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Исследованы гетероструктуры Fe/BaTiO3, Fe/SrTiO3, Co/BaTiO3, Co/SrTiO3, в которых проявляется
магнитоэлектрический эффект. Показано, что с помощью внешнего электрического поля можно
управлять магнитными свойствами тонких ферромагнитных пленок. При использовании методов
расчетов из первых принципов исследованы структурные, электронные и магнитные свойства гете-
роструктур. Показано, что с помощью обратного пьезоэффекта можно уменьшить абсолютное зна-
чение вектора намагниченности ферромагнетика. Такой подход может стать основой для управле-
ния свойствами одного из ферромагнитных слоев сверхпроводящего спинового клапана и, как
следствие, сверхпроводящими свойствами клапана.
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ВВЕДЕНИЕ
Недавно для устройств нового поколения была

разработана так называемая гибкая электроника
[1–4] с уникальными характеристиками износо-
стойкости и малой массой. Особый интерес вы-
зывает многомодовая перестраиваемая гибкая
спинтроника, основанная на гетероструктурах фер-
ромагнетик/сегнетоэлектрический оксид, облада-
ющих более высокой скоростью, меньшими разме-
рами и более эффективной энергией, чем их тра-
диционные аналоги, управляемые током [5, 6].
В [7] было показано, что сверхгибкие мультифер-
роидные гетероструктуры на основе железа
(Fe)/BaTiO3 (BTO) демонстрируют идеальную
кристалличность и гетероэпитаксиальный рост.
В плане производительности они имеют хорошие
мультиферроидные свойства и отличную пере-
страиваемость на изгиб, а также проявляют эф-
фект магнитоэлектрической связи. Сопряжен-
ные магнитное и электрическое поля могут быть
использованы для управления соответствующим
параметром порядка с перекрестной связью. На-
пример, переключение ферромагнитного поряд-
ка электрическим полем позволит значительно
влиять на разработку устройств следующего по-
коления [8]. Такими устройствами могут стать

сверхпроводящие спиновые клапаны [9]. Они ин-
тересны тем, что возникает возможность контро-
ля с их помощью сверхпроводящего тока. Если
разработать методику переключения электриче-
ским полем ферромагнитного слоя, входящего
в состав такого устройства, то появится возмож-
ность управления сверхпроводящим спиновым
клапаном при помощи электрического поля. Так-
же магнитные туннельные переходы вызывают
большой интерес экспериментального и теорети-
ческого сообщества из-за многообещающих при-
ложений в магнитных запоминающих устрой-
ствах с произвольной выборкой.

Переключение направления вектора намагни-
ченности за счет приложения электрического по-
ля возможно в гетероструктуре, когда тонкая
ферромагнитная пленка нанесена на пьезоэлек-
трическую подложку. При приложении электри-
ческого поля к пьезоэлектрику в нем возникает
деформация за счет обратного пьезоэффекта,
и аналогичная деформация возникнет в ферро-
магнитной пленке за счет эффекта близости.
А вследствие обратной магнитострикции в фер-
ромагнетике появляется эффективное магнитное
поле, которое может повернуть вектор намагни-
ченности. Таким образом, можно управлять
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свойствами одного из ферромагнитных слоев
сверхпроводящего спинового клапана и, вслед-
ствие этого, сверхпроводящими свойствами всего
клапана. Л.А. Шувалов заложил основы понимания
процессов переключения в сегнетоэлектрических
кристаллах [10, 11], а любые процессы переключе-
ния схожи. Прежде всего пьезоэлектрическими
свойствами обладают сегнетоэлектрические кри-
сталлы, поэтому изучение интересующих явле-
ний, связанных с пьезоэффектом, проведем, ис-
пользуя сегнетоэлектрические кристаллы.

В настоящей работе с помощью расчетов на
основе теории функционала плотности исследо-
ваны пленочные гетероструктуры Fe/BaTiO3,
Fe/SrTiO3 (STO), Co/BaTiO3, Co/SrTiO3. Выбор
перечисленных компонентов гетероструктуры
мотивирован тем, что Fe и BaTiO3 являются двумя
“классическими” ферроидными материалами,
обладающими хорошо известными свойствами в
объеме. Кроме того, постоянные решеток ГЦК-Fe
и перовскита BaTiO3 очень хорошо совпадают
(рассогласование составляет ~1.4%), что позволя-
ет проводить послойный эпитаксиальный рост
мультислоев Fe–BaTiO3 без существенных дисло-
каций несоответствия, a также проводить моде-
лирование гетероструктуры на компьютере. По-
скольку гетероструктура Fe/BTO была тщательно
исследована ранее [12–15], в настоящей работе
проведем сравнение с аналогичными соединени-
ями – ферромагнитным Co и квантовым пара-
электриком SrTiO3 (потенциальный сегнетоэлек-
трик), в котором сегнетоэлектрический фазовый
переход (ФП) подавлен квантовыми флуктуация-
ми [16]. В [14] было показано, что изменение на-
правления поляризации может изменить намаг-
ниченность внутри ферромагнитной пленки. По-
кажем, что изотропная магнитострикция влияет
на величину магнитных моментов. Для исследо-
вания магнитострикционного эффекта осу-
ществляли изотропное сжатие вдоль осей x и y.

ПАРАМЕТРЫ РАСЧЕТОВ

В работе расчеты ab initio (из первых принци-
пов) проводили на основе теории функционала
плотности [17]. Обменные и корреляционные эф-
фекты учитывали с помощью приближения обоб-
щенного градиента (GGA – generalized gradient
approximation) с использованием функционала
Пердью–Берка–Эрнцергофа [18]. Уравнения
Кона–Шема [19] решали с использованием про-
ективно расширенных волновых потенциалов и
волновых функций [20]. Все расчеты проводили с
помощью программы VASP (Vienna ab-initio Sim-
ulation Package) [21–23], встроенной в программу
MedeA [24]. Были приняты отсечка плоской вол-
ны 520 эВ, критерий сходимости атомной релак-
сации 0.015 эВ/Å, условие сходимости самосогла-

сованных расчетов – инвариантность полной
энергии системы с точностью 10–6 эВ. Зоны Брил-
люэна разделяли с помощью сеток Монкхорста–
Пака [25], включающих в себя 7 × 7 × 7 k-точек в
случае объемных структур BaTiO3 и SrTiO3, а плот-
ность электронных состояний рассчитывали с
помощью метода линейных тетраэдров [26]. На-
против, для объемной структуры Fe и Co (рис. 1)
использовали 9 × 9 × 9 k-точек и размытие Мет-
фесселя–Пакстона первого порядка [27] 0.2 эВ.
Наконец, для пленочных гетероструктур Fe/BaTiO3,
Fe/SrTiO3, Co/BaTiO3, Co/SrTiO3 (суперъячейка
изображена на рис. 2) использовали k-точки 5 × 5 ×
× 1 с нулевым размытием по Гауссу. Для учета
сильных корреляций между элекронами d-оболо-
чек расчеты были выполнены в рамках метода
GGA + U с использованием упрощенного подхо-
да [28], учитывающего только разницу между ку-
лоновским параметром экранирования U и сто-
неровским обменным параметром J (Ueff = U – J).
Были применены дополнительные локальные
корреляции Ueff, равные 4.4, 4.6 и 5.0 эВ для 3d-ор-
биталей Ti, Fe и Co соответственно [29]. В насто-
ящей работе ячейки гетероструктур Fe/BaTiO3,
Fe/SrTiO3, Co/BaTiO3, Co/SrTiO3 моделировали
таким образом (рис. 2), что шесть атомарных сло-
ев Fe или Co приходились на 12 атомарных слоев
BTO (или STO). Также была добавлена вакуумная
область толщиной 20 Å, чтобы избежать взаимо-
действия поверхностей с их периодическими
изображениями. Чтобы имитировать условия
подложки, нижние (рис. 2, справа) четыре атом-
ных слоя были “заморожены” во время процеду-
ры оптимизации (их атомные позиции не изме-
нялись).

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
Хорошо известно, что объемные Fe и Co (эле-

ментарные ячейки показаны на рис. 1) являются
ферромагнитными металлами. Проведенные рас-
четы для объемных компонентов показали, что
магнитный момент, приходящийся на атомы Fe
и Co, равен 2.99μB и 1.72μB соответственно.
Эти значения вместе с параметрами ячейки пере-
числены в табл. 1 и хорошо согласуются с экспе-
риментальными значениями и предыдущими тео-
ретическими предсказаниями [14, 30]. В структуре
тетрагональной фазы сегнетоэлектрика BTO на-
блюдается смещение атомов титана относительно
кислородных плоскостей (Ti–O), равное 0.13 Å,
что соответствует 31 мкКл/см2, тогда как в STO
смещений в объеме нет.

Как было отмечено во введении, структурные
параметры решеток всех четырех соединений
очень близки, поэтому для составления гетеро-
структур они были приведены в соприкосновение
без существенных искажений решеток или пово-
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ротов. Так как существуют четыре возможных ти-
па границ раздела в зависимости от граничных
слоев, была проведена оптимизация всех возмож-
ных структур для нахождения наиболее стабиль-
ной границы раздела с наименьшей энергией.
Возможны следующие варианты: граница TiO2 с
атомами O поверх атомов Fe/Co (1) или Ti поверх
атомов Co (2), а также граница Ba(Sr)O с атомами
Ba(Sr) (3) и O поверх атомов Co и O в четырех-
кратных пустотах плоскости ГЦК-Co (001) (4).
На рис. 2 показана наиболее стабильная конфи-
гурация границы раздела, соответствующая пер-
вому типу. Этот вывод согласуется с [14, 28]. В
дальнейшем обсуждение представлено для наи-
более устойчивой геометрии.

Для всех рассмотренных гетероструктур были
рассчитаны смещения атомов титана (Ti–O) и
атомов бария и стронция (Ba/Sr–O) относитель-
но кислородных плоскостей в тонких сегнето-
электрических пленках BTO и STO (рис. 3). На-
помним, что последние четыре атомных слоя бы-
ли заморожены (их релаксация была запрещена в
процессе оптимизации) таким образом, что а и b
параметры гетероструктуры были равны парамет-
ру решетки объемного материала. В [14] анало-
гичная структурная характеристика была рассчи-
тана для Fe/BTO с различной толщиной слоя се-
гнетоэлектрика. В частности, полученная в
настоящей работе кривая для Fe/BTO соответ-
ствует кривой [14] с m = 4 (число слоев сегнето-
электрика). Полученная кривая лежит значитель-
но ниже по амплитуде в случае смещений титана
относительно кислородных плоскостей(Ti–O),
что вполне может быть связано с фиксированной
толщиной слоев и несимметричной в z-направле-
нии суперъячейкой. Однако общий вид схож с
видом опубликованных ранее кривых, а именно
наблюдаются постоянство величины смещений в
толще сегнетоэлектрика и спад на правой грани-
це. В рассматриваемом случае правая граница со-
ответствует границе с “замороженными” слоями
(рис. 2), в [14] – границе со вторым слоем ферро-
магнетика. Главное отличие – в отсутствии ми-
нимума на границе раздела с ферромагнетиком в
рассматриваемом случае. Более того, на рис. 3 для
BTO/Fe наблюдается максимум смещений на
границе раздела (слой 1). Аналогичным образом
была построена зависимость для STO/Fe. По-
скольку STO не обладает спонтанной поляриза-
цией, величина смещений чуть больше нуля,
имеется минимум на границе с “замороженны-
ми” слоями (рис. 3, слой 8). При анализе гетеро-
структуры с кобальтом было обнаружено, что на
кривой STO/Co наблюдаются бóльшие смеще-

Рис. 1. Элементарные ячейки объемных компонентов.

ГЦКFe BaTiO3

SrTiO3
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Рис. 2. Элементарная ячейка, используемая для моделирования гетероструктур Fe/BaTiO3, Fe/SrTiO3, Co/BaTiO3,
Co/SrTiO3. Стрелки указывают направление смещения плоскостей вне атомов кислорода и возникающую вследствие
этого поляризацию. Четыре атомных слоя справа были “заморожены” во время процедуры оптимизации.
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ния, чем на кривой STO/Fe. Аналогично, сравни-
вая BTO/Fe и BTO/Co, можно сказать, что при-
сутствие Co в гетероструктуре приводит к тому,
что в слое сегнетоэлектрика смещения вне кисло-
родных плоскостей больше, чем в гетерострукту-
ре с железом. Кроме того, в случае гетерострукту-
ры с кобальтом смещения во втором атомарном
слое (рис. 3, слой 2), соответствующем слою BaO,
самые незначительные, а в случае STO/Co проти-
воположно направлены (поэтому на рис. 3 одна
точка в отрицательной области). Наконец, по-
скольку последний слой, обозначенный цифрой
8, соединен с “замороженными” слоями, на каж-
дой кривой в этой точке амплитуда смещений
значительно меньше.

Магнитные свойства рассмотренных гетеро-
структур обусловлены, очевидно, присутствием
ферромагнитных атомов железа и кобальта.
В табл. 2 показаны средние значения магнитных
моментов, приходящихся на атом железа/кобаль-
та, титана, находящегося в приграничном ато-

марном слое, а также средние значения в погра-
ничном атомарном слое ферромагнетика.
Для всех рассмотренных гетероструктур были по-
строены зависимости среднего магнитного мо-
мента, приходящегося на атомарный слой начи-
ная с границы раздела, от расположения в гетеро-
структуре (рис. 4). В случае гетероструктуры
BTO/Fe выявлено, что на границе раздела магне-
тизм существенно подавлен и по мере отдаления
от него магнитные моменты растут. В случае
BTO/Fe значения магнитных моментов на границе
раздела сильно отличны от того, что было получено
в [14]. Однако значение магнитного момента на по-
верхности, равное 2.9μB, соответствует опублико-
ванным ранее значениям для поверхности Fe(100)
[14]. В случае других трех гетероструктур мини-
мум на границе раздела получен не был. Все
остальные три зависимости магнитных моментов
близки. Более того, у гетероструктуры STO/Fe
минимум соответствует поверхностному слою.
Значительное ослабление на границе раздела с

Таблица 1. Магнитный момент, параметры решетки и ширина запрещенной зоны для объемных компонентов
Fe, Co, BaTiO3, SrTiO3

Компонент Магнитный момент, μB Параметры решетки, Å Ширина запрещенной 
зоны, эВ

Fe 2.9877 3.613 0
Co 1.7248 3.5367 0
Тетрагональная фаза BaTiO3 0 3.99, 4.0325 2.244
SrTiO3 0 3.9017 2.490

Рис. 3. Смещения атомов титана относительно кислородных плоскостей (Ti–O) в тонких пленках BTO и STO в на-
правлении z (как указано на рис. 2). Положительные значения соответствуют локальным дипольным моментам, на-
правленным от границы раздела. Первый слой – слой, ближайший к границе раздела.
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сегнетоэлектриком может быть связано с образо-
ванием связей и переносом заряда. Так, наличие
сегнетоэлектричества в BaTiO3 приводит к откло-
нению магнитных моментов атомов Fe и Ti на
границе раздела от их значений в параэлектриче-
ском состоянии (табл. 2). Это связано с измене-
нием прочности связи между атомами Fe и Ti, вы-
званным сегнетоэлектрическими смещениями.
Увеличивающаяся вдоль гетероструктуры (слева
направо согласно рис. 2) поляризация заставляет
атомы Ti перемещаться от границы вправо.
Это приводит к тому, что связь Fe–Ti становится
длиннее, следовательно, перекрытие между d-ор-
биталями Fe3d и Ti3d становится меньше. Таким
образом, сегнетоэлектрическая нестабильность
уменьшает наведенный магнитный момент на
атомах Ti. По этой же причине в гетероструктуре
BTO/Fe на атомах железа существенным образом
подавлен магнитный момент. В гетероструктуре
STO/Fe все смещения вне кислородных плоско-
стей (рис. 3) незначительны, потому нет измене-

ний длин связей, и магнитный момент железа
близок к значению магнитного момента объем-
ного железа (табл. 1), а магнитный момент титана
больше, чем в случае BTO/Fe. Наконец, намагни-
ченность ферромагнитной пленки кобальта од-
нородно распределена по слоям и всегда равна
примерно 2μB (табл. 3), что немного выше значе-
ния в случае объемного кобальта (табл. 1). В отли-
чие от железа никаких аномалий не наблюдается,
причины этого будут объяснены с помощью ана-
лиза плотности состояний.

Природа индуцированных магнитных момен-
тов на границе раздела может быть понята из ана-
лиза локальных плотностей состояний с орби-
тальным разрешением. На рис. 5 представлены
парциальные плотности состояний атомов, нахо-
дящихся на границе BTO (STO) и Fe, а именно
для Ti3d-, Fe3d- и O2p-орбиталей. Полученные
графики (рис. 5а–5в) указывают на гибридиза-
цию перечисленных выше орбиталей. Из рис. 5в
видно, что энергия 2p-орбиталей атомов кисло-

Таблица 2. Рассчитанные средние значения магнитных моментов, приходящиеся на атом Fe/Co, в пограничном
слое или во всем объеме ферромагнетика, а также на атомах Ti на границе раздела

Гетероструктура
Средний магнитный момент 
Fe/Co на границе раздела, μB

Средний магнитный 
момент Fe/Co в объеме, μB

Средний магнитный 
момент Ti на границе 

раздела, μB

BTO/Fe 0.46 2.08 –0.073
STO/Fe 2.63 1.86 –0.29
BTO/Co 2.01 2.00 –0.09
STO/Co 2.00 1.99 –0.11

Рис. 4. Средний магнитный момент, приходящийся на атом железа или кобальта, в каждом слое ферромагнетика:
слой 1 – ближайший к границе раздела, слой 6 – поверхностный.
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рода значительно меньше энергии Ферми, и
2p-орбитали мало перекрываются с орбиталями
Fe3d (рис. 5б). Середина области, соответствую-
щей состояниям Ti3d (рис. 5а), расположена при-
мерно на 3эВ выше энергии Ферми, и Ti3d-орби-
тали значительно перекрываются с орбиталями
Fe3d (рис. 5б). Гибридизация 3d-орбиталей Fe и
Ti создает связь между состояниями, которые
смещаются вниз по энергии и достигают пика
чуть ниже уровня Ферми. Таким образом, не-
основные спиновые состояния связи Fe–Ti3d вы-
зывают перераспределение заряда между основ-
ными и неосновными спинами, что приводит к
большему заполнению неосновных спиновых со-
стояний Ti. Это означает наличие индуцирован-
ного магнитного момента атомов Ti, направлен-
ного антипараллельно магнитному моменту Fe,
где состояния с основным спином (по определе-
нию) больше заняты, чем состояния с неоснов-
ным спином. В случае графиков плотности состо-
яний STO/Fe наблюдается схожая ситуация:
энергия 2p-орбиталей атомов кислорода (рис. 5е)
расположена ниже энергии Ферми, и также нет

хорошего перекрытия 2p-орбиталей с орбиталями
Fe3d (рис. 5д) и Ti3d (рис. 5г). Плотности состоя-
ний атомов Ti3d, Fe3d и O2p гетероструктур
STO/Co и BTO/Co показаны на рис. 6. В случае
STO/Co электронные взаимодействия атомов,
находящихся на границе, характеризуются силь-
ной связью между 3d-орбиталями Co (рис. 6б) и
2p-орбиталями O (рис. 6в). Из графика также вид-
но, что связь между Co3d и O2p намного сильнее,
чем перекрытие Ti3d- (рис. 6а) и Co3d-орбиталей.
Для плотности состояний атомов Ti3d (рис. 6г),
Fe3d (рис. 6д) и O2p (рис. 6е) гетероструктуры
BTO/Co аналогичны утверждения, указанные
выше. Также связь между Co3d- и O2p-орбиталя-
ми намного сильнее, чем между Ti3d- (рис. 6а) и
Co3d-орбиталями. Это и является причиной того,
что в случае кобальта не наблюдается изменения
намагниченности в различных атомарных слоях,
в отличие от гетероструктур с железом.

Для изучения эффекта обратной магнито-
стрикции была выбрана гетероструктура BTO/Fe.
Начиная с 4 Å, соответствующих параметру ре-

Таблица 3. Значения магнитного момента, приходящегося на атом железа, в зависимости от параметра а тетра-
гональной решетки гетероструктуры BTO/Fe

a, Å 4.0 3.9 3.8 3.7 3.6 3.5
Магнитный момент, приходящийся на атом Fe, μB 3.18 2.08 2.97 3.02 2.03 2.55

Рис. 5. Разрешенный по атомам спектр плотности состояний для а – Ti, б – Fe, в – O в гетероструктуре BTO/Fe,
г – Ti, д – Fe, е – O в гетероструктуре STO/Fe (г–е). Пунктиром обозначен уровень Ферми.
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Рис. 6. Разрешенный по атомам спектр плотности состояний для а – Ti, б – Fe, в – O в гетероструктуре BTO/Co,
г – Ti, д – Fe, е – O в гетероструктуре STO/Co (г–е). Пунктиром обозначен уровень Ферми.
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шетки объемного BaTiO3, решетка сжималась с
шагом 0.1 Å в плоскости xy и подвергалась струк-
турной оптимизации с сохранением параметров.
Результаты представлены в виде табл. 3. Видно,
что незначительно уменьшается средний магнит-
ный момент, приходящийся на атом ферромагне-
тика, однако очевидной зависимости обнаружено
не было. Более того, поскольку вычисления про-
исходили при дополнительных напряжениях в
структуре, хорошей сходимости и, соответствен-
но, полностью релаксировавших структур полу-
чено не было. Этот факт может сказываться на ре-
зультатах вычислений. Таким образом, требуется
более детальное изучение этого вопроса, что бу-
дет проделано в дальнейшем.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Исследованы строение, электронные и маг-
нитные свойства гетероструктур ферромагне-
тик/сегнетоэлектрик на примере Fe/BaTiO3,
Fe/SrTiO3, Co/BaTiO3, Co/SrTiO3. Было выявле-
но, что строение зависит от типа ферроэлектрика,
используемого в гетероструктуре. Так, например,
кобальт вызывает сильные структурные искаже-
ния, связанные со смещением бария и титана.
В совокупности эти искажения приводят к воз-
никновению поляризации, направленной от гра-
ницы раздела вглубь сегнетоэлектрика. Было по-
казано, что магнитные свойства гетероструктур
также различны: гетероструктуры с кобальтом не

проявили никаких особенностей – магнитные
моменты распределены однородно по толщине
ферромагнетика; в гетероструктурах BTO/Fe и
STO/Fe они нетривиально распределены, что
требует дальнейшего изучения. Наконец, было
обнаружено, что приложенное напряжение и, как
следствие, магнитострикция в плоскости, парал-
лельной границе раздела, не изменяют значитель-
ным образом распределение намагниченности в ге-
тероструктуре BTO/Fe. Полученные результаты со-
гласуются с имеющимися в литературе данными и
будут использованы в дальнейшем.

Исследования структур на основе титаната ба-
рия выполнены при поддержке Российского на-
учного фонда (грант № 21-72-10178), структур на
основе титаната стронция – в рамках госзадания
ФИЦ КазНЦ РАН. Вычислительные ресурсы
предоставила Лаборатория компьютерного ди-
зайна новых материалов и машинного обучения
Казанского федерального университета.
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