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�àññìàòðèâàåòñÿ âîïðîñ î âîçìîæíîñòè ðîñòà è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ òîíêèõ ïëåíîê MAX-�àçû

Mn2GaC íà ïîäëîæêàõ Al2O3 ðàçëè÷íîé îðèåíòàöèè. Â ðàìêàõ ãåîìåòðè÷åñêîãî ïîäõîäà ñïðîãíîçè-

ðîâàíû íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûå îðèåíòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ è èíòåð�åéñíûå ïëîñêîñòè â ñèñòå-

ìå Mn2GaC//Al2O3, óêàçûâàþùèå íà âîçìîæíîñòü ðîñòà íà ïîäëîæêàõ ñàï�èðà Ñ-ñðåç (0001), S-ñðåç

(011̄1̄), N-ñðåç (112̄3̄), è R-ñðåç (01̄12̄). Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ðàññ÷è-

òàíû âîçìîæíûå ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëîøíûõ óëüòðàòîíêèõ ïëåíîê Mn2GaC ïðè óñëîâèè ñîõðàíåíèÿ

îäíîðîäíûõ ðàñòÿæåíèé/ñæàòèé ðåøåòêè MAX-�àçû,âûçâàííûõ ðîñòîì íà ïðåäñêàçàííûõ ïîäëîæêàõ:

îïðåäåëåíî âëèÿíèå äå�îðìàöèè ðåøåòêè Mn2GaC íà ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå è âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ

ìîìåíòîâ, îöåíåíà âîçìîæíîñòü ïåðåõîäà èç àíòè�åððîìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â �åððîìàãíèòíîå ïîä

äåéñòâèåì âíåøíèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé. Ïîêàçàíî, ÷òî ðîñò �åððîìàãíèòíîé ïëåíêè MAX-�àçû Mn2GaC

íàèáîëåå âåðîÿòåí íà ïîäëîæêàõ Al2O3(0001), Al2O3(112̄3̄) è Al2O3(01̄12̄).

DOI: 10.31857/S1234567822170098, EDN: jt
zql

Ââåäåíèå. Èçâåñòíûå ñ 1960-õ ãã. ñîåäèíåíèÿ

áåñêèñëîðîäíîé êåðàìèêè, òàê íàçûâàåìûå MAX-

�àçû, â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå ïåðåæèâàþò íàñòî-

ÿùåå âòîðîå ðîæäåíèå. Ýòî ñåìåéñòâî �àç, ñ îáùåé

�îðìóëîé Mn+1AXn, ãäå M � ïåðåõîäíûé ìåòàëë, A �

ýëåìåíòû ïîäãðóïïû A ãðóïï III è IV (â îñíîâíîì,

Al, Ga, Ge èëè Si), X � óãëåðîä èëè àçîò, ñî÷åòàåò â ñå-

áå ñâîéñòâà êåðàìèêè è ìåòàëëà, ñïîñîáíîñòü ê ñàìî-

âîññòàíîâëåíèþ, à òàêæå ñòîéêîñòü ê âûñîêîòåìïå-

ðàòóðíîìó îêèñëåíèþ è ðàñòðåñêèâàíèþ ïðè ðåçêîì

íàãðåâå/îõëàæäåíèè [1℄. Áëàãîäàðÿ ñëîèñòîé âûñî-

êîàíèçîòðîïíîé ñòðóêòóðå MAX-�àç âîçìîæåí ñèí-

òåç óëüòðàòîíêèõ �óíêöèîíàëüíûõ ïëåíîê âïëîòü äî

òîëùèíû â íåñêîëüêî íàíîìåòðîâ, ÷òî äåëàåò èõ íî-

âûì ïåðñïåêòèâíûì êëàññîì äëÿ ïðèìåíåíèÿ â ðàç-

ëè÷íûõ îáëàñòÿõ òåõíèêè.

Äîëãîå âðåìÿ ñ÷èòàëîñü, ÷òî ýòè ñîåäèíåíèÿ íå

ïðîÿâëÿþò ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ, îäíàêî â 2013 ã. áû-

ëà íàéäåíà ïåðâàÿ MAX-�àçà ñ äàëüíèì ìàãíèòíûì

ïîðÿäêîì: áûëà ñèíòåçèðîâàíà (Cr0.75Mn0.25)2GeC â

âèäå ýïèòàêñèàëüíîé òîíêîé ïëåíêè íà MgO(111) [2℄.

Ïîñëåäóþùèå èññëåäîâàíèÿ îáíàðóæèëè íåñêîëüêî

òðîéíûõ è ÷åòâåðòíûõ MAX-�àç íà îñíîâå Mn ñ

êîíêóðèðóþùèìè �åððî- è àíòè�åððîìàãíèòíûìè

(âíóòðè- è ìåæïëîñêîñòíûìè) âçàèìîäåéñòâèÿìè,

1)
e-mail: mav�iph.krasn.ru

ïðèâîäÿùèìè ê îáùåìó ñëîæíîìó ìàãíèòíîìó îò-

êëèêó, çàâèñÿùåìó îò ïîëÿ è òåìïåðàòóðû. Íåäàâ-

íî äåòàëüíîå èçó÷åíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ Mn2GaC

ïðèâåëî ê îòêðûòèþ ïåðâîé ìàãíèòîêàëîðè÷åñêîé

MAX-�àçû ñ âûñîêîé òåìïåðàòóðîé óïîðÿäî÷åíèÿ è

èíâåðñèåé çíàêà ìàãíèòîñòðèêöèè è ìàãíèòîñîïðî-

òèâëåíèÿ ïðè �àçîâîì ïåðåõîäå [3℄. Ýòè íîâûå ñâîé-

ñòâà ìàòåðèàëîâ ïðåäëàãàþò íîâûå �óíêöèîíàëüíûå

âîçìîæíîñòè äëÿ èíòåëëåêòóàëüíûõ äàò÷èêîâ è àê-

òóàòîðîâ, êîòîðûå âîñòðåáîâàíû äëÿ èíòåðíåòà âå-

ùåé.

Òåì íå ìåíåå, ñèíòåç êà÷åñòâåííûõ ïëåíîê MAX-

�àç íà äàííûé ìîìåíò îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ñëîæ-

íûì [4℄ è, òåì ñàìûì, îòðàæàåò îáùóþ ïðîáëå-

ìó ïîèñêà ïîäõîäÿùèõ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïîäëîæåê

äëÿ ðîñòà çàäàííûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëåíîê. �àíåå

íàìè áûë ïðåäëîæåí äâóõñòóïåí÷àòûé êðèñòàëëî-

ãåîìåòðè÷åñêèé ìåòîä [5℄, êîòîðûé ïîçâîëÿåò îïðå-

äåëèòü íàáîð ïðåäïî÷òèòåëüíûõ îðèåíòàöèîííûõ ñî-

îòíîøåíèé ìåæäó ïîäëîæêîé è ýïèòàêñèàëüíî ðàñ-

òóùåé íà íåé ïëåíêè. Îäíàêî ñâîéñòâà òîíêèõ

ïëåíîê, îáðàçîâàíèå êîòîðûõ ìîæåò ïðîèñõîäèòü

íà ýòèõ ïîäëîæêàõ, îñòàþòñÿ çà ðàìêàìè òàêî-

ãî ìåòîäà è òðåáóþò îòäåëüíîãî èçó÷åíèÿ. Â ñëó-

÷àå, åñëè ðå÷ü èäåò î íîâûõ ìàëîèçó÷åííûõ ìà-

òåðèàëàõ, êðàéíå âûãîäíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðåä-

âàðèòåëüíîå èññëåäîâàíèå îæèäàåìûõ ñâîéñòâ òåî-
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ðåòè÷åñêèìè ìåòîäàìè, íàïðèìåð âûñîêîòî÷íûìè

êâàíòîâî-õèìè÷åñêèìè ðàñ÷åòàìè.

Òàêèì îáðàçîì, àêòóàëüíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàäà-

÷à íàõîæäåíèÿ íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûõ îðèåíòà-

öèîííûõ ñîîòíîøåíèé ìàãíèòíûõ MAX-�àç, íàïðè-

ìåð, Mn2GaC, ñ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ñàï-

�èðà Al2O3 � òåõíîëîãè÷åñêè âàæíîãî ìàòåðèàëà,

èç êîòîðîãî ïðîèçâîäÿòñÿ êà÷åñòâåííûå ïîäëîæêè

ïðîèçâîëüíîé îðèåíòàöèè. Ïðè ýòîì îñîáûé èíòåðåñ

ìîæåò ïðåäñòàâëÿòü âîçìîæíàÿ äå�îðìàöèÿ ðåøåò-

êè ðàñòóùåé ïëåíêè ïðè îáðàçîâàíèè èíòåð�åéñà ñ

ïîäëîæêîé, êîòîðàÿ ìîæåò ñóùåñòâåííî ïîâëèÿòü íà

ìàãíèòíûå ñâîéñòâà [6, 7℄. Ñîîòâåòñòâåííî, â äàííîé

ðàáîòå ìû ñíà÷àëà ïðîâîäèì ïðåäñêàçàíèå íàèáî-

ëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûõ ïëîñêîñòåé ïîäëîæåê Al2O3,

à çàòåì èññëåäóåì ìåòîäàìè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ

ðàñ÷åòîâ ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íàïðÿæåííûõ ïëåíîê

Mn2GaC.

Ïðîãíîçèðîâàíèå îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíî-

øåíèé. Ó÷èòûâàÿ áîëüøîé ðàçìåð è ÷èñëî íåýê-

âèâàëåíòíûõ àòîìíûõ ïîçèöèé â ÿ÷åéêàõ Mn2GaC

è Al2O3, â äàííîé ðàáîòå îïðàâäàíî èñïîëüçîâàíèå

÷èñòî ãåîìåòðè÷åñêîãî ïîäõîäà ê ïîèñêó âîçìîæíûõ

ãðàíèö ðàçäåëà ìåæäó ýòèìè äâóìÿ �àçàìè. Ïðåäëî-

æåííûé íàìè êðèñòàëëîãåîìåòðè÷åñêèé ïîäõîä, êî-

òîðûé äîñòàòî÷íî ïðîñò äëÿ ïîèñêà ïî ìíîãî÷èñëåí-

íûì âàðèàíòàì, óæå ïîêàçàë ñâîþ ý��åêòèâíîñòü

äëÿ çàäà÷ ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà [5℄.

Ïðåäëàãàåìàÿ ìåòîäèêà èñïîëüçóåò ñèñòåìàòè÷å-

ñêóþ êîìáèíàöèþ ìåòîäà íàëîæåíèÿ ÿ÷ååê ðÿä-ê-

ðÿäó (edge-to-edge mat
hing) [8℄, ÷òîáû íàéòè âîçìîæ-

íûå îðèåíòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ è ïîòåíöèàëüíûå

èíòåð�åéñû, è ïîñëåäóþùóþ ìàêñèìèçàöèþ äîëè

áëèçêî-ñîâïàäàþùèõ óçëîâ (Near-Coin
iden
e Sites,

NCS) [9℄ äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ îòíîñèòåëüíîãî ïî-

ëîæåíèÿ �àç íà ãðàíèöå ðàçäåëà è äëÿ ñðàâíåíèÿ

ðàçëè÷íûõ èíòåð�åéñîâ ìåæäó ñîáîé. Ïðè ýòîì êîí-

öåïöèÿ ïëîòíîñòè àòîìíûõ ðÿäîâ ïåðå�îðìóëèðóåò-

ñÿ äëÿ ó÷åòà íåáîëüøèõ àòîìíûõ ñìåùåíèé, êîòî-

ðûå ëåæàò â îñíîâå ìåòîäà NCS, è, òàêèì îáðàçîì,

îáà ìåòîäà èñïîëüçóþòñÿ óíè�èöèðîâàííûì îáðà-

çîì. Ïîëó÷åííàÿ èí�îðìàöèÿ îá óçëàõ ñîâïàäåíèé

ðåøåòîê ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ïðîñòóþ àòîìèñòè÷å-

ñêóþ ìîäåëü ñòðóêòóðû èíòåð�åéñà, êîòîðàÿ ìîæåò

èñïîëüçîâàòüñÿ â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ äëÿ áîëåå

ñîâåðøåííûõ ìåòîäîâ ïîñòðîåíèÿ àòîìíîé ñòðóêòó-

ðû (ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî, ýâîëþöèîííûå èëè äðó-

ãèå ýâðèñòè÷åñêèå àëãîðèòìû) èëè íåïîñðåäñòâåííî

â ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå èëè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ

ðàñ÷åòàõ.

Â ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ çàÿâëåííîé ïàðû êðèñòàë-

ëè÷åñêèõ �àç áûëè âûáðàíû êëþ÷åâûå ïàðàìåò-

ðû ìåòîäà ïîèñêà èíòåð�åéñîâ. Â êà÷åñòâå êðèòå-

ðèÿ ñîâïàäåíèÿ áëèçêîðàñïîëîæåííûõ óçëîâ ðåøå-

òîê áûëî âûáðàíî ðàññòîÿíèå 0.46

�

A, êîòîðîå ýêâèâà-

ëåíòíî ñìåùåíèÿì àòîìîâ äî 0.23

�

A, ÷òî ñîîòâåòñòâó-

åò ïðèìåðíî 12% îò äëèí ñâÿçåé Mn-C è Al-O. Äëÿ

òîëùèíû èíòåð�åéñíîãî ñëîÿ áûëî âçÿòî çíà÷åíèå

2.8

�

A, ÷òî ïîëíîñòüþ èñêëþ÷àåò âçàèìîäåéñòâèå àòî-

ìîâ, íàõîäÿùèõñÿ ïî ðàçíóþ ñòîðîíó îò èíòåð�åéñ-

íîãî ðåãèîíà, òàê êàê íàèáîëüøèé àòîìíûé ðàäèóñ

íå ïðåâûøàåò 1.4

�

A(ìàðãàíåö). Â êà÷åñòâå êðèòåðèÿ

ïëîòíîé óïàêîâêè êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ íàïðàâëå-

íèé, êàê è â ïðîøëûõ ðàáîòàõ, áûëî âûáðàíî îòíî-

ñèòåëüíî íåâûñîêîå çíà÷åíèå (6

�

A)−1
. Ìàêñèìàëüíîå

ðàññîãëàñîâàíèå âåêòîðîâ òðàíñëÿöèé íà ðàññìàòðè-

âàåìûõ èíòåð�åéñàõ áûëî îãðàíè÷åíî ïî âåëè÷èíå

äå�îðìàöèè èíòåð�åéñà ε̃ = (ε2xx + ε2yy + εxxεyy +

ε2xy)
0.5
, ãäå εαβ � êîìïîíåíòû òåíçîðà äå�îðìàöèè.

Âñå èíòåð�åéñû-êàíäèäàòû ñ äå�îðìàöèåé ε̃ áîëåå

5% îòáðàñûâàëèñü. Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà ε̃ íåîòðèöà-

òåëüíà, îíà íå îòðàæàåò çíàê ïðåèìóùåñòâåííîé äå-

�îðìàöèè, ò.å. áóäåò ëè ðàñòóùàÿ íà ïîäëîæêå ïëåí-

êà ñæèìàòüñÿ èëè ðàñòÿãèâàòüñÿ. Äëÿ îòñëåæèâàíèÿ

ýòîãî èñïîëüçîâàëàñü ðàçíîñòü ïëîùàäåé ïðèìèòèâ-

íûõ ÿ÷ååê òðàíñëÿöèè â ïëîñêîñòè èíòåð�åéñà, δS,

ïðèâåäåííàÿ ê ïëîùàäè ÿ÷åéêè ïîäëîæêè Al2O3, äà-

ëåå îáîçíà÷åííîé S0.

Ó÷èòûâàÿ ñõîæåñòü õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, êîòîðûå

ìîãóò îáðàçîâûâàòü âõîäÿùèå â îáå �àçû àòîìû, áû-

ëî âûáðàíî, ÷òî ñîâïàäàþùèìè óçëàìè ñ÷èòàëèñü

ïàðû Mn-Al, Ga-Al è C-O. Îòäåëüíî ñòîèò îòìåòèòü,

÷òî èñêëþ÷åíèå ïàðû Ga-Al ïðèâîäèò ê íåçíà÷èòåëü-

íîìó èçìåíåíèþ ïîðÿäêà èíòåð�åéñîâ ïî ñòåïåíè

ïðåäïî÷òèòåëüíîñòè.

Íà ïåðâûõ ýòàïàõ ïîèñêà áûëî îáíàðóæåíî,÷òî

âûáðàííûå êðèòåðèè ñîãëàñîâàíèÿ ðåøåòîê äîïóñ-

êàþò îãðîìíîå êîëè÷åñòâî ïðåäâàðèòåëüíûõ âàðè-

àíòîâ èíòåð�åéñîâ, âêëþ÷àþùèõ â îñíîâíîì âûñî-

êîèíäåêñíûå ïëîñêîñòè ñàï�èðà. Ïîñêîëüêó êîíå÷-

íîé öåëüþ ïîèñêà ÿâëÿåòñÿ âûáîð ïîäëîæêè äëÿ ñèí-

òåçà MAX-�àçû, áûëî ðåøåíî îòáðîñèòü èíòåð�åé-

ñû ñ ïëîñêîñòÿìè Al2O3, êîòîðûå íå èñïîëüçóþòñÿ

äëÿ èçãîòîâëåíèÿ ïîäëîæåê. Â ðåçóëüòàòå ïîèñê áûë

îãðàíè÷åí ïëîñêîñòÿìè Al2O3 R-ñðåç (01̄12̄), A-ñðåç

(112̄0), S-ñðåç (011̄1̄), M-ñðåç (101̄0), C-ñðåç (0001), V-

ñðåç (224̄3), N-ñðåç (112̄3̄) è ñðåçû (112̄9), (112̄6) è

(101̄4). Ýòî ïîçâîëèëî ñíèçèòü ÷èñëî àíàëèçèðóåìûõ

îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé äî 12197 âàðèàíòîâ.

Äëÿ êàæäîãî èç íèõ áûëà ðàññ÷èòàíà äîëÿ ñîâïà-

äàþùèõ óçëîâ â èíòåð�åéñíîì ðåãèîíå. Â òàáëèöå 1

ïðåäñòàâëåíû âàðèàíòû ñ äîëåé NCS áîëåå 0.4.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ ðîñòà �à-

çû Mn2GaC îãðàíè÷åíû ñëó÷àåì ðîñòà íà ïîäëîæ-
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Òàáëèöà 1. Íàèáîëåå âåðîÿòíûå îðèåíòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ è èíòåð�åéñû Mn2GaC//Al2O3

# NCS (hkil) (hkil) Ñðåç [uvtw℄ [uvtw℄ ε̃, δS/S0, %

MAX Al2O3 Al2O3 MAX Al2O3

1 0.92 (0001) (0001) C [112̄0] [11̄00] 4.551 −11.40

2 0.46 (112̄3̄) (011̄1̄) S [11̄00] [21̄1̄0] 2.275 −2.86

3 0.44 (11̄03) (112̄3̄) N [112̄0] [11̄00] 2.375 −4.22

4 0.43 (11̄02) (0001) C [112̄0] [101̄0] 2.722 +0.07

5 0.43 (112̄6) (01̄12̄) R [11̄00] [21̄1̄0] 2.461 −4.76

6 0.42 (1̄014) (1̄1̄29) � [112̄0] [11̄00] 4.852 −1.61

7 0.42 (11̄00) (112̄0) A [112̄0] [11̄00] 2.318 −1.96

8 0.41 (112̄0) (11̄00) M [11̄00] [112̄0] 2.318 −1.96

êàõ MgO(111). Â ñâîþ î÷åðåäü �îðìèðîâàíèå òîí-

êèõ ïëåíîê MAX-�àç, ñîäåðæàùèõ àòîìû õðîìà

(Cr1−xMnx)2GaC, íàáëþäàëîñü íà ðàçëè÷íûõ ïîä-

ëîæêàõ, â òîì ÷èñëå íà Al2O3(0001) [10℄. Ïðåèìó-

ùåñòâåííàÿ îðèåíòàöèÿ òàêèõ ïëåíîê íàáëþäàåòñÿ

íà ïëîñêîñòü (Cr1−xMnx)2GaC(0001). Îäíàêî òåêñòó-

ðèðîâàíèå MAX-�àçû îáíàðóæèâàåòñÿ è íà ïëîñ-

êîñòè (011̄3) è (101̄0). Ïðè ýòîì êðèñòàëëèòû äàí-

íûõ îðèåíòàöèé íå èìåþò èíòåð�åéñà ñ ïîâåðõíî-

ñòüþ Al2O3(0001). Èõ ðîñò ïðîèñõîäèò íà áîêîâûõ

ãðàíÿõ êðèñòàëëèòîâ îðèåíòàöèè (0001) íà ýòàïå êî-

àëåñöåíöèè [11℄.

Êàê âèäíî èç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïðåä-

ñêàçàííûé êàê íàèáîëåå âåðîÿòíûé èíòåð�åéñ äåé-

ñòâèòåëüíî ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþ-

äàåìîé îðèåíòàöèè ïëåíêè MAX-�àçû (0001) íà

ïîäëîæêå Al2O3(0001). Îäíàêî íåëüçÿ íå îòìåòèòü

áîëüøóþ âåëè÷èíó ñæàòèÿ, êîòîðîìó ïîäâåðãàåòñÿ

�àçà Mn2GaC ïðè òàêîì âàðèàíòå ñèíòåçà. Äàæå

ïðè âûñîêîé ñòåïåíè ïëàñòè÷íîñòè, ïðèñóùåé MAX-

�àçàì [1, 12℄, ýòî ïðåïÿòñòâóåò ðîñòó ñïëîøíîé ìî-

íîêðèñòàëëè÷åñêîé ïëåíêè è ñïîñîáñòâóåò �îðìè-

ðîâàíèþ êðèñòàëëèòîâ äðóãèõ îðèåíòàöèé íà áîêî-

âûõ ãðàíÿõ MAX-�àçû (0001) äëÿ ïîíèæåíèÿ ïîë-

íîé ýíåðãèè. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ýòîé ïîäëîæ-

êè èìååòñÿ äðóãîå îðèåíòàöèîííîå ñîîòíîøåíèå, # 4

Mn2GaC(11̄02)//Al2O3(0001), ïðè÷åì ýòî åäèíñòâåí-

íûé âàðèàíò èç ÷èñëà ëèäåðîâ, äëÿ êîòîðîãî ïëåí-

êà îêàçûâàåòñÿ ðàñòÿíóòîé, δS/S0 = +0.07%. Îäíà-

êî âåëè÷èíà äå�îðìàöèè èíòåð�åéñà (2.722%) óêà-

çûâàåò íà çíà÷èòåëüíóþ àíèçîòðîïèþ ðàñòÿæåíèÿ.

Âìåñòå ñ ýòèì, òàêîé èíòåð�åéñ èìååò âäâîå ìåíü-

øóþ äîëþ NCS ïî ñðàâíåíèþ ñ íàèëó÷øèì âàðèàí-

òîì, è ïîýòîìó ðîñò òàêèõ ïëåíîê íå íàáëþäàåòñÿ.

Îòäåëüíîãî âíèìàíèÿ òðåáóþò âàðèàíòû #7

è #8. Ïîìèìî òîãî, ÷òî îíè ñîîòâåòñòâóåò ðàñ-

ïðîñòðàíåííûì òèïàì ñàï�èðîâûõ ïîäëîæåê,

Al2O3(101̄0) M-ñðåç è Al2O3(112̄0) A-ñðåç, îíè òàêæå

îáëàäàþò äîñòàòî÷íî íèçêèìè ïîêàçàòåëÿìè äå-

�îðìàöèè. Âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ïëåíêà MAX-�àçû

îêàçûâàåòñÿ ìåíåå ñæàòîé ïî ñðàâíåíèþ ñ #1, ìîãóò

èçìåíèòüñÿ åå ýëåêòðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà, à

òàêæå ñòåïåíü èõ àíèçîòðîïèè. Äàííîå îáñòîÿòåëü-

ñòâî ìîæåò ïîìî÷ü ïîëó÷åíèþ íîâûõ ìàòåðèàëîâ ñ

çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. Çäåñü æå ñòîèò îòìåòèòü,

÷òî âàðèàíò #2, Mn2GaC(112̄3̄)//Al2O3(011̄1̄) òàêæå

ïîêàçûâàåò îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèå ïîêàçàòåëè

ñæàòèÿ ïëåíêè, ÷òî òàêæå ìîæåò ïðåäñòàâëÿòü

èíòåðåñ äëÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé.

Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû

è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ. Âñå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü

â ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé âåðñèè òåîðèè �óíêöèîíà-

ëà ïëîòíîñòè â ðàìêàõ ïàêåòà VASP 5.4 [13, 14℄ ñ

èñïîëüçîâàíèåì ïñåâäîïîòåíöèàëîâ ïî ìåòîäó PAW

[15, 16℄. Â êà÷åñòâå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåí-

öèàëà áûëî âûáðàíî ïðèáëèæåíèå GGA-PBE [17℄,

ïîñêîëüêó ðàíåå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ äàí-

íîãî ïðèáëèæåíèÿ êîððåêòíî îïèñûâàåòñÿ ýëåêòðîí-

íîå ñîñòîÿíèå àòîìîâ ïåðåõîäíîãî ìåòàëà â MAX-

�àçå Mn2GaC [18℄ äàæå áåç ïðèìåíåíèÿ äîïîëíè-

òåëüíûõ êîððåêöèé òèïà GGA+U, è òî, ÷òî äàííîå

ïðèáëèæåíèå â öåëîì õîðîøî ïðèìåíèìî ê ñåìåé-

ñòâó MAX-�àç [12, 19℄ è Al2O3 [20, 21℄. Èñïîëüçîâàëñÿ

áàçèñ ïëîñêèõ âîëí, ðàçìåð êîòîðîãî îïðåäåëÿëñÿ ïà-

ðàìåòðîì îáðåçàíèÿ ïî ýíåðãèè, êîòîðûé áûë ðàâåí

520 ýÂ äëÿ âñåõ ðàñ÷åòîâ. Ïåðâàÿ çîíà Áðèëëþýíà ñî-

ãëàñíî ïðîöåäóðå Ìîíõîðñòà�Ïàêà [22℄ ðàçáèâàëàñü

íà ñåòêó k-òî÷åê ñ ðàçìåðàìè 12× 12× 4 äëÿ óäâîåí-

íîé ñóïåðÿ÷åéêè. Êðèòåðèé ñõîäèìîñòè ïðè ìèíèìè-

çàöèè ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîä áûë óñòàíîâëåí

íà óðîâíå 10−7
ýÂ. �àñ÷åò ïîëíîé ýíåðãèè ñòðóêòó-

ðû ïðè îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè ïðîâîäèëñÿ äî òåõ

ïîð, ïîêà îñòàòî÷íûå ñèëû, äåéñòâóþùèå íà àòîìû,

íå ñòàíîâèëèñü ìåíåå 0.01 ýÂ/

�

A.

Ñíà÷àëà áûëè ðàññ÷èòàíû ðàâíîâåñíûå îáúåì-

íûå àíòè�åððîìàãíèòíàÿ (ÀÔÌ) è �åððîìàãíèò-
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�èñ. 1. (Öâåòíîé îíëàéí) �àñ÷åòíûå ÿ÷åéêè ÀÔÌ è ÔÌ �àç Mn2GaC

íàÿ (ÔÌ) �àçû Mn2GaC. Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå

è ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ â ýòèõ äâóõ ñëó÷àÿõ îò-

ëè÷àþòñÿ, ýòî ñõåìàòè÷åñêè îòîáðàæåíî íà ðèñ. 1.

Â ñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðèìåíòîì, ìèíèìóìó ïî

ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò îáúåìíàÿ ÀÔÌ-�àçà. Ïðè

ýòîì ïàðàìåòðû ðåøåòêè òàêæå ñîâïàäàþò ñ ýêñïå-

ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ÷òî ïîäòâåðæäàåò ïðèìå-

íèìîñòü âûáðàííûõ ìåòîäîâ è ïàðàìåòðîâ äëÿ ðàñ-

÷åòà ýëåêòðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ MAX-�àçû

Mn2GaC.

Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ

Mn2GaC èññëåäîâàëàñü çàâèñèìîñòü ìàãíèòíûõ

ñâîéñòâ îò ñæàòèÿ/ðàñòÿæåíèÿ ðåøåòêè MAX-�àçû

ñîãëàñíî îðèåíòàöèîííîìó ñîîòíîøåíèþ â ïðåäïî-

ëîæåíèè, ÷òî âûçâàííîå ïîäëîæêîé ìåõàíè÷åñêîå

íàïðÿæåíèå íå ðåëàêñèðóåòñÿ è ñîõðàíÿåòñÿ âî âñåé

òîëùèíå ïëåíêè. Äëÿ ýòîãî ÿ÷åéêè áûëè ïîäâåðã-

íóòû ñîîòâåòñòâóþùåé äå�îðìàöèè â ïëîñêîñòè

ïðåäïîëàãàåìîãî èíòåð�åéñà, è çàòåì ïðîâåäåíà

ìèíèìèçàöèÿ ýíåðãèè ÿ÷åéêè ñ âàðüèðîâàíèåì

àòîìíûõ ïîçèöèé è êîìïîíåíòîâ âåêòîðîâ ÿ÷åéêè,

ïåðïåíäèêóëÿðíûìè çàäàííîé ïëîñêîñòè, ïðè ýòîì

êîìïîíåíòû âåêòîðîâ ÿ÷åéêè â çàäàííîé ïëîñêîñòè

îñòàâàëèñü �èêñèðîâàííûìè. Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåò-

ðèè ïðîâîäèëàñü îòäåëüíî äëÿ ÀÔÌ è äëÿ ÔÌ

óïîðÿäî÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, ÷òî ïîçâîëèëî

îïðåäåëèòü, ÷åìó ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóì ýíåðãèè

äëÿ êàæäîé èç ðàññìîòðåííûõ äå�îðìàöèé.

Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íàïðÿæåííîãî

Mn2GaC íà Al2O3. Äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî èñ-

ñëåäîâàíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ MAX-�àç â òîíêèõ

ïëåíêàõ, êîòîðûå ïðè ðîñòå íà êðèñòàëëè÷åñêèõ ïîä-

ëîæêàõ ïîäâåðãàþòñÿ äå�îðìàöèè, áûëè âûáðàíû

ñïðîãíîçèðîâàííûå ðàíåå âàðèàíòû îðèåíòàöèîííûõ

ñîîòíîøåíèé Mn2GaC//Al2O3. Âñëåäñòâèå ðàçíîãî

õàðàêòåðà äå�îðìàöèè ÿ÷ååê â ñëó÷àÿõ ðàçíûõ îðè-

åíòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé, ïî-ðàçíîìó ìåíÿþòñÿ

ìàãíèòíûå ñâîéñòâà MAX-�àçû: îñíîâíîå ñîñòîÿíèå

Ïèñüìà â ÆÝÒÔ òîì 116 âûï. 5 � 6 2022 4

∗



322 Ì.À.Âûñîòèí, È.À.Òàðàñîâ, À.Ñ.Ôåäîðîâ, Ñ.Í.Âàðíàêîâ, Ñ. �.Îâ÷èííèêîâ

Òàáëèöà 2. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íàïðÿæåííîãî Mn2GaC íà ðàçëè÷íûõ ïîäëîæêàõ Al2O3: ∆E � ðàçíèöà ýíòàëüïèè ñ ðàâíî-

âåñíîé �àçîé; ∆E(ÔÌ-ÀÔÌ) � ýíåðãèÿ ÀÔÌ → ÔÌ ïåðåõîä min(µ) è max(µ) � ìèíèìóì è ìàêñèìóì âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî

ìîìåíòà µ íà èîíàõ Mn; P � ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ; Dmin, Dmax � ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñëîÿìè Mn2C (
ì. ðèñ. 1)

# Mn2GaC//Al2O3 ∆E, ∆E(ÔÌ-ÀÔÌ), min(µ), max(µ), P , % Dmin, Dmax,

ìýÂ/f.u. ìýÂ/èîí Mn µB µB
�

A

�

A

1 (0001)//(0001) ÀÔÌ 237.04 1.967 2.117 0 4.174 4.211

ÔÌ 221.34 −7.85 1.948 −20.9 4.175 4.179

2 (112̄3̄)//(011̄1̄) ÀÔÌ 103.31 2.054 2.211 0 4.202 4.264

ÔÌ 110.71 3.70 2.051 −3.7 4.217 4.218

3 (11̄03)//(112̄3̄) ÀÔÌ 92.05 2.016 2.181 0 4.142 4.202

ÔÌ 94.37 1.16 1.987 −10.7 4.159 4.160

4 (11̄02)//(0001) ÀÔÌ 168.22 2.148 2.264 0 4.324 4.376

ÔÌ 179.61 5.69 2.150 −31.9 4.332 4.337

5 (112̄6)//(01̄12̄) ÀÔÌ 87.09 2.010 2.180 0 4.127 4.188

ÔÌ 90.18 1.54 1.950 −27.8 4.143 4.144

6 (1̄014)//(1̄1̄29) ÀÔÌ 303.90 1.909 2.170 0 4.124 4.235

ÔÌ 323.69 9.89 1.920 1.990 −50.8 4.133 4.202

7 (11̄00)//(112̄0) ÀÔÌ 121.77 2.117 2.237 0 4.256 4.309

ÔÌ 131.03 4.13 2.103 −34.2 4.267 4.269

8 (112̄0)//(11̄00) ÀÔÌ 121.70 2.096 2.234 0 4.256 4.314

ÔÌ 129.77 4.03 2.091 −24.4 4.266 4.272

Mn2GaC ÀÔÌ 0.00 1.992 2.185 0 4.069 4.137

Mn2GaC ÔÌ 5.27 2.63 1.951 −17.9 4.058 4.058

(ÀÔÌ èëè ÔÌ), ðàçíîñòü ýíåðãèè ïðè ìàãíèòíîì

ïåðåõîäå, âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. Çíà÷åíèÿ

äàííûõ âåëè÷èí ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2. Ïîñêîëüêó

ìàãíèòíûé îáìåí ìåæäó ñëîÿìè Mn2C, à çíà÷èò è

ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ìåæäó íèìè, ñóùåñòâåííî

çàâèñèò îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ìàãíèòíûìè èîíà-

ìè ìàðãàíöà, íàõîäÿùèìèñÿ â ðàçíûõ ñëîÿõ, ýòè

äàííûå òàêæå ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Äëÿ ñðàâíåíèÿ,

àíàëîãè÷íûå çíà÷åíèÿ äëÿ ðàâíîâåñíûõ ÀÔÌ è ÔÌ

�àç Mn2GaC äîáàâëåíû â íèæíèå ñòðîêè òàáë. 2.

Òàêæå, äëÿ îöåíêè ïåðñïåêòèâíîñòè ïðèìåíåíèÿ

äàííûõ òîíêèõ ïëåíîê â ñïèíòðîíèêå, äëÿ ñîîò-

âåòñòâóþùèõ ÔÌ-�àç áûëà ðàññ÷èòàíà âåëè÷èíà

ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè:

P =
ρ↑ − ρ↓
ρ↑ + ρ↓

· 100%,

ãäå ρ↑ è ρ↓ � ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè.

Â ïåðâóþ î÷åðåäü ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî òîëüêî òðè

èç ñåìè ðàññìîòðåííûõ âàðèàíòà óìåíüøàþò ñòà-

áèëüíîñòü ÀÔÌ �àçû ïî îòíîøåíèþ ê ÔÌ, ïðè÷åì

âàðèàíò #1 � åäèíñòâåííûé, êîòîðûé ïðèâîäèò ê îá-

ðàçîâàíèþ ÔÌ ïëåíêè. Ïðè ýòîì ðàçíèöà â ýíåðãè-

ÿõ ìåæäó ÀÔÌ è ÔÌ �àçàìè äëÿ âàðèàíòîâ #3

è #5 îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî ìàëà è ìîæíî îöåíèòü

âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ïîëåé, ïðè êîòîðûõ âîçìîæåí

ïåðåõîä â �åððîìàãíèòíóþ �àçó, êàê 10 è 14Òë, ñî-

îòâåòñòâåííî.

Îòäåëüíî ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî âåëè÷èíû ìåæñ-

ëîåâûõ ðàññòîÿíèé Dmin, Dmax ñëàáî êîððåëèðóþò

ñ îòíîñèòåëüíîé ñòàáèëüíîñòüþ ÀÔÌ è ÔÌ �àç,

÷òî óêàçûâàåò íà íåòðèâèàëüíûé õàðàêòåð îáìåíà

ìåæäó ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè â ñëîÿõ Mn2C.

Â ñâÿçè ñ ýòèì çàìåùåíèå àòîìîâ A-ýëåìåíòà

íà ýëåìåíòû ñ äðóãèì àòîìíûì ðàäèóñîì âðÿä

ëè ïîçâîëèò óïðàâëÿòü ìàãíèòíûì ñîñòîÿíèåì

MAX-�àçû, îäíàêî ìîæåò ïðèâåñòè ê óâåëè÷å-

íèþ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, êàê, íàïðèìåð, â ñëó÷àå

Mn2GaC(11̄02)//Al2O3(0001).

Â çàêëþ÷åíèå ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî â äàííîé

ðàáîòå áûëî ïðîäåëàíî òåîðåòè÷åñêîå ïðåäñêàçà-

íèå âîçìîæíûõ èíòåð�åéñîâ Mn2GaC ñ ðàçëè÷íû-

ìè ïîäëîæêàìè èç ñàï�èðà, êîòîðûå ðàíåå íå èñ-

ïîëüçîâàëèñü äëÿ ñèíòåçà MAX-�àç (çà èñêëþ÷å-

íèåì Al2O3(0001)), à òàêæå ðàññ÷èòàíû ìàãíèò-

íûå ñâîéñòâà òàêèõ ïëåíîê è ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü

óïðàâëåíèÿ ìàãíèòíûì óïîðÿäî÷åíèåì â ñèñòåìå

Mn2GaC//Al2O3, ÷òî êðàéíå àêòóàëüíî äëÿ ïðèìå-

íåíèÿ äàííûõ ãåòåðîñòðóêòóð â ñïèíòðîíèêå.

Îáíàðóæåíî, ÷òî ïðåäñêàçàííûé êàê íàèáîëåå

âåðîÿòíûé èíòåð�åéñ äåéñòâèòåëüíî ñîîòâåòñòâóåò

ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé îðèåíòàöèè ïëåíêè

MAX-�àçû (0001) íà ïîäëîæêå Al2O3(0001). Äðó-
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Î âîçìîæíûõ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ óëüòðàòîíêèõ ïëåíîê Mn2GaC íà ïîäëîæêàõ Al2O3 323

ãèå âàðèàíòû âçàèìíûõ îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíîøå-

íèé îêàçûâàþòñÿ çíà÷èòåëüíî íèæå ïî äîëå NCS, ÷òî

ìîæåò îçíà÷àòü íàëè÷èå ïðîáëåì äëÿ ñèíòåçà ïëå-

íîê Mn2GaC äðóãîé îðèåíòàöèè. Îäíàêî íàéäåííûå

àëüòåðíàòèâíûå èíòåð�åéñû ìîãóò îêàçàòüñÿ áîëåå

âûãîäíûìè áëàãîäàðÿ ìåíüøåé ñòåïåíè äå�îðìàöèè

ðàñòóùåé ïëåíêè, ÷òî òàêæå ìîæåò îêàçàòü âëèÿíèå

íà ýëåêòðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà, à òàêæå ñòå-

ïåíü èõ àíèçîòðîïèè.

Â ðàìêàõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ áû-

ëî îïðåäåëåíî, ÷òî äå�îðìàöèÿ ýëåìåíòàðíûõ

ÿ÷ååê, âîçíèêàþùàÿ âñëåäñòâèå äåéñòâèÿ ïîä-

ëîæêè, ìîæåò ñóùåñòâåííî ïîâëèÿòü íà äàëüíèé

ìàãíèòíûé ïîðÿäîê, ïðè÷åì ïëåíêè îðèåíòàöèè

Mn2GaC(0001)//Al2O3(0001) ñîîòâåòñòâóþò äå�îð-

ìàöèè, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ ÔÌ-�àçû.

Ïîäëîæêè Al2O3(112̄3̄) è Al2O3(01̄12̄) óìåíüøàþò

ñòàáèëüíîñòü ÀÔÌ �àçû ïî îòíîøåíèþ ê ÔÌ

íàñòîëüêî, ÷òî ìîæíî îæèäàòü ìàãíèòíûé ïå-

ðåõîä ïîä äåéñòâèåì âíåøíèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé

âåëè÷èíîé 10 è 14Òë, ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè ýòîì

âåëè÷èíà ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè â ÔÌ-�àçå ïëåíêè

Mn2GaC(112̄6)//Al2O3(01̄12̄) ïðåâûøàåò ñïèíî-

âóþ ïîëÿðèçàöèþ ÔÌ-�àçû îáúåìíîãî Mn2GaC è

äîñòèãàåò 28%.

Â öåëîì, ðåçóëüòàòû ïðåäñêàçàíèÿ èíòåð�åé-

ñîâ MAX-�àçû ñ ñàï�èðîì óêàçûâàþò íà òî, ÷òî

áîëüøîé èíòåðåñ ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü ïîäðîáíûå èñ-

ñëåäîâàíèÿ ïî ñèíòåçó íà íîâûõ òèïàõ ïîäëîæåê,

Al2O3(11̄00) M-ñðåç è Al2O3(011̄1̄) S-ñðåç, à òàêæå

Al2O3(112̄3̄) N-ñðåç.

Èññëåäîâàíèÿ âûïîëíÿþòñÿ ïðè �èíàíñîâîé ïîä-

äåðæêå �îññèéñêîãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëå-

äîâàíèé, Ïðàâèòåëüñòâà Êðàñíîÿðñêîãî êðàÿ, Êðàñ-

íîÿðñêîãî êðàåâîãî �îíäà íàóêè â ðàìêàõ íàó÷íîãî
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ãðàíòà ïî ñîçäàíèþ ëàáîðàòîðèé ìèðîâîãî óðîâíÿ
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