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Determination of the structural, electronic, and magnetic properties of the magnetically doped bismuth-telluride alloys are drawing lots of

interest in the fields of the thermoelectric application as well as the research on magnetic interaction and topological insulator. In this study,

we performed the first-principles electronic structure calculations within the density functional theory for the Gd doped bismuth-tellurides

in order to study its magnetic properties and magnetic phase stability. All-electron FLAPW (full-potential linearized augmented plane-

wave) method is employed and the exchange correlation potentials of electrons are treated within the generalized gradient approximation.

In order to describe the localized f-electrons of Gd properly, the Hubbard +U term and the spin-orbit coupling of the valence electrons are

included in the second variational way. The results show that while the Gd bulk prefers a ferromagnetic phase, the total energy differences

between the ferromagnetic and the antiferromagnetic phases of the Gd doped bismuth-telluride alloys are about ~1 meV/Gd, indicating that

the stable magnetic phase may be changed sensitively depending on the structural change such as defects or strains.

Keywords : ferromagnetic, magnetic phase stability, thermoelectric, electronic structures calculation, spin-orbit coupling effect,

magnetic doping
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대표적 열전물질인 비스무스 텔루라이드에 자성원자를 도핑한 합금에 대한 구조 및 전자적 그리고 자기적 성질에 관한 연구는

고효율 열전물질의 개발이라는 목적뿐만 아니라 특이한 자기적 상호작용 규명 및 위상절연체 분야에서도 큰 관심을 끌고 있다.

본 연구에서는 희토류 원자로서 매우 국소화된 f 전자를 갖는 Gd이 Bi을 치환하여 도핑된 비스무스 텔루라이드 합금의 자성 안

정성을 밀도범함수론(Density Functional Theory)에 입각하여 제일원리적으로 연구하기 위하여 모든 전자(all-electron) FLAPW

(full-potential linearized augmented plane-wave) 방법을 이용하여 전자구조 계산을 수행하였다. 전자간 교환-상관 상호작용은 일

반기울기 근사법(Generalized Gradient Approximation)을 도입하여 계산하였으며, 국소화된 f 전자를 기술하는 데 필요한 Hubbard

+U 보정과 스핀-궤도 각운동량 상호작용은 제2 변분법적 방법을 이용하여 고려하였다. 계산 결과, 강자성 안정성을 보이는 Gd

덩치계와 다르게 이 합금은 강자성과 반강자성의 총에너지 차이가 ~1 meV/Gd 정도의 아주 작은 값으로 얻어져서, 그 자성 안정

성은 결함이나 strain 등에 의한 구조변화에 민감하게 의존하여 변할 수 있음을 알 수 있었다. 특히 Gd 스핀자기모멘트는 덩치에

서의 값에 비해 감소하였고, Gd에 가장 가까운 Te에 유도 자기모멘트가 형성되는 것으로 미루어 Te를 매개로 한 자성상호작용

이 자성 안정성을 결정하는 데에 중요한 역할을 하는 것으로 예측할 수 있었다.

주제어 :강자성, 자성 안정성, 열전효과, 전자구조 계산, 스핀궤도 상호작용, 자성도핑
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I. 서 론

절연체에 자성원소를 도핑한 합금의 자성 안정성 및 자성상

호작용의 메카니즘 규명은 스핀트로닉스(Spintronics) 연구의

중요한 주제로서, 1992년 InAs에 자성원소인 Mn을 도핑한 물

질에서 홀-매개에 의한 강자성(hole-mediated ferromagnetism)

이 보고된 이후 활발히 연구되었다[1]. 주로 Si, Ge 및

(In,Ga)As 등의 III-V 족 뿐 아니라 II-VI 반도체에 이르기

까지 다양한 호스트(host)에 3d 천이금속(transition metal)을

희박하게 도핑한 자성반도체(DMS, dilute magnetic semi-

conductor)에 대한 방대한 실험 및 이론 연구 결과가 발표되

었다[2]. 그러나 상온 응용이 가능한 수준의 높은 Curie 온도

를 갖는 homogeneous single crystalline DMS의 생성을 제

한하는 요소들 - 이를테면 자성원소가 기존 호스트의 원소를

치환하지 않고 원자간(interstitial) 위치로 도핑되어 들어가는

것을 선호하거나 또는 제한적인 자성원소들의 융해도

(soluability)로 인하여 일정 수준 이상의 도핑레벨에 이르면

자성원소들이 호스트 내에 고르게 분포하지 않고 국소적인 덩

어리로 존재하는 등 - 에 의하여 오랜 연구에도 불구하고 실

용화 단계로까지 발전하지 못하였던 것도 사실이다.

최근에 이와 유사한 물질로서 새로이 자성 안정성 및 자성

상호작용 연구의 관심의 대상이 되고 있는 것이 3d 천이금속

또는 희토류 원소로 자성도핑 된 비스무스 chalcogenides 합

금이다. 호스트인 비스무스 텔루라이드와 셀레나이드는 전통

적이면서도 현재까지도 가장 널리 사용되고 있는 열전

(thermoelectric) 물질이다. 사용되지 못하고 버려지는 열을 열

전소자를 통하여 재활용하여 환경 및 에너지 문제를 극복하

고자 하는 최근의 노력은 전통적인 열전물질들의 열전효율을

개선하려는 고효율 열전물질의 개발 연구로 이어져왔다. 대표

적인 노력의 하나로 열전효율을 향상시키기 위하여 물질의 전

기전도도를 향상시키는 동시에 열전도도는 감소시키는 것이

효과적임이 알려진 이후로, 상이한 포논 전달 성질을 갖는 물

질간의 초격자 등 이질적 구조(heterostructures)의 형성 또는

무거운 원소의 도핑을 통하여 소위 포논막음(phonon

blocking) 효과로 열효율을 높이려는 연구가 집중적으로 이루

어졌다[3, 4]. 이 가운데 특히 자성원소가 도핑된 비스무스

텔루라이드와 셀레나이드에서 강자성 및 3차원 체적 위상절

연체(TI, Topological Insulator) 고유의 디락-형태(Dirac-like)

의 전자구조가 보고되면서 자성 및 위상절연체 연구자들의 주

목을 끌었다[5-8]. 다 채워지지 않은 d 밴드를 갖고 덩치에서

자성을 띠는 3d 천이금속인 Fe, Co, Ni을 비롯하여 DMS에

서도 강자성을 주는 데에 효과적인 도핑원소로 알려졌던 Mn

과 Cr 등이 도핑원소로 연구되었으며, 그 가운데 Fe, Cr 및

Mn이 도핑된 비스무스 텔루라이드/셀레나이드에서 강자성 안

정성, 디락-형태 전자구조 및 덩치 밴드갭 사이의 위상 표면

상태(Topological Surface State)의 이동에 의한 밴드갭 열림

등이 보고되었다[9-11].

반면 Gd 또는 Ce 등의 희토류 원소를 도핑한 합금의 자성

및 위상절연체 관련 연구는 상대적으로 최근에야 발표되고 있

다. GdBiTe3 박막에서 강자성 안정성과 quantum anomalous

Hall 상태가 제일원리계산을 통하여 예측되었으나[12], 실험

적으로는 Bi을 치환해 들어가는 Gd의 융해도에 한계가 있음

이 지적되고 있으며, Bi1.98Gd0.02Se3 덩치합금과 비평형적으로

키워진 x < 0.4인 Bi2 − xGdxTe3 박막 등에서 모두 상자성

(paramagnetic)이 보고되는 등[13, 14] magnetic long-range

order는 실험적으로 쉽게 관측되고 있지 않다. 그러나 7개의

unpaired 4f 전자를 갖는 Gd의 경우 천이금속에 비하여 큰

자기모멘트를 갖는다는 점과 +3가의 Bi를 치환하여 들어가는

도핑원소로서 주로 +2가를 갖는 천이금속들은 자기적

impurity로서의 역할과 전하도핑의 효과가 혼재되어 보이는

반면 +3가의 Gd은 순수한 자기적 impurity의 효과만을 기대할

수 있다는 점에서 자성 및 TI 연구 측면에서는 매우 흥미로운

자성도핑이 아닐 수 없다. 특히 매우 최근에 Bi2 − xGdxTe3

의 x~0.09 부근에서 상자성에서 반강자성(antiferromagnetic)

으로의 자성상변화가 예측되어 관심 끈 바 있다[15]. 이원합

금 Bi2Te3와 Gd2Te3는 덩치계에서 각각 rhombohedral과

orthorhombic structure의 서로 다른 결정구조를 가지는데, 이

두 합금을 반씩 섞어서 같은 Bi와 Gd composition을 갖는

강자성 rhombohedral 합금을 만들 경우, 수직방향의 strain으

로 격자상수 c가 변화하면 금속-비금속 상변화가 유도될 수

있음이 보고되어 있기도 하다[16].

이에 본 연구에서는 강하게 국소화 되어있는 f 전자띠를 갖

는 대표적인 희토류 원소인 Gd이 비스무스 텔루라이드

(Bi2Te3)에 치환 도핑된 덩치 합금 Bi2 − xGdxTe3에 대한 제일

원리 전자구조계산을 수행하여 구조 최적화 및 자성 안정성

을 포함한 자기적 성질을 연구하고, 이에 대한 +U, 스핀-궤

도 각운동량 상호작용, 그리고 도핑 레벨 의존성에 대하여 논

의하였다.

II. 계산방법

Bi2 − xGdxTe3 덩치계로서 x = 1, 1/3, 그리고 1/6의 세가지

도핑레벨을 갖는 합금의 전자구조와 자성 안정성을 FLAPW

방법[17]을 채용하여 제일원리적으로 계산하였다. DFT에 기

반한 Kohn-Sham 방정식을 자체충족적 되먹임법으로 풀어서

기저상태의 고유값과 고유상태를 구하였으며 이 때 전자간 교

환-상관 상호작용을 나타내는 퍼텐셜은 가장 일반적으로 사

용되는 PBE-GGA[18]로 근사하여 기술하였다. 상대적으로 강
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하게 국소화 되어있는 Gd 4f 전자간 쿨롱퍼텐셜은 +U 접근

법을 통해 Hubbard term을 추가하여 보완하였으며, 이를 위

하여 우리는 Gd에 적당한 값으로 알려진 U = 7.7 eV, J = 0.7

eV를 사용하였다[19, 20]. 핵심전자(core electrons)는 Dirac

방정식을 직접 풀어서 완전 상대론적으로 취급하였으며, 원자

가전자(valence electrons)들은 준상대론적으로 취급하여 스핀-

궤도 각운동량 상호작용(SOC, Spin-Orbit Coupling)을 제 2

변분법적 접근법(the Second Variational Approach)으로 계산

에 포함하되 역시 자체충족적인 되먹임법으로 계산하였다[21].

호스트 물질인 Bi2Te3 덩치계는 150 meV 근방의 작은 에

너지 밴드갭을 가지면서 고대칭 k-point 방향에서 벗어난 위

치에 다중의 밴드 극대점/극소점을 보이는 절연체로서 이러

한 실험치와 유사한 밴드갭과 전자구조를 얻기 위해서는

Screened Exchange LDA와 같은 보완적인 교환-상관 상호작

용 퍼텐셜이 유용함이 알려져 있으나[22], 테스트 계산 결과

우리가 관심을 갖는 구조 최적화와 자성 및 자기적 상태 안

정성 등에는 큰 영향을 주지 않는 것으로 확인되어 이 연구

에서는 채용하지 않았다. 파동함수는 원자 주위의 머핀 틴

(MT, muffin tin) 영역과 그 사이의 격자틈새(interstitial) 영

역으로 나누어 각각 다른 형태의 기저함수를 이용하여 기술

한다. Bi과 Gd은 3.0 a.u. 그리고 Te는 2.4 a.u.의 반지름을

갖는 원으로 MT 영역을 잡고, 이 MT 영역 안에서는 Lmax =

8의 각운동량 절단값을 채택한 구면격자조화함수(spherical

lattice harmonics)로 전개하였으며, 격자틈새영역에서는 원자

당 약 100개의 보강평면파 기저함수를 사용하도록하는 에너

지 차단값을 사용하였다.

한편 호스트인 Bi2Te3를 육방격자(hexagonal lattice)로 나타

내었을 때 수평격자상수(in-plane lattice constant) a와 수직

격자상수(perepndicular lattice constant) c의 실험값은 각각

원자단위(atomic unit)로 a = 8.28 a.u.와 c = 45.56 a.u.로 알려

져 있다[23]. Gd 자성도핑의 경우 도핑 원자의 큰 사이즈로

인하여 호스트 물질의 대체 원자 종류에 따라 기존 원자 위

치 뿐 아니라 및 격자 상수의 변화가 나타날 수 있고 그와

관련된 연구 결과들이 발표되어 있으나[24], 이 계산에서는

모든 합금에서 격자상수 a와 c 값을 호스트 Bi2Te3의 실험값

으로 고정시키고 Gd을 치환 도핑한 후, 모든 원자에 작용하

는 원자힘을 계산하여 힘이 무시할 만큼 작은 값이 될 때까

지 원자를 이동하여 평형위치를 얻는 방법으로 구조를 최적

화하였다.

III. 결과 및 논의

우리는 비교를 위하여 우선 실험적 격자상수 값을 갖는

Gd 덩치의 강자성과 반강자성의 총에너지 차이 ΔE = EAFM−

EFM(meV/Gd)를 GGA+U와 GGA+U+SOC를 채용하여 계산

한 결과를 Table I에 나타내었다. Gd 덩치의 자성 안정성의

제일원리적 계산은 오랜 기간에 걸쳐 논란의 대상이 되어왔

는데, 일찌기 hexagonal 구조에서 LDA와 GGA 계산결과 강

자성이 반강자성보다 낮은 에너지를 갖는다는 보고는 이후에

원자형태근사(ASA, Atomic Shape Approximation)의 부정확

성에 의한 것임이 지적되었고, 정확한 계산을 통해 실험과 일

치하는 강자성의 안정성 및 4f의 채워진 majority 스핀 밴드

와 비어있는 minority 스핀 밴드의 위치 등의 전자구조는

+U 보정을 채택하여야 얻어진다고 알려져 있다[19, 20].

Table I에 보인 우리의 계산 결과에서 보듯이, SOC를 포함했

을 때와 포함하지 않았을 때 모두 ΔE 값이 양수로 얻어져서

강자성 상태가 반강자성 상태보다 에너지가 낮아 더 안정함

을 알 수 있었으며, SOC을 고려한 경우에 강자성 안정성이

조금 더 증가하는 것으로 나타났는데, 이러한 경향은 Table I

에 보였듯이 기존의 다른 계산과도 일치한다. Gd 덩치의 경

우에는 자성에 결정적 역할을 하는 4f 밴드가 극단적으로 원

자핵에 국소화 되어 주변의 다른 밴드와의 겹침이 거의 없는

경우로서, 그 자기적 상호작용은 주로 RKKY(Ruderman-

Kittel-Kasuya-Yodsida) 기작으로 설명되는데, 이 경우 Gd 원

자 사이의 거리(dGd-Gd)가 증가함에 따라 자성상호작용의 크기

가 변할 뿐 아니라 강자성과 반강자성이 교대로 안정화 될

수도 있다. 또한 뒤에서 계산 결과를 논의하게 될 비스무스

텔루라이드 안에 Gd이 도핑된 합금에서도, 가장 큰 도핑레벨

인 50% Gd 치환 도핑의 경우라도 순수한 Gd 덩치일 때와

비교하여 dGd-Gd가 증가하게 된다. 따라서 우리는 Gd 덩치의

격자상수를 실험값보다 증가시켜가며 ΔE를 계산하여 보았는

데, 약 23%의 격자상수의 증가를 통해 dGd-Gd가 실험값인

6.76 a.u.로부터 증가하여 8.28 a.u.가 되었을 때에도(이 dGd-Gd

값은 뒤에 논의될 Bi2 − xGdxTe3 합금의 x = 1와 1/3인 경우의

dGd-Gd 값과 유사하다) 에너지 차이 값 ΔE = 55 meV를 얻어,

강자성 안정성이 유지됨을 알 수 있었다.

Fig. 1에는 강자성 Gd 덩치의 에너지 밴드와 상태밀도

(DOS, density of states)를 GGA+U+SOC로 계산한 결과를

Table I. Comparison of the present and other results of the total

energy difference between the antiferromagnetic (AFM) and the

ferromagnetic (FM) configurations, ΔE = EAFM − EFM in meV/Gd,

using different exchange correlation potentials for the Gd bulk.

ΔE = EAFM − EFM in meV/Gd

This work Others

GGA+U 54.99 -

GGA+U+SOC 77.33 70.93 [20]

LDA+U - 63 [19].00

LDA+U+SOC - 78.62 [20]
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나타내었다. SOC가 포함된 계산의 경우에는 스핀이 더 이상

잘 정의된 양자수가 아니므로 두 스핀 채널이 완전히 구분되

지는 않으나, SOC 채택 이전의 파동함수와의 겹침을 고려하

여 스핀 majority와 minority 밴드로 나누어 논의할 수 있다.

Fig. 1의 결과는 (i) 완전히 채워진 4f majority 스핀 밴드가

페르미 에너지(EF, Fermi level) 아래로 약 −10 eV 부근에

위치하며, 전혀 채워지지 않은 4f minority 스핀 밴드가 EF

위로 약 2.5~3 eV 부근에 위치하고 있음을 보여주며 (ii) 페

르미 에너지 주변에는 주로 6s-5d character의 hybridized 밴

드가 위치해 있음을 보여준다. +U 효과는 두 4f 스핀채널의

밴드 간격을 크게 증가시키는 것으로 나타났으며, 특히 4f

minority 밴드가 GGA에서는 EF 걸쳐서 위치하여 부분적으로

점유되는 밴드로 계산됨으로써 반강자성 안정성의 잘못된 결

과를 주었던 것에 반하여[20], +U 보정에 의하여 EF의 위쪽

으로 멀리 이동하여 점유되지 않음으로써 강자성 안정성의 옳

은 결과를 주는 것을 알 수 있었다. 반면, 그림에서 보이는

hybridized 6s-5d 밴드의 약 1 eV 정도의 스핀 분리는 최근

에 스핀- 및 각도-분해 광전방출 실험을 통해 얻어진 값인

0.9 eV과도 잘 일치하는 결과인데[25], 이 값은 GGA 밴드에

서도 나타나는 것으로써, +U 보정에 의한 영향은 거의 받지

Fig. 1. (Color online) The calculated band structure along the high

symmetry directions (left) and the total- and the orbital projected-

DOS for the ferromagnetic Gd bulk within the GGA+U with the spin-

orbit coupling (SOC). Note that the spin is not a good quantum

number after the SOC is included and thus the majority and minority

spin states appear together.

Fig. 2. (Color online) The atomic structures of Bi2 − xGdxTe3 bulk alloys considered in this calculation with x = 1 (a), 1/3 (b), and 1/6 (c). There are

two Gd atoms, Gd1 and Gd2, in one unit-cell to represent AFM configuration, which are shown in the black color. Note that in the AFM

configuration, the spins of Gd1 and Gd2 align in an antiparallel orientation.
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않는 것으로 나타났다. 한편 SOC의 주된 영향은 에너지적으

로 축퇴되었던 상태들을 분리하는 효과로 나타났는데, 특히

4f 밴드는 그 영향이 뚜렷하여 밴드폭(bandwidth)이 크게 증

가하는 것을 볼 수 있었고, EF 근처의 5d 밴드에서도 이로

인한 밴드 퍼짐(dispersion)에 작은 변화가 관찰되었다.

본 계산에서 채택한 Gd이 Bi을 치환 도핑한 Bi2 − xGdxTe3

합금의 x = 1, 1/3, 그리고 1/6에 대한 원자구조를 Fig. 2에

나타내었다. 강자성과 반강자성의 계산을 위하여 한 unit cell

당 두 개의 Gd 원자(Gd1과 Gd2)을 갖도록 잡았으며, 그림

에 검은 색으로 나타낸 Gd1과 Gd2의 스핀 방향이 강자성일

때에는 평행하게, 그리고 반강자성일 때에는 반평행하게 정렬

하게 된다. 반강자성일 경우 반평행한 스핀 배열을 갖는

Gd1-Gd2 원자간 거리는 8.29(x = 1과 1/3일 때) 및 16.57

(x = 1/6일 때) a.u.으로 주어진다. 이러한 형태의 합금에서 도

핑되어 들어간 Gd이 균일하게 분포함을 선호하는지 아니면

Gd끼리 덩어리(cluster)를 지어 분포함을 선호하는지, 그리고

반강자성의 경우 어떤 스핀배열을 갖는지 등은 실험적으로 잘

알려져 있지 않다. 본 연구에서 각 Gd composition에 대하

여 Fig. 2에 보인 원자와 스핀구조는 계산의 편의성을 위해

채택하였으며, 각 composition에서 우리가 채택한 구조보다

에너지적으로 더욱 안정한 구조가 있을 수 있음을 밝혀둔다.

특히 x = 1/3과 1/6 합금은 그림에서 알 수 있듯이 in-plane

방향으로 강자성의 Gd 평면들이 형성되어 있고 반강자성의

경우에는 이 강자성 Gd 평면들이 수직방향을 따라 스핀-업과

스핀-다운으로 교대로 배열되는 특별한 스핀구조이다.

이들의 강자성과 반강자성의 에너지 차이 ΔE의 계산 결과

를 Table II에 보였다. 계산 결과를 보면 x = 1의 경우는

ΔE < 0 이므로 반강자성이 안정함을, 그리고 x = 1/3와 1/6의

경우는 양수의 ΔE > 0 이므로 강자성이 안정함을 나타내고

있다. 그러나 ΔE의 절대값이 ~1 meV 정도의 아주 작은 값

임에 주목하면, 우리 계산으로 얻어진 이들 합금의 자성 안

정성은 매우 취약하여, 약간의 구조의 변화 또는 온도 등 환

경의 영향으로도 쉽게 변할 수 있음을 알 수 있다. 이들 ΔE

값은 앞에서 보인 Gd 덩치의 ΔE 값(Table I 참조)에 비해

1/50 정도에 그칠 정도로 매우 작은데, 이러한 약한 자성상호

작용은 Gd-Gd 사이 거리 dGd-Gd가 덩치의 경우에 비해 증가

하면서 RKKY 형태의 자성 상호작용에서 전형적으로 보이는

거리 증가에 따른 자성상호작용의 약화이거나 또는 강자성에

서 반강자성으로 기저상태가 변하는 영역에 위치하는 경우 가

능할 수 있다. 그러나 가능성을 점검해보기 위해서 앞에서 언

급하였듯이 dGd-Gd가 x = 1(또는 1/3)인 합금의 값과 유사한

8.28 a.u.를 갖는 Gd 덩치에 대해 계산해본 결과, 55 meV의

큰 ΔE 값을 얻었으며, 따라서 이러한 설명은 적합하지 않음

을 알 수 있다.

여기에서 주목할 점은 Gd의 가장 가까운 위치에 있는 Te

원자에만 최대 0.04 μB에 달하는 자기모멘트가 유도된다는 것

이다. 반면, Gd 원자의 MT 내의 스핀 자성모멘트는 같은

dGd-Gd 값을 갖는 Gd 덩치에서의 값인 7.26 μB에 비하여 합

금에서는 약 7.04 μB로 감소하는 것으로 나타났다(Table II

참조). 또한 유일하게 반강자성이 안정한 것으로 계산된 x = 1

합금의 경우 강자성 상태에서 Te의 스핀 모멘트가 가장 큰

값을 보였으며 특히 다른 합금의 경우와는 다르게 모두 Gd

과 반평행하게 정렬하는 것으로 확인된다. Te의 매개를 통한

Gd 자기모멘트 정렬의 안정화 기작은 기존의 전이금속을 포

함하는 DMS에서 p-d hybridization과 유사한데[26], d 밴드

에 비하여 f 밴드는 원자핵 근처에 훨씬 강하게 국소화되어

이웃한 원자의 p 밴드와의 overlap이 거의 무시할 수준일 것

으로 예측되기 때문에 흔하지 않은 현상이다. 즉 f 밴드 기반

자기모멘트간의 정렬에 이웃한 Te 원자와의 hybridization 이

중요한 기여를 할 수 있다는 본 연구 결과는 흥미로우며 앞

으로 더 자세한 연구가 필요할 것으로 보인다.

IV. 결 론

대표적인 희토류 원소인 Gd이 치환도핑된 비스무스 텔루

라이드 합금 Bi2 − xGdxTe3(x = 1, 1/3, 그리고 1/6)에 대한 자

성 안정성 및 전자구조를 연구하고 강하게 국소화된 4f 전자

의 상호작용에 대한 +U 보정효과와 스핀-궤도 각운동량 상

호작용(SOC)의 효과에 대하여 알아보고자 범밀도함수론에 입

각한 제일원리 계산을 수행하였다. Gd 덩치의 경우 +U와

SOC를 모두 고려한 경우 강자성 상태가 반강자성 상태와의

에너지 차이 77.33 meV/Gd을 보이며 더 안정된 것으로 나타

났다. 이러한 강자성 안정성은 SOC를 고려하지 않았을 때에

도, 또는 Gd-Gd 원자간 거리를 실험값으로부터 23%까지 증

가시켜 x = 1과 1/3인 합금에서의 값과 같게 하여 계산했을

때에도 유지되는 것으로 나타났다. 반면 Bi2 − xGdxTe3의 총에

너지 계산의 결과, x = 1에서는 반강자성상태가, 그리고 x = 1/

3와 1/6의 경우는 강자성상태가 안정한 것으로 나타났으나 모

Table II. Calculated results of the total energy difference between

the antiferromagnetic (AFM) and the ferromagnetic (FM)

configurations, ΔE = EAFM − EFM in meV/Gd, and the spin magnetic

moments of Gd (mGd) and Te (mTe) Muffin-Tins in μB for the

Bi2 − xGdxTe3 bulk alloys with x = 1, 1/3, and 1/6.

ΔE (meV/Gd) mGd (μB) mTe (μB)

FM AFM FM AFM

x = 1/0 −1.02 7.04 7.05 −0.04 0.01

x = 1/3 −0.94 7.04 7.04 −0.02 0.02

x = 1/6 −3.30 7.02 7.02 −0.01 0.01
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든 경우 강자성과 반강자성의 에너지 차이가 덩치 Gd의 값

과 비교하여 매우 작은 ~1 meV/Gd 정도로 계산됨으로써, 이

합금의 자성 안정성은 매우 취약하여 매우 작은 antisites 등

의 결함이나 strain 등에 의하여 쉽게 변할 수 있음을 확인하

였다. Gd의 가장 가까운 이웃 원소인 Te 원소에 약한 자기

모멘트가 유도되고 Gd의 자기모멘트는 감소하는 것으로 나

타났는데 특히 반강자성 안정성을 보인 x = 1 합금의 경우에

만 Te에 유도된 스핀모멘트의 방향이 Gd의 스핀모멘트와 모

두 반평행한 것으로 나타나, 이 합금의 자성 안정성 결정에

중요한 역할을 하는 것으로 보인다.
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