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비스무스 텔루라이드는 고전적인 열전물질인 동시에 실용적으로도 가장 많이 사용되고 있는 상온 열전소

자 응용 물질 중의 하나이다. 최근 Topological Insulator 에 대한 관심과 함께 비스무스 텔루라이드계열 합금, 

특히 자성 도핑 된 텔루라이드계 물질에 대한 실험 및 이론적 관심 또한 증가하고 있다. 

본 이론연구에서는 전이금속원자로 자성 도핑 된 비스무스 텔루라이드에 대하여 관심을 갖고, 그 원자구조 

및 전자구조 변화와 이에 따른 자성 상변화를 알아보기 위하여 범함수론에 입각한 제일원리 전자구조 계산을 

수행하였다. 이를 위하여 all-electron FLAPW (Full- potential linearized augmented plane-wave) 방법(1)을 이용

한 GGA 교환상호작용 퍼텐셜을 채택하였으며, atomic force 계산을 통해 도핑 후의 원자구조를 최적화하였다. 

도핑 된 자성원자가 비스무스 원자를 치환하는 경우와 약한 반데르발스 작용을 하는 두 텔루라이드 원자층 

사이의 공간으로 삽입되는 경우의 두 가지 서로 다른 도핑 유형에 대하여 강자성 및 상자성 total energy 계산을 

통하여 자성 상변화에 따른 안정성을 연구하였다.

계산을 통하여 두 가지 서로 다른 도핑 유형 모두에 대하여 강자성상태가 상자성상태보다 에너지적으로 

더욱 안정된 상태임을 보았으며, 그 안정성은 자성물질이 비스무스를 치환하여 들어간 도핑의 경우에 더욱 강

화됨을 알 수 있었다. 또한 텔루라이드 원자 층 사이로 삽입되어 들어간 도핑의 경우와 비교하여, 치환된 도핑

의 경우에 자성원자의 스핀자성모멘트가 40% 정도 크게 향상되는 것으로 나타났다. 
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