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Недавно, для устройств нового поколения была быстро разработана так называемая гибкая 

электроника [1, 2] с уникальными характеристиками износостойкости и малым весом. Особый интерес 
вызывает многомодовая перестраиваемая гибкая спинтроника, основанная на гетероструктурах фер-
ромагнетик/сегнетоэлектрический оксид, обладающих более высокой скоростью, меньшими размера-
ми и более эффективной энергией, чем их традиционные аналоги, управляемые током [3, 4]. В рабо-
те [5] было показано, что сверхгибкие мультиферроидные гетероструктуры на основе железа 
(Fe)/BaTiO3 (BTO), демонстрируют идеальную кристалличность и гетероэпитаксиальный рост.  

В настоящей работе с помощью расчетов на основе теории функционала плотно-
сти (ТФП/DFT) была исследована пленочная гетероструктура Fe/BaTiO3. Выбор компонентов гетеро-
структуры мотивирован тем, что Fe и BaTiO3 являются двумя «классическими» ферроидными матери-
алами, обладающими хорошо известными свойствами в объеме. Кроме того, bcc Fe и перовскит 
BaTiO3 имеют очень хорошее совпадение постоянных решеток (рассогласование составляет всего око-
ло 1.4%), что позволяет проводить послойный эпитаксиальный рост мультислоев Fe = BaTiO3 без су-
щественных дислокаций несоответствия, a также производить моделирование гетероструктуры на 
компьютере.  

В результате проделанной работы были исследованы эффект обратной магнитострикции, вли-
яние смены поляризации сегнетоэлектрика на магнитные свойства железа, структурные, электронные 
и магнитные свойства гетероструктуры ферромагнетик/сегнетоэлектрик на примере Fe/BaTiO.  
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