбауэровскими данными. Для ферратов химический сдвиг зави-
сит от заселенности 4s-орбиталей атома железа. Проведенные расчеты позволили оценить химические 
сдвиги тетраоксоферрата(VII), KFeO4, и оксида железа(VIII), FeO4. 

                           


