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1. Wstep

Rozw0j technologii epitaksjalnej stworzyt misvosci produkowania nowych
nieznanych dad materiatdw. Zwizki pétprzewodnikowe 1l — V, domieszkowane
manganem, wyprodukowane za pomoepitaksji, tworz struktury kwantowe, w
ktorych elektrony lub fotony majbardzo ciekawe wtasta. Zwickszenie precyzji
atomowego naktadania warstw i ich obrobki, pozwolha zaobserwowanie i
przeanalizowanie wielu interegaych zjawisk, takich jak: kwantowy efekt Halla,
przewodnictwo jednoelektronowe oraz utinity wyprodukowanie punktowych i
komorowych laserow pétprzewodnikowych [1].

Odkrycie ferromagnetyzmu w zgakach potprzewodnikowych Il —V oraz Il —
VI, domieszkowanych manganem, o strukturze blengypkawej, pozwolito na
rozpoczcie bada nad fizykh wczeéniej nieznanych ukladoéw kwantowych i
magnetyzmu w poéiprzewodnikach. Na przyklad zostalykazane istnienie
magnetycznych przemian fazowych w zekach heterostrukturalnych typu (In, Mn)As,
(Cd, Mn)Te i (Ga, Mn)As, wywotanych #aietlaniem tych krysztalow przez
promieniowanie o diugmi fali z zakresuswiatta widzialnego. Odkryto rowrnie
zjawisko samoistnego przepompowywania, przez kwentctudng potencjatu,
spolaryzowanych rimikéw, na przyktad z (Ga, Mn)As do (In, Ga)As, przgrowym
zewretrznym polu magnetycznym. Powstata réwnitipoteza, ze kontrolowanie
kierunku i wzajemnego uke@nia momentéw magnetycznych w tych krysztatactzteno
przyczynt sie do stworzenia czujnikbw pomiarowych ozgduwickszej precyzji oraz
szybszych i wydajniejszych pagoi komputerowych [1, 3].

Bardzo szybko okazalo ¢size najwekszym osignigciem, w rozwijaniu tej
nowej teorii, fldzie gruntowne zbadaniezrodet powstajcych oddziatywa
magnetycznych, ktérych skutkiem macbgsagniccie temperatury Curie o wiele
wyzszej ng dotychczas obserwowane 110 K. Wyniki takie zmo uzyska dla
niewielkiej, bo tylko 5% koncentracji jonow mangan@h w badanym krysztale
arsenku galu. Punktem wgja stat st model Zenera, ktéry zostat zaproponowany w
1950 roku dla wyjgnienia ferromagnetyzmu w metalach. &i niemu mana
teoretycznie zalgy¢ istnienie materialtdw o temperaturze Curiezsgej nawet od
temperatury pokojowej, co me by istotnym krokiem dla rozwoju elektroniki

potprzewodnikowej, iywajacej jako nénika zaréwno tadunku, jak i spinu [2, 3].



Ze wzgkdu na ziaonci¢ zagadnienia, jakim jest magnetyzm w teorii ciala
stalego, ograniez sig, w niniejszej pracy, do opisu metody wyznaczanesnp
energetycznych dla potprzewodnikow ferromagnetychngraz przedstawi wyniki
numeryczne, przedstawdap ksztatt wierzchotka pasma walencyjnego, na pazigie
domieszkowanego manganem arsenku galu. W ostatzigri pracy chciatbym
przedstawd metod wyznaczania temperatury Curie.



2. Wprowadzenie teoretyczne

Rozdziat ten jest pgwigcony trzem istotnym problemom niezimym do
zrozumienia metody wyznaczania struktury pasmowgpolprzewodnikach, a co za
tym idzie, do poznania metody obliczania tempeyatDurie. Pierwszym z nich jest
model Zenera, ktdry nawet z historycznego punktdzemia dat poc#ek badaniom
struktur ferromagnetycznych zarowno metali, jaldippzewodnikow. Model ten zostat
nastpnie rozwingty przez Rudermana, Kittla, Kasugai Yosidae (RKKY). To
wiasnie dzeki formalizmowi oddziatywania RKKY obliczanie struky pasmowej
domieszkowanych poétprzewodnikéw stat@ & wiele dokladniejsze i sprawniejsze.

Trzecim zagadnieniem jest metokla , ktéra w podczeniu z metog RKKY pozwolita

na znaczny pogb w badaniach nad struktur pasmow potprzewodnikéw
ferromagnetycznych (w naszym przypadku domieszkegarmanganem arsenku galu
(Ga, Mn)As).

2.1.Model Zenera

Istnieje kilka rodzajow oddziatywia magnetycznych, ktore prowagdzdo
powstawania bardzo interegaych zjawisk w ciatach statych. Oddziatywania te
maozemy podziek na kilka grup ze wzgtu na charakter czynnikéw bimych udziat w
powstawaniu tych oddziatywid5].

« Wymiana bezp@ednia. Oddziatywanie to wywodzi ¢siz bezpérednich
oddziatywa kulombowskich elektronéw obu jonéw pary kioych w nim udziat.
Jony magnetyczne oddziaduige sokh ze wzgtdu na nakrywanie siich rozktadow
tadunku.

* Nadwymiana. Cgsto zdarza gj ze para jondw magnetycznych przedzielona jest w
sieci krystalicznej jonem niemagnetycznym (tj. jone catkowicie zapetnionymi
wszystkimi powtokami elektronowymi). Jony magnetyezoddziatyyg wtedy ze
soly za pdrednictwem elektronéw ich wspolnego, niemagnetyganasiada i
oddziatywanie takie jest silniejsze od begeoniego oddziatywania wymiennego

obu jonéw magnetycznych.



* Wymiana pérednia. Ten typ oddzialywiamagnetycznych mm wigzat elektrony z
czesciowo zapetnionych powtok f  metali ziem rzadkich. Obok zwykiego
oddziatywania wymiennego, elektrony te mogoéwniez oddzialyw& za
posrednictwem elektronow przewodnictwa. Oddziatywamie maze okaza sig
silniejsze od bezpoednich oddziatyw& wymiennych, z uwagi na niewielkie na

0got nakrywanie si elektronowych funkcji falowych powtokf dwoch ré@nych

jonéw.

Rys. 2.1.1.Schematyczna ilustracja oddzialyveypu: (a) wymiany bezpeedniej, (b) nadwymiany,
(c) wymiany pdredniej.

Jak ju zostato wspomniane we wpte model Zenera, opisigy
ferromagnetyczne oddziatywania zamanictwem swobodnych éikow (elektronéw
albo dziur), stat si punktem wycia dla rozwoju bada nad zwizkami
potprzewodnikowymi o wisciwosciach ferromagnetycznych. Zakiada i, ze stabo
zlokalizowane lub wcale niezlokalizowanesniki posrednica w dalekozasigowym
ferromagnetycznym oddziatywaniu pagzy momentami magnetycznymi (punkt (c)
narys. 2.1.1.).

Model ferromagnetyzmu, powsigapgo poprzez oddziatywanie wymienne
sprzgajace naniki i zlokalizowane momenty, byt jako pierwszy raponowany przez
Zenera. Wedtug tego modelu, polaryzacja zlokalizoggh momentow prowadzi do

rozszczepienia pasm energetycznych, a co z kolewguzi do obrienia energii



nosnikbw. W wystarczajco niskiej temperaturze, spadek energiismldw jest
kompensowany wzrostem energii swobodnej, ktory ggstwodowany zmniejszaniem
sig entropii, co z kolei zwizane jest z polaryzagjzlokalizowanych momentéw
magnetycznych.

Jednake, model Zenera zostat na diugie lata porzuconyniepeaz nie
uwzgkdniat, ani swobodnego charakteru elektronéw magazetych, ani kwantowych
oscylacji spolaryzowanych elektronow wokot zlokalizanych spinéw, aasto bardzo
wazne zjawiska w teorii metali magnetycznych. W szébegsci, rezultaty
.fywalizacji” ferromagnetycznych i antyferromagnemych oddziatywé w metalach,
w ramach modelu Zenera, prowadaczej do tworzenia giszkla spinowego, aieli
do ferromagnetycznego ciata statego [2, 4].

Model ten stat si znowu interesuary, kiedy okazato gj ze mae by bardzo
uzyteczny w przypadku poétprzewodnikdw, poniewérednia odlegté¢ pomidzy
nosnikami w potprzewodnikach jest w ogékm dwo wicksza nk pomidzy
momentami magnetycznymi. Z tego powodurpdnie oddziatywanie wymienne ma
charakter ferromagnetyczny dlagkszaci par momentéw magnetycznych, a co za tym
idzie zmniejsza gitendencja ku tworzeniu szkita spinowego.

Aktualnie, dla losowego rozktadu zlokalizowanychmemtéw magnetycznych,

wartas¢ temperatury Curid w przyblizeniu polasredniego, uzyskiwanej dotychczas z

modelu Zenera, otrzymujegsz modelu zaproponowanego przez Rudermana, Kittla,

Kasuyat i Yosidag, ktory kedzie omowiony w nagpnym podrozdziale.

2.2.0ddziatywanie RKKY

W podrozdziale tym opisane zostanie pokrotce odglzemie wymienne, ktore
zachodzi mdzy elektronami przewodnictwa a zlokalizowanymi neortami
magnetycznymi. Zanim rozwgmy konsekwencje tego oddzialywania w
rozrzedzonych stopach, na przykfad takich jak dsmkewany manganem arsenek galu
(Ga, Mn)As, przedyskutujemy jego ¢ol tworzeniu sprenia pdredniego mgdzy

zlokalizowanymi momentami.



Pomkdzy elektronami w stanies i momentami gdrowymi wystpuje
kontaktowe oddziatywanie nadsubtelne. Obserwatdnzamy z gdrem przypisuje to
oddziatywanie polu magnetycznemu wytworzonemu przmeament magnetyczny
elektronu i przez ruch elektronu wok@tra. Jéli elektron ma orbitalny momentgdu
wzgledem pdra, to wokot gdra istnieje prd elektronowy. Ale nawet wtedy, gdy
moment pdu jest rowny zeru, wokohgira istnieje pd zwiazany ze spinem elektronu,
powodupcy to wignie oddziatywanie. Frohlich i Nabarro zasugerowpb raz
pierwszy,ze oddziatywanie to m& prowadzi do polaryzacji momentowagirowych.
Posté tego oddziatywania znaleziona zostala przez Rudeam Kittla. Analogicznie
do tego sprgenia momentow adrowych, oddzialywanie wymienne ¢izy
elektronami przewodnictwa a zlokalizowanymi elekioni mae take prowadz do
posredniego sprzenia medzy zlokalizowanymi momentami elektronowymi. Jak to
zostalo przedstawione w podrozdziale 2.1..sniato sprzzenie mae by jednym ze
zrodet ferromagnetyzmu w metalach pépgywych. Kasuya zbadat oddziatywanie to
bardziej szczegdétowo, zwraaaj uwag na jego wplyw na fale spinowe i opér
elektryczny. Take Yosida rozpatrywat to oddziatywanie w celu vépji@nia wiasnéci
magnetycznych CuMn. W za#ku z tymi pracami paednie sprzzenie momentow
magnetycznych za prednictwem elektrondw przewodnictwa nazywane jest
oddziatywaniem Rudermana — Kittla — Kasuyi — YoqBKKY) [5, 7, 9, 13].

W odpowiednio korzystnych warunkach, na izolowademieszce w metalu
prostym mae utworzy sie lokalny moment magnetyczny. Efekt ten ma charakter
wieloelektronowy i wynika z oddziatywania dwoch kdlenow znajdujcych se¢ na tym
samym jonie. Moment taki me pojawt sic woéwczas, gdy jedna z powlok jest
zapetniona tylko agciowo. Struktug takiej powtoki maemy opiséa za pomosg kilku
prostych regut, zwanych regutami Hunda [5, 9].

* Pierwsza reguta Hunda. Ze wszystkich standvelektrondw rozmieszczanych na
2(2I +1) poziomach cgciowo zapetnionej powtoki najpézy energé map stany z
najwickszym catkowitym spineng, na jaki pozwala zasada Pauliego.

 Druga reguta Hunda. Napej potazone stany jonu maj najwigksza wartasé
catkowitego orbitalnego momentwequ L, na jak pozwalay pierwsza reguta
Hunda i zasada Pauliego.

» Trzecia reguta Hunda. Dwie pierwsze regulty Hundawadap okresli¢ wartasci L

oraz S dla stan6w 0 najuszej energii, co wai jeszcze zmusza nas do dalszego
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badania pozostatych wchagxch w ge (2L +1)(28+1) stanow. Stany te moa

klasyfikowa ze wzgédu na warté¢ catkowitego momentugpolu J , ktory zgodnie z
fundamentalnym prawem dodawania momentoydup kedzie teraz przybierat
wartasci od L-S do L+S. W rezultacie w stanie o najsizej energii catkowity

moment pdu J przyjmuje jeda z dwoch wartéci

J=|L-9 dlans2+1
J=L+S dlan>2l +1

Znapc juz mechanizm powstawania lokalnych momentéw magnaaiz,
maozemy sobie wyobragj ze jezeli mamy wiele takich momentow, tedriemy take
mieli do czynienia z takim oddziatywaniem paeuoizy nimi, ktdre doprowadzi do
wspolnego ukierunkowaniaestych momentéw. W takim wypadkwediziemy mieli i
bezpdrednie oddziatywania magnetyczne peodzy momentami magnetycznymi,
zlokalizowanymi na poszczegoélnych domieszkach. idgnrowniez oddziatywanie
pomidzy momentami magnetycznymi, ktére zachodzi na zkododdziatywania
elektron — elektron. Fizycznie rzecz ujnuj oddziatywanie to wynika z rozpraszania
elektronéw przewodnictwa na pojedynczej domieszoedoprowadza do ustawienia
odpowiedniego lokalnego momentu magnetycznego wyrdakierunku, nasgpnie
informacja o ustawieniu tego momentu przenoszorsa ¢ drugiej domieszki i
rozpraszanie elektronéw na tej domieszce stajeadezne od jej lokalnego spinu.

Posté oddziatywania RKKY meéna tatwo otrzymé& w ramach formalizmu
uogolnionej podatriei [7, 15, 19]. Zatémy, ze hamiltonian oddziatywania pogizy

zlokalizowanym w punkcig =0 spinemS, a spinem elektronu przewodnictvgama

posta&

H=-3>'S,sd(). (2.2.1)

A wi¢c na kady z elektrondw przewodnictwa dziata pole efektywla@e wyraeniem

J

B

H () =5 S, A(r). (2.2.2)

11



Odpowied gazu elektronowego na takie pole jest éknea jego podatriwia x(Kk),
ktora zdefiniowana jest dalej w réwnaniu (2.2.Boniewa transformata Fouriera tego

pola w punkcier = Owynosi

J

B

He (k) =-

S, . (2.2.3)
wigC gestas¢ spinu w tym punkcie mima wyznacz§ z rownania
M(r)=-Vguas(r)= Z)(( Je' He (k). (2.2.4)
czyli podstawiagic (2.2.3) do (2.2.4) otrzymujemy
s(r) = %Z)((k )ex’'s,. (2.2.5)
9°MgV «

Aby wyjasni¢ dalsze pogpowanie musimy zdefiniowapodatné¢ wyskpujaca
w réwnasci (2.2.4). | tak w przypadku gazu elektronéw swatgch podatn@ x(k)

dlaT =0 K opisana jest wzorem

_30%us(NV)
X(K) = e, (2ij' (2.2.6)

gdzie

F L :1+k_F 1- o |2k +k| (2.2.7)
2k ) 2 2k 4k2 Yok -k’

a N jest catkowig liczba elektronow w uktadzie.
Jak ju wczeniej zostalo wspomniane elektrony traktujemy jakeolsodne i

dziatamy na nie polenH, czyli po podstawieniu (2.2.6) do (2.2.5) otrzysmy

nastpujace wyraenie na gstas¢ spinu w punkcie :

12



3NJ K ) .
s(r) = F ekrs . 2.2.8
(r) 8£FV2; (Zij » ( )

Sunt po k w (2.2.8) mana obliczy zastpujac ja calka. Calke za tatwo

obliczy¢ wykorzystujc przedstawienie catkowe

| (2.2.9)

og|2kF +k| ZT dxsin(2k X)sin(kx)
2k —k| Ty X '

W wyniku otrzymujemy

1 ikr_nglué(N/V) 1 kK -
V;)((k)e = e, anrjdkkF 2 sin(kr) =

392 2(NV) K2 {sin(ZkF r)—2ke r cos@kgr)

8‘9F 16 (kF r)4 } (2.2.10)

Cze$¢ tego wyraenia wysgpujaca w nawiasie klamrowym jest wykfena na
rysunku 2.2.1.

Widzimy wiegc, ze po wprowadzeniu momentu zlokalizowanego do medpiny
elektronéw przewodnictwa wytwaraajy poblizu tego momentu oscyhga polaryzacg
spinows.

Jezeli drugi zlokalizowany spir§; usytuowany jest w punkcie, to oddziatuje
on z { indukowan gestaicia spinows, co prowadzi do efektywnego oddziatywania

migdzy zlokalizowanymi spinami. A zatem podstawej (2.2.5) do (2.2.1)

otrzymujemy [7]

2 .
Hrkky =~ ZJ > Z)((k)elkrsasg- (2.2.11)
9" MgV K
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Rys. 2.2.1.Gestos¢ spinowa elektronow przewodnictwa wytworzona prgpin domieszki w grodku

metalicznym.

Oddziatywanie to objawia sha wiele sposobdw. Ruderman i Kittel pokazadi,
prowadzi ono do poszerzenia linii absorpcyjnepdrpwym rezonansie magnetycznym.
Oddziatywanie to jest tade zrodiem sprzzenia mgdzy zlokalizowanymi momentami w
metalach ziem rzadkich. Poniewvaddziatywanie to zaky od gstasci elektronéw
przewodnictwa poprzez zalos¢ od pedu Fermiego, powinna kbyzatem maliwa
ciagta zmiana upotddkowania magnetycznego poprzez zmiaktadu stopu. Efekt ten
byt rzeczywicie obserwowany poprzez domieszkowanie ferromagaeggo
potprzewodnika EuSe gadolinem i lantanem. #sishie kadego jonu E& jonem
Gd3+ lub La3+ prowadzi do wzrostu liczby elektronprzewodnictwa o jeden. Oprocz
silnego wzrostu przewodnictwa, tak paramagnetyczna temperatura Curie wzrasta
nawet a do temperatury pokojowej. Podobne zjawiskazemoy obserwowa w

domieszkowanym manganem arsenku galu (Ga, Mn)As.
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2.3.Metoda kp

Metoda, ktora zostanie opisana w tym podrozdziglest jednym z
najwaniejszych elementow teorii opisgych struktu¢ pasm energetycznych i
oddziatywania pomidzy swobodnymi nikami a zlokalizowanymi momentami
magnetycznymi  w potprzewodnikach ferromagnetycznydWiele dawiadczeé
potwierdzito, ze metodakp bardzo dobrze sprawdzagsiv badaniach zvwizkéw o
strukturze diamentu lub blendy cynkowej (interesyjnas (Ga, Mn)As posiada wrae
struktue blendy cynkowej). Z tego zepowodu caty rachunek przeprowadzony w tej
pracy utrzymany jest w konwencji metoéy .

Metoda kp byta pocatkowo stosowana z powodzeniem do badania metodami
teorii zaburzé struktury pasm energetycznych w otoczeniu pewnwglbranych
symetrycznych punktéw w przestrzeki. W tej postaci, wynikagcej bezpérednio z
blochowskiego charakteru funkcji falowej, stosow@na pewnych przypadkachjwna
pocztku rozwoju teorii pasmowej. Metoda ta zostata rioegta przez Shockley'a dla
pasm zdegenerowanych, a Dresselhaus, Kip, Kitt&lane whczyli do rozwaan
oddziatywanie spin — orbita. Pokazali oni réwnige przyblizenie kp moze by
wykorzystane jako metoda empiryczna do élema struktury pasmowej. W
pokczeniu z uwzgldnieniem wiasnéci symetrii mana metod kp ustalt struktue
pasmow W otoczeniu dowolnego punktu w przestrz&niuzywajac niewielkiej liczby
parametrow, ktore dostatecznie doktadniezmaookrgli¢ daswiadczalnie (zabronione
przerwy energetyczne, masy efektywne). Takie rachumzna przeprowadzadla
dowolnego punktu w przestrzeni wektora falowegdngze najwygodniej jest to robi
dla symetrycznych punktéw strefy Brillouina. To ¥i&e z tych wzgldow metod kp
maozna okréla¢ jako metod empiryczn [6, 8].

W przyblizeniu jednoelektronowym funkcje wtasne rownania 8dhrgera

H¢E{%+U(r)}¢/:£¢/ (2.3.1)

sa jednoelektronowymi funkcjami Blocha
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w=e*"u, (), (2.3.2)

gdzie p = -in0 jest operatoremgolu, u,, (r) jest funkcj periodyczia, zmieniajica sic
w granicach wektora falowegdk , a n wskazuje numer pasma energetycznego.
Podstawiajc funkcg (2.3.2) do (2.3.1) dochodzimy do réwnania na moga funkcje

Unk (r)

A2 2,2
p +ikf)+h k
2m, my 2m,

Hyc Uy (1) E{ +U(r)}unk(r) = En(K)unk (1) - (2.3.3)

Czion ikﬁ w hamiltonianieH, (2.3.3), ktérego nie ma w hamiltonianie (2.3.1),
My

maozna formalnie rozpatrywajako potencjat zaburzgjy, oczywicie tylko dla matych
&, (k) Nazywa s} go zaburzenienkp . Pojawienie si tego cztonu nie jest zazane z
zadnym fizycznym, realnym potencjalem, ale wynikdyjg@e z przejcia od rownania

na funkcg ¢, do rébwnania na funkeju,, [6, 16].

Rozwizania réwnania (2.3.3) szukag siozktadajc u,, na pewien zupetny
uktad funkcji. Poniewa dla danegdk zbidr u,, tworzy ukiad zupeiny w przestrzeni
funkcji periodycznych z okresem sieci, to wybigcak =k, mazna roztay¢ u,, dla

dowolnegok na funkcje dlak =k :
Ung = z Ahn' (k - kO)Un'kO (r). (2.3.4)
-

Jest to tzw.k, - reprezentacja. Wydzietgj w hamiltonianieH, czs$¢ Hy

maozna réwnanie (2.3.3) zapisav postaci

Unk (r) =& (r)unk (r) ) (2-3-5)

2,2 _ 1,2
{Hmi(k—ko)m—”" < k")}
My 2m,

gdzie
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21,2
7k +U(r). (2.3.6)

+—Kkop

A2
Hk0 :p_ i

2my, m
Podstawiajc rozktad (2.3.4) do (2.3.5), mz lew strorg (2.3.5) przea, |

catkupc po obgtosci komorki elementarnej dochodzimy do uktadu rowna

algebraicznych, z ktérego rama znale¢ wartasci wkasne:

2
Z{{gn (ko) +2hR(k2 - kg):|5nn +%(k _ko)ﬁnn' (ko)}p\m =&n (k)Ahn ’ (2-3-7)

-
gdzie

un.k0> = juﬁkoﬁun.ko dr (2.3.8)
3,

f)nn' (ko) = <Unk0 ‘IS

jest elementem macierzowym operatoredip dla punktuk =k,. Aby otrzym&

rownanie (2.3.7), trzeba wi pod uwag, ze funkcjeu sa ortogonalne i unormowane

w komaorce elementarnej, tzn.

O -
.[unkoun.k0 dr =9,,.
QO

Uktad (2.3.7) jest rozwazywalny, jezeli jego wyznacznik réwnasieeru:

2
det {en(ko)—en(kwh—(kz ~K2) |Gy + (K ~K )P (k)| =0 (2:3.9)
2m, My

Roéwnanie sekularne (2.3.9) uveo stwy¢ do okrdlenia wartdci wiasnych

£,(k). Aby znalg¢ zalenos¢ &,(k), trzeba zn& energie i elementy macierzowe

wszystkich pasm energetycznych dla dowolnego jedlnegktora falowegok =k,

tzn. naley mie¢ okreslone £,(k ) i p,,(k,). Wielkosci te jestémy zmuszeni braz
danych déwiadczalnych i dlatego metoda@ jest metod empiryczn.
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Roéwnanie (2.3.7) jest prawdziwe dla dowolnego wektdk , jednake
najbardziej uyteczne jest ono przy obliczeniach ksztattu pasrargetycznych w

bezpdrednim otoczeniu punkty . Jezeli k —k, jest dostatecznie matvielkoscia, to
i ~ R, .
operator E(k -Ko)p +ﬁ(k -k§) w (2.3.5) mana rozpatrywé& jako mate

zaburzenie operatord, i odpowiednio cztony

h2

7 n
E(k ~Ko)Bnn +ﬁ(k2 ~k¢)

w (2.3.7) jako mate poprawki do energii(k, . )
Dla jednego izolowanego pasma energetycznegaraaie energii od wektora
falowego w otoczeniu punktk, mozna otrzyma z (2.3.7) za pomagczwykiej teori

zaburzé [14, 16]. W drugim rgdzie rachunku zaburaalostajemy

h . h?
&n(k) =€n(ko)+E(k —Ko)Pnn +ﬁ(k2 -k§) +

N h? (K =Ko)Pnn (ko) (K —ko)Pn(Ko)

— ) 2.3.10
i & (ko) — £ (ko) (2.3.10)

Jezeli w punkciek  istnieje ekstremum, to z warunKil, &), -, =0 mamy
Pnn(Ko) +7ko =0. (2.3.11)

Wykorzystupc zwiazek (2.3.11) dostajemy z (2.3.10) wieaie na energiw

poblizu ekstremalnego punkiki, :

2 3
£0(k) = enlko) + - > (miJ (ks ~kog) (s —op),  (2:3.12)
a,B=1 ap ),

gdzie wielkaci (m;%)n 3 okreslone zwhzkiem
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{ 1 j _%ap, 2 < Pin(Ko)Piln(Ko) (2.3.13)
n

My, 5 My mg nzn €n (ko) _En'(ko) ,
a pry(ky) jest sktadow a wektora pr,(k,) (wskaniki a i B oznaczaj
wspotrzdne x, y, 2).

Prawo dyspersjie,(k )w poblizu ekstremalnego punktk, w pojedynczym

niezdegenerowanym i izotropowym pasmie

n2(k —kg)?

En(k) = €n ko) +——

(2.3.12a)

jest okrglone jednym parametrem — naaefektywry m.

Z réwnania (2.3.13) wynikaze odchylenie wielkéci masy efektywnejm od
masy swobodnego elektronu jest catkowicie éllree przez cztorkp hamiltonianu.
Drugi sktadnik prawej strony (2.3.13) pokazuje, r&znica pome¢dzy efektywna mag

W n — tym pasmie energetycznymm, a mag m, jest uwarunkowana istnieniem
innych pasm. M#na powiedzié umownie, ze r&nica pomgdzy m, a m, jest
spowodowana oddziatywaniem ¢dzy pasmami. To oddziatywanie jest ciome
elementami macierzowymi operatorgdp p,,(k,) i odstpami energetycznymi
migdzy pasmami &,(k,) - &,(Ky, )W punkcie k,. Fizyczna przyczyna #hicy
pomidzy m, i m, lezy w realnym oddziatywaniu elektronu z potencjatem

krystalicznym. Oddziatywanie £a standéw jest nagbstwem wybranej metody
przyblizonego rozwizywania problemu, ktéra pozwala otrzyfrenalityczne wyrzenie
na ksztatt pasm energetycznych w pabipunktéw ekstremalnych [5, 6, 9].

Jak wiadomo, problem znajdowania wadiowtasnych operatora sprowadza si
do problemu diagonalizacji macierzy tego operatbBiagonalizagg hamiltonianuH w
zwyklej teorii zaburze przeprowadza simetod, kolejnych przybtien, ktora to metod

stosuje si, gdy wszystkie niediagonalne elementy macierzog, s mate w
poréwnaniu z odpowiednimi zdicami energii poziomow niezaburzonyeh-¢&;. W

wielu przypadkach tak nie jest. &2 niediagonalnych elementow macierzowych jest

dwa, a zatem wynika z tegae pasma te blisko siebie. Wygodnie jest wowczas
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postugiwa& sic metod, teorii zaburzé w postaci zaproponowanej przez Lowdina. W
metodzie tej zaktadagize wszystkie stany nioa rozdziek na dwie grupy -A i B.
Stany grupyA mog silnie oddziatywa miedzy sofla, ale stabo ze stanami grugg.
Wynika z tegoze stanyA i B s3 od siebie odlegte na skali energii. Podobnie jak w
zwyktej teorii zaburze, oddziatywania wizace stany A i B usuwa s za pomog
procedury iteracyjnej, co powoduje zmgaalementéw macierzowych oddziatywania
miedzy stanami WA . Nastpnie przeksztaticanw ten sposéb macierz oddziatywania

diagonalizuje s scisle. Lowdin pokazatze nowe elementy macierzow, ; wiaza sSig

Z wyjsciowym H ioj za pomog rownania [6]

0
IJ_HIJ+Z all ﬁj, (i, jOA pOB). (2.3.14)
~Hpp

Przedstawiajc zaburzon funkcje falowa dla i- tego stanu¢g; w postaci

rozktadu na funkcje niezaburzone

AB
W= a4, (2.3.15)
j
dostajemy uktad rownia
A
Z( | ~& Oy )81 =0, (i, jOA), (2.3.16)
i
ktory pozwala okrdi¢ wartgs¢ wiasm & i- tego stanu i wspéiczynnik'a” dla

niezaburzonych stanéw ] w grupie A.
Jeveli stanyi naleza do grupy A, a stanyk do grupyB, to wspotczynnikiay;

wyrazaja Sie przez wspotczynnika,; (i, g A) W nasgpujacy sposob:

A HO
— kj
;=) —— 58

o din (i, jOA kOB). (2.3.17)
i€ Mkk
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Wartas¢ witasry & w wyrazeniach (2.3.14) i (2.3.16) zwykle rima zasipi¢
niezaburzoa wartcscia H 0 .

Zbieznos¢ metody Lowdina jest dobra,zeli spetniony jest warunek

Hij| <<

£° —g?\, (i0A jOB). (2.3.18)

Grupe stanow A wybiera st w ten sposob, aby ten warunek byt spetniony. Na
przyktad, jeeli pewne stanysszdegenerowane ze wgdlu na symets, to faczy st je
w grupe A. R&ne pasma energetyczng zzwyczaj oddalone od siebie w dowolnym
punkcie k, srednio o 3 — 5 eV lub wcej. J&li mamy pasma, mdzy ktorymi

odlegtai¢ jest o wiele mniejsza od 3 eV, to ama pohczye je w grug A | bada&d w

otoczeniu punktuk, metody Lowdina, rozpatrujc czton i(k -Ko)Pphy W (2.3.7)
My

jako zaburzenie.

Obliczanie struktury pasmowej metodkp pozwala na bezgoednie
uwzgkdnienie oddziatywania spin — orbita, odgryw@ggo wana role w wielu
materiatach poétprzewodnikowych z uwagi na #nakoncentragi nosnikow.
Oddziatywanie to jest bardzo stabe dla lekkich \piastkow, ale szybko émie przy
przegciu do cezkich. Mata warté¢ energii oddziatywania spin — orbita vie|szych
pierwiastkach w poréwnaniu zesredna wielkoscia wzbronionych przerw
energetycznych (erlu 3 — 5 eV) pozwala zwykle na traktowanie tego zualghwania
jako zaburzenia [6, 16]. Uwzglnienie oddziatywania spin — orbita, tzn. dodante d

hamiltonianu z rownania (2.3.1) cztortdg, prowadzi do pojawienia giw rownaniu

(2.3.5) nauy, dwoch nowych sktadnikow

h

H, = prc (OU xp)o (2.3.19)
oraz
hn? ~
H, =———(0U xk)o. (2.3.20)
4mgc
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W postaciH g, = H, + H, jest to operator dziakgy tylko na modulujca funkcjg u, .
Dla lekkich pierwiastkéw (wgiel, krzem) zalgne od spinu cztonyH,; + H,
maozna traktowa (podobnie jak niezakmy od spinu cztonkp) jako zaburzenie.

Wspdlny operator zaburzenia ma w takim razie gosta

h A 1 A ~
H=H,-+Ho=—kp+ au + 7k . 2.3.21
Kp 0 mo{ P 4mocz[ x(p )]0} ( )

Wyrazenie (2.3.19) naH, jest analogiczne do atomowego cztonu oddziatywania
spin — orbita. W (2.3.20) proporcjonalny do czion H, reprezentuje dodatkew

energe¢ oddziatywania spin — orbita wywoglz, sic z wiasciwosci ruchu elektronu w

periodycznym polu krysztatu, a doktadniej — pochmdzod pseudogdu 7k . Okazuje
Sig, ze H, jest znacznie mniejsze dd,, poniewa pseudopd |hk| jest bardzo maty w

poréwnaniu z&rednim gdem elektronu
_ A h
Bl = (uclpluc) -

(a — stata sieci) w obszarze rdzenia, gdzie odgmehie spin — orbita odgrywa
najwicksz role (bowiem im bliej jadra tym OU (r ) jest wikszy). Poniewaw poblizu
jadra wktad odH, przewysza wktad odH,, to stosunekH, i H; jest tym mniejszy,
im cigzszy jest atom. Dla eikich atomow, dla ktorych wielkd H, nie jest mata, a
zatem nie mgze by rozpatrywana jako zaburzenie,asta s¢ ja do czsci zerowej

hamiltonianu, dodag H, do H, (2.3.6), aH, uwaza sk za zaburzenie, podobnie jak

Hyp - Operator zaburzenia ma wéwczas posta
: no-
H'=H,; +H, =—KkTr, (2.3.22)

My

gdzie Tr jest operatorem wyzanym wzorem
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A

T=p+

prye. (ox0U). (2.3.23)

Metoda kp okazata si bardzo owocna w obliczeniach struktury pasmowej
krysztaltbw o symetrii diamentu i blendy cynkoweflzge byta stosowana nie w
jednopasmowym, ale dwupasmowym (lub nawet tréjpasyno przyblizeniu [6, 8].

W wielu pétprzewodnikach IV grupy, zazkach pierwiastkow grup Il i V oraz
II'i VI, odlegtos¢ migdzy pasmami przewodnictwa i walencyjnym jest destatie
mata (~1 eV), aby te stany mta byto podczy¢ wedtug metody Lowdina w grgpA, a
wszystkie bardziej oddalone energetycznie stany —grpe B. Innymi stowy,
oddziatywanie midzy pasmami przewodnictwa i walencyjnym (oddziatgigakp i
niezalene odk oddziatywanie spin — orbit&l,) rozpatruje si scisle. Oddziatywanie
pasm energetycznycA z wyzszymi i nizszymi pasmamiB uwaza sk za zaburzenie,

ktore uwzgtdnia s¢ w najnizszym rzdzie rachunku zaburae
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3. Definicja hamiltonianu

Celem tego rozdziatu jest przedstawienie hamiltamidla dziur w krysztale o

strukturze blendy cynkowej, ktéry oprocz cziokp i czionu napgzen, zawieratby

rowniez czton odpowiedzialny za oddzialywanie wymienne pamny swobodnymi
nosnikami, a zlokalizowanymi momentami magnetycznymi mzyblizeniu pola
molekularnego.

Wiadomo, ze konfiguracje elektronowe pierwiastkbw wchadgch w skiad

badanego tu krysztatu arsenku galu domieszkowamagmanemassnastpujace:

As:1s? 2s?p® 3s?p®d?® 4s%p?
Ga:1s? 2s?p® 3s?p°d*? 4s?p!

Mn :1s? 2s?p® 3s?p®d°® 4s?

Zatem pasmo walencyjne twarzstany elektronow znajdagych sé¢ na
powtokach4p i 4s. Dzieje st tak, gdy stany te mieszajsi¢ ze soh, poniewa leza
bardzo blisko siebie na skali energii. Jednak gpwkiad przy tworzeniu pasma
walencyjnego majstany elektronéw z powtokd p , poniewa elektrony z powtokids
obsadzaj nizsze poziomy energetyczne. Natomiast pasmo przew@lpeorz stany

elektronéw znajduacych se na powlokachbs .

3.1.Hamiltonian kp

Na podstawie teorii grup mpna stwierdzt, ze stany elektronowe wrodku
strefy Brillouina klasyfikug sic wedtug odpowiednich reprezentacji. Ze vyl na
symetri badanego krysztatu, interestg dla nassreprezentacjd, i ;5 [8]. I jest
reprezentagj w petni symetryczip ze wzgtdu na wszystkie operacje grupy symetrii,
dlatego te maze by ,utozsamiana” (w modelu LCAO - Linear Combination of

Atomic Orbitals) ze stanami atomowymi typie. Natomiast trojwymiarowa
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reprezentacjd ;s rozpina funkcje falowe transfornuge sg¢ tak jak funkcje:x, vy, z,
czyli tak jak orbitale p,, p,, p,. Dlatego mana twierdzé, ze stany elektronowe
znajdupce sg¢ w punkcie I strefy Brillouina, sklasyfikowane jakol;;, s

,2utozsamiane” ze stanami atomowymi tygu (w sensie LCAO). Ze wzgtlu na toze

W rozwaaniach interesaj nas stany dziurowe z pasma walencyjnego, a niey sta
elektronowe z pasma przewodnictwa oraz przerwa getygzna pomidzy tymi

pasmami jest dwa i wynosi E;, =152 eV, mazemy zignorowé wptyw pasma

przewodnictwa na stany dziurowe. Bl temu nasz model zaga st do modelu

trzech pasnt ;.

Poniewa istotne jest tu uwzgtinienie oddziatywania spinowo — orbitalnego,

ktore ma w naszym przypadku znacy wptyw na stan uktaduX = 034 e) nie
mozna zignorowa tutaj spinu elektrondw. Zatem uwzdhiajac spiny elektronow,

nasza tréjwymiarowa baza . staje st sz&éciowymiarowa, redukowalna ze wzdu na
operacje podwojnej grupy symetrii krysztatu. Repreacjal’,s redukuje s wigc do
dwuwymiarowej reprezentacji; i czterowymiarowej reprezentacji;. W pewnym

przyblizeniu, poprzez analogi do stanow atomowych, moa uwaa, ze I,
odpowiada stany z | :%, natomiastlg stany z j :g. Baz dla reprezentacjl™, i
g sa nastpujace funkcje [4, 10]:

rs(jZ :—%j: U, :%(x +iY)1,

oe-2) wer Ao 21
rs[jzzgj: u3:%[(x—iv)1 +2z1],
rs(jf%j: u4=i%(x-w)l,
r{jZ:ij: U5:%[(X+iY)i +z1],

N

I'{jZ =—%j: ugi%[—(x —iY) +Z¢],
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gdzie X, Y i Z s amplitudami Kohna — Luttingera, ktore transformuje jak

wspohrzdne x, y i z. Czasami wygodnie jest je interpret@wako funkcje atomowe
Py, Py i p,, ale naley mie¢ na uwadzeze s to z reguty mieszaniny #aych stanow
atomowych.

Wykorzystupc formalizm Lowdina, przedstawiony w podrozdziale3.2
taczymy stanylg i I';, ze wzgbdu na mat wartas¢ czynnika A (w poréwnaniu z
wielkoscia przerwy energetycznej), w greigtandw A. Natomiast wszystkie pozostate
(odlegte energetycznie) stany, w geugtanow B. Zatem w powyszej bazie,

hamiltoniank p przyjmuje posté

[ P+0Q L M 0 iL/v2 -iv2M |
L0 P-Q 0 M -ivV2Q  if32L
’ _nt| Mm" 0 P-Q -L  -i/3/2L”  -iv2Q
®2m,| O M® - - P+Q  -iMY  -ilYV2 |
[ilYV2 o W2 if3eL ivam P+A 0
CivamP o -if32l? iV L2 0 P+A |

Gdzie wyraenianaP, Q, L, M i A s3 dane w postaci:

P=y,k?,
Q =y, (k2 +k2 - 2k2),
L = -i2v3ys (K, —ik, )k,
M =3[y, (k2 ~Kk2)-i2y5k,k, .

A =2m A, /2.

Natomiasty;, y, oraz y; sa zmodyfikowanymi parametrami Luttingera.

Z budowy tego hamiltonianu wynik&e podmacierz o wymiarzetx4, z

elementami diagonalnymi odl] do [4,4], opisuje stany; oraz ich oddziatywanie ze
tanami ;. Natomiast podmacier2x2, o elementach diagonalnyc[hS,S] i [6,6],
opisuje odszczepione na skutek oddziatywania spombia, o czynnikA, stany T .

Pozostate elementy odpowiedzialneza opis oddziatywania jakie wyptuje pomegdzy
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stanamilg i I;, a ssiednimi pasmami. co pozwala na wykorzystanie rakbw

przeprowadzonych w podrozdziale 2.3. i zastosowareéody rachunku zabunzelo
obliczen struktury pasmowej badanego tu krysztatu [4, ), 1

Powyzszy hamiltonian zakiada istnienie symetrii inwengyj w uktadzie.
Oznacza toze nie jest mgliwe badanie przy pomocy opisywanej tutaj teoriekeow
wynikajacy z braku symetrii inwersyjnej. Szczegolnigdbie to widoczne w rozdziale

4.1., w ktorym przedstawimy struktupasmow badanego materiatu.

3.2.Hamiltonian napr ¢zen

Jak st okazuje wysipowanie napzen ma znaczny wptyw na struktur
pasmow potprzewodnikébw ferromagnetycznych. Dlatego z tevyprowadzajc
hamiltonian dla standéw dziurowych pasma walencyineg krysztatach o strukturze
blendy cynkowej, nie mma pomina¢ cztonu odpowiedzialnego za wptyw nape na
badany krysztat. Efekt ten zostat opisany przea BiPikusa [8, 10], a hamiltonian
napezen wyprowadzony przez nich ma ngstijaca posta

-p-q -S r 0 WE —2r
-s7  -p+q 0 r -J2q J32s
qoo| O 0 -p+q s 325" 2q
. 0 rt s  -p-q J2r? $Y42
s/V2 -vJ2q f32s VJar  -ae 0

-Var? J32s”  J2q  d/V2 0 - ae

Gdzie wyraenia nap, q, r, s i € 3 dane w postaci:

p= a(exx te, t ezz)'
1
q= b[ezz _E(exx + eyy)} J

r :gb(exx —eyy)—idexy,
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S= —d(eXZ —ieyz),

e=ge, +e, +e,.

Natomiasta, b i d s potencjatami deformacyjnymi, a jest tensorem nagien
osiowych.

Poniewa podstawow technologi tworzenia rozwzanego tu typu krysztatu jest
metoda polegaga na bombardowaniu ptaskiej powierzchni strumienieolekut, tak
zwana metoda MBE — Molecular Beam Epitaxy. dRziej metodzie krysztat powstaje
stopniowo, poprzez narastanie bardzo cienkich wanstlekut. W naszym przypadku
na ptask powierzchng sa natryskiwane atomy arsenu, galu i manganu, oGoysviw
odpowiednich proporcjach, takeby mogt powsta krysztat o interesagych nas
wiasciwosciach. W wyniku stopniowego nakiladania sia siebie bardzo cienkich
warstw, w krysztale tym powstajnapezenia biaksjalne (dwuosiowe), wypujace
tylko w warstwach epitaksjalnych. Zatem przyjauipotencjaty deformacyjna i d,
odpowiedzialne odpowiednio za wgsbwanie napfzen prostopaditych do warstw
epitaksjalnych i napgen scinajacych, za réwne zero, memy latwo przeksztal€i

hamiltonian naptzen trojosiowych H, do hamiltonianu napgen biaksjalnych, ktory

przyjmuje wowczas nagtujaca posta [4]

-q 0 r 0 0 —i/2r ]
0 q 0 r iv2(q 0

H,. =b r 0 q 0 .0 iv2q
0 r 0 -q -iv2r 0
0 —-iv2q 0 v 2r 0 0

| ivar 0 -iv2qg O 0 0 |

W konkretnych obliczeniach prayp napezenie e, rowne 2% i dalej

_ - _ G
Ex =€y 1 €, __Zequz’

1

gdziec, i ¢;; sa wspotczynnikami elastyczsoi.
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3.3.Hamiltonian wymiany p-d

Podczas wytwarzania badanego tu krysztatu (Ga, Mm#etod MBE, jony
manganowe zostaj losowo porozrzucane po sieci krystalicznej. Jeast stabo
domieszkowany poétprzewodnik, ponieivaa 100 jonodw galu przypada jedynie 5 jonow
manganu. Jednak tak stabe domieszkowanie w zoacEposéb wpltywa na wiasém
catego krysztatu, poniezanomenty magnetyczne zygane z jonami manganu silnie
oddzialup z momentami magnetycznymi zganymi z jonami galu i arsenu. Jest to
posrednie oddziatywanie wymienne, poniewanomenty te oddziatlaj ze soh za
pomoea hiezlokalizowanych nmikéw (w naszym przypadku as to dziury).
Oddziatywanie to zachodzi powaizy elektronami znajdagymi sk na powtokach3d

jonébw manganu, a elektronami znajglymi sk na powtokachdp jondw arsenu i galu

[4, 10, 13, 17]. Hamiltonian tego oddziatywania tabsvyprowadzony przez Dietla w
przyblizeniu pola molekularnego pochagego od jonéw manganu.stédnienie to
polega na tym,z przyjmujemy,ze wkiad momentu magnetycznego pochwego od
manganu do momentéw magnetycznych galu i arserkazdym wezle sieci, wynosi 5

%. Posta hamiltonianup—d jest przedstawiona za pomgatastpujacego wyraenia

3w, iv/3b, w._ 0 |
~iv/3b,w, (20, -b, )w, 2ib,w_
H oy =B 0 - 2ib,w, —(gbz -b, )w,
0 0 ~i/3b,w,
J6b, w, -iv2(b, +b,)w, J2b,w_
I 0 -J2b,w, iv/2(b, +b,)w, |
| 0 J6b, w_ 0 |
0 iv/2(b, +b,)w, ~/2b,w_
iv/3b, w_ J2b,w, -i/2(b, +b,)w,
-3, W, 0 -Jebw, |
0 —(2b, =b,)w, ib,w_
I —+/6b, w_ -ib,w, (2b, - b, )w,

GdzieBg, w,, w,, b, orazb, s3 dane w postaci:

Bs = BM/69 13,
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w,=M,/M,

w, = (M, iM,)/M,
b, =8,/8,
b, =B./B.

ale w materiatach o strukturze $zennej b, =b, = 1 Natomiast S jest calla
wymiany p—d, a magnetyzagjoznaczono jak .
W obliczeniach zostata zyta warté¢ Bg =—003eV, co odpowiada

magnetyzacji nasycenia dia= 00®rzy oznaczeniu (Ga, Mny)As.
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4. Obliczenia numeryczne.

Celem pierwszej eZci tego rozdziatlu jest wyznaczenie struktury pasejow
badanego materiatu. Przedstawione zastéumaj zalenosci energii od wektora
falowego w kierunkach wysokiej symetrii w strefieilBuina (kierunki A, A, Z patrz
rys. 4.1) oraz powierzchnie Fermiego.

W drugiej czsci tego rozdziatlu wyznaczona zostanie temperatueeCdla

badanego ferromagnetyka.

N
‘/i fx R
| 4% /®
} '{;//{’1 T\‘\S

Rys. 4.1.Strefa Brillouina prostej sieci regularnej z wyszgalnionymi charakterystycznymi punktami

i kierunkami.

4.1. Struktura pasmowa i powierzchnie Fermiego.

Badapc wierzchotek pasma walencyjnego i jego otoczeniekierunkach

charakterystycznychA, 2~ i A oraz im rownowanych, maemy zauway¢, ze
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magnetyzacja i odksztatcenia probki, mapacacy wptyw na ksztatt tego pasma i jego
degeneragj

Jak st okazato, w punkcid™ (czyli w srodku strefy Brillouina) reprezentacja
stanéw [, niezalenie od kierunku charakterystycznego, jest zawszdwpmie
zdegenerowana w przypadku braku wrag@i i magnetyzacji. Brak magnetyzacji
oznacza brak jonéw Mn w krysztale, czyli jest tgsty potprzewodnik. Reprezentacja
g jest natomiast zdegenerowana poczwornie, ale ganegiu sk od srodka strefy,
niezalenie od kierunku charakterystycznego, zawsze roztegevywuje st na dwa,
podwojnie zdegenerowane stany (punkt a) na rys24.4.1.3, 4.1.4.). Po przyeniu
napezen biaksjalnych, reprezentacjB; rozdegenerowywuje @gina dwa podwojnie
zdegenerowane stany,zjw punkciel strefy Brillouina, natomiast reprezentadja

zachowuje & bez zmian (punkt c¢) na rys. 4.1.2., 4.1.3., 1.V przypadku
wprowadzenia do krysztatu domieszek magnetyczngzylj M = (0 1 0) ie,,= 0 %,

obydwie reprezentacje rozdegenersje catkowicie (punkt b) na rys. 4.1.2., 4.1.3.,
4.1.4.). Rozszczepienie to ma charakter zemanommthodzi ze wzghu na wartéé
j odpowiadajca danej reprezentacji, co bylo opisane w podrozdzid.l.
Wprowadzanie napgen biaksjalnych nie zmienia i) w tym momencie, stopnia
degeneracji reprezentadii; i 'g. Napkzenia wptywaj jedynie na ksztatt pasma i
wielkos¢ rozszczepienia standéw niezdegenerowanych (punktadjys 4.1.2., 4.1.3.,
4.1.4).

Na wszystkich wykresach magnetyzacja jest ustawmnkierunku (0 1 0),
poniewa przy takim potdeniu magnetyzacji, energia uktadu jest optymalna dI

napkzen biaksjalnyche = 2 %. Dzgki temu maemy obserwowd jak zmienia sj

ksztalt pasma walencyjnego wzdtosi A i = dla kierunkdw sobie rownoviaych
(punkty d), e), fy narys. 4.1.2., 4.1.3.).

Jak zostato zauwane w rozdziale 3.1., wykorzystywany do obligze
hamiltonian zaktada istnienie symetrii inwersyjrajzy czym operacja inwersji nie jest
operacy symetrii dla rzeczywistego krysztatu arsenku galptywa to w sposob
znaczny na struktgrpasmowy. Zgodnie z wnioskami, wynikagymi z teorii grup,

ksztatt pasm wokot punktli powinien by taki, jak przedstawiony na rys 4.1.1. [4, 6]
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\-\\ 5 6

2,

Rys. 4.1.1 Rozszczepienie stani;; ze wzgkdu na oddziatywanie spin — orbita, na stdny i ;.

Przy oddalaniu siod srodka strefy Brillouina stanyf g i [; przechodz w stany transformage si

wedtug odpowiednich reprezentacji. Wszystkie repngacie 2 3 jednowymiarowe, A

dwuwymiarowe,/\g dwuwymiarowe,Ag i A\, jednowymiarowe.

Na rysunkach 4.1.5., 4.1.6., 4.1.7. oraz 4.1.8eqstawiono powierzchnie
Fermiego (jest to zawsze 1/8 powierzchni). Rysu#hdk5. przedstawia powierzchkni
Fermiego dla zerowe] magnetyzacji i braku wra@i; widaé petmn symetre
tetraedrycza (trzy rogi w kierunkachx, y, z). Po wprowadzeniu magnetyzacji
powierzchnie rozdegenerowywusie, Co pokazane jest na rysunku 4.1.6. Natomiast na
rysunkach 4.1.7. i 4.1.8. przedstawiongoswierzchnie Fermiego znieksztatcone przez
wprowadzenie napzen biaksjalnych. Widé& wyraznie jak obnia sk symetria tych

powierzchni (rogi tylko w kierunkwx i y).
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Rys. 4.1.2. Wykresy przedstawiaj ksztalt pasma walencyjnego w otoczeniu punKtu strefy

Brillouina, w kierunku Ai jemu réwnowanych, przy zadanym kierunku magnetyzacji i wéato

napezenia.
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Rys. 4.1.3.Wykresy przedstawiaj ksztait pasma walencyjnego w otoczeniu punktu strefy

Brillouina, w kierunku Z i jemu réwnowanych, przy zadanym kierunku magnetyzacji i wéato

napezenia.
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Rys. 4.1.4. wykresy przedstawiaj ksztalt pasma walencyjnego w otoczeniu punktu strefy
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Brillouina w kierunku/\ przy zadanym kierunku magnetyzaciji i wadionapezenia.
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Rys. 4.1.6 Ksztait powierzchni Fermiego dla magnetyzacji wieu (0 1 0), brak nagten.
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Rys. 4.1.7 Ksztalt powierzchni Fermiego (dwarzuty) bez zadanej magnetyzacji, nggnia w

kierunku x i y wynosz 2% (wida& wyrazna deformacg powierzchni).

38



Rys. 4.1.8.Ksztalt powierzchni Fermiego (dwarzuty) dla magnetyzacji w kierunku (0 1 0),

napezenia w kierunku x i y wynoaz2% (wid& wyrazna deformacg powierzchni).
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4.2. Temperatura Curie.

Jak zostatlo wspomniane we wme, temperatura Curie jest bardzozwam
parametrem charakteryagym wiasndci potprzewodnikéw ferromagnetycznych.
Okresla ona tak zwany punkt krytyczny, poiey ktdrego ferromagnetyk traci swoje
wiasciwosci ferromagnetyczne. Jest togsio zjawisko niepmdane, dlatego #eprébuje
sie stworzy materiaty, dla ktérych temperatura Curie wimie do temperatury
pokojowej. W podrozdziale tym przedstawnetod wyznaczania temperatury punktu
krytycznego oraz wyznagzja wykorzystupc obliczenia z podrozdziatu 4.1. Jest to
standardowa metoda pggbwania opisana doktadniej w Ref. [5].

Magnetyzagj nieoddziatujcych ze sohpjondow maemy wyrazé w postaci

_ QMg SH | _ H
M = gu, SN, XB ( J—M (— . (4.2.1)
BEUOTTS KT o T

W przyblizeniu pola molekularnego przyjmuje ¢si dla materiatéw
ferromagnetycznych, tak jak to zostato wéypi@ne w podrozdziale 3.3ze kady z
momentow magnetycznych ma tsamy wartags¢ sredna. Wowczas dla jondw
oddziatupcych ze solp, przyjmujemy,ze jedyny efekt oddziatywania sprowadza ¢o
tego, i pole dziatajce na kady ze spindw nie jest polem zegirenym, lecz polem

efektywnym H; . Przy zal@éeniu, ze pole zewsgtrzne jest rowne zeru, wyranie na

H. dane jest nagbujacym wzorem
Her =XM, (4.2.2)
gdzie y jest stad sprzzenia.

Zatem podstawiaf (4.2.2) do (4.2.1) otrzymujemy wyt@nie na magnetyzacj

w postaci

M = MO(H“ j = Mo(ﬂj. (4.2.3)
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Rozwigzujac powysze réwnanie ze wzglu na M otrzymujemy wyraenie na

temperatug Curie T, dane nagpujacym wzorem

2
T = Nox(g”B) s(s+1)y. (4.2.4)

Poniewa z prostej relacji termodynamicznej wynika [5, 8B],1ze pole efektywne

mozemy wyrazé w postaci
=, (4.2.5)

gdzie F jest energi swobodr uktadu, to podstawiag (4.2.5) do (4.2.2) otrzymujemy

wyrazenie na statsprzzenia dap wzorem

OF/
=" /M
X~ oM

Zatem podstawiag (4.2.6) do (4.2.4) otrzymujemy wytenie na temperateiCurie,

(4.2.6)

0

(4.2.7)

_ (g,UB)2 aF/
Te = Ngx 3 S(S+1)a|\/| M

0

Dla matych wartéci magnetyzacjiM , energé swobodm mozna przybliy¢

nastpujacym wyraeniem, (co widanarys. 4.2.1.)
F(M)=A+BM?2, (4.2.8)

Z czego wynika,ze pochodna energii swobodnej wgigm magnetyzacji wynosi
0F/0M =2BM , a co za tym idzie stata sp¢enia jest rownagy = 2B.

Wykonujac obliczenia energii swobodnej w funkcji namagnesoa oraz
fitujac odpowiednio wyrzenie (4.2.8) do otrzymanych danych, zna wyznacz§

wspotczynniki A i B. Poniewa w praktyce wygodnie jest operowvparametremBg ,
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energia zostata wyznaczona jako funkcjaswia tego parametru. Przy czym wiadomo,
ze parametr B; jest zwazany z magnetyzacj prost zaleznoscia liniowa typu
Bs =cM (patrz rozdziat 3.3.). [4] Obliczenia wykonano ddancentracji nénikow,

4 SZt.
A%

p=35010 Wygodnie jest wyznaczy t¢ koncentragg w funkcji energii

Fermiego. Jest ona liczona jako zwykia catka w girzeni wektora falowego. Jdi
mamy stabelaryzowane darp(EF), to mazna wyznaczy funkcje odwrotry do p, a

nastpnie wyliczy¢ energe swobodi z nas¢pujacego wyraenia

E :jzdp'EF(p')

32a0°H O Punkty wyznaczone numerycznie ]

—— aproksymacja F(B)) =A+B BG2

-3,6x10°

F(Bo) [eV]

-4,0x10°

-4,4x10°

0,00 0,01 0,02 0,03

B,[eV]

Rys. 4.2.1Z wystarczajco dobrym przyblieniem maemy przypé, ze dla matychM aproksymacja
energii swobodnej funkgj F(BG) = A+ BBG2 jest stuszna. ParametB_ jest powizany z

magnetyzagj zaleznoscia B, =CM |, gdzie C jest wielkdcia stah.
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Zatem po uwzglnieniu przyblienia (4.2.8), temperatur Curie dla

(Ga, Mn)As mana ostatecznie obliczy nas¢pujacego wyraenia

2
T = Nox(g’uB) S(s+1)2B. (4.2.9)
3kg

Wykorzystupc wzoér (4.2.9), otrzymujemy, dla arsenku galu dank®wanego w 5%

manganem, temperatuCurie réwr, okoto T =110 K, co da&¢ dobrze zgadza iz

doswiadczeniem.
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5. Podsumowanie

W niniejszej pracy zostat przedstawiony model feragnetyzmu w
potprzewodniku GaAs domieszkowanym manganem. Padstiizgo modelu jest
odpowiedni opis oddziatywania zachady pomidzy momentami magnetycznymi,
zlokalizowanymi na domieszkach manganowych. Odgwziahie to mana traktowa
jako efekt péredniej wymiany pomidzy jonami Mn, zachodzej poprzez dziury.

Podstaw energetycznego opisu badanego materiatu jest twamaih, opisujcy
stany dziurowe w pasmie walencyjnym, dla krysztatstrukturze blendy cynkowej.
Badanym materiatem byt arsenek galu domieszkowaranganem (Ga, Mn)As.
Hamiltonian ten sktada eiz trzech cztonéw. Pierwszym z nich jest czliop, ktory
opisuje oddziatywanie poruzy stanami dziurowymi z pasma walencyjnego, aastan
z pozostatych pasm energetycznych z uwdgleniem oddziatywania spinowo —
orbitalnego. Nagpnym sktadnikiem hamiltonianu jest czton nggh, ktdry opisuje ich
wptyw na ksztatt i degeneragpasma walencyjnego. Ostatnim cztonem jest hanton

p- d opisupcy parednie oddziatywanie wymienne jakie zachodzi patny stanami
3d jonéw manganowych, a stanadp jonOw arsenu i galu. Oddziatywanie to réwnie

ma wptyw na ksztalt, a szczegolnie na degenerpgsma walencyjnego. DREi
skonstruowaniu tego hamiltonianu, ¥i#&e w takiej postaci, udalo miesza pomos
obliczen numerycznych pokaza ksztalt pasma walencyjnego w okolicy jego
wierzchotka, w kierunkach charakterystycznych strBrillouina. Nasgpnie zostato
przedstawionych kilka powierzchni Fermiego, na pad#e ktérych pokazany zostat
wptyw napezen i domieszkowania na ich ksztatt i symethV ostatniej cgsci tej pracy
zostala pokazana metoda wyznaczania temperaturg.Cur

Uwazam, ze za pomog przedstawionego tu modelu rozrzedzonego
ferromagnetyzmu w poétprzewodnikach, ima by, w dalszych badaniach uwadic
wptyw braku inwersji na ksztalt i degeneragasma walencyjnego. W ramach tego
modelu otwieraj sic rowniez dwe maliwosci badania magnetostrykcji w
potprzewodnikach, czyli badanie wplywu namagnesosvara wlasnéci elastyczne
krysztatu. O wiele trudniejszym problemem, jedrakardzo interesagym ze wzgtdu
na korzyci technologiczne, byloby zbadanie efektow a@inych z
niejednorodnéciami namagnesowania i istnieniem struktury domesjow krysztatach
podobnych do (Ga, Mn)As.
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