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5d过渡金属原子掺杂六方氮化铝单层的磁性及
自旋轨道耦合效应: 可能存在的二维长程磁有序∗

杨明宇 杨倩 张勃† 张旭 蔡颂 薛玉龙 周铁戈

(南开大学电子信息与光学工程学院, 天津 300350)

( 2016年 11月 27日收到; 2016年 12月 28日收到修改稿 )

采用基于密度泛函理论的第一性原理计算方法, 研究了 5d过渡金属原子 (Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt,
Au和Hg)取代六方氮化铝单层中的Al原子的几何结构、电子结构、磁性性质、铁磁态与反铁磁态能量差
(EFM − EAFM)以及自旋轨道耦合效应导致的磁各向异性. 研究发现Hg掺杂的体系中, 5d金属原子和最邻
近的N原子的键长最大, 平均值为 2.093 Å, 之后依次是Au, Hf, Pt, Ta和 Ir. 态密度结果显示掺杂体系的禁
带中出现明显的杂质能级, 给出了掺杂体系的总磁矩以及自旋密度的分布. 对于EFM − EAFM, Hf, Re, Pt和
Au四种原子的掺杂在 4 × 8超胞中到达最大值, 分别为−187.2563, 286.2320, −48.0637和−61.7889 meV. 磁
各向异性结果中, Re掺杂的磁各向异性最大, 达到 11.622 meV. 结合以上结果, 我们预测 5d过渡金属原子掺
杂六方氮化铝单层可能存在二维长程磁有序.

关键词: 六方氮化铝单层, 第一性原理计算, 密度泛函理论, 自旋轨道耦合效应
PACS: 31.15.es, 68.65.–k, 73.20.Hb DOI: 10.7498/aps.66.063102

1 引 言

二维纳米材料 [1−4]在纳米电子学 [5,6]和自旋

电子学 [7−9]中都有很好的应用前景, 因此针对二维
纳米材料的研究备受关注. 为满足二维材料在实际
应用中的各种需要, 对它们的电子结构、磁性性质
的调制尤为重要 [10−12]. 二维材料的磁性研究是重
要的课题, 磁各向异性决定了材料的磁稳定性, 对
磁各向异性的研究有助于揭示其物理起源, 为更好
地满足人们对磁各向异性材料的需求创造条件. 遗
憾的是, 大多数现有的二维材料都没有预期的磁有
序. 因为按照Mermin-Wagner定理, 在零摄氏度以
上的二维体系中, 各向同性海森伯模型不能拥有长
程磁有序 [13]. 然而, 磁各向异性 [14,15]可以产生一

个长波长的自旋波能隙来去除Mermin-Wagner 定
理的限制 [16], 进而产生长程磁有序.

5d过渡金属原子具有很强的自旋轨道耦合效
应 [17−19], 能够产生强磁各向异性, 吸附于低维体
系后可能制备出优质的自旋材料器件, 目前越来
越受重视 [20]. 2009年, Shitade等 [21]报道了 5d过
渡金属氧化物Na2IrO3中存在自旋霍尔效应

[22,23].
2012 年, Zhang等 [24]报道了 5d原子吸附于石墨
烯时发生量子反常霍尔效应, Hu等 [25]报道了 5d
原子吸附于石墨烯时出现拓扑绝缘体能隙. 我
们对 5d原子掺杂二维体系进行了系统研究. 考
虑到稀磁半导体 (diluted magnetic semiconductor,
DMS) [26−28]同时具有半导体性质和铁磁性质, 是
当今半导体领域的研究热点, 而氮化铝 (AlN)作为
新型的 III-V族稀磁半导体中带隙最宽的半导体,
在掺杂低维体系和 III-V族化合物的新型材料中备
受瞩目, 在光学、电学、磁学等多个方向有很可观
的应用前景. 并且由于实验的局限性, 关于AlN单
层理论方面的研究十分必要. 本文采用基于密度
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泛函理论的第一性原理计算方法, 研究了 5d过渡
金属原子取代六方氮化铝单层中的Al原子的几何
结构、电子结构、磁性性质、铁磁态 (ferromagnetic,
FM)与反铁磁态 (antiferromagnetic, AFM)能量差
(EFM − EAFM)以及自旋轨道耦合效应导致的磁
各向异性, 并首次预测其中可能存在二维长程磁
有序.

2 模型和计算方法

六方氮化铝单层的原胞中含有1个Al原子和1
个N原子, 我们分别构建2× 2, 3× 3, 4× 4和5× 5
的AlN超胞. 计算中, 用一个5d原子取代超胞中的
一个Al原子. 掺杂后, 2 × 2, 3 × 3, 4 × 4 和 5 × 5
超胞的掺杂浓度依次是 12.5%, 5.556%, 3.125%和
2%. 图 1给出5d原子取代AlN中Al的几何结构.

图 1 (网刊彩色) 5d原子取代AlN单层中Al原子的几
何结构 (a) 2 × 2超胞; (b) 3 × 3超胞; (c) 4 × 4超胞;
(d) 5 × 5超胞; 粉色球、蓝色球和粉蓝色球分别表示Al,
N和 5d原子
Fig. 1. (color online) Geometric structures of 5d atoms
doped AlN monolayers: (a) 2 × 2 supercell; (b) 3 × 3
supercell; (c) 4× 4 supercell; (d) 5× 5 supercell; pink,
blue and powder blue balls stand for Al, N and 5d
atoms, respectively.

使用ABINIT [29,30]对掺杂体系的几何结构、

电子结构和磁性性质进行计算, 计算过程分为两
步: 首先, 针对已经构建的模型进行结构优化, 进
而得到稳定的几何结构; 然后, 对优化后体系的电
子结构、磁性性质以及磁各向异性进行高精度计算.
采用投影缀加波方法 [31]描述电子与离子实之间的

相互作用, 采用广义梯度近似 [32]描述电子间的交

换关联相互作用, 采用平面波展开价电子波函数.
综合考虑到计算精度和计算代价, 设置平面波的截
断能为400 eV. 2×2超胞选用5×5×1的k点网格,
3× 3超胞选用4×4× 1的k点网格, 4×4超胞选用
3 × 3 × 1的k点网格, 5 × 5超胞选用2 × 2 × 1的k

点网格. 在几何结构优化中, 能量收敛标准设定为
1× 10−4 eV, 当原子受力小于0.02 eV/ Å停止晶格
优化. 在电子结构和磁性性质计算中能量收敛标准
设定为1 × 10−5 eV. 对总磁矩不为0的体系进行铁
磁态 -反铁磁态能量差的计算, 计算时将超胞扩大
为原来两倍. 原来的 2 × 2, 3 × 3, 4 × 4 和5 × 5超
胞分别变为2 × 4, 3 × 6, 4 × 8和5 × 10的超胞. 掺
杂原子变为 2个, 初始磁矩分别设定为同向和反向
并计算总能量, 能量收敛标准设定为 1 × 10−5 eV.
计算磁各向异性时, 考虑到计算代价, 只对 5d原子
掺杂的 4 × 4超胞进行计算, 加入自旋轨道耦合效
应, 能量收敛标准设定为 1 × 10−7 eV. 分别设定电
子自旋方向为垂直和平行于AlN平面方向, 然后自
洽计算体系的总能量.

3 计算结果与讨论

3.1 几何结构

表 1列出了几何结构优化后得到的 5d金属原
子掺杂2 × 2, 3 × 3, 4 × 4和5× 5超胞中5d原子到
最近邻的N原子的键长h.

表 1 5d原子和最近邻的N原子的键长 h (Å)
Table 1. Bond lengths between 5d atoms and the nearest neighbor N atoms h (Å).

掺杂类型 Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg

2× 2超胞 2.00 1.92 1.89 1.90 1.88 1.91 1.95 2.02 2.07

3× 3超胞 2.01 1.93 1.92 1.91 1.89 1.92 1.95 2.05 2.11

4× 4超胞 2.02 1.94 1.90 1.91 1.87 1.92 1.96 2.05 2.06

5× 5超胞 2.01 1.94 1.89 1.91 1.89 1.92 1.97 2.05 2.13
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过渡金属原子具有局域对称性, 到最近邻的 3
个N原子的距离近似相等. 键长h有如下规律. 首
先, 对于同样大小的超胞, Hg掺杂时h最大, 平均
值为2.09 Å; 之后依次是Au, Hf, Pt, Ta和 Ir, 平均
值分别为 2.04, 2.01, 1.96, 1.93 和 1.92 Å. 对于Re,
W和Os掺杂, h随着超胞的变化略有调整, 但都在
1.89 Å上下浮动. 从整体上来讲, 5d金属原子掺杂
的超胞h在 1.874—2.127 Å范围之间. 其次, 对于
同一种5d金属原子, 掺杂2×2, 3×3, 4×4和5×5
超胞对h的影响不大.

3.2 电子结构

图 2和图 3分别给出了Hf, Ta, W, Re, Os, Ir,
Pt, Au和Hg掺杂 2 × 2超胞和 5 × 5超胞的总态密
度, 其中虚线表示费米能级.

掺杂体系的禁带中出现明显的杂质能级, 对比

图 2和图 3可以看出, 当超胞减小 (掺杂浓度增加)
时, 杂质能级明显展宽. 以 Ir为例, 当采用 5 × 5的
超胞时, 费米能级处态密度为 0, 为绝缘体. 而采用
2 × 2超胞时, 由于能级展宽, 费米能级处态密度不
为零, 变为金属. 由从图 2给出的 2 × 2超胞的结果
中可以看出, 对于Ta, Ir, Pt, Au和Hg掺杂的情况,
总态密度呈现对称性, 体系无磁性; 对于Hf, W, Re
和Os掺杂的情况, 总态密度呈现不对称性, 体系
有磁性. W和Os掺杂时体系更是呈现出半金属特
性, 这在自旋电子器件中具有重要意义. 5d金属原
子掺杂 5 × 5 超胞的总态密度和 5d金属原子掺杂
3 × 3和4 × 4超胞的总态密度情况相似, 对于Ta和
Ir掺杂, 总态密度对称, 体系无磁性; 对于Hf, W,
Re, Os, Pt, Au和Hg 掺杂, 总态密度不对称, 体系
有磁性.
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图 2 (网刊彩色) 5d原子取代 2 × 2超胞Al原子的总态密度 (a) Hf; (b) Ta; (c) W; (d) Re; (e) Os; (f) Ir;
(g) Pt; (h) Au; (i) Hg
Fig. 2. (color online) Total density of states (DOS) of 5d atoms doped 2 × 2 supercells: (a) Hf; (b) Ta;
(c) W; (d) Re; (e) Os; (f) Ir; (g) Pt; (h) Au; (i) Hg.
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图 3 (网刊彩色) 5d原子取代 5 × 5超胞Al原子的总态密度 (a) Hf; (b) Ta; (c) W; (d) Re; (e) Os; (f) Ir;
(g) Pt; (h) Au; (i) Hg
Fig. 3. (color online) Total DOS of 5d atoms doped 5× 5 supercells: (a) Hf; (b) Ta; (c) W; (d) Re; (e) Os;
(f) Ir; (g) Pt; (h) Au; (i) Hg.

3.3 磁性性质

3.3.1 体系的总磁矩

5d原子掺杂2 × 2, 3 × 3, 4 × 4和5 × 5超胞的
总磁矩Mtotal如表 2所列.

由于 5d原子的价电子排布与原子序数有关,
导致不同的掺杂体系总磁矩不同. 由表 2可以看
出: Ta, Ir掺杂的 2 × 2, 3 × 3, 4 × 4 和 5 × 5超胞
的总磁矩均为 0; Pt, Au和Hg掺杂 2 × 2超胞的总
磁矩均为0; 而Pt, Au和Hg掺杂3× 3, 4× 4, 5× 5
超胞时, 均有磁矩产生, 其中Pt和Hg掺杂的总磁
矩近似为 1 µB, Au掺杂的总磁矩为 2 µB, Au掺杂
的总磁矩是这个掺杂体系总磁矩的最大值. 这说
明对于Pt, Au和Hg 这三种元素的掺杂而言, 掺杂
浓度的变化对掺杂后体系的总磁矩有较大的影响,
当掺杂浓度由 12.5%降低到 5.556%, 3.125%和 2%

时, 有磁矩产生; Hf掺杂和Re掺杂体系的总磁矩
与掺杂浓度关系不大, Hf掺杂体系的总磁矩随掺
杂浓度的降低从 0.932 µB缓慢增长到 1 µB, Re掺
杂体系的总磁矩随掺杂浓度的升高从 1.986 µB缓

慢增长到 2 µB; W掺杂 2 × 2, 3 × 3, 4 × 4和5 × 5
超胞的总磁矩分别为 1 µB, 0.869 µB, 0.479 µB和

0.388 µB, 变化非常明显, 最大值是最小值的 2.56
倍. 这表明, W掺杂体系的总磁矩与掺杂浓度有
很大关系, 掺杂浓度越小, 掺杂体系的总磁矩越小;
Os掺杂 2 × 2, 3 × 3, 4 × 4和 5 × 5超胞的总磁矩,
随掺杂浓度的变化趋势不一致, 呈现出先减小再增
大的趋势. 对于Os掺杂 2 × 2超胞, 当掺杂浓度为
12.5%时, 掺杂体系的总磁矩达到最大值 1.409 µB;
对于Os掺杂3 × 3超胞, 当掺杂浓度降低到5.556%
时, 掺杂体系的总磁矩最小为 1.005 µB; 其余总磁
矩分别为1.075 µB和1.169 µB.

063102-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 66, No. 6 (2017) 063102

表 2 5d原子掺杂 2× 2, 3× 3, 4× 4, 5× 5超胞的总磁矩Mtotal/µB

Table 2. Total magnetic moments (Mtotal/µB) of 5d atoms doped 2× 2, 3× 3, 4× 4, and 5× 5 supercells.

掺杂类型 Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg

2× 2超胞 0.93 0.00 1.00 2.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

3× 3超胞 1.00 0.00 0.87 2.00 1.01 0.00 1.00 2.00 1.00

4× 4超胞 1.00 0.00 0.48 2.00 1.08 0.00 1.00 2.00 1.00

5× 5超胞 1.00 0.00 0.39 1.99 1.17 0.00 1.00 2.00 1.00

3.3.2 自旋密度

从自旋密度图可以直观地看出体系的磁矩分

布情况. 图 4给出的是5d原子掺杂5× 5超胞 (掺杂
浓度为 2%)时得到的自旋密度, 可以看出对于同一
种超胞大小, 磁矩主要集中在 5d原子附近, 以自旋
向上的磁矩为主. 其中Ta和 Ir掺杂的 5 × 5超胞的
总磁矩为零.

为了研究在同一种 5d金属原子掺杂下不同掺
杂浓度对体系磁矩分布的影响, 图 5分别给出了Hf
掺杂时的自旋密度, 其中包含 2 × 2, 3 × 3 和4 × 4
三种超胞. 可以看出, Hf掺杂后体系的磁矩分布,
在不同超胞大小情况下也与 5 × 5超胞情况一致,

主要集中在杂质原子附近, 在AlN单层的其他空间
内几乎没有磁矩的分布. 对于Au, W, Re, Os, Pt
和Hg掺杂后的体系而言, 磁矩的分布与掺杂浓度
变化不大, 都集中分布在杂质原子附近.

3.3.3 铁磁态 -反铁磁态能量差
计算铁磁态能量时, 设置掺杂体系中相邻两

个 5d杂质原子自旋方向均向上; 计算反铁磁态能
量时, 相邻两个 5d杂质原子自旋方向一个向上,
一个向下. 以Re掺杂为例, 图 6给出了计算得到
的不同超胞铁磁态和反铁磁态的自旋密度, 其中
图 6 (a)—(d)分别为2 × 4, 3 × 6, 4 × 8和5 × 10超
胞铁磁态, 图 6 (e)—(h)为对应的反铁磁态.

图 4 (网刊彩色) 5d原子取代 5× 5超胞Al原子的自旋密度图 (a) Hf; (b) W; (c) Re; (d) Os; (e) Pt; (f) Au;
(g) Hg; 黄色和青色分别代表自旋向上和自旋向下 (下同)
Fig. 4. (color online) Spin density maps of 5d atoms doped 5× 5 supercells: (a) Hf; (b) W; (c) Re; (d) Os;
(e) Pt; (f) Au; (g) Hg; yellow and cyan stand for up-spin and down-spin, respectively (the same below).

图 5 (网刊彩色) Hf原子取代Al原子后体系自旋密度图 (a) 2× 2超胞; (b) 3× 3超胞; (c) 4× 4超胞
Fig. 5. (color online) Spin density maps of Hf doped AlN monolayers: (a) 2×2 supercell; (b) 3×3 supercell;
(c) 4× 4 supercell.
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图 6 (网刊彩色) Re原子取代Al原子后体系自旋密度图 (a) 2× 4超胞铁磁态; (b) 3× 6超胞铁磁态; (c) 4× 8
超胞铁磁态; (d) 5 × 10超胞铁磁态; (e) 2 × 4超胞反铁磁态; (f) 3 × 6 超胞反铁磁态; (g) 4 × 8超胞反铁磁态;
(h) 5× 10超胞反铁磁态
Fig. 6. (color online) Spin density maps of Re atom doped AlN monolayers: (a) FM of 2 × 4 supercell;
(b) FM of 3× 6 supercell; (c) FM of 4× 8 supercell; (d) FM of 5× 10 supercell; (e) AFM of 2× 4 supercell;
(f) AFM of 3× 6 supercell; (g) AFM of 4× 8 supercell; (h) AFM of 5× 10 supercell.

表 3列出了计算得到 5d过渡金属原子掺杂
2 × 4, 3 × 6, 4 × 8和5 × 10超胞的铁磁态 -反铁磁
能量差 (EFM − EAFM).

由表 3可以看出: Hf, Re, Pt和Au四种原
子的掺杂在 4 × 8超胞中EFM − EAFM到达最

大值, 分别为−187.2563, 286.2320, −48.0637和
−61.7889 meV, Hg掺杂在3 × 6超胞EFM −EAFM

达到最大值−20.4487 meV, W和Os掺杂在 2 × 4
超胞中EFM − EAFM最大, 分别为−45.8162和
−43.7026 meV; 其次, Hf掺杂在3× 6超胞和5× 10
超胞, Re掺杂在 3 × 6超胞、4 × 8超胞和 5 × 10超

胞, Pt掺杂在3×6超胞, Au掺杂在5×10超胞, Hg
掺杂在 4 × 8超胞, EFM − EAFM为正数, 铁磁态大
于反铁磁态, 说明反铁磁态更稳定; Hg和W掺杂
在 5 × 10超胞中能量差近似为 0, 说明铁磁态和反
铁磁态稳定性近似相同; 其他情况下, EFM−EAFM

为负数, 铁磁态小于反铁磁态, 说明铁磁态更稳定.

3.3.4 磁各向异性

表 4列出了垂直于平面方向 (z轴方向)与平行
于平面方向 (x轴方向)的能量差, 其中Ta掺杂和 Ir
掺杂总磁矩为0.

表 3 5d原子掺杂各超胞铁磁态反铁磁态能量差EFM − EAFM (meV)
Table 3. The energy differences between FM and AFM states EFM − EAFM (meV).

掺杂类型 Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg

2× 4超胞 0.00 — −45.81 72.00 −43.70 — — — —

3× 6超胞 3.95 — −2.47 2.63 −6.01 — 9.72 −45.08 −20.45

4× 8超胞 −187.26 — −0.12 286.23 −0.17 — −48.06 −61.79 0.44

5× 10超胞 0.17 — 0.00 −0.05 −31.97 — −0.32 0.37 0.00

表 4 5d原子掺杂 4× 4超胞磁各向异性能
Table 4. Magnetic anisotropy energies of 5d atoms doped with 4× 4 supercells.

掺杂类型 Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg

能量差/meV −0.014 — 2.219 11.622 1.376 — −0.047 3.847 0.098

由表 4可以看出, 5d原子掺杂4×4超胞磁各向
异性可以分为两类. 第一类是磁各向异性为正值,
Re掺杂的磁各向异性最大, 远高于其他 5d原子的
掺杂, 达到11.622 meV; Au, W, Os和Hg掺杂的磁

各向异性分别为 3.847, 2.219, 1.376和 0.098 meV;
z轴方向的能量大于x轴方向的能量, x轴方向的能
量更低, 说明自旋平行于AlN平面时更稳定. 第二
类是磁各向异性为负值, Hf和Pt掺杂的磁各向异
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性分别为−0.014和−0.047 meV, z轴方向的能量

小于x轴方向的能量, z轴方向的能量更低, 说明自
旋垂直于AlN平面时更稳定.

4 结 论

采用基于密度泛函理论的第一性原理计算方

法, 系统地对 5d过渡金属元素掺杂 2 × 2, 3 × 3,
4 × 4和 5 × 5六方氮化铝单层的几何结构、电子结
构、磁性性质、铁磁态与反铁磁态能量差以及自旋

耦合轨道效应导致的磁各向异性等进行了研究. 研
究发现, 对于2 × 2, 3 × 3, 4 × 4, 5 × 5 这四种模型
结构, Ta, Ir掺杂总态密度均呈现对称性, 表明体系
无磁性; 而Hf, W, Re, Os掺杂对于所有的模型结
构总态密度均不对称, 有磁性; Pt, Au, Hg 这三种
金属原子的掺杂, 只有在 2 × 2超胞中, 总态密度呈
现对称性, 在 3 × 3, 4 × 4, 5 × 5超胞中不对称. 对
铁磁态 -反铁磁态的计算中, Hf, Re, Pt和Au掺杂
在4 × 8超胞中能量差达到最大值; Hg掺杂在3 × 6
超胞, W和Os掺杂在2 × 4超胞中达到最大; 其中,
Re掺杂在 4 × 8超胞中达到所有 5d原子掺杂的最
大值 286.2320 meV. 这说明在适当的掺杂浓度下,
磁性中心之间会存在较强的交换相互作用. 在对
4 × 4超胞磁各向异性计算中发现, Re掺杂的磁各
向异性能最大, 达到 11.622 meV, 其他也较高, 显
示出较强的磁各向异性. 结合以上结果, 我们预测
在适当掺杂浓度、并选择合适的 5d原子, 则六方氮
化铝单层可能会存在二维长程磁有序.
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Abstract
The magnetism of two-dimensional material is an important research topic. In particular, the long-range magnetic

order of two-dimensional material is of great significance in theoretical research and practical application. According
to the Mermin-Wagner theory, the isotropic Heisenberg model in a two-dimensional system cannot produce long-range
magnetic orders at non-vanishing temperatures. Considering the existence of strong magnetic anisotropy, possible two-
dimensional long-range magnetic orders may exist in 5d atom doped two-dimensional aluminum nitride (AlN) monolayer.
This research is performed by first-principles calculations based on the density functional theory. Geometries, electronic
structures, magnetic properties, and magnetic anisotropy energies from spin-orbital coupling effects in AlN monolayers
doped by 5d transition metal atoms (Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt, Au, and Hg) are calculated. Four kinds of supercells are
used in the calculation, i.e, 2×2, 3×3, 4×4, and 5×5, with one aluminum atom substituted by one 5d atom. Projection
augmented wave method is used to describe the interaction between the valence electrons and the ions. The plane wave
is used to expand the wave function of the valence electron. For an optimized geometry, the bond length between the
5d metal atom and the nearest N atom is the largest in Hg-doped supercells, which is 2.093 Å, followed by the Au, Hf,
Pt, Ta, and Ir according to the order of bond length magnitude. For the densities of states (DOSs), obvious impurity
energy levels appear in the forbidden bands. For all the supercells, spin-up and spin-down DOSs of Ta and Ir doped
systems are symmetric, indicating non-magnetic states. DOSs of Hf, W, Re, and Os doped systems are asymmetric,
indicating magnetic states. For Pt, Au, and Hg, DOSs are symmetric in 2 × 2 supercells, but asymmetric in the 3 × 3,
4 × 4, and 5 × 5 supercells. Total magnetic moments and the spin densities are also given. In 5 × 5 supercells, they
are 1.00, 0.00, 0.39, 1.99, 1.17, 0.00, 1.00, 2.00, and 1.00 for Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt, Au, and Hg, respectively. The
magnetic moment is mainly concentrated in the vicinity of the 5d atoms. The energy differences between ferromagnetic
and antiferromagnetic states are calculated. For Hf, Re, Pt and Au systems, the differences in 4 × 8 supercells reach
the maximum values of −187.2563 meV, 286.2320 meV, −48.0637 meV and −61.7889 meV, respectively. The results
indicate that there is a strong interaction between the magnetic centers. Magnetic anisotropy energy originating from
spin-orbital effect is calculated in the 4 × 4 supercells. For the Re system, it is the highest, reaching 11.622 meV. For
W, Os, and Au, the values are larger than 1 meV, showing strong magnetic anisotropies. The magnetic anisotropy can
produce a spin wave energy gap, resulting in long-range magnetic orders. Based on the results above, it is predicted that
with appropriate 5d atoms and suitable doping concentration, two-dimensional long-range magnetic orders may exist in
5d transition metal atom doped AlN monolayers.

Keywords: aluminum nitride monolayer, first-principles, density functional theory, spin-orbital coupling
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