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Развитие технологий связано в первую очередь с получением материалов с заданными свойствами. В настоящее время разработка и апробация новых композитов, а также изучение свойств и способы воздействия на них – весьма актуальное направление, потому что изменение материалов для оборудований, используемых в промышленных и бытовых нуждах, может повысить их производительность, а также минимизировать их размер. Это является причиной наиболее подробного изучения этого вопроса.
Для расчёта основных характеристик гетероструктуры в рамках теории функционала плотности (DFT) с учётом поправки Хаббарда (U) использовался программный пакет для расчёта и моделирования наноразмерных материалов OpenMX 
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Рисунок 1 – Структуры NiI2 T + CoI2 T.

Синим цветом обозначены атомы кобальта, серым – атомы никеля, зелёным, фиолетовым, жёлтым и голубым – атомы йода в различных позициях

Согласно расчётам оптимизации, образование композита является более выгодным, чем образование бислойных стуктур иодидов кобальта и никеля соответственно. Близкие значения полной энергии систем с различным магнитным упорядочением говорит о потенциальной возможности синтеза тонких плёнок различного магнитного упорядочения. Также стоит отметить, что значение магнитного момента варьируется от структуры к структуре и, по большей части, определяется магнитным моментом на атоме переходного металла. Также выявлено, что вне зависимости от магнитного упорядочения композит является полупроводником.
