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Аннотация Ключевые слова 
Двумерные (2D) монослои Януса с зеркальной 
асимметрией обладают исключительными физиче-
скими свойствами. Это означает, что их мож- 
но применять в оптоэлектронных, электронных  
и электромеханических устройствах нового поко-
ления. Проведено первопринципное исследование 
электронных и магнитных свойств 2D-монослоя 
Януса  Fe2I3Br3 в рамках теории функционала плот-
ности. Создана кристаллографическая модель спла-
ва Януса Fe2I3Br3, рассчитана его равновесная струк-
тура и определены электронные, магнитные и ме-
ханические свойства. Показано, что 2D-монослои 
Януса Fe2I3Br3 динамически и термодинамически 
стабильны, о чем свидетельствуют результаты рас-
четов фононных спектров и энергий образования,  
а также демонстрируют полупроводниковую при-
роду. Зонная структура Fe2I3Br3 имеет спин-поляри-
зованное антиферромагнитное упорядочение ши-
риной запрещенной зоны около 1 эВ. Температура 
Нееля составила 75 K. В материалах такого типа 
можно реализовать состояния, которые трудно или 
практически невозможно получить в объемных 
магнитных образцах. Полученные результаты могут 
внести вклад в развитие науки о двумерных функ-
циональных материалах, которые найдут примене-
ние в различных областях наноиндустрии 
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Введение. За последние несколько лет возрос интерес к низкоразмерным 
функциональным материалам, особенно к тем, которые обладают уникаль-
ными физическими свойствами. Среди таких материалов выделяются дву-
мерные (2D) ферромагнетики, мультиферроики и пьезоэлектрики, которые 
демонстрируют впечатляющие физические характеристики [1–3]. Ярким 
примером является монослой трииодида хрома CrI3, который успешно син-
тезирован с помощью методов механического отслоения и является извест-
ным атомарно тонким материалом, обладающим собственным ферромаг-
нетизмом. Современные исследования систем, подобных монослою CrI3,  
в основном сосредоточены на их ферромагнитных свойствах. Ввиду уни-
кальных магнитных характеристик, которые проявляются на наномасштабе, 
такие системы могут стать основой для будущих электронных и наноспин-
тронных устройств [4, 5]. Ключевой аспект для понимания и использования 
2D-магнитов в практических применениях — исследование основных взаи-
модействий, которые формируют их магнитные характеристики [6–10]. 
Кроме того, 2D-материалы, обладающие удивительным сочетанием физиче-
ских, химических и механических свойств, позволяют достичь цели приме-
нения бесконтактного сбора энергии [11–14]. 

Обнаружено, что 2D-монослои Януса с зеркальной асимметрией обла-
дают исключительными физическими характеристиками. Однако 2D-спла-
вы Януса, обладающие собственным магнетизмом, встречаются редко,  
что делает поиск подобных систем одной из ключевых задач исследований 
2D-магнетиков [15–20]. 

Цель работы — представить результаты исследования 2D-материалов 
типа Януса Fe2(XY)3 (XY: I–Br, I–Cl, I–F, Br–Cl, Br–F, Cl–F) со структурой, 
подобной монослою CrI3. Для магнитного полупроводника Януса Fe2I3Br3 
показана динамическая и химическая стабильность. Установлено, что 
Fe2Cl3I3 является 2D-антиферромагнетиком, полупроводником шириной 
запрещенной зоны 1 эВ с критической температурой примерно 75 K. 

Материалы и методы. Расчеты проведены с использованием про-
граммного пакета Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) в рамках ста-
ционарной теории функционала плотности. Для расчетов использован ме-
тод проекционных присоединенных волн (PAW), энергия обрезания плос-
ких волн составила 450 эВ. Численное интегрирование по зоне Бриллюэна 
выполнено на сетке k-точек размером 8 × 8 × 1, построенной по алгоритму 
Монкхорста — Пака [21]. Параметры решетки и атомные позиции оптими-
зированы с использованием метода сопряженных градиентов, крите- 
рии сходимости по энергии и силам установлены равными 1  10–8 эВ  
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и 0,01 эВ/Å соответственно. Псевдовакуумное пространство 20 Å использо-
вано для устранения ложного взаимодействия между периодическими ре-
пликами вдоль кристаллографической оси c. Для учета сил Ван дер Ваальса 
применен метод Гримме (DFT-D3) с функцией демпфирования Бекке — 
Джонсона [22, 23]. Для расчета распределения плотности состояний систе-
мы использован метод Гаусса с размытием  = 0,05 эВ. Расчеты проведены 
для гексагональной кристаллической решетки, состоящей из 32 атомов, па-
раметры кристаллической решетки a = b = 6,8, c = 22,3. Методом заряда 
Бейдера [24] определены валентности и типы связей между атомами. Для 
описания электронной структуры соединения использована функция элек-
тронной локализации 21ELF  (  — безразмерный индекс локализа-
ции относительно однородного электронного газа). 

Результаты. Структурные, магнитные и электронные свойства. Ре-
зультаты анализа графика парциальных плотностей состояний атомов Fe,  
I и Br (рис. 1) в 2D-системе Fe2I3Br3 показали, что доминирующую роль  
в формировании магнитных моментов на атомах играет гибридизация  
3d-орбиталей железа и 2p-орбиталей йода с примесью 2p-орбиталей брома. 

 

Рис. 1. Плотность состояний системы Fe2I3Br3 (нулевой уровень Ферми) 
 
С использованием программного пакета VESTA смоделирована 

структура кристаллической решетки (рис. 2, а) исследуемого соединения 
Fe2I3Br3 с обозначениями атомов каждого элемента (рис. 2, б), а также за-
рядовая (рис. 2, в) и спиновая (рис. 2, г) плотности. 

Для дальнейшего изучения электронной структуры соединения 
Fe2I3Br3 использована специфическая характеристика связей — функция 
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электронной локализации ELF. Она может отображать локализационную 
природу электронов в системе [25]. Аналогично рассчитана валентность 
атомов Fe с использованием метода заряда Бейдера. Первопринципные 
методы вычислений, такие как теория функционала плотности, широко 
применяют для моделирования и анализа многочастичных электронных 
взаимодействий как в молекулярных, так и в твердотельных системах. 
Точное описание этих сложных взаимодействий представляет собой се-
рьезную задачу, интерпретировать полученные энергетические данные 
также сложно. Один из эффективных подходов к решению этой пробле-
мы заключается в разбиении общих свойств молекулы или материала  
на вклады отдельных атомов. 

Рис. 2. Кристаллическая структура 
Fe2I3Br3 (а), обозначения атомов (б), 

зарядовая плотность (значение 
изоповерхности 0,04 e/Å3) (в), 
спиновая плотность (значение 

изоповерхности 0,005 спин/Å3) (г)  
и двумерная карта распределения 
ELF в плоскости квазидвумерного 

материала Fe2I3Br3 (д) 
 

Новаторский метод разбиения предложен Р. Бейдером, который ис-
пользовал плотность заряда для разделения пространственных областей 
внутри молекулярных систем на атомные объемы — бейдеровские объе-
мы. Каждый объем уникален тем, что содержит единственный максимум 
плотности заряда, отделенный от других объемов поверхностями, где 
плотность заряда достигает минимума и перпендикулярна этой поверх-
ности [26]. 
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Метод Бейдера имеет явные преимущества по сравнению с другими 
распространенными методами (например, анализ популяции Маллике-
на), поскольку он основан на плотности заряда — величине, которую 
можно непосредственно измерить или вычислить. Кроме того, при опре-
делении стабильной электронной структуры плотность заряда практиче-
ски не зависит от выбора базисного набора. В этом отношении анализ 
Бейдера более надежен, чем популяционные методы, основанные на вол-
новой функции. Здесь наблюдается уменьшение валентности ионов Fe 
вместе с ковалентностью связей p−d. В результате валентность ионов Fe 
составила 1,26, а валентности ионов I и Br — 0,35 и 0,49. 

Комплексный анализ зарядов Бейдера, электронной плотности  
и функции локализации электронов в 2D-магнетиках позволяет сделать 
вывод о характере и природе магнитного обмена в низкоразмерных со-
единениях [27, 28]. Результаты расчетов ELF для Fe2I3Br3 (см. рис. 2, д) 
указывают на преобладание ионного характера, где электроны локализу-
ются вокруг галогенидов, образуя связи Fe–X. 

Магнитные конфигурации системы. Для анализа магнитных конфигу-
раций системы смоделирована суперъячейка размером 2 × 2 квазидвумер-
ного слоя Fe2I3Br3. На эскизах антиферромагнитной конфигурации Нееля 
(AFM-Неель) (рис. 3, а), ферромагнитной конфигурации (рис. 3, б),  
AFM-зигзага двух конфигураций (рис. 3, в, г), AFM «две полоски» (рис. 3, д), 
AFM-полоски (рис. 3, е), ферримагнитной конфигурации (рис. 3, ж) для 
монослойных решеток Fe2I3Br3 красные и синие стрелки обозначают два 
вида магнитных моментов в противоположных направлениях. С учетом 
энергии рассчитанных систем определено, что конфигурации AFM-зигзаг 
(см. рис. 3, в, г) являются наиболее выгодными и, следовательно, наиболее 
вероятными. 

Обсуждение результатов. Один из важнейших аспектов современ-
ной спинтроники — переход в методе записи информации от традици-
онного транспорта к квантовому [29]. Применяя 2D-магнетики, можно 
достичь предельно возможной плотности записи информации на один 
слой материала. Кроме того, использование антиферромагнитных и аль-
термагнитных 2D-материалов делает их пригодными для высокоплотной 
памяти с минимальными межбитовыми дипольными взаимодействиями 
и высокой частотой срабатывания. Использование новых квантовых ма-
териалов в спинтронных устройствах и изучение того, как квантовые 
эффекты улучшают функциональность устройства, показывают значи-
тельный потенциал для применений в спинтронике в будущем. 
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Рис. 3. Эскизы конфигураций  

AFM-Неель (а), FM (б), AFM-зигзаг 
двух конфигураций (в, г), AFM «две 

полоски» (д), AFM-полоски (е), 
ферримагнитной конфигурации (ж) 
для монослойных решеток Fe2I3Br3 

 

Заключение. Проведено исследование свойств 2D-монослоев Януса, 
в частности 2D Fe2I3Br3, обладающих зеркальной асимметрией. В рамках 
теории функционала плотности создана модель сплава Януса, рассчитана 
его равновесная структура и определены электронные, магнитные и ме-
ханические свойства. Результаты показывают, что монослои Fe2I3Br3  
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являются динамически и термодинамически стабильными полупровод-
никовыми антиферромагнетиками шириной запрещенной зоны около  
1 эВ и температурой Нееля примерно 75 K. Материалы такого типа от-
крывают новые возможности для изучения фундаментальной взаимосвя-
зи между структурными характеристиками и физическими свойствами 
магнитных 2D-систем. Это должно привести к разработке новых опто-
электронных, электронных и электромеханических устройств, а также 
устройств наноспинтроники. 
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Abstract Keywords 
Two-dimensional (2D) Janus monolayers with mirror 
asymmetry have exceptional physical properties. This 
means that they can be used in next-generation opto-
electronic, electronic, and electromechanical devices. 
Thе article presents a first-principles study of the 
electronic and magnetic properties of the 2D Janus 
monolayer Fe2I3Br3 using density functional theory. A 
crystallographic model of the Fe2I3Br3 Janus alloy has 
been created, its equilibrium structure has been calcu-
lated, and its electronic, magnetic, and mechanical 
properties have been determined. It is shown that the 
2D Janus monolayers of Fe2I3Br3 are dynamically and 
thermodynamically stable, as evidenced by the results 
of calculations of phonon spectra and formation 
energies, and also demonstrate a semiconductor 
nature. The band structure of Fe2I3Br3 has a spin-
polarized antiferromagnetic ordering with a band gap 
of about 1 eV. The Néel temperature was 75 K. 
In materials of this type, it is possible to realize states 
that are difficult or practically impossible to obtain 
in bulk magnetic samples. The results obtained can 
contribute to the development of science about two-
dimensional functional materials, which will find 
application in various fields of the nanotechnology 
industry 
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magnets, density functional the-
ory, two-dimensional transition 
metal dichalcogenides, Janus 
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