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Методом теории функционала плотности выполнены “ab-initio” расчеты электронной структу-
ры гетероперехода (001) между кубическими перовскитами CaMnO3 и BaTiO3 для различных ва-
риантов магнитного упорядочения манганита кальция. В статье рассмотрены случаи ферромаг-
нитного и  антиферромагнитного упорядочения А-типа. Сравнение полных энергий структур 
показало, что наиболее выгодным является антиферромагнитное упорядочение в CaMnO3. В ферро-
магнитном состоянии все исследуемые структуры являются полуметаллическими ферромагнетиками 
(“half-metallicferromagnets”).
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МАГНИТНЫЕ СВОЙСТВА СЛОЕВ CaMnO3  
НА ПОВЕРХНОСТИ (100) BaTiO3

УДК 538.915

ВВЕДЕНИЕ

Известно, что оксиды переходных элементов 
с  кристаллической структурой перовскита (ман-
ганиты, кобальтиты и др.) могут иметь различные 
типы магнитного упорядочения, которые для объ-
емных структур хорошо изучены экспериментально 
и теоретически [1–2]. Магнитные свойства различ-
ных поверхностей, ультратонких пленок, гетеро-
структур и сверхрешеток манганитов существенно 
отличаются от магнитных характеристик объема. 
В частности, на свободных поверхностях магнети-
ков и гетерограницах между магнитными и немаг-
нитными оксидами экспериментально обнаружено 
существование “мертвых” областей (“deadlayers”), 
т.е. областей с равной нулю намагниченностью на 
магнитных атомах, критическая толщина которых 
составляет ~ 1–5 нм. [3–6]. Наличие таких ультра-
тонких немагнитных областей можно объяснить 
тем, что локальная намагниченность тождествен-
но равна нулю, или возникновением антиферро-
магнитного упорядочения локальных атомных маг-
нитных моментов марганца на различных подлож-
ках (SrTiO3, BaTiO3, Si и др.).

В настоящей работе представлены результа-
ты “ab-initio” расчетов магнитных свойств ге-
тероперехода между CaMnO3 (CMO) и  близким 
ему по структуре BaTiO3 (BTO). На первом этапе 

были рассмотрены только случаи ферромагнит-
ного (ФМ) упорядочения и антиферромагнитного 
(АФМ) упорядочения А-типа.

МЕТОД РАСЧЕТА

В работе представлены результаты расчетов маг-
нитных свойств ультратонких пленок манганита 
кальция и гетероперехода CaMnO3/BaTiO3, полу-
ченные в рамках метода псевдопотенциала, реали-
зованного в пакете Quantum ESPRESSO [7]. В этом 
методе самосогласованным образом определяются 
спектр E(k), полная и локальные плотности состоя-
ний и полная энергия системы для различных колли-
неарных магнитных конфигураций. В приближениях 
LSDA и LSDA+U для функционала обменно-кор-
реляционной энергии использовалось обобщен-
ное градиентное разложение (GGA). Для представ-
ления волновых функций валентных электронов 
учитывались плоские волны с энергией до 200 Ry.  
В качестве псевдопотенциалов использовались уль-
трамягкие псевдопотенциалы Вандербилда. Для 
вычисления полных энергий и магнитных момен-
тов использовалось разбиение зоны Бриллюэна на 
7 × 7 × 2 точек по методу Monk horst-Pack. Началь-
ная конфигурация валентных электронов имела вид: 
2s2p4 (O), 3s2p63d54s2 (Mn), 3s2p64s2 (Ca). Вычисления 
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выполнялись для суперячеек, моделирующих объ-
ем, свободных поверхностей CaMnO3, а также гете-
роструктур CanMnn+1O3n+2/BamTim+1O3m+1 (n = 1–4,  
m = 1–6) с поверхностью раздела (100), отделенных 
друг от друга вдоль оси Z вакуумным промежут-
ком ~25 Å. В дальнейшем все структуры обозначим 

CMO(N)/BTO(M) и  ограничимся значениями  
M = 5, N = 1, 2, 3. Суперячейка для CMO/BTO(5) 
представлена на рис. 1. Для упрощения вычислений 
гетеропереход моделировался кубической решеткой 
перовскита с постоянной решетки BaTiO3 (3.905 Å),  
которая несколько больше постоянной решетки 
CaMnO3. Реконструкция интерфейса, как и возник-
новение дислокаций несоответствия в работе, не 
рассматривалась.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Для одного слоя CMO на пяти слоях BTO пол-
ная энергия, приходящаяся на ячейку, равнялась 
1883.566 Ry. Вычисленное значение локального 
магнитного момента на атомах марганца составило 
3.47 μB, тогда как полная намагниченность в ячейке 
Mtot = 4.00 μB. Отметим, что значение магнитного 
момента атомов Mn в слое CMO на подложке было 
выше, чем в случае объема (2.42 μB) и свободно-
го монослоя (2.69 μB [9]), что может быть объяс-
нено использованием постоянной решетки BTO. 
На рис. 2 приведены: плотность состояний (DOS) 
гетероструктуры CMO/BTO(5), а также локальная 
плотность состояний (LDOS) Mn. Видно, что фер-
ромагнитная структура демонстрирует полную по-
ляризацию состояний вблизи энергии Ферми.

Для гетероструктуры CMO(2)/BTO(5) были рас-
считаны структуры, соответствующие ферро- и ан-
тиферромагнитным упорядочениям в CMO. Наи-
меньшей энергией, приходящейся на ячейку, обла-
дает антиферромагнитная структура с минимальным 
полным магнитным моментом (E = –2152.635 Ry 
для АФМ-структуры, E = –2152.631 Ry для ФМ, раз-
ница составляет 0.04 эВ). Данные распределения 

Ca O

Mn

Ti

Ba

z

x

Рис. 1. Суперячейка CMO/BTO(5). Верхний слой со-
ответствует CMO, остальные – BTO. Атомы в центре 
кубов – Ca (для CMO) и Ba (для BTO). В вершинах – 
Mn (BTO) и Ti (CMO), между вершинами – O.
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Рис.  2. Полная плотность состояний (DOS) и  ло-
кальная плотность состояний (LDOS), атомов Mn 
для CMO/BTO(5). Положение уровня Ферми гете-
роструктуры принято за начало отсчета.
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Рис.  3. LDOS атомов Mn для ФМ упорядочения 
в CMO(2)/BTO(5).
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