Магнетизм в двумерных металлоценоподобных структурах
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Спонтанное магнитное упорядочение при конечных температурах наблюдается в ряде двумерных материалов: CrI3, Cr2Ge2Te6, Fe3GeTe2. Применение таких наноструктур в спинтронике и электронике весьма многообещающе [1], но ограничено небольшим количеством монослоев, обладающих магнитным упорядочением на макроскопических расстояниях, с критическими температурами, как правило, заметно ниже комнатной [2]. Ключевым фактором существования магнитного упорядочения в 2D-материалах является магнитная анизотропия [3]. 

Ранее в работе [4] впервые были предложены двумерные металлоценоподобные структуры MCp2, представляющие собой атомы переходных металлов (Co, Fe) между двумя листами углеродного аллотропа (Octite M1 или New 17). В данной работе в рамках теории функционала электронной плотности исследованы структуры  MCp2, где M = V, Cr, Co. Применение формализма DFT+U [5] показало, что наличие и тип магнитного упорядочения зависят от эффективного параметра кулоновского взаимодействия U. С помощью метода линейного отклика [6] нами из первых принципов рассчитаны параметры U для стабильных структур MCp2 (M = V, Cr, Co) и согласно [5] найдены конфигурации и энергии основного состояния, рассчитаны энергии обмена и магнитной анизотропии. В частности, структура t-CoCp2 (U = 5.26 эВ) обладает ферромагнитным основным состоянием с легкой осью намагничивания, перпендикулярной плоскости материала. 

Квантово-химические расчеты выполнены в программе VASP [7–9] в рамках PAW-метода [10] на уровне обобщенно-градиентного приближения (PBE GGA) [11].
Исследование выполнено при поддержке гранта РНФ № 21-73-20183. Чичеватов Г. Д. выражает огромную благодарность своему научному руководителю Попову З. И. (к. ф.-м.н., с.н.с. ИБХФ РАН).
Литература
1.
Gibertini M. et al. Magnetic 2D materials and heterostructures: 5 // Nat. Nanotechnol. Nature Publishing Group, 2019. Vol. 14, № 5. P. 408–419.
2.
Tiwari S. et al. Computing Curie temperature of two-dimensional ferromagnets in the presence of exchange anisotropy // Phys. Rev. Res. American Physical Society, 2021. Vol. 3, № 4. P. 043024.
3.
Lado J.L., Fernández-Rossier J. On the origin of magnetic anisotropy in two dimensional CrI3 // 2D Mater. IOP Publishing, 2017. Vol. 4, № 3. P. 035002.
4.
Popov Z.I., Sukhanova E.V., Kvashnin D.G. Metallocene inspired 2D metal intercalated carbon allotropes: Stability and properties via DFT calculations // Carbon. 2021. Vol. 184. P. 714–720.
5.
Dudarev S.L. et al. Electron-energy-loss spectra and the structural stability of nickel oxide:  An LSDA+U study // Phys. Rev. B. American Physical Society, 1998. Vol. 57, № 3. P. 1505–1509.
6.
Cococcioni M., de Gironcoli S. Linear response approach to the calculation of the effective interaction parameters in the LDA+U method // Phys. Rev. B. American Physical Society, 2005. Vol. 71, № 3. P. 035105.
7.
Kresse G., Furthmüller J. Efficiency of ab-initio total energy calculations for metals and semiconductors using a plane-wave basis set // Comput. Mater. Sci. 1996. Vol. 6, № 1. P. 15–50.
8.
Kresse G., Furthmüller J. Efficient iterative schemes for ab initio total-energy calculations using a plane-wave basis set // Phys. Rev. B. American Physical Society, 1996. Vol. 54, № 16. P. 11169–11186.
9.
Kresse G., Hafner J. Ab initio molecular-dynamics simulation of the liquid-metal-amorphous-semiconductor transition in germanium // Phys. Rev. B. American Physical Society, 1994. Vol. 49, № 20. P. 14251–14269.
10.
Blöchl P.E. Projector augmented-wave method // Phys. Rev. B. American Physical Society, 1994. Vol. 50, № 24. P. 17953–17979.
11.
Perdew J.P., Burke K., Ernzerhof M. Generalized Gradient Approximation Made Simple // Phys. Rev. Lett. American Physical Society, 1996. Vol. 77, № 18. P. 3865–3868.
