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Последние десятилетия интерметаллические соедине
ния являются объектами пристального изучения благодаря 
своим свойствам, которые успешно используются в электро
нике. В частности, полуметалличность в ферромагнитных 
материалах используется для спинтроники, например, в спи
новых инжекторах, магнитных туннельных переходах и в 
памяти с произвольным доступом [1, 2]. Полуметаллические 
ферромагнетики обладают 100% спиновой поляризацией из- 
за наличия энергетического зазора для одной из проекций 
спина на уровне Ферми и ее отсутствия в противоположном 
спиновом состоянии. В качестве полуметаллических ферро
магнетиков отлично подходят сплавы Гейслера на основе ко
бальта благодаря высоким значениям магнитного момента и 
температуры Кюри [3]. Одним из наиболее перспективных 
является С о2С гА1. Для него была показана возможность 
увеличения значений спиновой поляризации и температуры 
Кюри при частичной замене атомов хрома атомами железа
[4].

Сплавы Гейслера представляют собой интерметалличе
ские соединения, потенциально обладающие гибкими воз
можностями выбора компонентов и их расположения в узлах 
кристаллической решетки, что может обеспечить получение 
новых материалов с заданными свойствами. Для оценки этих

349



возможностей мы провели моделирование электронных и 
магнитных свойств трехкомпонентных Co2XY и четырех
компонентных Co2X Y 1-tZt сплавов Гейслера, где Y и Z -  
атомы переходных металлов (Сг, Мп, Fe), а X -  атомы III 
(А1, Ga) и IV групп (Si, Ge, Sn) периодической системы эле
ментов Менделеева.

М оделирование зонных структур и магнитных свойств 
выполняли в рамках теории функционала плотности (про
граммный код VASP [5]). Первоначально проводилась атом
но-структурная оптимизация кристаллических решеток трех
компонентных сплавов Гейслера Co2XY, после чего осуще
ствляли формирование сверхрешеток с частичным замеще
нием одних атомов переходных металлов другими. При этом 
изменяли соотношения и позиции атомов переходных метал
лов.

В результате проведенных расчетов установлены энер
гетически стабильные конфигурации ряда соединений вида 
Co2XY и Co2X Y 1-tZt, для которых определены параметры 
решетки, атомные позиции, а также полные магнитные мо
менты. Анализ полученных численных данных показывает, 
что постоянные решетки в трехкомпонентных соединениях 
Co2XY изменяются от 0,5621 нм для Co2FeSi до 0,5988 нм 
для Co2FeSn. В рамках одной группы (в рядах A l-G a или 
S i-G e-Sn) с ростом номера элемента наблюдается увеличе
ние значений постоянной решетки. Аналогичная тенденция 
наблюдается для четырехкомпонентных сплавов Гейслера
^ 2 X ^ 2 ^

Анализ полного магнитного момента сплавов Co2XY 
показал его возрастание при переходе от элементов III груп
пы (А1, Ga) к элементам IV ^ ,  Ge, Sn) в позиции Y. При 
этом в рамках одной группы в позиции Y магнитный момент 
при одном элементе Х практически не меняется. Также 
наблюдается рост значений магнитного момента в ряду пере
ходных металлов Сг-М п-Бе в позиции X. Это может быть
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связано с количеством валентных электронов в этих соеди
нениях. Аналогичные зависимости наблюдались для четы
рехкомпонентных сплавов Co2X Y 1-tZt.

На рис. 1 и 2 представлены энергетические диаграммы 
и полные плотности электронных состояний (ПЭС) трехком
понентных сплавов Гейслера Co2XY с разным стехиометри
ческим составом.

Рис. 1. Зонная структура и полные ПЭС Со2Мп0,75Ое1 ,25 

в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)

Рис. 2. Зонная структура и полные ПЭС Со2Мп125Ое0,75 

в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)
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Рис. 3. Зонная структура и полные ПЭС С о ^ г М п ^ в е ^  
в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)

Рис. 4. Зонная структура и полные ПЭС Со2Мп0>75Сг0>25Ое 
в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)

Для сравнения на рис. 3 -6  представлены данные, полу
ченные для сплавов Гейслера Со2Х У 1—2 г.

Качественно зонные диаграммы для трех- и четырех
компонентных сплавов Гейслера подобны, включая их изме
нения в ряду атомов из одной группы. Это можно объяснить 
тем, что соединения имеют одинаковую структуру и отлича
ются лишь входящими элементами, некоторые из которых 
имеют схожую электронную конфигурацию.
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Рис. 5. Зонная структура и полные ПЭС Со2СгРе0,258п0,75 
в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)

ПЭС, 1/эВ/нч. ПЭС, 1/эВ/яч

Рис. 6. Зонная структура и полные ПЭС Со2МпСг0,25Оа0,75 
в спин-вверх (слева) и спин-вниз каналах (справа)

Установлено, что в то время как одни соединения яв
ляются полуметаллами, т. е. проявляют полупроводниковые 
свойства в одном спиновом канале и металлические в другом 
(Co2CrFeSn, Co2CгMпGe и Co2MпCгSi), другие (Со2СгБеА1) 
являются металлическими в обоих спиновых каналах. При 
этом не было обнаружено соединений, демонстрирующих 
полупроводниковое поведение в обоих спиновых каналах. 
У ряда исследованных сплавов (таких как С о2С гМ пА1,
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Cü2MnCrGe, Co2MnCrSi, Co2 CrMnSn, Co2MnCrGa), в которых 
атомы железа не находятся в позиции Y, значения спиновой 
поляризации достигают 100%.

Полученные данные могут быть использованы при вы
боре состава сплавов Гейслера для создания новых спин- 
тронных элементов обработки информации.

Работа выполнена в рамках проекта № Т23МЭ-016 
Белорусского республиканского фонда фундаментальных 
исследований (БРФФИ).
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