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ComAln(m + n 6 6)团簇的结构和磁性理论研究∗
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采用密度泛函理论中的广义梯度近似 (DFT-GGA)对ComAln(m+n 6 6)合金团簇进行了系统的几何、

电子结构和磁性质研究. 研究结果发现ComAln(m+ n 6 6)团簇最稳定结构倾向于形成Co—Al成键数最多
的构型, 其中的Co—Al二元合金团簇的最稳定结构类似于纯钴团簇. 随着Al原子数的增多, 团簇的平均磁矩
呈线性降低趋势. ComAl(m = 2—5)团簇的总磁矩均比Com+1团簇的小 4 µB, 与实验上对较大CoNAlM团
簇的磁性检测结果获得了很好地符合. ComAln团簇磁性的降低主要归因于非磁性Al元素的掺入以及Al 掺
杂后Co原子的整体自旋极化减弱.
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1 引 言

过渡金属团簇由于其特有的d壳层电子结构,
在磁性存储、催化、光学和生物医疗等领域具有潜

在的应用前景, 受到实验和理论科学工作者的广
泛关注 [1−4]. 近来, 二元过渡金属合金团簇由于
通过改变化学组成和尺寸大小可以调控其物理化

学性质, 获得具有特殊功能的异质纳米材料, 因此
对其电子结构与磁性的研究已成为团簇物理学领

域一个最热门的研究课题 [5−15]. 在众多合金团簇
的理论和实验研究中, Co基合金团簇是磁性物理
学领域最有探索意义的体系之一. 实验方面, Yin
等 [5,6]对CoNMnM , CoNVM , CoNAlM (N 6 60,
M 6 N/3)团簇进行了磁性检测, 发现Co团簇中
掺杂Mn 后磁性提高, 掺杂V 和Al后磁性降低, 而
且磁性的提高不依赖于团簇的成分和大小. 然而遗
憾的是, Stern-Gerlach (SG)磁偏转分子束实验很
难给出团簇几何构型和电子结构的精确信息. 受
最近Stern-Gerlach磁偏转分子束实验的启发, Wu

等 [7]对ConMnm和ConVm(m + n 6 6)团簇的结

构和磁性进行了理论研究, 发现Co-V比Co-Mn更
易结合,且从理论上阐释了Co团簇掺杂Mn后磁性
提高, 掺杂V后磁性降低的本质原因. Lü 等 [8,9]采

用密度泛函方法对Co13−nMn (n = 1, 2, M = Mn,
V和Al)及ConAl (n = 1—8)合金团簇结构和磁
性质进行了研究, 结果表明Co12M和Co11M2合金

团簇的最稳定结构均为高对称的二十面体结构,
在ConAl (n = 1—8)团簇中Al原子均处在团簇原
子拥有最大配位数的位置上, 且Al掺杂后磁性的
变化趋势均与SG磁偏转实验结果相一致. 另外,
理论上对较大掺杂比例的YnAlm (n + m 6 6)和

FenAlm (n+m < 5)团簇也进行了研究, 探索了其
结构特征和磁性起源 [16,17]. 而在我们的知识体系
下, 较大比例掺杂CoAl合金团簇的磁性理论研究
还尚未见报, 本文将对ComAln(m+ n 6 6)合金团

簇进行系统的结构和磁性理论研究, 获得实验上无
法测量的原子局域磁矩、磁序、电子结构等相关信

息, 探究随着Al掺杂的逐渐增多, Co团簇的磁性
变化起源.

∗ 国家自然科学青年基金 (批准号: 21301112)、教育部博士点基金 (批准号: 20131404120001)和山西省自然科学基金 (批准号:
2012021020-1)资助的课题.

† 通讯作者. E-mail: lvjin_sxnu@aliyun.com

© 2014 中国物理学会 Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

133102-1

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.63.133102
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 13 (2014) 133102

2 计算方法

本文所有的计算均是在密度泛函水平下使

用Accelrys公司的Materials Studio DMOL3软件

包完成 [18], 交换相关势采用广义梯度近似 (GGA)
下的PBE [19]函数. 所有计算均是在Fine网格散
点下完成的, 采用带极化函数的双数值原子基组
(DNP)进行全电子计算, 采用默认的 5.5 Å作为截
止半径. 自洽过程以体系的能量和电荷密度分布
是否收敛为依据, 精度均优于 1 × 10−6 a.u., 梯度
和位移的收敛精度优于 0.002 Å和 0.005 Å, 对于能
量的收敛精度优于 1.0 × 10−5 a.u.. 在所有结构优
化,能量和磁性计算中, 5×10−4 a.u.轨道缺省占据
(smearing) 参数被应用. 为了选择对该体系更有
效的计算方法, 我们选用了PBE和PW91两种不

同的方法分别对Co2, Al2及CoAl 团簇的键长、结
合能和局域磁矩作了计算, 计算结果如表 1所示。

用PBE方法计算得到Co2的键长为 2.139 Å, 结合
能为 2.77 eV/atom, 比用PW91方法计算出的结
果更接近键长和结合能的实验值 (2.310 Å 和 1.72
eV/atom) [20]. 两种方法计算出的Al2团簇基态的
键长为 (2.796 Å, 2.794 Å),结合能 (0.834 eV/atom,
0.837 eV/atom)基本相同, 与实验值 (2.56 Å和
0.78 ± 0.08 eV/atom) [21]也都基本相近. 但在对
于CoAl的计算中, 用PBE方法计算得到的结合能
更接近实验值, 且CoAl的结合能 2.12 eV/atom 处
于Co2 (2.77 eV/atom)和Al2 (0.83 eV/atom)的结
合能之间, CoAl的键长为 2.429 Å, 也在Co2的键
长 2.139 Å和Al2的键长 2.796 Å之间. 基于这些数
据考虑, 我们选定了PBE方法.

表 1 Co2, Al2和CoAl团簇的键长、平均结合能 (Eb)、总磁矩 (包括先前的理论计算、实验值和目前两种方法的理论计算)

本工作
理论值 实验值

PBE PW91

Co2 团簇键长/Å 2.139 2.134 2.123 [24] 2.310 [20]

Eb/(eV/atom) 2.77 2.865 2.74 [24] 1.72 [20]

M/(µB/atom) 4 4 4 [24] 4 [20]

Al2 团簇键长/Å 2.796 2.794 2.54 [25] 2.560 [21]

Eb/(eV/atom) 0.834 0.837 0.904 [25] 0.78± 0.08 [21]

M/(µB/atom) 2 2 2 [25]

CoAl 团簇键长/Å 2.429 2.420 2.497 [26] 2.3833± 0.0005 [27]

Eb/(eV/atom) 2.122 2.18 2.131 [28] 1.844± 0.002 [27]

M/(µB/atom) 2 2 2

在考虑团簇的初始几何构型时, 由于随着原
子数的增大团簇几何构型呈数量级的增大, 因
此我们首先基于Co和其他过渡金属以及纯Al团
簇的先前理论研究, 确定了纯Co和Al团簇的低
能量结构, 并选择这些低能量结构作为CoAl团
簇合理的起始构型. 第二步尝试用Al 原子替换
Con+1团簇中不同位置上的Co原子或者是用Co
原子替换Aln+1团簇中的Al原子, 同时还参考了
ConMnm, ConVm, YnAlm, FemAln, (CoxFe1−x)N
和FemAun等团簇设计了一些构型

[7,16,17,22,23]. 按
照这种方式我们构造了大约 150个候选结构, 而且
在没有对称性限制的条件下, 我们放松几何结构来
发现团簇的真正基态几何构型. 最后, 对每个几何
结构, 我们首先允许总磁矩 (自旋度)在DMOL3软

件的自动设置下被优化到最佳状态 (Sz), 接着我们
考虑设置它的近邻态 (Sz ± 2)或更大范围的自旋
态进行再次优化, 这两步可以确保我们所获得的自
旋态是团簇的最低能量态. 最终, 我们对所有可能
的低能量异构体实施了频率计算, 确保它们是真正
的基态结构. 团簇原子的净电荷和局域磁矩通过
Mulliken布居分析来获得.

3 结果与讨论

3.1 团簇的几何结构

ComAln (m + n 6 6) 合金团簇的基态几何

结构、对称性和总磁矩在图 1中列出. ComAln
(m + n = 2)团簇的几何结构已经在计算方
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法中详细描述, 在此不再赘述. 优化得到的

ComAln(m + n = 3)团簇中的基态结构均为平面
三角形结构, 其中 Co3和Al3分别为键长是 2.319
Å和 2.525 Å的正三角形. Co2Al和CoAl2可看为
Co3中Co原子被Al逐个取代的具有C2v对称性的

三角形结构, 其中Co2Al 平衡结构的Co—Al键长

为 2.425 Å, Co—Co键长为 2.203 Å, CoAl2平衡结
构的Co—Al键长为 2.308 Å, Al—Al键长为 2.689
Å. 从键长上看, 可认为Co2Al的结构比CoAl2的
更紧凑, 源于Al原子间的键长远大于Co原子间键
长所致. 在ComAln (m+ n = 3)团簇中, 从Co3到
Al3 总磁矩依次为7, 3, 1, 1 µB, 呈明显下降趋势.

Co2 D h 4 µB

CoAl C v 2 µB

Al D h 2 µB

Al3 D3h 1 µB

Al4 D2h 2 µB

Al6 Dh 14 µB

Al5 D2v 1 µB

Co2Al C2v 3 µB

CoAl2 C2v 1 µB Co2Al2 C2v 4 µB

CoAl3 C3v 0 µB Co3Al3 C2v 4 µB

Co2Al4 C4h 2 µB

CoAl5 C1 2 µB

Co2Al3 C1 1 µB

CoAl4 C4v 1 µB

Co3Al2 C2v 5 µB Co4Al2 C1 8 µB

Co3Al Cs 6 µB Co4Al C2v 9 µB Co5Al Cs 10 µB

Co3 D3h 7 µB Co4 C2v 10 µB Co5 C1 13 µB Co6 Oh 14 µB

图 1 ComAln(m+ n 6 6) 团簇的最稳定结构及其对称性和总磁矩, 蓝色球和粉色球分别代表Co原子和Al原子

Co4的基态结构是键长为 2.337 Å的非平面等
边四边形结构, 具有C2v对称性和4.144◦的二面角,
磁矩为 10 µB, 与Sebetci [29]对Co4构型的计算结

果基本符合, 仅对称性存在微小差别. 其对称性为
Cs, 其中一对键长是 2.21 Å, 另一对为 2.25 Å. 在
确定Co3Al基态结构过程中, 我们尝试在Co4团簇
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最稳定结构的基础上, 用Al原子在不同位置替换
一个Co原子进行能量计算, 但所得Co3Al的构型
均不稳定, 最终我们获得Co3Al团簇的最稳定结构
是具有Cs对称性的四面体构型, 完全不同于Al4
团簇的基态为平面菱形结构. Co2Al2和CoAl3亦
为四面体结构, 分别具有C2v和C3v对称性, 其中
CoAl3的磁矩发生了猝灭, 磁矩为0µB.

ComAln (m+n = 5)团簇中除Al5外均为立体
结构. Co5是具有D3h对称性的三角双锥结构, 磁
矩为 13 µB. 如图 1所示Co4Al, Co3Al2和Co2Al3
均可以看作是用Al原子逐个取代Co5三角双锥构
型中的Co原子, 其对称性分别为C2v, C2v和C1

点群, 总磁矩分别是 9, 5 和 1 µB. 随着Al原子数
的增多, CoAl4团簇转变为C2v对称性的四棱锥结

构, Al5为C2v对称性的平面结构, 二者的磁性均为
1 µB.

ComAln(m + n = 6)团簇中除CoAl5外均为
八面体. 其中Co6和Al6均为具有Oh对称性的八

面体, 键长分别为 2.365 Å和 2.765 Å, 总磁矩分别
为 14和 2 µB. Co5Al, Co4Al2和Co3Al3分别相当
于Al 原子从Co6两端顶点开始逐个取代Co原子,
分别属于Cs, C1和C2v点群, 其磁矩分别为 10, 8
和 4 µB. CoAl5相当于在 5个Al原子组成的三角
双锥体中心加一个Co原子, 对称性为C1, 磁性为 2
µB, 这个结果与Wang等 [28]的计算结果有所差别,
这可能是由于选用的方法及参数设置不同所造成,
Wang等的计算方法交换相关势选用的是PW91,
拖尾效应 smearing参数设置值为 0.001 Hartree (1
Hartree = 27.21 eV).

从以上分析看, ComAln(m + n 6 6)团簇

倾向于形成Co—Al成键数最多的结构, 其中当
m+ n > 4时含钴团簇全部为立体结构, m+ n = 5

中的含钴团簇均倾向于三角双锥结构, m + n = 6

的团簇中除CoAl5外均为八面体. 在这些钴铝二元
合金团簇结构中, 占有Co原子比例大的结构更类
似于纯钴团簇的结构.

3.2 团簇的结合能

我们研究了ComAln(m + n 6 6)团簇最低能

量结构的平均结合能随尺寸大小的变化, 这里
ComAln团簇的平均结合能被定义为

Eb =[nEt(Co) +mEt(Al)

− Et(ComAln)]/m+ n, (1)

其中, Et代表相应团簇和原子的总能量. 从图 2中

可以看出, 在Al原子数相同的情况下, ComAln二
元合金团簇的平均结合能随着原子数目的增大

而增大, 纯Co团簇的结合能要大于相应的纯Al
团簇, 但在原子数固定时, 随着Al 原子数的增
大, 平均结合能逐渐降低, 说明掺杂Al以后团簇
的稳定性下降. 这主要是因为组成合金团簇的
相应体材料内聚能有明显差异, Co体材料的内聚
能 4.39 eV/atom明显大于Al体材料的结合能 3.39
eV/atom [30]. 相应二聚体的实验和理论计算也符
合这一趋势 [20,21,24,25], 我们计算的二聚体结合能
的变化趋势为Co—Co > Co—Al > Al—Al (2.77
> 2.12 > 0.83 eV), 随着CoAl成键数的增大其结
合能逐渐减小.
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图 2 ComAln(m+ n 6 6) 团簇的最稳定结构的平均结

合能随尺寸大小的变化

3.3 团簇的磁性

过渡金属合金团簇的磁性一直是人们研究的

热点. 我们首先对ComAln(m + n 6 6) 团簇的磁

稳定性做了分析. 自旋能隙 δ1, δ2通常被定义为

δ1 = −
(
εmajority

HOMO − εmin ority
LUMO

)
, (2)

δ2 = −
(
εmin ority

HOMO − εmajority
LUMO

)
. (3)

它经常在理论上被看做是团簇的磁稳定性的一

个评判值. 如果 δ1, δ2这两个值均为正值, 我们
就认为这个团簇具有磁稳定性, 更进一步地说
就是自旋向上 (多数自旋方向)电子的LUMO值
高于自旋向下 (少数自旋方向)的电子的HOMO
值, 反之亦然. 自旋能隙ComAln(m + n 6 6)

团簇的 δ1, δ2描绘在图 3中, 图中横坐标n表示

团簇中的Al原子数目. 从图 3中我们可以看出

ComAln(m + n 6 6)团簇的 δ1, δ2的值均为正值,
表明该体系中的团簇均具有磁稳定性. 图 4中给
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出了ComAln(m + n 6 6) 团簇的总磁矩随尺寸大

小的变化关系. 由图中可以看出, 随着纯Co团簇
中掺杂的Al原子数的增大, 团簇的平均磁矩呈线
性降低, 其中的ComAl (m = 2—5)均比Com+1的

磁矩小 4 µB, 这一结果很好的符合了Yin等 [6]对

CoNAlM (N 6 60, M 6 N/3)团簇的磁性检测结
果, 即在这个尺寸下, 每增加一个Al 原子, 磁性降
低 3.9 µB. 除CoAl3外, CoAln−1(n = 2—6)均与
Aln(n = 2—6)的磁矩相等, 说明在原子数比较少
的纯Al团簇中, 掺杂一个Co原子, 团簇的磁性不

变. 有趣的是, CoAl3团簇具有 0 µB的总磁矩, 主
要源于CoAl3 的最外层形成 18电子的稳定结构,
呈现电子闭壳层结构, 无单电子存在, 从而致使磁
矩发生了猝灭 [28,31]. 图 5描绘了Co原子平均磁矩
的变化图, 从图中可以看出Co原子的平均磁矩几
乎是随着Al原子数的增大而逐渐减小的, 这一磁
性变化特征, 在ComAln(m+ n 6 6)合金团簇基态

的局域电子自旋密度图中也得到了验证, 如图 6所

示, 即随着Al原子数的增多, Co原子的局域自旋
密度体积逐渐变小, Co原子的局域磁矩逐渐降低.
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图 3 ComAln(m+ n 6 6)团簇的最稳定结构中 δ1, δ2随尺寸大小的变化
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为了进一步探究ComAln(m + n 6 6)团簇磁

性随Al原子数目增多, 磁性降低的原因, 表 2总结

了ComAln(m + n 6 6)团簇最稳定结构的原子净

电荷、轨道电荷、s, p, d 态的局域磁矩和原子局域
磁矩. 从表 2中可以看出, Co原子的磁矩主要来自
3d电子态, 其余是4 s电子态, 而4p态贡献很少, 可
以忽略不计. 分析团簇原子的净电荷, 可以得出在
所有的CoAl团簇中, 电荷均是由Al原子向Co原
子发生转移, 随着Al原子数的增多, Co原子得到
的电子也愈多, 磁矩降低就越多, 这一现象也发生
在FemCon(m+ n 6 6)合金团簇中, Fe原子获得电
子, 磁性降低; 失去电荷, 磁性提高 [32]. 另外, 我们
发现Co6中Co原子的电荷与磁矩分别为0和2.333
µB, 而CoAl5团簇中Co原子的电荷与磁矩分别为
−1.345和 0.193 µB两者电荷的差值为 1.345, 但是
磁矩的差值却为 2.14 µB, 说明总磁矩的降低一部
分缘自电荷转移, 另一部分是因为非磁性 Al的嵌
入对Co原子的自旋极化产生了影响. 为了进一步
探究这一点, 我们计算了ComAln(m+ n 6 6)团簇

中Co原子的d电子自旋极化, d电子自旋极化通常

定义为 [33]

P = Nd ↑ −Nd ↓ /Nd ↑ +Nd ↓, (4)

其中Nd ↑代表Co原子自旋向上的d电子数, Nd ↓
代表Co原子自旋向下的d电子数, Nd ↑ +Nd ↓ 代
表Co原子d轨道的电子数. 图 8中给出了ComAln
(m + n 6 6)团簇中各个Co原子d电子的自旋极
化. 从图 8中可以看出, Al原子掺杂Co团簇后, 与

Co6 Co5Al Co4Al2

Co3Al3 Co2Al4 CoAl5

图 6 ComAln(m + n = 6)团簇的最稳定结构的原子局
域自旋密度 (等值面为 0.05 a.u.)

表 2 ComAln(m+ n 6 6)团簇最稳定结构的原子净电荷Q、原子局域磁矩 µatom、轨道电荷和 s, p, d态的局域磁矩

团簇 原子 Q µatom
局域磁矩/µB

3d 4s/3s 4p/3p

Co6 Co(1) 0 2.333 7.758/2.080 0.773/0.119 0.469/0.136

Co5Al Co(1) −0.065 1.987 7.895/1.851 0.784/0.070 0.387/0.067

Co(3) −0.064 1.989 7.893/1.854 0.748/0.050 0.444/0.091

Co(5) −0.006 2.143 7.818/2.004 0.748/0.050 0.444/0.091

Al(6) 0.264 −0.095 1.441/−0.011 1.241/−0.080 0.056/−0.004

Co4Al2 Al(1) 0.298 0.212 1.520/0.060 1.133/0.161 0.050/−0.008

Co(3) −0.134 1.974 7.936/1.802 0.809/0.117 0.392/0.056

Co(5) −0.164 1.814 7.958/1.736 0.814/0.036 0.394/0.044

Co3Al3 Co(1) −0.320 1.28 8.155/1.219 0.815/0.053 0.353/0.009

Co(2) −0.103 1.464 8.040/1.502 0.761/−0.031 0.303/−0.008

Al(4) 0.253 −0.322 1.599/−0.072 1.103/−0.250 0.047/0.000

Al(5) 0.245 0.149 1.591/0.041 1.116/0.114 0.050/−0.006

Co2Al4 Al(1) 0.194 0.043 1.714/0.013 1.046/0.033 0.046/−0.002

Co(5) −0.388 0.913 8.319/0.832 0.855/0.068 0.219/0.014

CoAl5 Co(1) −1.345 0.193 8.500/−0.063 0.799/0.021 1.053/0.234

Al(2) 0.235 0.413 1.710/0.047 1.030/0.365 0.027/0.000

Al(3) 0.231 0.179 1.716/0.011 1.022/0.165 0.033/0.002

Al(4) 0.317 0.509 1.661/0.066 0.997/0.443 0.027/0.000

Al(5) 0.330 0.524 1.653/0.069 0.992/0.455 0.027/0.000

Al(6) 0.233 0.183 1.716/0.010 1.019/0.171 0.033/0.002
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图 7 ComAln(m+ n = 6)团簇最稳定结构的各原子序号
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Al相邻的Co原子d电子的自旋极化值明显小于相
应的纯Co团簇以及CoAl合金团簇中的其他Co原
子的自旋极化值, 如Co5Al团簇中, 八面体顶点Co
原子的自旋极化值 2.56明显大于中间平面Co原子
的自旋极化值 2.35和 2.34; 且随着Al原子数的增
多, Co原子d电子的自旋极化逐渐减小. 另外, 从
表 2给出的ComAln(m+n 6 6)团簇最稳定结构原

子的局域磁矩可以看出, 在CoAl团簇中, Co原子
与Al原子之间的反铁磁性与铁磁性耦合交替呈现,
但不管是反铁磁性耦合, 还是铁磁性耦合, 在含Co
较高CoAl团簇中, Al原子的局域磁矩远小于Co原
子, 即使是反铁磁性耦合, 对Co原子磁性的降低作
用也很微弱. 进一步说明Co团簇中掺杂Al原子,
团簇的平均磁矩降低, 其主要原因是非磁性Al的
掺杂降低了Co原子的自旋极化能力.

为了进一步理解ComAln(m + n 6 6)团簇磁

性变化的原因, 我们进行了PDOS分析. 图 9给

出了ComAln(m + n 6 6)团簇的分态密度图

(PDOS), 电子自旋向上的PDOS是正值, 电子自
旋向下PDOS是负值, 0处垂直的实线代表了团簇
的费米能级.

从图 9中可以很清晰地看到, ComAln (m > 2,
n 6 4)团簇电子在费米面以下主要来自d 电子
态, 而 s, p态的贡献很少, 仅提供少量的净自旋,
ComAln (m 6 1, n > 5)团簇在费米面附近主要
来p电子态. 一般而言, 团簇电子自旋向上与自
旋向下带之间的相对位移可以指示团簇电子的自

旋交换劈裂程度, 而且, 态密度的自旋交换劈裂程
度愈大, 团簇的自旋极化就愈强, 磁性就愈大 [34].
如图 9所示, 在费米能级以下, ComAln(m > 2,
n 6 4)团簇自旋向上电子的积分面积明显大于自
旋向下电子的积分面积, 显示强的不均匀对称, 而
且自旋向上与向下的d电子带均存在明显的相对
位移, 表现不同程度的自旋交换劈裂, 自旋交换劈
裂强度顺序为Co6 > Co5Al > Co4Al2 > Co3Al3
> Co2Al4, 即从Co6开始随着Al原子数的增多, 自
旋向上与向下的d电子带存在的相对位移在逐步
减小, 自旋劈裂减少, 且自旋向上电子的积分面积
与自旋向下电子的积分面积差也在不断缩小, 磁矩
逐渐变小. 这其中Co6和Co5Al, Co4Al2和Co3Al3
之间的这一变化较明显, Co2Al4, CoAl5, Al6的态
密度图中的积分面积差和相对位移大体相当, 磁矩
不再减小, 这些变化特征完全与其总磁矩的大小次
序相符, 也进一步说明Al掺杂后相邻Co原子的自

旋劈裂值减小, 自旋极化降低.

4 结 论

通过第一性原理DFT-GGA计算, 我们对
ComAln(m + n 6 6)合金团簇进行了系统的
几何、电子结构和磁性研究. 研究结果发现

ComAln(m + n 6 6) 团簇的最稳定结构倾向于
形成Co—Al成键数最多的构型, Co—Al二元合
金团簇的最稳定结构类似于纯钴团簇. 随着

Al原子数的增多, 团簇的平均磁矩呈线性降低,
ComAl (m = 2—5)团簇的总磁矩均比Com+1团

簇的小 4 µB, 这一结果很好的符合了Yin等 [6]对

CoNAlM (N 6 60, M6 N/3)团簇的磁性检测结
果. ComAln团簇磁性的降低主要归因于非磁性Al
元素的掺入以及Al 掺杂后Co原子整体自旋极化
的减弱.
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Abstract
Based on DFT-GGA calculations, we investigate systematically the structural, electronic and magnetic properties

of ComAln(m + n 6 6) clusters. The calculated results show that the most stable structure of ComAln(m + n 6 6)

clusters prefers to form the maximized number of Co—Al bonds, and is more similar to the most stable structure of
pure cobalt clusters. With increasing Al atom numbers, the average magnetism of the clusters is reduced linearly. The
magnetism of the ComAl (m = 2—5) clusters is 4 µB smaller than that of Com+1 clusters, this agrees well with the
recent Stern-Gerlach’s experimental result of magnetism detection for a larger size of CoNAlM cluster. Reduction of the
magnetism of ComAln clusters is mainly attributed to the non-magnetic Al element embeded and the weakening of spin
polarization of the Co atoms.
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