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Актуальность :

Классическая электроника ограничена физически.

Магноника — новое направление, использующее спиновые 

волны (магноны) вместо электронов.

Квазидвумерные магниты открывают перспективы в:

• Наноэлектронике

• Спинтронике

• Квантовых вычислениях

Исследование магнитных свойств производится с помощью:

• Пакета VASP — Vienna Ab initio Simulation Package (DFT)

• Разработанного программного пакета на основе пакетов Mathcad, MATLAB и библиотеки Matlab-

процедур SpinW

Результатом работы является пакет для расчета спиновых спектров и рассчитанные спектры для трех структур
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Цель — разработка методов и расчет параметров квазидвумерных магнитных соединений.

Задачи:

1. Геометрическая оптимизация атомной структуры соединений.

2. Расчёт электронной структуры в VASP.

3. Извлечение параметров обменных взаимодействий.

4. Расчет спектров в SpinW.

Результаты: 

      Зонные структуры, плотности состояний, спектры магнонов.
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Выбор материалов для исследования
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Выбор материалов для исследования:
низкоразмерные магнетики на основе редкоземельных металлов (например, Ce)
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https://next-gen.materialsproject.org/materials/mp-1025426?formula=CeI3#thermodynamic_stability
https://next-gen.materialsproject.org/materials/mp-1025426?formula=CeI3#thermodynamic_stability
https://next-gen.materialsproject.org/materials/mp-1025426?formula=CeI3#thermodynamic_stability
https://next-gen.materialsproject.org/materials/mp-1025426?formula=CeI3#thermodynamic_stability


3НИУ ВШЭ Московский институт 
электроники и математики им. А. 
Н. Тихонова

Департамент электронной 
инженерии

Москва
2025

Оптимизация (релаксация) структур в VASP

POSCAR – координаты атомов

POTCAR – псевдопотеницалы

KPOINTS – сетка в k-пространстве

INCAR – настройки процедуры релаксации

OUTCAR – результаты расчетов

CONTCAR – оптимизированные координаты атомов
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Оптимизация (релаксация) структур в VASP
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Оптимизация (релаксация) структур в VASP

Materials Project data
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в магнетонах Бора:

mp-1025426:
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Представление результатов исследования (VASP):
Зонная структура:

Плотность состояний:

1) mp-1183849 (1D)

2) mp-1025426 (2D)

3) mp-1545417 (2D)

Все соединения -

широкозонные

полупроводники

1) 2) 3)

1) 2) 3)
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Пакет для расчета спинового спектра на основе библиотеки SpinW

VASP
Abacus SpinW

Равновесная 

конфигурация атомов
Обменные константы Спиновый спектр

Интерфейс

(Mathcad)

Расчеты

(Matlab)
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Интерфейс (Mathcad)
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Расчеты

(Matlab)
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Тестирование пакета

1. Ферромагнитная спиновая  
цепочка со взаимодействием 
между ближайшими соседями:

2. Антиферромагнитная спиновая  
цепочка со взаимодействием 
между ближайшими соседями :

3. Фрустрированная цепочка:
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Тестирование пакета

4. Антиферромагнитная квадратная 
решетка:

5. Ферромагнитная решетка Кагоме со 
взаимодействием в первой координационной 
сфере:

6. Ферромагнитная решетка Кагоме
(со взаимодействием в первых трех 
координационных сферах):
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Тестирование пакета

7. Антиферромагнетик типа Кагоме-1: 8. Антиферромагнетик типа Кагоме-2: 9. Антиферромагнетик Кагоме со 
взаимодействием Дзялошинского-Мории:
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Тестирование пакета

10. La2CuO4: 11. Ba3NbFe3Si2O14: 12. Yb2Ti2O7:
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Представление результатов исследования (mp-1025426):

Связи между спинами в решетке Спектр спиновых волн
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Представление результатов исследования (mp-1545417):

Спектр спиновых волн
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Представление результатов исследования (mp-1183849):

Спектр спиновых волн
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Новизна и практическая значимость

• Впервые для соединений типа CeI3 получены
магнонные спектры.

• Применение современных инструментов (VASP +
SpinW) обеспечивает воспроизводимость и точность.

Возможная практическая значимость:
• Разработка прототипов магнонных логических

устройств и элементов памяти.
• Снижение энергопотребления за счёт отсутствия тока.
• Возможность интеграции в квантовые вычислительные

схемы.
Возможные потребители:
• Исследовательские центры
• Компании по разработке наноэлектроники
• Разработчики квантовых и спинтронных технологий
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Перспективы развития:

Расширение масштабов исследования:
• Применение модели к другим 2D-магнитам (на основе редкоземельных и переходных 

элементов).
Экспериментальное подтверждение:
• Подготовка образцов CeI3.
• Сравнение с экспериментами по нейтронной спектроскопии.
Разработка устройств:
• Использование расчётных параметров в моделях магнонной памяти и логики.
• Интеграция в схемы спинтронных устройств.
Развитие моделей:
• Учет анизотропии, температуры, внешних полей.
• Многоуровневое моделирование: от DFT до макроуровня (например, расчет Tc).
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