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В рамках адсорбционного подхода к описанию электронной структуры эпитаксиальных слоев получены

аналитические выражения для намагниченности кумулена и полиина, сформированных на магнитной

подложке. Для описания плотности состояний спиновых σ -подзон Fe, Co и Ni использована модель Фриделя.

Показано, что спиновый момент адатомов углерода карбина пропорционален взаимному смещению σ -подзон

подложки.
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С возникновением графеновой тематики усилился ин-

терес к одномерным углеродным структурам (см. [1–6]),
или карбинам, представляющим собой углеродные це-

почки, имеющие две модификации: металлический куму-

лен с двойными связями и полупроводниковый полиин

с чередующимися одинарными и тройными связями.

К настоящему времени достаточно длинные карбиновые

цепочки удалось синтезировать на различных субстра-

тах [2,3] (см. также [7,8]). Это обстоятельство наряду

с известной способностью атомов, адсорбированных на

бороздчатых гранях переходных металлов, образовывать

одномерные структуры [9] побудило одного из авторов

рассмотреть возможность формирования карбинов на

немагнитных подложках из переходных металлов [10].
В настоящей работе в качестве подложек выбраны

3d-магнетики Fe, Co и Ni и основной задачей является

определение величины спиновых моментов карбинов,

наведенных подложками (эффект близости). При этом

мы предлагаем простую модель эффекта близости, не

связанную с конкретной кристаллографической струк-

турой интерфейса и позволяющую получить аналитиче-

ские результаты.

Воспользовавшись функциями Грина свободного ку-

мулена (полиина)

G−1
cum(pol)(ω, k) = ω − εcum(pol)(k) + i0+, (1)

где ω — энергия, εcum(pol)(k) — закон дисперсии элек-

тронов в кумулене (полиине), k — волновой вектор [4],
легко получить их энергетическую плотность состояний

ρcum(ω) =

{

1/π
√
4t2 − ω2, ω2 6 4t2,

0, ω2 > 4t2,

ρpol(ω)=

{

|ω|/π
√

(4t2−ω2)(ω2−1t2), 1t26ω264t2,

0, ω2 < 1t2, ω2 > 4t2.

(2)

Здесь t — энергия перескока (hopping energy) электрона
между ближайшими соседями в кумулене и среднее

арифметическое значение энергий перескоков (для оди-

нарной и тройной связей) в полиине, 1t = 1pol/2, где

1pol — энергетическая щель в спектре полиина. По оцен-

кам [4] при t ≈ 3 eV имеем 1pol ≈ 0.32 eV. Отметим, что

в (2) приведено точное выражение для плотности со-

стояний полиина, взятое из работ [11,12] по SSH-модели

(Su−Schrieffer−Heeger), в которой учитывается разность

матричных элементов перехода электрона между соседя-

ми с тройными и одинарными связями, но игнорируется

различие длин этих связей; в [4] учитываются оба

эти фактора, но для плотности состояний приводится

приближенное выражение (анзац).

В соответствии с адсорбционным подходом к описа-

нию эпитаксиальных монослоев [13] из уравнения Дай-

сона получим функции Грина эпитаксиальных карбинов

(эпикарбинов)

[G̃σ
cum(pol)(ω, k)]−1 = G−1

cum(pol)(ω, k) − 6σ (ω),

где 6σ (ω) — собственно-энергетическая часть, описы-

вающая влияние подложки на электронные состояния в

карбине, σ — спиновый индекс [4,10,13,14]. В качестве

модели плотности состояний магнитной 3d-подложки

ρσ
d (ω), необходимой для вычисления 6σ (ω), использо-

валась модель Фриделя типа
”
пьедестал“ [15]:

ρσ
d (ω) =

{

5/Wd, |�σ | 6 Wd/2,

0, |�σ | > Wd/2.
(3)

Здесь Wd — ширина d-зоны, �σ = ω − ω0σ , ω0σ —

энергия центра σ -подзоны. Полагая

6σ (ω) = 3σ (ω) − iŴσ (ω),
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получим функции уширения и сдвига состояний подлож-

ки, равные соответственно

Ŵσ (ω) ≡ Ŵ = 5πV 2/Wd при |�σ | 6 Wd/2,

Ŵσ (ω) = 0 при |�σ | > Wd/2,

3σ (ω) = (Ŵ/π) ln |(2�σ + Wd)/(2�σ −Wd)|,

где V — эффективный матричный элемент связи

карбин−субстрат. Функции ρσ
d (ω) и 3σ (ω) схематически

представлены на рис. 1.

В качестве подложек рассмотрим Fe, Co и Ni, для

которых вычисленные в [16] без учета спина значения

ширин d-зон Wd приведены в таблице. Далее, округляя

для простоты числа заполнения dσ -подзон [17], будем
считать, что ↓-подзона у всех трех металлов полностью

заполнена, т. е. Nd↓ = 5, а Nd↑ = 2, 3 и 4 для Fe, Co и Ni

соответственно. Ширина d-зоны, приходящаяся на один

спин, W
(1)
d = Wd/5, а результирующая ширина d-зоны с

учетом сдвига подзон спин вниз и спин вверх равна

W
(σ )
d = Wd + W

(1)
d (10− N↓ − N↑), отсюда получаем зна-

чения, приведенные в таблице. Найденные значения W
(σ )
d

значительно лучше совпадают с экспериментальными

ширинами зон W
ex p

d [8], чем бесспиновые значения Wd .

Согласно [18], работа выхода железа ϕd равна 4.67 и

4.81 eV для граней (100) и (111) соответственно, для

поликристалла кобальта ϕd = 4.41 eV, для поликристал-

ла никеля ϕd = 4.5 eV. Так как в настоящей работе

мы стремимся к получению качественных результатов,

для дальнейших оценок положим для Fe, Co и Ni

работу выхода ϕd = 4.5 eV, т. е. равной предполагае-

мой работе выхода карбина ϕcar . Тогда энергия дна

rd
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Рис. 1. Безразмерные плотности состояний σ -подзон

ρd ≡ 2πtρσ
d и соответствующие безразмерные функции сдвига

λ ≡ π3σ /Ŵ для кумулена. 1 — состояния спин вниз, 2 —

состояния спин вверх, µ — химический потенциал.

зоны проводимости Ebot относительно уровня химиче-

ского потенциала d-магнетика для всех подложек рав-

на Ebot = −Wd, а энергия потолка зоны проводимости

Etop = W
(1)
d (10 − N↓ − N↑). Энергетические интервалы

d↑-подзон равны (E↑
bot = −W

(1)
d N↑, E

↑
top = W

(1)
d (5− N↑)),

отсюда получаем (в eV): (−1.92, 2.88) для Fe, (−2.61,

1.74) для Co и (−3.04, 0.76) для Ni. Тогда энер-

гии центров σ -подзон равны ω0↓ = −2.5W
(1)
d = −Wd/2

и ω0↑ = W
(1)
d (2.5−N↑), их численные значения при-

ведены в таблице. Отметим, что наибольшими по

величине энергетическими параметрами рассматривае-

мой задачи являются 2t ∼ W
(σ )
d ∼ 6 eV, наименьшим —

1pol ∼ 0.3 eV.

Для дальнейшего необходимо вычислить плотности

состояний эпикарбинов

ρ̃σ
cum(pol)(ω) = −π−1Im

∫

BZ

G̃cum(pol)(ω, k)dk,

где интегрирование ведется по зоне Бриллюэна куму-

лена (полиина). Числа заполнения атомов эпикарбинов

при T = 0 равны

ñσ
cum(pol) =

µ
∫

−∞

ρ̃σ
cum(pol)(ω)dω,

ñcum(pol) =
∑

σ

ñσ
cum(pol),

где µ — химический потенциал; найдем наве-

денные подложкой спиновые моменты эпикарбина

m̃cum(pol) = ñ
↓

cum(pol)−ñ
↑

cum(pol).

Так как выражения для плотности состояний и числа

заполнения невозможно получить в аналитическом виде,

приходится прибегать к упрощениям. Как показывает

анализ [4], в пределе слабой связи карбина с подложкой,

когда Ŵ2 ≪ t2, плотность состояний и число заполнения

эпитаксиального карбина кумулена могут быть аппрок-

симированы следующими выражениями:

ρ̃σ
±(ω) =

1

π

Ŵ

(ω − ωσ
±)2 + Ŵ2

, ñσ
± =

1

π
arccot

(

ωσ
±

Ŵ

)

, (4)

где значения энергий ωσ
± являются корнями уравнений

ω−3σ (ω) = ±2t, графическая иллюстрация решения ко-

торого представлена на рис. 2 на примере одной σ -под-

зоны: введение функций Fσ
±(ω) = π(ω ∓ 2t)/Ŵ позволя-

ет свести задачу к уравнениям Fσ
±(ω) = 3σ (ω), корни

которых определяются абсциссами точек пересечения

наклонных прямых F± (рис. 2) с графиком λ (рис. 1 и 2).
В результате имеем ωσ

± ≈ ±2t в предположении, что

Ŵ ≪ min{|Eσ
bot|, |ω0σ |}. Отметим, что случай Ŵ2 ≫ t2 ин-

тереса не представляет, так как в этом пределе кар-

бин распадается на цепочку слабосвязанных адатомов

углерода.

В случае полиина в выражении для ñσ
± аргумент

арккотангенса равен (ωσ
± − 1pol/2)/Ŵ. Суммарное число
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Зонные параметры 3d-магнетиков (все энергетические характеристики даны в eV)

Металл Wd N↓, N↑ W
(1)
d W

(σ )
d W

exp

d −Ebot , Etop −E
↑
bot , E

↑
top −ω0↓, ω0↑

Fe 4.82 5, 2 0.96 7.71 8.5 4.82, 0 1.92, 2.88 2.41, 0.48

Co 4.35 5, 3 0.87 6.09 6.9 4.35, 0 2.61, 1.74 2.18, 0.43

Ni 3.78 5, 4 0.76 4.54 5.4 3.78, 0 3.04, 0.76 1.89, −1.12

Пр име ч а н и е. Wd — теоретическое значение ширины d-зоны без учета спина, N↓(N↑) — количество электронов в подзоне со спином

вниз (вверх), W
(1)
d

— ширина участка подзоны, приходящаяся на один спин, W
(σ )
d

— теоретическое значение ширины d-зоны с учетом спина,

W
exp

d
— экспериментальное значение ширины d-зоны, Ebot(Etop) — нижняя (верхняя) граница d-зоны шириной W

(σ )
d

, E
↑
bot

(E↑
top) — нижняя (верхняя)

граница подзоны со спином вверх, ω0↓(ω0↑) — энергия центра подзоны со спином вниз (вверх).

w0

Energy

D
O

S
a
n
d
 s

h
if

t 
fu

n
ct

io
n

–2t 2t

F–

F+

Рис. 2. К решению уравнения F± = π(ω ∓ 2t)/Ŵ.

заполнения адатома карбина ñ =
∑

σ,p=∓ ñσ
p = 1, так как

мы приравняли работы выхода карбина ϕcar и подло-

жек ϕd , вследствие чего переход заряда между ними

отсутствует. Наведенный подложкой спиновый момент

есть m̃ =
∑

p=±(ñ↓
p − ñ↑

p), отсюда для карбина получаем

|m̃| ∼ Ŵ|ω0↓ − ω0↑|/4t2 .

Если предположить, что во всех случаях параметр Ŵ

приблизительно одинаков, то получим, что в ряду

Fe−Co−Ni величина спинового момента убывает как

1:0.9:0.3. Воспользовавшись точными значениями чисел

заполнения σ -подзон Nσ (см. табл. 2.2 в [18]), име-

ем последовательность 1:0.8:0.3. При Ŵ = 1 eV полу-

чаем |m̃| ≈ 0.08, 0.07 и 0.02 для Fe, Co и Ni соот-

ветственно. Так как Ŵ = 5πV 2/Wd и, как следует из

таблицы, 5/Wd ∼ 1 eV−1, условие Ŵ = 1 eV сводится к

V ∼ 1/
√
π eV или 0.5 eV. Отметим, что теоретическая

оценка матричного элемента V является достаточно

сложной задачей (см. [19]).

Использованная в настоящей работе схема вычисле-

ния наведенной намагниченности в эпикарбине (спра-
ведливая также для других эпитаксиальных и капсулиро-

ванных структур) является, по-видимому, простейшей,

так как позволяет обойтись без зачастую неизвестной

информации о геометрии контакта магнетика и немаг-

нитного монослоя. Основная аппроксимация работы —

использование анзаца для плотности состояний ρ̃σ
±(ω).

Уточнения модели, не препятствующие получению ана-

литических результатов, ясны: это учет зависимости

параметра G от спина, для чего могут быть исполь-

зованы сведения из табл. 2.2 монографии [18]. Однако

подобная процедура представляется преждевременной,

так как система карбин–3d-магнетик, насколько нам

известно, исследована довольно слабо [20,21]. В [20]

приведены результаты расчетов DFT (density functional

theory) структуры и энергии формирования для карби-

нов, сформированных на переходных металлах (в част-

ности, Cu и Ni), однако речь идет о коротких цепочках,

содержащих порядка десятка атомов. В [21] рассмот-

рен омический контакт органического полупроводника

(полиина) с металлической пленкой (в частности, меди

и никеля) в приборных структурах. К сожалению, эти

работы не содержат информации для корректировки

наших моделей. В заключение следует подчеркнуть, что

намагниченные низкоразмерные углеродные структуры

представляют интерес для создания новых термоэлек-

трических приборов [22–25], использующих спиновый

эффект Зеебека. Далее, прямая интеграция одномерных

магнитных наноструктур в электронные схемы имеет

решающее значение для реализации их огромного по-

тенциала в качестве компонентов магнитных накопите-

лей, логических устройств и других элементов спин-

троники [26]. Уникальной особенностью одномерного

магнетизма является возможность его использования в

отдельных спиновых цепочках, что стало возможным

благодаря разделению магнитных цепочек в структуре

на достаточное расстояние, чтобы между соседними це-

почками было минимальное взаимодействие [27], а так-

же разработка и изготовление высокоэффективных ма-

териалов, поглощающих электромагнитные волны [28].

Конфликт интересов

Авторы заявляют, что у них нет конфликта интересов.
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