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·封面故事·

!" # !$% # !$（114）磁性的第一原理研究

由于现代纳米合成技术的发展，人们可以研制合成各种小尺度人工磁性结构并成功地揭示了多种新奇

的物理现象&这极大地推动了磁性理论和相关技术的发展&巨磁阻的自旋阀结构在计算机硬盘里的应用是过
去十年中磁盘存储量能够每年数倍增长的主因&通信及计算技术的高速发展造成信息量的爆炸并对磁记录
的写、存、读三方面都提出了新的挑战&人们期望从纳米磁学的研究中找到突破并已取得了可喜的进展&阻碍
记录单元不断减小的一个主要瓶颈问题是超小磁结构通常展示所谓的超顺磁性，即在有限温度下的热涨落

使信号稳定性极差& 寻找特别的磁性材料使其具有超大的磁各向异性能是目前基础及应用磁学研究中的一
个很重要的前沿课题&

567 8(9*:*9 的 ;<),=)+! 小组最近用扫描隧道电镜对原子尺度下的超小磁体进行了广泛的研究，并在
>+)<,+<上陆续发表了多篇重要文章&有趣的是，单个原子等小体系是理想的量子自旋系统，所以自旋只能有
有限个取向&同时，?’@是绝缘体，所以从 >A7针尖上隧入的电子可在磁性原子上停留较长时间，便于控
制和观察电子在自旋能级间的跃迁过程& 决定自旋系统行为的哈密顿量及量子态能级依赖于外磁场及磁各
向异性& 通过非弹性隧穿电子激发不同自旋态间的量子跃迁，;<),=)+! 小组发现单个 B< 和 ?C 原子置于
?’@ D ?’（114）衬底上具有很大的磁晶各向异性能& 这给磁记录和量子计算方面的探索提供了广阔的新前
景&
新奇的物理现象的深入揭示通常需要进行广泛的理论探讨& 过去几十年的经验已表明，建筑在密度泛

函理论基础上的第一性原理研究对理解各类磁学问题极有帮助& 例如，.1 年前关于对磁性在表面界面环境
下究竟是否增强的讨论，就是刺激研究金属薄膜乃至纳米材料的现代磁学发展的一个主要动因& 利用自旋
极化的泛函形式及过去几十年发展起来的各种计算程序包，人们已可以对非常复杂的体系进行深入的定量

探讨& 当体系同时具有磁及非磁材料，如将 B<和 ?C原子置于 ?’@ D ?’（114）面上，人们自然会问每种成分各
起什么作用，它们间如何相互影响，能否发现更好的替代物以降低成本并提高性能& 这些问题都可以通过
从头计算得到满意的答案&事实上，密度泛函基础上的全电子方法，如全势缀加平面波（BE8FG）法，可以很
准确地给出大部分过渡金属体系的磁各向异性能和其他磁学性质，包括各种金属单原子、原子对、原子链

等&
一般来讲，人们定量计算各种物理量，并由分析电荷及自旋分布密度，能带和态密度等获得启发& 和

;<),=)+! 小组合作，我们对 ?C D ?’@（114）及很多相关问题做了大量的、系统的研究& 作为一个例子，本期
封面图中所示为在（114）和（441）面上的 ?C D ?’@（114）自旋及电荷密度的等高线图& ?C 明显地和邻近的 @
原子相互作用并引起了在邻近 @原子周围的 #H型磁化& 然而，这种感应磁化在 ?’ 原子区很快消失&由于 ?C
I @ 和 ?C I ?’ 间的相互杂化毕竟没有通常 ?C I ?C 杂化强，致使 ?C 的 : 态变得相当窄，促使磁各向异性
能大幅度地增强&这是因为磁各向异性取决于在费米面附近态间的自旋轨道耦合相互作用&从二级微扰论的
角度，也就是减小了能量附加项的分母&
当然，密度泛函理论基础上的第一性原理磁学研究尚处于快速发展阶段& 很多新问题的提出，如用光、

电、磁、温度、压力等多种手段交互控制材料的磁学和其他物理性质，磁的动力学及输运性质，促使新的算

法不断被提出和更新&程序的不断优化和完善，配合硬件设备的日益强大的功能，已使很多复杂的实际问题
得到有效的解决&可以想见，第一性原理方法作为强有力的研究和开发工具，对磁学与相关领域的开拓具有
越来越关键的影响&

（美国加州大学欧文分校物理系- 武汝前- 曹觉先）
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