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!"#" 纳米线中外延应力导致的铁磁性

曾长淦4

（中国科学技术大学物理系- 合肥微尺度物质科学国家实验室- 合肥- 0.1105）

摘- 要- - 对在 67（888）表面沿着 9 88
:
1 ; 方向外延生长的单斜 <767 纳米线进行研究，结果发现，虽然块体单斜

<767 相是反铁磁性，其纳米线却在 011 = 以下表现出强铁磁有序& 每个 <7 原子的磁矩为 1& 2 !> & 密度泛函计算揭示

外延产生的晶格压缩使类派尔斯反铁磁基态失稳，从而稳定实验观察到的铁磁性&
关键词- - 纳米磁性，纳米线，外延应力，密度泛函计算
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- - 由于在技术上有非常多的应用，对固体中强磁

性的研究一直是磁学研究的重点& 然而从物理内涵

来讲，强磁性比较单调沉闷& 物理学家更感兴趣的是

各种弱磁性的材料，因为它们蕴含更丰富的物理机

制，并且可能导致一些新颖物相的出现& 人们希望能

够理解其中的自旋相互作用以及自旋与其他自由度

（如轨道、电荷、晶格振动等）的相互作用，从而可以

优化设计出集成度更高、能耗更低、速度更快的物理

器件& 比如，高温超导体的母体化合物磁性为反铁磁

性，但经“电子”或“空穴”掺杂后，长程反铁磁性被

抑制，一种新颖的弱磁序 : 短程自旋涨落占主导& 这

种短程自旋涨落被认为是和高温超导电磁紧密相关

的，很有可能是电子配对产生超导的根源& 让人惊讶

的是，最近在一些弱铁磁性材料（如 V670，?H?,0）［8］

中，发现在低温下超导性竟然能够和铁磁性共存，这

与以前人们的认识大相径庭& 其中的超导电子配对

机理仍不完全清楚，但可能与弱铁磁性的涨落有关&
当材料尺度缩小到纳米尺寸时，由于尺寸效应、

表面效应等而常常表现出迥异于体相的性质& 可以

预料，磁性材料，甚至是强磁性材料，当尺寸降到纳

米级别时，将呈现不同于体相的丰富多彩的现象& 强

铁磁性材料 <7 通常为体心立方结构，居里温度高达

8131 =& 然而在 B’（811）表面外延生长的 <7 超薄膜

则为面心立方结构，而且其磁性随薄膜厚度变化而

改变，可以出现不同的磁性有序相，如反铁磁性，低

自旋和高自旋铁磁性［0］& 表面效应对纳米尺度的磁

性影响非常大：反铁磁材料（如 A)W，BGW）的纳米颗

粒由于表面存在没有被抵消的同方向自旋而表现出

剩余的铁磁性；甚至体相为非磁性的 TL 纳米颗粒也

能出现铁磁有序，这是因为 TL 纳米颗粒的某些晶面

（如（811）面）上 的 局 域 态 密 度 得 到 增 强，满 足

X"G,7H 判据，从而稳定表面的铁磁有序［.］&
在某些具有复杂相互作用的弱磁性材料中，铁

磁序和反铁磁序相互竞争，两者的基态能量相差很

小，其中一方以微弱优势取胜，从而使该体系表现为
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这一方的弱磁性有序- 因此即使施加很弱的外场也

极 有 可 能 使 其 转 变 为 另 一 磁 性 相- 比 如 对 于

456.7"，铁磁序和反铁磁序基态的能量差别非常

小，反铁磁序胜出- 最新的计算表明，只要施加约

8491 的静压就能使其转变为铁磁序，并且已经被单

晶块材的高压实验所证实［’］-
对于低维纳米体系，如果外延生长在晶格不完

全匹配的衬底上，低维纳米体系内将产生衬底施加

的外延应力- 对于等效于静压的外延压缩应力场，一

个自然而然的问题就是：能否通过它来调控弱磁性

纳米结构的磁性基态呢？本文主要介绍作者在纳米

线磁性研究方面的工作进展：实验发现体相为弱反

铁磁 性 的 单 斜 :545 纳 米 线 可 以 外 延 生 长 在 45
（888）表面；由于外延产生的压缩应力，此纳米相出

现长程铁磁序［;］-
块体单斜 :545 为反铁磁性，其晶格参数为：!

< 88- &’=，" < "- >’=，# < ’- >’=，! < 8%"- ;8?，

奈尔温度为 "’% @- 图 8 是中子衍射实验在 8;% @ 时

测得的磁性结构，这种相当复杂的自旋结构揭示了

其反铁磁性是复杂自旋相互作用竞争的结果- 我们

期待外延应力可以对 :545 纳米相的磁性进行调

制-

图 8! 单斜 :545 体相在 8;% @ 时的磁性结构- 大圈和小圈分别

代表 :5 和 45 原子，空圈和实圈分别表示原子位于 $ < % 平面

和 $ < A B $ 平面

在干净的 45（888）表面沉积 :5，然后退火到

C$%?6，就可以得到自组织生长的单斜 :545 纳米

线- 图 $（1）是大范围的扫描隧道显微镜（ DEF）图

像- :545 纳米线沿着 45 G 88
H
% I 方向生长，这是因为

图 $! （1）$ 单层 :5 蒸发到 45（888）表面，然后退火到 C$%?6 形

成纳米线的 DEF 图像，尺寸为;%% 3J K ;%% 3J；（A）:545 纳米线

1 H 2 截面的高分辨 DELF 图像

单斜 :545 的 " 轴（" < "- >’=）与 45 G 88
H
% I 方向

（周期为’- %=）晶格匹配的缘故- 为了更准确地得到

外延纳米线的晶格常数，我们利用扫描透射电子显

微镜（DELF）测量，成功地获得原子分辨的图像（图

$（A））- 从该图像中可以看出，纳米线的结构确实是

单斜结构，1 H 2 面的晶格常数也可以被确定，其中 !
<（8%- ; M %- 8）=，# <（;- % M %- 8）=，! < 8%"- #?
M %- $?- 我们发现，# 与 ! 和体相中的对应值差别不

大，但 ! 值差异很大- 这表明在沿 ! 轴方向存在很大

的外延应力（ N 8%O）- 电子能量损失谱（LLPD）对

位于 #%& 5Q 的 :5 P 边和位于 8$8# 5Q 的 45 P 边的

分析也表明，在纳米线中，化学组分 :5 B 45 比例为

8：8，误差大约为 8%O - 综合 DELF 和 LLPD 结果，我

们可以毫无疑义地确定这些外延纳米线为单斜晶系

:545 相-

图 "! 纳米线样品零场剩余磁化强度和场致磁化强度随温度的

变化（测量时磁场位于平面内，插入图是 ; @ 时平面内和垂直于

平面的磁滞回线）

通过超导量子干涉器件（DRSTU）测量，我们对

样品进行了磁性分析，结果如图 " 所示- 令人惊讶的

是，这些体相反铁磁性的单斜 :545 纳米线竟然是
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图 3- 计算的铁磁和反铁磁基态能量差随晶格常数 ! 和 " 的变化（左边和右边的实心圆圈分别代表纳米

线中和体相中的晶格常数位置）

铁磁性的& 从磁化强度随温度的变化曲线看，零场剩

余磁矩在 011 4 左右趋于零，而场致磁化强度却要

到 051 4 才消失& 这两者的不一致可能源于各向异

性很强的纳米线间的磁性耦合& 居里温度应介于

011 4 和 051 4 之间& 从磁滞回线可以得出 5 4 时每

个 67 原子的磁矩为 1& 2 !8 & 如果只有表面原子才存

在铁磁性耦合，那么平均每个 67 原子的自发磁矩将

非常小，低于 1& 9!8 & 而实验观测的磁矩接近 9 !8，

因此这不可能只是表面效应导致的结果，而应该是

真正的整体铁磁性，即纳米线中所有的 67 原子磁矩

都是铁磁性耦合的&
前面提到，对于有复杂竞争相互作用的体系，其

电子结构和磁性对晶格变化敏感& 而结构分析表明

纳米线中有压缩外延应力，特别是沿 ! 方向晶格常

数相比体相减小了大约 91: & 这很有可能是产生铁

磁性的原因& 为了验证这点，我们进行了第一性原理

的局域密度泛函计算& 对于弛豫后的体相单斜 67;7
结构，铁磁性和反铁磁性存在微妙的平衡，反铁磁基

态仅仅比铁磁基态每个原胞低 1& 19< 7= 而占优& 这

与体相的实验结果相符，也证实单斜 67;7 是弱反

铁磁性的&
为了验证纳米线铁磁性的来源，我们固定 ! >

91.& 59?，让 # 完全弛豫，进一步计算了铁磁和反铁

磁基态能量差随晶格常数 ! 和 " 的变化，如图 3 所

示& 结果说明，单斜 67;7 的磁性基态确实对晶格常

数很敏感，特别是沿 ! 轴方向压缩非常有利于稳定

铁磁性& 对于纳米线确定的晶格常数（! > 91& 5@），

计算表明铁磁性明显占优，与 ABCDE 实验结果完全

一致& 在此晶格常数位置，计算的每个 67 原子平均

磁矩为 9& ./ !8，稍大于实验观测值& 另外对晶格的

仔细考察发现，只有体相的晶格是稳定的& 这说明纳

米线中压缩晶格的稳定是衬底施加应力的结果& 为

了理解为什么晶格压缩能稳定铁磁有序，我们还计

算了铁磁相和反铁磁相的态密度& 对于不同晶格常

数 !，铁磁相的态密度基本相似，而反铁磁相的态密

度却强烈依赖于 ! 值$ ! 值很大时，费米面上下的 .F
特征峰都得到增强，而费米面的 .F 特征态密度却被

耗尽，基本为零& 这说明类派尔斯机制是稳定体相反

铁磁性的原因& 而减小 ! 值将增强 # G F 轨道杂化，

抑制 67 原子的磁矩，从而使铁磁性更稳定&
综上所述，单斜 67;7 纳米线可以自发地外延

生长在 ;7（999）表面，磁性不同于体相的反铁磁性，

表现为铁磁性& 结构表征和理论分析表明，铁磁性起

源于外延生长产生的压缩应力& 这一发现揭示体材

料中的复杂竞争相互作用，很有可能导致其纳米相

可以被调制出与体相迥异的性质，从而为功能纳米

材料和器件的探索提供新的思路&
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