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摘要: 用自旋极化的LMT O 超元胞方法计算了 NiCu 多层膜的电子结构,通过对 NiCu 多层膜的每

一层的态密度的分析, 表明 Ni的磁性随层数变化而明显变化.
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当今,新型薄膜材料对当代高新技术起着重要作用, 是国际上科学技术研究的热门学科之

一.信息存储已被普遍应用,存储密度在日新月异的快速提高, 它在很大程度上依赖于磁性薄

膜的研究成果.因此,磁性多层膜的研究具有极重要的意义 [ 1, 2] . 对于 NiCu 系统, 一方面已经

知道它可以在很大组分的大块合金上构成一个简单的固溶体,另一方面有许多关于 NiCu 磁

性多层膜的实验报道
[ 1]
,如对于 NiCu组成的磁性多层膜的磁各向异性, 磁矩和超精细的磁场

的测量
[ 2]
.理论上计算也有许多报道

[ 3～5]
, 如 Santos

[ 5]
等人的计算, 采用了 LMTO-ASA 方法,

计算了两层的 NiCu 多层膜,结论是没有磁性,磁矩为零. 本文采用自旋极化的 LMT O 方法,

用 FM / NM / FM 三明治式的 20层的超元胞进行模拟计算, 结果与最近的实验值[ 1, 2]相吻合,

磁矩随层厚度的变化而有明显的变化.以下是我们的计算情况及分析,第二节是计算方法及结

构模型,第三节讨论我们得到的结果,最后是小结.

1　计算方法及结构模型
磁性多层膜界面的磁性与样品的结构有很大的关系,在选择计算的超元胞模型时,我们考

虑到 Ni和 Cu 的原子半径相近,分别为 R Ni= 1. 246 au, RCu= 1. 278 au, 而且都是 fcc结构, 组

成晶体不会产生大的失配位错,对结构参数的选择,用能量最小值原理决定.对于用 ab initio

各种方法,一般通过自洽计算,选择总能最小时所对应的结构参数.但对于超元胞来说,相对就

复杂多了, 如需要较高级的计算机、结构设定以及计算参数怎么合理设定等. 最近对于这种三

明治式的超晶格, 常选用如下二种方法, 1)固定原子体积( CAV) 方法; 2)是扩展原子体积

( EAV )方法,见[ 6, 7] .根据Stoef f ler D. and Ounadjela K.等人
[ 6, 7]
的计算,结果表明用固定原



子体积( CAV )的方法来决定结构参数比较合理, 相对总能较低.因此本文采用固定原子体积

的方法( CAV ) .

对 NiCu多层膜的电磁结构采用如图 1所示 20层体心结构的超元胞来计算, 并讨论它们

的电子结构和磁性质. 图中从上到下共 20层,各原子保持原子半径不变, 按层次不同分类, 如

不等价的 Ni和 Cu, 这样对图 1超元胞原子分别标示为最上层原子是 Ni_ 1, 第二层的原子为

Ni_ 2,与此类推, 到 NiCu 的接触层的原子为 Ni的 Ni_ 7和 Cu的 Cu_ 1,接下去是 Cu_ 2, Cu_

3, Cu_ 4.再下去与上面对称重复,即 Cu_ 3, Cu_ 2,⋯ Ni_ 3, Ni_ 2, Ni_ 1原子.不同层结构常数

不同,按 CAV 方法,用不同的 C(相同的原子球)来定出原子的位置. C方向的 d1, d 2, d3分别

为: d1为 Ni层间距, d2为 Ni层与 Cu层间距, d3为 Cu间距.它们的值由下式
[ 7]
确定.

　图 1　NiCu 20 层体心结构超元胞

　F ig . 1　The str uctur e of N iCu

multilay ers

　 d⊥ ( p i - p i+ 1 ) =
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式中R ws ( i)为第 i类Wigner-Seitz球原子半径, p i 为第 i

类原子层. aN i为 Ni的结构常数.这样

　 d1 = d⊥ ( Ni - Ni) ( 2)
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4

( 4)

使用自旋极化的 LMTO 方法[ 8] ,自洽计算这 20层

的 NiCu 多层膜,所有的芯态和价态都是自洽计算即采

用不冻芯近似的自旋极化 LMT O. 采用 Von Bar th-

Hedin公式[ 8]表述自由电子气的交换-关联势. 为了节省

计算机时, 在计算的初步迭代中, 用 Chadi, Cohen
[ 10]
的

特殊点方法, 取不可约布里渊区( IBZ)中的 6个特殊点

迭代到自洽.然后再用得到的自洽电荷密度计算 IBZ 中

的 200个均匀网格 k 点上的能量本征值和态密度.最后

两次迭代的总能量差小于 0. 1 mRy, 用四面体方法得到

态密度 DOS 图.

Ni的外层电子构形是: 3d84s2 ,所以基函数的选择

为 4s, 4p , 3d.有些文献考虑 f 电子,但我们认为 f 电子

贡献非常小,这里就不考虑了.自旋磁矩 �由自旋密度
n 决定,

　 n = ( n↑ - n↓) ( 5)

式中n↑为d电子自旋朝上的电子数, n↓为d电子自旋

朝下的电子数.磁矩 �的单位是 �B .
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2　结果与讨论
表 1是 NiCu 20层平衡相的 NiCu 的 d 电子的电子分布参数,计算出的 Ni的磁矩与实验

值(�= 0. 56 �B)和理论值(�= 0. 59 �B)相比略小了, 这归结为方法本身的误差,我们又做了全

部是 Ni的相同结构的 8层超元胞,纯 Ni 的磁矩为 �= 0. 236 �B. 从表中可见,与 Cu 相接触

Ni_ 7层的磁矩几乎为零,而较远离 Cu 的 Ni_ 1层磁矩则为 0. 237 �B, 可见随着 Ni层厚的增

加, Ni的磁矩显著增大,磁性增强.

表 1　NiCu 多层膜中各层 d 电子的电子分布参数

Tab. 1　T he par ameter of N iCu

层数 Ni_ 1 N i_ 2 N i_ 3 N i_ 4 Ni_ 5 Ni_ 6 Ni_ 7 Cu_ 1 Cu_ 2 Cu_ 3 Cu_ 4

N↑ 4. 459 4. 459 4. 462 4. 445 4. 420 4. 367 4. 358 4. 781 4. 782 4. 784 4. 785

N↓ 4. 232 4. 233 4. 229 4. 246 4. 274 4. 331 4. 355 4. 790 4. 786 4. 787 4. 787

n 0. 237 0. 226 0. 233 0. 199 0. 146 0. 036 0. 003 - 0. 009 - 0. 004 - 0. 003 - 0. 002

　　　表中 Ni_ x 为 Ni不同类的原子, Cu_ x 为 Cu 不同类的原子, n 为自旋密度

　图 2　NiCu 中 Ni的 d 电子态密度图

　F ig . 2　Density o f States fo r d -electr on o f Ni in N iCu

较早的时候,对 NiCu为零磁矩的报道有 T erso ff 等人
[ 3]
, 他们研究了 1层的 Ni生长在 5
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层的 Cu( 100) , Cu( 111)面上结构, 使用了紧束缚方法, 在单位位置上用交换相互作用近似, 认

为在 Cu ( 100)面上 Ni是铁磁性的, 而在 Cu ( 111)面上 Ni 是顺磁性的. Jarlbor g 等人
[ 4] , 用

LMT O 方法计算 NiCu多层膜, 结构模型是一个六个原子的元胞, 即沿( 111)方向的 3层的 Ni

和 3层的Cu,研究认为在接触面 Ni的磁矩减小了,但是他们研究的能带和总能计算只是在一

个特别面上的结果. 近来有有关 NiCu 多层膜的磁矩的实验测量报道, 使用偏振核反射 [ 4] , 发

现随着 Ni层的厚度变化, 磁矩有明显的依赖关系, 即厚度的小小的变薄, 磁矩有明显的减小.

我们的计算, 从图和表上数据看,与实验的结果基本上是一致的.

图 2是 NiCu 超元胞的 Ni各类原子的 d 电子的态密度( DOS)图,以及纯 Ni的及 NiCu 的

总态密度图.为了更好地观察费米能级附近的态密度的变化,图中数据经适当的放大、平移后

获得,如所有数据放大 10倍,平移量为自旋朝上与自旋朝下的分界线而定. 从图上看,金属间

的相互作用导致了 d-DOS 的分布的一些变化, d 态 Ni没有占满.图中 Ni_ 1, Ni_ 2, Ni_ 3, Ni_

4的态密度变化不大, 与纯 Ni的态密度一致, 而 Ni_ 5, Ni_ 6, Ni_ 7的态密度在费米能级附近

变化逐渐明显, 到接触层 Ni_ 7自旋朝上和自旋朝下的量几乎一样了. 这说明层间自旋极化的

结果使 Cu-Ni之间电荷发生转移,从而磁矩发生了变化, 磁性变化随层数变化而急剧变化.

这些结果反应了这样一个事实, 即超薄的 Ni生长在 Cu( 100)上或复盖在 Cu( 001)上, 相

对于体材料 Ni的磁性有明显的减小
[ 2, 4, 11] , 而 Ni单层生长在 Cu( 111)上是没有磁矩的

[ 4] , 这

样磁场与局域原子位置的空间相对关系就变清楚了.

另外从表 1中可看出, 在 NiCu 多层膜的 Cu层上,也存在着自旋极化. 它反映层间耦合的

存在, 耦合作用的来源是由于 Cu层中的传导电子产生了自旋极化,使相邻 Ni层产生耦合作

　图 3　磁矩与 Ni层厚的变化关系

　Fig . 3　The dependence o f the magnetic moment

w ith the N i film thickness

用,并 使 Cu 层也能维持一部分的自旋波,结

果自旋波可以在整个多层膜中传播. 这与其

它 Cu 基磁性多层膜的层间耦合现象是一样

的.如实验上有报道,在 FeCo / Cu
[ 12]中都观察

到了自旋波结构,以及在[ Co ( 22A) / Cu]所证

实的自旋极化现象.

3　小　结
对 NiCu多层的三明治式的结构,采用自

洽 LMT O 方法计算, 我们发现 Ni磁矩随厚

度变化而变化, 如图 3所示, 纵向表示磁矩大

小,横向表示 NiCu 各层变化,从图上看 Ni的

5, 6, 7层急剧减小,这磁矩的变化与实验测量

结果[ 2, 3]一致. 另外, 从图 3 Cu 层反方向有一

点磁矩可以说明在 Cu 层中存在层间耦合的

现象.这与 Cu 基上磁性多层膜的实验
[ 12]
所证

实的层间耦合现象相近.
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Elect ronic St ructure and M agnet ic Proper ties

of NiCu M ult ilayers

SHEN Han-xing , HUANG Mei-chun, SHEN Yao-wen, ZHU Zi-zhong
( Dept . of Phys. , Xiamen Univ . , Xiamen 361005, China)

Abstract: T he elect ronic str ucture of NiCu mult ilayers w ere calculated using ab initio lo cal-

spin-density of the Linear M uf fin-Tin Orbital ( LM TO ) method. T he sel f-consistent

calculat ions w ere made for superlat t ice parameters in order to obtain g round state propert ies

of these mult ilay er s. T he analy sis o f the density of states at an equilibrium volume gives a

good descript ion of the elect ronic and magnet ic propert ies.

Key words: magnet ic mult ilayers; elect ronic band st ructure; magnet ic pr opert ies;

elect ronic properties
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