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Rh 위층의 자성이 Au(001) 표면층의 완화에 미치는 영향
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1. 서 론
d 전자를 가진 전이금속의 표면층은 일반적으로 표면에서 안쪽으로 완화된다는 것이 실험적으로나 이론적

으로 알려져 있다. 최근의 보고된 계산 결과의 예를 들면, Au(001)에서 표면층과 그 다음 층과의 간격이 2.41% 
[1]나 1.52 % [2] 만큼 줄어드는 것으로 되어 있다. 

한편, Au나 Ag 등 귀금속은 다른 물질과의 상호작용이 작기 때문에 3d나 그 표면층 위에 3d 나 4d 비자성 

금속의 얇은 층을 올리면 자성을 발현하게 될 가능성이 높을 것으로 생각되었다. 실제로 Ti 이나 V 등의 3d전
이금속이나 Ru, Rh 등의 4d 전이금속 단층을 Au나 Ag(001) 표면 위에 얹었을 때 위층 물질에 따라 0.5 에서 

2 보어마그네톤의 자기모멘트를 가진다고 계산되었다[3].
여기서는, Au(001) 위에 Rh 단층을 얹었을 때 Rh단층의 자성이 Au(001) 층들의 완화에 미치는 영향을 전자

구조 계산 결과를 이용하여 검토하고자 한다.

2. 계산과정 및 방법
먼저, Rh 위층이 없는 순수한 Au(001) 층들의 완화정도를 알기 위해 7층으로 이루어진 Au 판 모형을 고려

하였으며 격자상수는 fcc 구조를 가지는 Au의 덩치 격자상수 값을 이용하였다. 층간 완화를 계산하기 위해, 
FLAPW 방법[3]에 원자힘 계산을 더하여 계산을 수행하였다. Rh위층의 자성이 Au 표면층의 완화에 미치는 

영향을 검토하기 위해 자성상태와 비자성상태에 대한 계산을 수행하였다. 교환상관 퍼텐셜로는 Hedin- 
Lundqvist 의 L(S)DA 를 이용하였다.

3. 결과 및 논의
순수한 Au(001) 7층 판에서, 중간 층을 제외한 다른 모든 층들에서 표면에 수직한 방향의 완화를 고려하여 

원자힘 계산을 통해 층간 간격의 변화를 계산한 결과를 보면, 표면(S)층과 그 아래 (S-1) 층 사이의 간격은 덩치

상태의 값 (3.855 a.u.) 에 비해 2.35% 줄어든 3.764 a.u 였다. (S-1) 층과 (S-2) 층 사이의 간격은 3.860 a.u. 
로 덩치상태에 비해 0.14% 늘어났다. (S) 층과 (S-1) 층 사이의 간격이 덩치의 경우에 비해 줄어든다는 결과는 

참고문헌 [1]과 [2]의 결과와 부합하지만 (S-1)층과 (S-2)층의 간격이 다소 늘어난다는 것은 참고문헌 [2]의 결

과와 부합한다.
Rh 위층의 영향이 Au 밑층 들의 완화에 주는 영향을 알아보기 위해 Au(001) 표면층 사걱형 가운데 위에 

Rh 원자가 위치한 11층으로 이루어진 판에 대해, 상자성 상태와 강자성 상태에 대한 전자구조 계산과 함께 

층들의 완화를 계산하였다. 그 결과 상자성 상태나 강자성 상태 모두에서 순수한 Au 판에서와는 달리, Au 표면

층이 바깥쪽으로 완화되어 나갔으며, 완화되어 나간 정도는 강자성상태의 경우 약 0.1 a.u. 로 싱자성상태의 

경우보다 미세하게 컸다. Rh 위층의 완화정도는 상자성 상태의 경우가 강자성 상태에 비해 0.01 a.u 정도 Au 
표면층 쪽에 가까워지는 결과를 얻었다. 이러한 결과는 Rh 위층이 강자성상태나 상자성 상태 모두에서 Au 표
면층을 바깥으로 잡아당기는 효과를 주며, Rh 위층이 자성을 가짐에 따라 Au 표면층과 극미하게 밀치는 효과

를 준다고 해석할 수 있다. Rh 위층의 원자 당 자기모멘트는 0.79 보어마그네톤으로 표면 층 완화를 고려하지 
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않은 Bluegel 등의 계산결과 [3]와 거의 일치한다.
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