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Представлены результаты компьютерного моделирования для сплавов Гейслера Co–Cu–Mn–Al. В ходе

расчетов были исследованы магнитные свойства и электронная структура сплава CoxCu2−xMnAl при

x = 0, 0.5, 1, 1.5, 2. Исследуемые сплавы Co0.5Cu1.5MnAl, CoCuMnAl, Co1.5Cu0.5MnAl проявляют метал-

лические свойства. В свою очередь, Co2MnAl проявляет свойства полуметалла. Было показано, что с

увеличением x увеличивался полный магнитный момент системы, и при x = 1.5 его значение составило

4.5µB , поэтому данные сплавы представляют интерес для применения в спинтронике.

DOI: 10.7868/S3034641X25110086

1. ВВЕДЕНИЕ

Сплавы Гейслера являются перспективными ма-
териалами благодаря своими уникальным магнит-
ным и транспортными свойствами [1]. В зависи-
мости от своей структуры и состава они способ-
ны проявлять свойства полуметаллов, топологиче-
ских вейлевских и дираковских полуметаллов, бес-
щелевых спиновых полупроводников, сверхпровод-
ников и т. д. [2]. Также эти соединения демонстри-
руют широкий спектр явлений, включая высокую
спиновую поляризацию, аномальный эффект Хол-
ла и высокую температуру Кюри TC , что дела-
ет их перспективными материалами для примене-
ния в таких областях, как спинтроника и магни-
тоэлектроника [3]. Среди полных сплавов Гейслера
особое место занимают системы на основе кобаль-
та. Этот тип соединений часто обладает значитель-
ным магнитосопротивлением, полуметалличностью
и другими свойствами [4], которые используются
в спинтронике, магнитооптике, устройствах памя-
ти и т. д. [5]. Поэтому осуществляется поиск новых
сплавов Гейслера с высокой спиновой поляризацией
при высоких температурах упорядочений. Недавно
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были обнаружены новые сплавы на основе кобальта
Co2MnGa0.2As0.8 и Co2FeAl0.4Sn0.6 [6].

Наибольший интерес получил сплав Co2MnAl,
который проявляет свойства ферромагнитного то-
пологического полуметалла с аномальным эффек-
том Холла и управляемой топологией [7]. В зави-
симости от фазы этот сплав обладает различны-
ми свойствами. Так, исследования показывают, что
температура Кюри сплава Co2MnAl в L21-фазе со-
ставляет TС = 726 К, в то время как в B2-фазе она
принимает значение на 50 К меньше (TС = 677 К).
Также значение магнитного момента в B2-фазе
(4.16µB) больше, чем в L21-фазе (4.06µB) [8]. Теоре-
тические исследования методом функционала плот-
ности этих двух фаз показывают хорошее согла-
сие магнитных свойств с экспериментальными дан-
ными, при этом теоретические значения темпера-
туры Кюри переоценены [9]. Также активно ве-
дутся исследования эпитаксиальных тонких пленок
Co2MnAl, в которых было обнаружено анизотроп-
ное магнитосопротивление, а также изменение зна-
ка сопротивления доменных стенок при понижении
температуры (<250 К) [10]. В свою очередь, тонкие
пленки ферромагнитного вейлевского полуметалла
Co2MnGa обладают высоким значением аномально-
го эффекта Нерста [4, 11] и нетривиальными топо-
логическими особенностями зонной структуры [12].
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Сплав Co2MnGa может быть применен для магнит-
ных сенсоров [13] и других устройств спинтроники
[14], а также в качестве катализатора для реакций
выделения водорода [15].

Также ведутся исследования сплава Co2CrAl,
где кобальт изменен на более доступные элемен-
ты, такие как Cu, Mn, Ni Fe, с сохранением полу-
металлических свойств. Исследования показывают,
что синтезированные образцы CuMnCrAl, NiFeCrAl,
Ni0.5Fe1.5CrAl превосходят Co2CrAl по температу-
ре Кюри и стабильности, что также делает их пер-
спективными для устройств спинтроники [16]. Ис-
следование влияния дефектов (вакансии кобальта)
на магнитные, транспортные и электронные свой-
ства сплава Co2ZrSn показывает, что они приво-
дят к снижению полного магнитного момента соеди-
нения, но не разрушают полуметалличности. Так-
же это подтверждают DFT-расчеты, что делает это
соединение стабильным материалом для устройств
спинтроники [2].

На данный момент важной задачей является по-
иск материалов с нужными для спинтроники свой-
ствами, которые обусловлены сильной спиновой по-
ляризацией [17]. Расчеты электронной структуры и
магнитных свойств сплавов Гейслера Co2YAl (Y —
переходный 3d-элемент) показывают, что эти со-
единения являются полуметаллическими ферромаг-
нетиками и выполняют правило Слейтера – Полин-
га [18]. Следствием высокой спиновой поляризации
в Co2MnAl также является выраженный аномаль-
ный эффект Холла [19, 20]. Теоретические расчеты
свойств гетероструктур Co2MnAl/CoVMnAl пред-
сказали, что на поверхности Co–Mn/Mn–Al магнит-
ные моменты Mn имеют антиферромагнитное упо-
рядочение, а поверхность Co–Co/V–Al может об-
ладать высокой спиновой поляризацией [21]. Такие
гетероструктуры имеют большие перспективы ис-
пользования в устройствах спинтроники.

В работе выполнено теоретические моделирова-
ние электронной структуры и магнитных момен-
тов сплавов Гейслера Co2MnAl и Cu2MnAl, а также
сплавов промежуточных составов Co0.5Cu1.5MnAl,
CoCuMnAl, Co1.5Cu0.5MnAl.

2. МЕТОДЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ И
КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА

Расчеты электронной структуры проведены
в рамках теории функционала плотности с ис-
пользованием плоских волн и псевдопотенциалов
PBE-типа [22]. Для вычислений применялось

Рис. 1. Кристаллическая структура Fm3̄m сплава

Co2MnAl. Атомы Co/Cu показаны синим, атомы Mn —

фиолетовым, атомы Al — серым

спин-поляризованное приближение обобщенной
градиентной поправки GGA пакета Quantum
ESPRESSO [23]. Для расчетов использованы
псевдопотенциалы из стандартных библиотек
Quantum ESPRESSO. В работе используется метод
интегрирования по зоне Бриллюэна суммирования
с размытием (smearing). Подход ab initio основан
на использовании экспериментальных данных по
кристаллической структуре. Данный теоретический
подход позволяет моделировать различные типы
магнитного упорядочения, эффектов приложенного
давления, магнитного поля и прочих внешних фак-
торов для улучшения магнитных и спектральных
характеристик материалов.

На рис. 1 представлена кристаллическая струк-
тура рассматриваемых соединений, построенная
в программе Vesta [24]. Соединения Co2MnAl и
Cu2MnAl кристаллизуются в кубической структуре
Fm3̄m (пространственная группа №225). Для мо-
делирования составов CuCoMnAl, Co0.5Cu1.5MnAl,
Co1.5Cu0.5MnAl использовалась сверхъячейка из
16 атомов (с 4 формульными единицами) на базе
сплава Co2MnAl.

Стартовые координаты атомов для структуры
L21 до оптимизации представлены в таблице. Для
различных магнитных стартовых взаимных распо-
ложений магнитных моментов ионов переходных
металлов было получено только одно стабильное ре-
шение с сонаправленным расположением моментов,
кроме случая Co2MnAl, в котором антиферромаг-
нитное упорядочение моментов оказалось возмож-
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Таблица. Координаты атомов в соединении

CoxCu2−xMnAl до оптимизации

Ион Точечная симметрия x y z

Co/Cu 8c 1/4 1/4 1/4

Al 4b 1/2 1/2 1/2

Mn 4a 0 0 0

ным, но невыгодным по полной энергии. В рабо-
те были использованы экспериментальные значения
постоянной решетки a для сплавов CoxCu2−xMnAl:
для x = 0 a = 5.97 Å, 0.5 — 5.95 Å, 1 — 5.87 Å, 1.5 —
5.82 Å, 2 — 5.77 Å [25]. В расчетах проводилась оп-
тимизация позиций и объема ячейки в подходе vc-
relax [23] со стандартными значениями порога схо-
димости для изменения полной энергии 10−4 и сил
10−3. Отклонение объемов и позиций от задаваемых
экспериментальными значениями составило до 2%.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Соединение CoCuMnAl обладает металлически-
ми свойствами в обоих спиновых направлениях (см.
рис. 2). Ионы марганца Mn и кобальта Co име-
ют выраженную спиновую поляризацию, что под-
тверждают величины магнитных моментов ионов.
Анализ парциальных плотностей состояний пока-
зал, что электронные 3d-состояния ионов меди об-
разуют группу пиков большой интенсивности в ин-
тервале от −5 до −3 эВ, а частично заполненные
3d-состояния ионов кобальта располагаются глав-
ным образом от −3 до 0 эВ в обеих спиновых про-
екциях. 3d-cостояния марганца располагаются в ин-
тервале от −5 до 0 эВ для проекции спина «вверх»
и от 1 до 3 эВ (выше уровня Ферми, относительно
которого построены плотности электронных состоя-
ний) для проекции спина «вниз», см. рис. 2.

В заполненных состояниях преобладают плоские
зоны, соответствующие пикам на графике плотно-
стей электронных состояний. Существенные разли-
чия наблюдаются при энергиях выше уровня Фер-
ми, в спиновом направлении «вверх» – дисперги-
рующие зоны, что соответствует малой плотности
электронных состояний.

В выполненных расчетах с учетом спиновой по-
ляризации на ионах Mn магнитный момент составил
3.30µB, на ионах Co — 1.19µB, а на ионах Cu и Al —
0.07µB и −0.07µB соответственно.

В соединении Co2MnAl (рис. 3) в спиновом на-
правлении «вниз» уровень Ферми пересекает ва-
лентную зону только в точке Γ. При небольшом

Рис. 2. Зонная структура соединения CuCoMnAl в сравне-

нии с полной полностью состояний для двух спиновых на-

правлений. Графики смещены относительно уровня Ферми

(обозначен горизонтальной штриховой линией)

Рис. 3. Зонная структура соединения Co2MnAl в сравнении

с полной полностью состояний. Графики смещены относи-

тельно уровня Ферми (обозначен горизонтальной штрихо-

вой линией)

электронном допировании, которое сместит уровень
Ферми чуть выше, в точке Γ образуется энерге-
тическая щель. В спиновом направлении «вверх»
наблюдаются металлические свойства. В соедине-
нии Co2MnAl реализуется почти полуметаллическое
(half-metal) состояние. При энергиях выше уровня
Ферми в спиновом направлении «вверх» наблюда-
ются более диспергирующие зоны, которые соответ-
ствуют малой полной плотности. В сплаве отсут-
ствуют ионы Cu, поэтому плотность состояний с
энергией от −5 до −3 эВ значительно меньше, чем в
соединении CoCuMnAl. Вблизи уровня Ферми плот-
ность состояний возросла за счет большего количе-
ства ионов Co в сплаве.
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Рис. 4. Зонная структура соединения Co1.5Cu0.5MnAl в

сравнении с полной полностью состояний. Графики смеще-

ны относительно уровня Ферми (обозначен горизонталь-

ной штриховой линией)

Рис. 5. Зонная структура соединения Co0.5Cu1.5MnAl в

сравнении с полной полностью состояний. Графики смеще-

ны относительно уровня Ферми (обозначен горизонталь-

ной штриховой линией)

В сплаве Co2MnAl магнитный момент на ионах
Mn составил 2.87µB, на ионах Co — 0.74µB, а на
ионах Al он равен −0.08µB.

При замещении двух атомов Co атомами Cu
в сверхъячейке в спиновом направлении «вниз»
происходит закрытие энергетической щели, кото-
рая наблюдалась в соединении Co2MnAl. Сплав
Co1.5Cu0.5MnAl обладает слабовыраженными ме-
таллическими свойствами в обоих спиновых направ-
лениях из-за малого количества электронных со-
стояний на уровне Ферми, см. рис. 4. Магнитный
момент на ионах Mn в Co1.5Cu0.5MnAl составил
3.11µB, на ионах Co — 1.03µB, а на ионах Cu и Al —
0.08µB и 0.08µB соответственно.

Рис. 6. Зонная структура соединения Cu2MnAl в сравнении

с полной полностью состояний. Графики смещены относи-

тельно уровня Ферми (обозначен горизонтальной штрихо-

вой линией)

Рис. 7. Зависимость полного магнитного момента от со-

держания Co (в магнетонах Бора на формульную единицу)

в серии сплавов CoxCu2−xMnAl

Зонная структура сплава Co0.5Cu1.5MnAl
(рис. 5) схожа с зонными структурами соединений
серии. Он также обладает слабовыраженными
металлическими свойствами в обоих спиновых
направлениях из-за малого количества электрон-
ных состояний на уровне Ферми. С увеличением
количества ионов меди в сверхячейке растет плот-
ность состояний за счет 3d-состояний ионов меди,
образующих группу пиков большой интенсивности
в интервале от −5 до −3 эВ. При этом плотность
состояний вблизи уровня Ферми уменьшается из-за
уменьшения количества ионов Co. Магнитный
момент на ионах Mn в Co0.5Cu1.5MnAl составил
3.38µB, на ионах Co — 1.2µB. На ионах Cu и
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Al магнитные моменты равны 0.05µB и −0.07µB со-
ответственно.

Соединение Cu2MnAl (рис. 6) также является
плохим металлом в обоих спиновых направлениях
из-за малого количества электронных состояний на
уровне Ферми. При полном замещении ионов Co
ионами Cu на графике плотности состояний наблю-
дается максимальная плотность 3d-состояний ионов
меди в интервале энергий от −5 до −3 эВ. При этом
отсутствие ионов Co объясняет наименьшую плот-
ность состояний вблизи уровня Ферми. Магнитный
момент на ионах Mn в Cu2MnAl составил 3.74µB, на
ионах Cu — 0.02µB, на ионах Al он равен −0.13µB.

Обнаружено, что полный магнитный момент
для промежуточных сплавов Co1.5Cu0.5MnAl,
CoCuMnAl значительно больше (см. рис. 7), чем
в сплаве без Co (Cu2MnAl) и больше, чем в сплаве
с полным замещением атомов Cu атомами Co.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В результате выполненных в рамках тео-
рии функционала плотности расчетов электронной
структуры соединений Co1.5Cu0.5MnAl, CoCuMnAl,
Co0.5Cu1.5MnAl, Cu2MnAl было получено, что дан-
ные соединения являются металлами, а Co2MnAl —
полуметаллом. При анализе магнитных момен-
тов было выявлено, что в серии соединений
CoxCu2−xMnAl реализуется ферромагнитное упо-
рядочение магнитных ионов марганца и кобаль-
та. Полный магнитный момент для промежуточ-
ных сплавов Co1.5Cu0.5MnAl, CoCuMnAl значитель-
но больше, чем в сплаве без Co (Cu2MnAl) и боль-
ше, чем в сплаве с полным замещением атомов Cu
атомами Co.
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