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Theoretical modeling of the Heusler alloys of the CoxCu2-xMnAl series for x = 0 – 2 was 

done. It is found that the total magnetic moment is substantially increased in Co1.5Cu0.5MnAl 
and CoCuMnAl alloys. 

 
Сплавы Гейслера являются перспективными материалами для спинтроники 

благодаря уникальным магнитным и электрическим свойствам, обусловленным 
эффектом спиновой поляризации [1]. В них могут быть реализованы состояния 
полуметаллического ферромагнетика или спинового бесщелевого 
полупроводника, антиферромагнетика или скомпенсированного 
ферримагнетика, топологического полуметалла или фрустрированного 
магнетика, которые зачастую приводят к аномалиям в их электронных и 
магнитных свойствах. Помимо внешних факторов (температуры, давления, 
электрических и магнитных полей), свойства сплавов Гейслера существенно 
зависят от их кристаллической структуры [2]. В работе проведено теоретическое 
моделирование сплавов Гейслера серии CoxCu2-xMnAl для  
x = 0 – 2. В результате выполненных в рамках теории функционала плотности 
расчетов электронной структуры соединений Co1.5Cu0.5MnAl, CoCuMnAl, 
Co0.5Cu1.5MnAl, Cu2MnAl было получено, что данные соединения являются 
металлами, а Co2MnAl – полуметаллом. При анализе магнитных моментов было 
выявлено, что в серии соединений CoxCu2-xMnAl реализуется ферромагнитное 
упорядочение магнитных ионов марганца и кобальта. Полный магнитный 
момент для промежуточных сплавов Co1.5Cu0.5MnAl, CoCuMnAl значительно 
больше, чем в сплаве без Co (Cu2MnAl) и больше, чем в сплаве с полным 
замещением атомов Cu атомами Co. Проведенные теоретические расчеты 
показали, что при изменении содержания переходных металлов происходит 
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существенное изменение магнитных свойств, в частности, полный магнитный 
момент меняется с изменением концентрации Co и Cu. Вместе с магнитным 
моментом, в исследованных соединениях выявлено изменение плотностей 
электронных состояний. Обнаруженные изменения магнитных характеристик и 
электронной структуры делают систему сплавов CoxCu2-xMnAl перспективной 
для использования в микроэлектронике и других приложениях Co. 
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