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The half-metallicity and magnetism of the (001) surfaces of (AlP)1/(CrP)1 

superlattice
 

were investigated by means of FLAPW (Full-

potential Liniarized Augmented Plane Wave) method. We considered four types of (001) surface termination, i.e., Al(S)-, Cr(S)-,

P(S)Al(S-1)- and P(S)Cr(S-1)-term systems. We found that only Cr(S)-term system maintains the half-metallicity at the surface as only

this system has the calculated magnetic moment of integer number of bohr magnetons. The magnetic moment of Cr(S) atom in the

system was 3.02 µB which was increased from the bulk value by the effects of band narrowing and increased spin-splitting at the

surface. The electronic density of states of the P(S) atom in the P(S)Al(S-1)-term showed very sharp surface states due to the broken pz

bonds at the surface. We found there is still a strong p-d hybridization between the P(S) and Cr(S-1) layers in the P(S)Cr(S-1)-term

which causes a considerable increase of magnetic moment of P(S) atom.
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덩치상태에서 반쪽금속성을 나타내는 (AlP)1/(CrP)1 초격자계에서 (001) 표면의 자성과 반쪽금속성에 대해 FLAPW (Full-

potential Liniarized Augmented Plane Wave) 방법을 이용하여 연구하였다. (001) 표면이 나타나는 Al(S)-, Cr(S)-, P(S)Al(S-1)-

및 P(S)Cr(S-1)-term 계 등 모두 네 가지 표면계를 고려하였다. 계산결과 Cr(S)-term 계만 정수배의 보어마그네톤의 자기모멘트를

가져 표면에서 반쪽금속성이 유지됨을 알았다. 이 계에서 표면 Cr 원자의 자기모멘트는 띠좁힘과 스핀분리의 증가 등의 표면효

과로 인해 덩치상태에 비해 증가한 3.02 µB였다. P(S)Al(S-1)-term 계에서 표면 P(S)층의 상태밀도는 pz 상태의 국소화로 인해 매

우 예리한 표면상태의 봉우리를 보여 주었으며, P(S)Cr(S-1)-term의 경우 P(S)층과 Cr(S-1)층 사이에 큰 혼합이 존재하였고, 그

결과 P(S)층의 자기모멘트는 −0.33 µB이었다.

주제어 : (AlP)1/(CrP)1 초격자계, 표면자성, 반쪽금속성, 전자구조 계산

I. 서 론

1983년에 de Groot 등이 반호이슬러 구조의 NiNbSn[1]에

서 반쪽금속성을 처음 발견한 이래 반쪽금속에 대한 관심이

증대되어 왔다. 반쪽금속물질은 전자들 중 한 방향의 스핀은

금속성을 띠고 다른 쪽 스핀은 부도체적 성질을 가지는 강자

성 물질로서 스핀트로닉스에 다양한 응용성을 가지고 있다.

스핀트로닉스 소자에서 일부는 아직 반도체를 이용하여야 하

기 때문에 반도체와 접합을 이루는 반쪽금속물질도 반도체에

부합하는 구조 즉 호이슬러나 반호이슬러 구조의 반쪽금속 물

질이 더 큰 관심의 대상이 되어왔다. 이 중 Co나 Fe, 그리

고 Mn 등 3d 자성전이금속 기반의 호이슬러 물질[2]이 높은

큐리온도와 큰 자기모멘트를 가지기 때문에 주목을 받았으며,

철이나 크롬 산화물[3, 4] 등도 반쪽금속성을 가진다는 것이

실험 및 이론적 결과로 제시되었다.

이러한 상황에서 대부분의 반도체 물질이 가지는 섬아연광

구조(zinc-blende; ZB)를 가지는 반쪽금속물질 개발을 위한
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연구가 진행되었는데 이 중 최초로 발견된 물질은 Akinaga

등[5]이 발견한 CrAs이다. 이들은 전자구조 계산을 통해 ZB

구조의 CrAs가 반쪽금속성을 가진다는 것을 먼저 확인한 다

음, 분자다발쌓기(molecular beam epitaxy; MBE) 방법을 이

용하여 박막상태의 CrAs를 합성하였다. 이 후 CrP나 CrTe

등[6, 7] 전이금속과 V나 VI족으로 이루어진 pnitides 나

chalcogenide 화합물도 반쪽금속성을 가진다는 것이 발견되

었다.

이후 새로운 반쪽금속을 발견하기 위한 전자구조계산 연구

의 결과, 다양한 물질에서 반쪽금속성이 나타남을 알게 되었

다. 이 중 특이한 것은 ZB 구조를 가지는 IIA-V 화합물인

CaP, CaAs, CaSb와 CaN 등[8, 9]과 ZB AB(A=Ca, Sr,

Ba; B=N, P, As, Sb) 화합물 등[10]에서도 반쪽금속성이 발

견되었는데, 이들 화합물들은 전이금속을 포함하지 않기 때문

에 d0 또는 sp 반쪽금속이라 부른다. 이 후 다양한 sp 반쪽

금속들이 전자구조계산을 통해 발견되었는데, 예를 들자면 ZB

구조나 암염 구조의 SrC와 BaC 및[11, 12] 암염구조를 가진

NaN과 KN[13] 등이 있다.

최근들어 두 종류의 sp 반쪽금속이 초격자구조를 이루고 있

을 때의 전자구조 계산도 수행되고 있다. Song 등[14]은 ZB

구조의 CaX(X=N, P, As)와 YX(Y=Al, Ga, In)이 (001)면으

로 초격자를 이룬 (CaX)1/(YX)1 초격자에서 전자구조 계산을

한 결과 이들 아홉 가지 초격자 조합 모두가 1 µB의 자기모멘

트를 가지는 반쪽금속임을 확인하였다. 또한 Marbet 등[15]은

Al1 − xCrxP의 화합물과 (AlP)1/(CrP)1 및 (AlP)1/(CrP)3계에 대

해 FP-LMTO(full-potential linear muffin-tin orbital) 방법으

로 전자구조를 계산한 결과 Al0.875Cr0.125P, Al0.75Cr0.25P,

Al0.5Cr0.5P는 각기 3, 6, 3 µB을 갖는 반쪽금속이며 (AlP)1/

(CrP)1 및 (AlP)1/(CrP)3는 각기 3 µB을 갖는 반쪽금속임을

보였다.

본 연구에서는 (AlP)1/(CrP)1 초격자계에서 (001) 표면에

대한 전자구조를 계산하여 그 표면계가 반쪽금속성을 유지하

는지 여부와 원자별 상태밀도를 검토하여 이들 계의 전자구

조에 대한 이해의 폭을 넓히고자 한다.

II. 연구 방법 및 모형

(AlP)1/(CrP)1 초격자계에서 (001) 표면에 대한 전자구조를

계산하기 위해 Al이나 Cr 원자로 끝나는 두 가지 표면과 P

원자가 표면에 있고 표면 밑층에 각기 Al 원자나 Cr 원자가

놓인 두 표면계를 포함하여 모두 네 가지 표면계를 고려하였

다. 이들 표면계를 각기 Al(S)-term, Cr(S)-term, P(S)Al(S-

1)-term 및 P(S)Cr(S-1)-term으로 나타내기로 한다. 표면의 전

자구조를 계산하기 위해 판 모형을 채택하였으며 Al(S)-나

Cr(S)-term의 경우는 각기 Al과 Cr 원자가 가운데 층에 놓인

9층의 판을 구성하였고, P(S)Al(S-1)-이나 P(S)Cr(S-1)-term

계는 각기 Al(S)- 및 Cr(S)-term 계의 양 끝에 P 원자 층을

붙인 11층의 판을 구성하였다. 덩치상태의 격자상수는

Merabet 등[15]이 계산한 5.27 A(= 9.95886 a.u.)로 잡았기에

표면계의 2차원 격자상수는 이 값의 1/ 인 7.04191 a.u.이다.

본 연구에서는 FLAPW(Full-potential Liniarized Augmented

Plane Wave)[16] 방법을 이용하여 전자구조 계산을 하였는데

이 방법에서는 효율적 기저함수 구성을 위해 물질 내 공간을

원자핵을 중심으로 한 MT(Muffin Tin) 구 영역과 그 사이

영역으로 나누게 되는데 MT 구내에서는 구면조화함수를 기

저로 택하고 사이 영역에서는 평면파를 기저로 하고 이들을

결합하여 보강평면파를 구성한다. 본 계산에서는 MT 구의 반

지름으로 Cr 원자는 2.2 a.u., Al과 P 원자는 각기 2.1 a.u.로

택하였다. 이들 값은 흔히 택하는 값보다 좀 작은데 이는

Merabet 등이 계산한 격자상수가 작기 때문이다. 사용된 기

저함수의 수는 각 계에서 원자당 150개 정도로 잡았고, k-점

의 수는 못줄이는 브릴루앙 영역에서 25개를 택하여 이 각

점들에 대해 Kohn-Sham 방정식[17]을 풀어 에너지 띠를 구

하였다. 이때 전하밀도와 스핀밀도가 각각 2.0 × 10−4 e/a.u.3

이하로 되는 경우에 자체충족 수렴조건을 만족하는 것으로 간

주하였다.

PBE 형태[18]의 함수로 교환상관 퍼텐셜을 나타내는 일반

기울기 근사(Geralized Gradient Approximation; GGA)를 취

하였고, 핵심전자들에 대해서는 디락 방정식을 고려하는 완전

상대론적 취급을 하였으며[19] 원자가전자들은 준상대론적으

로 취급하였다.

III. 결과 및 논의

먼저 각각의 계에 대해 계산한 총 자기모멘트를 보면,

Al(S)-, Cr(S)-, P(S)Al(S-1)- 및 P(S)Cr(S-1)-term 계의 경우

에 각기 5.31, 12.00, 4.89, 6.10 µB로서 총 자기모멘트가 보

어마그네톤의 정수배를 가지는 Cr(S)-term 계만 반쪽금속성을

가진다고 할 수 있다. 이는 Rahman 등[20]이 계산한 CrP

(001)의 결과와도 부합하는데, 이들의 계산결과도 역시 Cr로

끝나는 표면은 반쪽금속성을 유지하나 P 원자로 끝나는 표면

계는 반쪽금속성이 깨졌다.

이러한 점은 각기 Fig. 1~4에 주어진 원자별 상태밀도를

통해 확인할 수 있다. Fig. 2에 주어진 Cr(S)-term의 경우를

보면 Cr(C)층부터 P(S-1)층이나 Cr(S)층까지 모두 소수스핀

상태밀도에서 페르미 에너지를 가운데 둔 에너지 간격을 보

이고 있다. P(S-1)층과 P(S-3)층의 상태밀도를 보면 거의 비

슷하나 소수스핀상태밀도에서 −2~−3 eV에 갈라진 세 개의 예

2
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리한 봉우리를 볼 수 있는데 이는 표면층에 가까워서 생긴

국소화 상태로 보인다. Cr(C)와 Cr(S)층의 상태밀도를 비교하

며 보면 Cr(S)층에서는 전형적인 표면효과로 띠좁힘이나 스

핀분리가 증가한 모습을 보이고 있다. Cr(C)층의 다수스핀상

Fig. 1. Atom-projected spin-polarized density of states (DOS) for the

atoms of the Al(S)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The spin-

down DOS values are multiplied by a negative number, and the Fermi

levels are set to zero.

Fig. 2. Atom-projected spin-polarized density of states (DOS) for the

atoms of the Cr(S)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The spin-

down DOS values are multiplied by a negative number, and the Fermi

levels are set to zero.

Fig. 4. Atom-projected spin-polarized density of states (DOS) for the

atoms of the P(S)Cr(S-1)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The

spin-down DOS values are multiplied by a negative number, and the

Fermi levels are set to zero.

Fig. 3. Atom-projected spin-polarized density of states (DOS) for the

atoms of the P(S)Al(S-1)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The

spin-down DOS values are multiplied by a negative number, and the

Fermi levels are set to zero.
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태밀도에서 −1 eV와 −3 eV 부근에 있는 두 개의 봉우리를

Cr(S)층의 경우와 비교해보면 −3 eV 부근의 봉우리는 Cr(S)

층에서는 높이가 낮아졌고, −1 eV의 봉우리는 띠폭이 좁아지

면서 하나는 높고 하나는 작은 두 개의 예리한 봉우리로 되

었다. 또한 Cr(C)층에서 약 3 eV였던 스핀분리가 Cr(S)층에

서는 약 4 eV로 증가하였다. 이러한 결과로 Cr(S)층의 자기

모멘트가 Cr(C)의 경우에 비해 상당히 증가하리라고 예상할

수 있는데, Table II에 주어진 원자별 자기모멘트의 계산결과

를 보면 Cr(C)층의 자기모멘트는 Merabet 등[15]의 계산결과

인 2.59 µB와 비슷한 2.64 µB인데 비해 Cr(S)층의 값은

3.02 µB로 증가하였다. 또한 Cr(S)층의 s, p, d의 전자수를 보

면 p-전자수가 Cr(C)층의 0.24개 보다 줄어든 0.13개로서 이

역시 표면효과로서 표면층에서 p 전자가 진공 영역 쪽으로

흩어져 나갔기 때문이다.

Fig. 1에 주어진 Al(S)-term 계의 상태밀도를 보면 Al(C)

나 P(S-3)층은 거의 반쪽금속성을 유지하고 있으나 Cr(S-2)층

부터 반쪽금속성이 깨짐을 알 수 있다. Al(S)층에서 페르미

에너지 이하에서 다수와 소수스핀상태를 비교하여 보면 소수

상태스핀이 극히 미세하게 많음을 알 수 있는데 실제로

Al(C)층에서 0.05 µB였던 자기모멘트가 Al(S)층에서 −0.01 µB

이 되었다.

Fig. 3에 주어진 P(S)Al(S-1)-term 계의 상태밀도를 보면

가운데 Al(C)와 P(S-4)층은 반쪽금속성을 유지하고 있으나

Cr(S-3)층부터 반쪽금속성이 훼손되고 있음을 알 수 있다.

P(S)층의 상태밀도를 보면 다수스핀의 경우 −0.7 eV에서, 소

수스핀의 경우 −0.7 eV과 −1.0 eV에서 예리한 표면상태가 생

김을 알 수 있다. 이는 표면에서 끊어져 댕글링 본드가 된

pz 상태가 국소화되었기 때문으로 보인다. P(S)층의 각운동량

별 전자수를 보면 역시 p 전자수가 가운데 층이나 P(S-2)층

의 값인 1.97개에서 1.78개로 줄어들었다. 표면 P(S)층의 자

기모멘트는 P(S-4)나 P(S-2)층에 비해 음의 값쪽으로 다소 증

가한 −0.11 µB이었다.

Fig. 4에 주어진 P(S)Cr(S-1)-term 계의 상태밀도를 보면

가운데 층인 Cr(C)층부터 P(S-2)층 까지는 반쪽금속성을 유

지하고 있고 Cr(S-1)층부터 반쪽금속성이 깨져 있다. 이 계의

P(S)층의 상태밀도를 P(S)Al(S-1)-term 계의 P(S)층과 비교하

여 보면 띠좁힘 효과가 다소 작으며 봉우리의 상태밀도 값도

작다. P(S)층의 상태밀도를 Cr(S-1)층과 비교하며 보면 이와

비슷한 양상을 보여주고 있는데 이는 표면이 생성되었더라도

P(S)층과 Cr(S-1)층 사이에는 여전히 큰 p-d 혼합이 존재하기

Table I. l-Decomposed electrons within muffin-tin spheres of the atoms in Al(S)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The values of magnetic

moments (MMs) calculated for the atoms are also given.

Atom s (↑/↓) p (↑/↓) d (↑/↓) Total (↑/↓) MM [µB]

Al(S) 0.60 (0.30/0.30) 0.38 (0.19/0.19) 0.07 (0.03/0.04) 1.05 (0.52/0.53) −0.01

Al(C) 0.50 (0.26/0.24) 0.56 (0.29/0.27) 0.11 (0.06/0.05) 1.19 (0.62/0.57) −0.05

Cr(S-2) 0.25 (0.14/0.11) 0.23 (0.12/0.11) 3.91 (3.18/0.73) 4.43 (3.46/0.97) −2.49

P(S-3) 1.19 (0.59/0.60) 1.97 (0.94/1.03) 0.07 (0.05/0.02) 3.24 (1.59/1.65) −0.06

P(S-1) 1.20 (0.60/0.60) 1.92 (0.91/1.01) 0.08 (0.06/0.02) 3.21 (1.57/1.64) −0.07

Table II. l-Decomposed electrons within muffin-tin spheres of the atoms in Cr(S)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The values of magnetic

moments (MMs) calculated for the atoms are also given.

Atom s (↑/↓) p (↑/↓) d (↑/↓) Total (↑/↓) MM [µB]

Cr(S) 0.21 (0.13/0.08) 0.13 (0.07/0.06) 3.99 (3.77/0.22) 4.34 (3.98/0.36) −3.62

Cr(C) 0.25 (0.14/0.11) 0.24 (0.13/0.11) 3.92 (3.26/0.66) 4.44 (3.54/0.90) −2.64

Al(S-2) 0.51 (0.27/0.24) 0.56 (0.30/0.26) 0.11 (0.06/0.05) 1.19 (0.63/0.56) −0.06

P(S-3) 1.19 (0.59/0.60) 1.98 (0.94/1.04) 0.07 (0.05/0.02) 3.24 (1.59/1.65) −0.07

P(S-1) 1.19 (0.59/0.60) 1.98 (0.94/1.04) 0.06 (0.05/0.01) 3.25 (1.59/1.66) −0.07

Table III. l-Decomposed electrons within muffin-tin spheres of the atoms in P(S)Al(S-1)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The values of

magnetic moments (MMs) calculated for the atoms are also given.

Atom s (↑/↓) p (↑/↓) d (↑/↓) Total (↑/↓) MM [µB]

P(S) 1.26 (0.63/0.63) 1.78 (0.79/0.89) 0.04 (0.02/0.02) 2.97 (1.44/1.53) −0.10

P(S-2) 1.21 (0.60/0.61) 1.95 (0.91/1.04) 0.07 (0.05/0.02) 3.23 (1.56/1.67) −0.11

P(S-4) 1.19 (0.59/0.60) 1.97 (0.94/1.03) 0.07 (0.05/0.02) 3.24 (1.58/1.66) −0.07

Al(S-1) 0.51 (0.26/0.25) 0.57 (0.29/0.28) 0.11 (0.05/0.06) 1.20 (0.61/0.59) −0.02

Al(C) 0.50 (0.26/0.24) 0.56 (0.29/0.27) 0.11 (0.06/0.05) 1.19 (0.62/0.57) −0.04

Cr(S-3) 0.26 (0.14/0.12) 0.23 (0.12/0.11) 3.92 (3.16/0.76) 4.43 (3.43/1.00) −2.43
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때문으로 보인다. Table IV에 주어진 P(S)층의 자기모멘트는

덩치상태에 비해 그 절대값이 상당히 증가한 −0.33 µB로서

Rahman 등[20]이 계산한 CrP(001)에서 P 원자로 끝나는

(001) 표면계에서 P 표면원자의 자기모멘트인 −0.55 µB와 비

교할 만하다. Cr(S-1)층의 자기모멘트는 덩치상태라 할 수 있

는 Cr(C)층의 2.56 µB보다 줄어든 2.05 µB를 가졌다.

IV. 결론 및 요약

(AlP)1/(CrP)1 초격자계에서 (001) 표면의 전자구조와 자성

그리고 반쪽금속성에 대해 FLAPW 방법을 이용하여 탐구하

였다. (001) 표면으로 끝나는 모든 계를 고려하기 위해

Al(S)-, Cr(S)-, P(S)Al(S-1)- 및 P(S)Cr(S-1)-term 계 등 네

가지 표면계를 생각하였다. 계산결과 Cr(S)-term 계만 12 µB

의 자기모멘트를 가져 표면에서 반쪽금속성이 유지됨을 알았

다. 이 계에서 표면 Cr원자의 자기모멘트는 덩치상태라 할 수

있는 가운데 Cr층의 값인 2.64 µB에 비해 증가한 3.02 µB를

가졌다. 이는 전형적인 표면효과인 띠좁힘과 스핀분리의 증가

때문이다.

Al(S)-term의 경우 p-전자의 흩뜨림으로 인해 표면에서 반

쪽금속성이 깨졌으며 그 자기모멘트는 −0.01 µB의 미세한 음

의 값을 가졌다. P(S)Al(S-1)-term 계에서 표면 P(S)층의 상

태밀도는 pz 상태의 국소화로 인해 매우 예리한 표면상태의

봉우리를 보여 주었으나 자기모멘트는 −0.11 µB이었다.

P(S)Cr(S-1)-term의 경우 P(S)층의 상태밀도와 Cr(S-1) 상태

밀도를 비교하여 보면 두 상태밀도가 비슷한 모양을 하고 있

어 이 두 층사이에 여전히 p-d 혼합이 존재함을 알았고 그

결과 P(S)층의 자기모멘트는 덩치상태에 비해 절대값이 상당

히 커진 −0.33 µB이었다.
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Table IV. l-Decomposed electrons within muffin-tin spheres of the atoms in P(S)Cr(S-1)-terminated (AlP)1/(CrP)1(001) system. The values of
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Cr(C) 0.25 (0.14/0.11) 0.24 (0.13/0.11) 3.91 (3.22/0.69) 4.42 (3.49/0.93) −2.56

Al(S-3) 0.50 (0.26/0.24) 0.56 (0.29/0.27) 0.11 (0.06/0.05) 1.20 (0.62/0.58) −0.04


