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项目简介：
本项目属于材料领域，磁学与磁性材料方向。
传统的磁性材料是指由含部分填满的d和f电子的磁性原子或离子构成的材料。近期研究表明一些传统非铁磁性物质（由非d和f磁性原子或离子构成的大块物质）在低维度下也会表现出室温铁磁性。对于此类铁磁性材料的研究无论从材料制备、物理机制角度，还是对未来的技术应用都将是一个极具挑战的基础性研究工作。
本项目以研究传统非铁磁性材料在低维下表现出的室温铁磁机制为目的，以探索产生室温铁磁性的微观磁矩起源、磁矩间相互作用及铁磁性在室温下稳定的各向异性特征为关键展开研究。首先，在零维氧化物、硫化物等纳米颗粒体系中发现了室温铁磁性，并且明确了该类铁磁性具有明显的尺寸效应，进而证明其铁磁性起源于表面或界面处缺陷或未配对电子；其次，根据准一维材料强的形状各向异性特点，首次验证了凝聚态物理理论中“一维磁性系统在0 K以上没有磁相变”这一重要结论；最后，根据二维材料具有高比表面积及边界效应的特点，开展了二维材料的铁磁性研究，并发现了与缺陷和边缘态相联系的高居里温度铁磁性。结合样品的光电特性测量及第一性原理计算，揭示了传统非铁磁性材料在低维尺度下具有稳定室温铁磁性的机理，为实现其在自旋电子学器件中的应用提供了理论依据和实验基础。主要发现为：
①提出了传统非磁性纳米颗粒体系室温铁磁性的主要来源是材料的表面和界面。通过第一性原理计算，以低维氧化物和硫化物体系为载体，揭示了其铁磁性的起源和产生的机制，为进一步调控此类材料的室温铁磁性提供了实验基础和理论依据。
②提出了普鲁士蓝分子磁体纳米线的维度效应。从实验上通过普鲁士蓝分子磁体纳米线阵列的磁特性研究，以居里温度和德拜温度这一本征参量首次验证了凝聚态理论中“一维磁性系统在0 K以上没有磁相变”这一重要结论，揭示了普鲁士蓝分子磁体纳米线阵列的准一维磁特性。
③提出了原子级厚度二维材料的铁磁性来源于其边缘态或缺陷态。通过第一性原理计算，以原子级厚度金属硫属化合物及碳化氮材料为载体，系统研究了纳米片厚度、横向尺寸大小、边缘形态、缺陷类型和浓度、轻原子吸附对材料磁特性的影响。同时预言了一些新颖的二维磁性材料体系。
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