








АННОТАЦИЯ

Выпускная квалифицированная работа включает 62 страницы, 13 ри-
сунков, 9 таблиц, 73 источника

Объект исследования: магнитные двумерные Ван-дер-Ваальсовые ма-
териалы.

Предмет исследования: электронная структура и магнитные свойства
Ван-дер-Ваальсового соединения Fe3SiTe2.

Цель работы: исследование электронных и магнитных свойств кристал-
лической структуры Fe3SiTe2.

В программе VASP с использованием методов ab inito и PAW (метод
проекционных волн) рассчитаны точные параметры кристаллической струк-
туры Fe3SiTe2. В рамках теории функционала плотности исследованы элек-
тронные и магнитные свойства Ван-дер-Ваальсового соединения, рассчита-
ны электронные спектры и плотности электронных состояний. По графикам
плотности электронных состояний проанализировано влияние дефектов на
электронную структуру Fe3SiTe2.

Установлено, что элементарная ячейка Fe3SiTe2 состоит из 12 атомов,
для структуры характерны четыре неэквивалентные позиции, две из которых
принадлежат атомам Fe1 и Fe2. Появление вакансий в позиции Fe2 приводит к
перераспределению магнитных моментов и изменению магнитного состояния
Fe3SiTe2 на ферромагнитное. По анализу электронных спектров установле-
на металлическая природа структуры Fe3SiTe2. Физико-химические свойства
исследуемой структуры определяются d-состояниями атома Fe1.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В ходе представленной работы были выполнены все поставленые задачи.
Проанализировав полученные результаты теоретического исследования элек-
тронных и магнитных свойств структуры Fe3SiTe2, были сделаны следующие
выводы:

1. Идеальная структура Fe3SiTe2 характеризуется антиферромагнитным
порядком. При наличии дефектов, связанных с вакансиями в позиции
атома Fe2, соединение становится ферромагнитным.

2. Физические и физико-химические свойства Fe3SiTe2 преимущественно
определяются вкладами от состояний орбиталей dx2−y2 и dxy атома Fe1.

3. Для Fe3SiTe2 характерна проводимость преимущественно внутри плос-
кости, которая реализуется электронами со спином "вниз". Спиновая
поляризация на уровне Ферми равна 80 %.

4. Соединение Fe3SiTe2 является металлом.

5. Электронный спектр Fe3SiTe2 представляет собой n - допированный ва-
риант спектра родственного соединения Fe3GeTe2. Существует возмож-
ность управления положением уровня Ферми, проводимостью и транс-
портными свойствами при перемешивании двух сортов атомов Si и Ge.

Перспективой дальнейшей работы является экспериментальное иссле-
дование Ван-дер-Ваальсового соединения Fe3SiTe2, синтез гетероструктур на
его основе методом молекулярно-лучевой эпитаксии и исследование их свойств.
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