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ÌÀ�ÍÈÒÍÎÅ ÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÈÅ Â ÄÈÑÊ�ÅÒÍÛÕ ÑÏËÀÂÀÕÏÎËÓÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÎÂ IV ��ÓÏÏÛ Ñ ÏÅ�ÅÕÎÄÍÛÌÈ3d-ÌÅÒÀËËÀÌÈÌ. Ì. Îòðîêîâ a*, Â. Â. Òóãóøåâ b;, À. Ýðíñò d**,Ñ. À. Îñòàíèí d, Â. Ì. Êóçíåöîâ a, Å. Â. ×óëêîâ ;eaÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿb�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿDepartamento de F�isia de Materiales, Faultad de Cienias Qu�imias, UPV/EHUand Centro de F�isia de Materiales (CFM) (CSIC-UPV/EHU)20080, San Sebasti�an, Basque Country, SpaindMax-Plank-Institut f�ur MikrostrukturphysikD-06120, Halle, GermanyeDonostia International Physis Center (DIPC)20018, San Sebasti�an, Basque Country, SpainÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 àâãóñòà 2010 ã.Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ab initio ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ, ñîñòîÿùèõ èç ìîíî-ñëîåâ ïåðåõîäíûõ 3d-ìåòàëëîâ Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co è Ni, ïîìåùåííûõ â ïîëóïðîâîäíèêîâûå ìàòðèöûSi, Ge èëè Si0:5Ge0:5. Ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðîâ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé è ïîëíûõ ýíåðãèéïîêàçàíî, ÷òî �åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê ðåàëèçóåòñÿ ëèøü â ìîíîñëîÿõ ìàðãàíöà, â òî âðåìÿ êàê â ìî-íîñëîÿõ V, Cr è Fe áîëåå âåðîÿòíî óñòàíîâëåíèå àíòè�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ, à ìîíîñëîè Ti, Coè Ni ÿâëÿþòñÿ íåìàãíèòíûìè. Íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ìàãíîííûõ ñïåêòðîâ ïðîâåäåí àíàëèç ñòàáèëüíîñòè�åððîìàãíèòíîé �àçû â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ, ñîäåðæàùèõ ìîíîñëîè ìàðãàíöà.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àçáàâëåííûå ìàãíèòíûå ïîëóïðîâîäíèêè(�ÌÏ) òèïà AIV:M íà îñíîâå ýëåìåíòîâ IV ãðóï�ïû (AIV = Si, Ge), ëåãèðîâàííûõ ìàãíèòíûìèïåðåõîäíûìè 3d-ìåòàëëàìè (M = Cr, Mn, Fe, Co),ïðèâëåêàþò â ïîñëåäíèå ãîäû áîëüøîé èíòåðåñâ êà÷åñòâå íîâûõ ìàòåðèàëîâ ìàãíèòíîé ýëåê�òðîíèêè, èñïîëüçóåìûõ, íàïðèìåð, äëÿ ñïèíîâîéèíæåêöèè [1℄. Òàêèå �ÌÏ ìîæíî, ñ îäíîé ñòîðîíû,ëåãêî èíòåãðèðîâàòü â ñòàíäàðòíóþ òåõíîëîãèþíåìàãíèòíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð íàîñíîâå êðåìíèÿ, à ñ äðóãîé, â íèõ, ïî-âèäèìîìó,ìîæíî óñïåøíî ðåàëèçîâàòü ý��åêòèâíûé ïåðåíîñ*E-mail: otrokov�phys.tsu.ru**A. Ernst

ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ íîñèòåëåé òîêà (êàê ïðàâèëî,äûðîê). Íàèáîëüøèé ïðîãðåññ êàê òåîðåòè÷åñêèé,òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíûé, äîñòèãíóò â èçó÷åíèè�ÌÏ òèïà Ge :Mn è Si :Mn, õîòÿ äî ïîëíîãî ïîíè�ìàíèÿ èõ ìàãíèòíûõ è òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ åùåïðåäñòîèò äîëãèé è íåïðîñòîé ïóòü.Ñîãëàñíî òðàäèöèîííîé òåðìèíîëîãèè, �ÌÏòèïà Ge:Mn è Si:Mn ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåóïîðÿ�äî÷åííûå ñïëàâû (òâåðäûå ðàñòâîðû) Ge1�xMnx èSi1�xMnx ñ íèçêèì èëè óìåðåííûì (x � 0:001�0.1)ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà. Ñîãëàñíî òåîðåòè÷åñêèìïðåäñêàçàíèÿì [2℄, îñíîâàííûì íà ab initio ðàñ÷åòàõýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, â òàêèõ ñïëàâàõ äîëæíîèìåòü ìåñòî �åððîìàãíèòíîå (ÔÌ) óïîðÿäî÷å�íèå ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ Êþðè(TC � 300�500 Ê). Ýòî óïîðÿäî÷åíèå îáóñëîâëåíî720



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ : : :íåïðÿìûì îáìåíîì ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ íà èîíàõìàðãàíöà ÷åðåç ñâîáîäíûå íîñèòåëè (äûðêè), èñ�òî÷íèêîì êîòîðûõ òàêæå ÿâëÿþòñÿ èîíû ìàðãàíöà(¾arrier mediated ferromagnetism¿). Ïðè ýòîìý��åêòèâíûé ìîìåíò íà èîíå ìàðãàíöà äîëæåíñîñòàâëÿòü � � 3�B, ñëàáî ìåíÿÿñü â çàâèñèìîñòèîò çàíèìàåìîé ýòèì èîíîì ïîçèöèè (íàïîìíèì, ÷òîäëÿ èçîëèðîâàííîãî èîíà ìàðãàíöà íàèáîëåå ýíåð�ãåòè÷åñêè âûãîäíîé ÿâëÿåòñÿ ïîçèöèÿ çàìåùåíèÿâ ðåøåòêå ãåðìàíèÿ èëè ïîçèöèÿ òåòðàýäðè÷åñêîãîâíåäðåíèÿ â ðåøåòêå êðåìíèÿ). Â ðåàëüíûõ ñïëàâàõGe1�xMnx è Si1�xMnx ñèòóàöèÿ îêàçàëàñü íàìíîãîñëîæíåå, ÷åì ïðåäïîëàãàëîñü â ìîäåëè [2℄, è âîïðîñî âûñîêîòåìïåðàòóðíîì �åððîìàãíåòèçìå â ýòèõñïëàâàõ îñòàåòñÿ îòêðûòûì. Äåëî â òîì, ÷òî ïðàê�òè÷åñêè ïðè ëþáîé ìåòîäèêå èõ âûðàùèâàíèÿ èìååòìåñòî ñèëüíàÿ �àçîâàÿ ñåãðåãàöèÿ ñ îáðàçîâàíèåìðàçëè÷íûõ âêëþ÷åíèé è êëàñòåðîâ, ÷òî ïðèâî�äèò ê ïðîòèâîðå÷èþ ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìèðåçóëüòàòàìè è òåîðåòè÷åñêèìè ïðåäñêàçàíèÿìè,ñäåëàííûìè äëÿ ìàêðîñêîïè÷åñêè îäíîðîäíûõñèñòåì.Âîïðîñ î ïðèðîäå �åððîìàãíåòèçìà â ñïëàâàõGe1�xMnx íåëüçÿ ñ÷èòàòü îêîí÷àòåëüíî ðåøåííûì,õîòÿ èìååòñÿ ÷åòêîå ïîíèìàíèå ñëîæèâøåéñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé ñèòóàöèè. Òàê, â ðàáîòå [3℄ èçó÷àëèñüýïèòàêñèàëüíûå ïëåíêè Ge1�xMnx (x � 0:035); âýòèõ ïëåíêàõ íèæå T = 116 Ê íàáëþäàëñÿ ÔÌ-ïî-ðÿäîê, îáóñëîâëåííûé, ïî-âèäèìîìó, íàëè÷èåì ìàã�íèòíûõ âêëþ÷åíèé (ïðåöèïèòàòîâ) ðàçìåðîì îò 2äî 6 íì ñ ïîâûøåííûì ïî îòíîøåíèþ ê îñíîâíî�ìó ìàòåðèàëó ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà. Êàê ïîêàçà�ëè èññëåäîâàíèÿ [4�7℄ ñïëàâîâ ñ íèçêèì èëè óìå�ðåííûì (x � 0:02�0.1) ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà, âñîñòàâ ïðåöèïèòàòîâ âõîäÿò ðàçëè÷íûå ãåðìàíàòûìàðãàíöà, íàïðèìåð Ge3Mn5 èëè Ge8Mn11, îáëà�äàþùèå áëèæíèì ÔÌ-ïîðÿäêîì ïðè òåìïåðàòóðàõâáëèçè è âûøå êîìíàòíîé. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïðè�âîäèò ê íàáëþäàåìîìó â ýêñïåðèìåíòàõ âûøå íåêî�òîðîé õàðàêòåðíîé òåìïåðàòóðû áëîêèðîâêè ñóïåð�ïàðàìàãíèòíîìó ïîâåäåíèþ ïðåöèïèòàòîâ, êàæäûéèç êîòîðûõ èìååò ãèãàíòñêèé ìàãíèòíûé ìîìåíò(äî 2000�B). ×òîáû íåïðîòèâîðå÷èâî èíòåðïðåòè�ðîâàòü ðåçóëüòàòû ìàãíèòíûõ èçìåðåíèé â ñïëà�âàõ ñ íèçêèì è óìåðåííûì (x < 0:09) ñîäåðæà�íèåì ìàðãàíöà, àâòîðàì ðàáîòû [8℄ ïðèøëîñü ââå�ñòè äâå ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðû ÔÌ-óïîðÿäî÷åíèÿ:T �C è TC , ãäå áîëåå âûñîêàÿ T �C � 300 Ê îòâå÷à�åò ïîÿâëåíèþ áëèæíåãî ÔÌ-ïîðÿäêà âíóòðè ïðå�öèïèòàòà, à áîëåå íèçêàÿ, TC � 10 Ê, ÿâëÿåòñÿòî÷êîé ïåðêîëÿöèîííîãî ïåðåõîäà â ÔÌ-ñîñòîÿíèåâî âñåì îáðàçöå. Îòìåòèì, îäíàêî, ÷òî àâòîðû ðà�

áîò [9, 10℄ íàáëþäàëè ÔÌ-ïîðÿäîê ïðè êîìíàòíîéòåìïåðàòóðå ñîîòâåòñòâåííî â ñïëàâàõ Ge0:94Mn0:06è Ge0:981Fe0:019. Ïðè ýòîì ïîä÷åðêèâàëîñü, ÷òî èî�íû ìàðãàíöà è æåëåçà èíêîðïîðèðóþòñÿ â ðåøåò�êó ãåðìàíèÿ, à âòîðè÷íûå �àçû è êëàñòåðû îáíà�ðóæåíû íå áûëè. Òðàíñïîðòíûå èçìåðåíèÿ [11℄ âû�ÿâèëè ïîëóïðîâîäíèêîâûé õàðàêòåð ïðîâîäèìîñòèñïëàâà Ge0:81Mn0:13Fe0:06 âî âñåì òåìïåðàòóðíîì èí�òåðâàëå. Êàê ñëåäóåò èç ðåçóëüòàòîâ äàííîé ðàáîòû,íåïðÿìîå ÔÌ-âçàèìîäåéñòâèå îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðèýòîì ëîêàëèçîâàííûìè äûðêàìè ñ êîíöåíòðàöèåéîêîëî 1020 ñì�3 è ïîäâèæíîñòüþ îêîëî 10 ñì2/Â�ñ.Òàêèì îáðàçîì, â ñïëàâàõ Ge1�xMnx ìàãíèòíîåóïîðÿäî÷åíèå ïðîèñõîäèò, ñêîðåå âñåãî, â íåñêîëüêîýòàïîâ. Ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (âûøå èëè ïî�ðÿäêà êîìíàòíîé) ïðîèñõîäèò �îðìèðîâàíèå áëèæ�íåãî ÔÌ-ïîðÿäêà âíóòðè îòäåëüíûõ íàíîïðåöèïèòà�òîâ, îáðàçóþùèõñÿ âñëåäñòâèå êðóïíîìàñøòàáíûõ�ëóêòóàöèé ñîñòàâà ñïëàâà è ñîäåðæàùèõ ãåðìà�íàòû ìàðãàíöà èëè òâåðäûå ðàñòâîðû ñ ïîâûøåí�íîé êîíöåíòðàöèåé ìàðãàíöà. Çàòåì, ïðè áîëåå íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ ïðîèñõîäèò áëîêèðîâêà è, âîç�ìîæíî, ÷àñòè÷íîå óïîðÿäî÷åíèå ìàãíèòíûõ ìîìåí�òîâ ýòèõ íàíîïðåöèïèòàòîâ â ìàòðèöå Ge1�xMnx ñïîíèæåííûì ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà. Íàêîíåö, ïðèñàìûõ íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íà÷èíàåòñÿ ïðîöåññÔÌ-óïîðÿäî÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ èîíîâ ìàð�ãàíöà, äèñïåðãèðîâàííûõ â ìàòðèöå Ge1�xMnx, âîç�ìîæíî, ïî ïåðêîëÿöèîííîìó ñöåíàðèþ (ñì., íàïðè�ìåð, äèñêóññèþ â ðàáîòå [5℄).�îðàçäî áîëåå íåîïðåäåëåííàÿ ñèòóàöèÿ ñëîæè�ëàñü â ïîíèìàíèè ïðèðîäû �åððîìàãíåòèçìà â ñïëà�âàõ Si1�xMnx, äëÿ êîòîðûõ ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåí�òàëüíûå ðåçóëüòàòû êðàéíå ïðîòèâîðå÷èâû. Èìå�þòñÿ äàííûå î âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ÔÌ-ïîðÿäêå(T �C � 250�400 Ê) â ñïëàâàõ Si1�xMnx ñ íèçêèì èëèóìåðåííûì (x � 0:001�0.1) ñîäåðæàíèåì ìàðãàíöà,ïîëó÷åííûõ ìåòîäàìè âàêóóìíîãî îñàæäåíèÿ [12℄,èîííîé èìïëàíòàöèè [13℄ è ìàãíåòðîííîãî íàïûëå�íèÿ [14, 15℄ ìàðãàíöà, îäíàêî ìåõàíèçì ýòîãî ïîðÿä�êà îñòàåòñÿ íåÿñíûì. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ñïëàâàõa-Si1�xMnx (0:01 < x < 0:175), ïîëó÷åííûõ äîïè�ðîâàíèåì àìîð�íîãî êðåìíèÿ ìàðãàíöåì ñ ïîñëåäó�þùåé ãîìîãåíèçàöèåé ñïëàâà, ÔÌ-ïîðÿäîê íå áûëîáíàðóæåí [16℄, õîòÿ ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòüýòèõ ñïëàâîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ñîñòàâîâ îòâå�÷àåò çàêîíó Êþðè �Âåéññà ñ î÷åíü ìàëûì ý��åê�òèâíûì ìîìåíòîì (ìåíåå 0:1�B=Mn). Àâòîðû ðàáî�òû [16℄ ïðåäïîëîæèëè, ÷òî â ñïëàâàõ a-Si1�xMnxëèøü ìàëàÿ ÷àñòü îò îáùåãî ÷èñëà èîíîâ ìàðãàíöàó÷àñòâóåò â �îðìèðîâàíèè ÔÌ-ïîðÿäêà, íàõîäÿñüâ ðåøåòêå êðåìíèÿ â âèäå èçîëèðîâàííûõ öåíòðîâ7 ÆÝÒÔ, âûï. 4 721



Ì. Ì. Îòðîêîâ, Â. Â. Òóãóøåâ, À. Ýðíñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011ñ ëîêàëüíûìè ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè, â òî âðåìÿêàê ïîäàâëÿþùàÿ ÷àñòü èîíîâ ìàðãàíöà íàõîäèòñÿâ íåìàãíèòíûõ êîí�èãóðàöèÿõ. �åçóëüòàòû ðåíòãå�íîâñêîé [17, 18℄ è ýëåêòðîííîé [19℄ ìèêðîñêîïèè ñâè�äåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî â ñïëàâàõ Si1�xMnx áîëü�øèíñòâî èîíîâ ìàðãàíöà íå çàíèìàåò ïîçèöèè çà�ìåùåíèÿ èëè âíåäðåíèÿ â ðåøåòêå êðåìíèÿ, à âõî�äèò â ñîñòàâ ðàçëè÷íûõ ñèëèöèäîâ (òèïà Mn4Si7èëè Mn11Si19), îáðàçóþùèõ êëàñòåðû èëè âêëþ÷å�íèÿ (ïðåöèïèòàòû) íàíîìåòðîâûõ ðàçìåðîâ ñ íîìè�íàëüíûì ñîñòàâîì MnSi1:7 [20℄. Ïðè ýòîì ñðåäíèéìàãíèòíûé ìîìåíò â ïåðåñ÷åòå íà èîí ìàðãàíöà, ðàñ�ñ÷èòàííûé èç äàííûõ ïî íàñûùåíèþ íàìàãíè÷åííî�ñòè â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå, îêàçûâàåòñÿ âåñüìàìàëûì (îêîëî 0:21�B), ÷òî ïîëíîñòüþ ïðîòèâîðå÷èòòåîðåòè÷åñêèì ïðåäñêàçàíèÿì [2℄. Â ðàáîòå [21℄ âïëåíêàõ Si1�xMnx ñ âûñîêèì ñîäåðæàíèåì ìàðãàí�öà (x � 0:35), ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì ëàçåðíîãî íà�ïûëåíèÿ, íàáëþäàëñÿ àíîìàëüíûé ý��åêò Õîëëà ñÿðêî âûðàæåííûì ãèñòåðåçèñíûì ïîâåäåíèåì, óêà�çûâàþùèì íà íàëè÷èå ÔÌ-ïîðÿäêà. Áûëà çà�èêñè�ðîâàíà òåìïåðàòóðà Êþðè TC � 250 Ê è ý��åêòèâ�íûé ìîìåíò íà èîí ìàðãàíöà � � 0:1�0:2�B. Çàìå�òèì, îäíàêî, ÷òî ñèñòåìà [21℄ ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îòîáñóæäàâøèõñÿ âûøå ñèñòåì ñ ïîëóïðîâîäíèêîâûìòèïîì ïðîâîäèìîñòè [12�15℄, äåìîíñòðèðóÿ ìåòàëëè�÷åñêèé òèï ïðîâîäèìîñòè. Êñòàòè, àíîìàëüíûé ý���åêò Õîëëà íàáëþäàëñÿ è â ýïèòàêñèàëüíûõ ïëåí�êàõ Si1�xFex ñ x � 0:07 ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå 26 Ê,÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá îòñóòñòâèè âûñîêîòåìïåðà�òóðíîãî �åððîìàãíåòèçìà â ýòîì ìàòåðèàëå [22℄.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñòàâÿò ñåðüåçíûå âîïðî�ñû î ïðèðîäå �åððîìàãíåòèçìà â ñïëàâàõ Si1�xMnx.Ñ îäíîé ñòîðîíû, î÷åâèäíî, ÷òî ìîäåëü íåïðÿ�ìîãî îáìåíà ìåæäó ëîêàëüíûìè ìîìåíòàìè íàèîíàõ ìàðãàíöà ïî ìåõàíèçìó ¾arrier mediatedferromagnetism¿ íå ìîæåò îáúÿñíèòü âîçíèêíîâå�íèå ÔÌ-ïîðÿäêà â ýòèõ ñèñòåìàõ ïðîñòî ïîòîìó,÷òî òàêèõ ìîìåíòîâ êðàéíå ìàëî. Ñ äðóãîé ñòîðî�íû, õîòÿ óêàçàííûå âûøå ñèëèöèäû ìàðãàíöà ÿâ�ëÿþòñÿ ñëàáûìè çîííûìè �åððîìàãíåòèêàìè (weakitinerant ferromagnets), î÷åíü ñëîæíî èíòåðïðåòèðî�âàòü ÔÌ-ïîðÿäîê â ñïëàâàõ Si1�xMnx â ðàìêàõ òðà�äèöèîííîãî ìåõàíèçìà çîííîãî �åððîìàãíåòèçìà.Äåëî â òîì, ÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà èçâåñòíûõ ñèëè�öèäîâ ìàðãàíöà TC � 50 Ê, à ý��åêòèâíûé ìîìåíòíà èîí ìàðãàíöà � � 0:01�B [23, 24℄, ò. å. ÿâëÿþò�ñÿ âåëè÷èíàìè íà ïîðÿäîê ìåíüøèìè, ÷åì â îáñó�æäàåìûõ ñèñòåìàõ. Â íåäàâíåé ðàáîòå [25℄ áûëî âû�ñêàçàíî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî �åððîìàãíåòèçì â ñïëà�âàõ Si1�xMnx íå ñâÿçàí íåïîñðåäñòâåííî ñ íàëè÷èåììàãíèòíûõ èîíîâ ìàðãàíöà â òîé èëè èíîé �îðìå,

à îáóñëîâëåí ïîÿâëåíèåì ìàãíèòíûõ äå�åêòîâ (òè�ïà îáîðâàííûõ ñâÿçåé â ðåøåòêå êðåìíèÿ) â ïðîöåñ�ñå ïðèãîòîâëåíèÿ ñïëàâà, íàïðèìåð, ïðè èîííîé èì�ïëàíòàöèè èëè ëàçåðíîì íàïûëåíèè íà ïîäëîæêó.Ñëåäóåò ïðèçíàòü, òàêèì îáðàçîì, ÷òî âîïðîñ î ïðè�ðîäå è ìåõàíèçìå ÔÌ-ïîðÿäêà â ñïëàâàõ Si1�xMnxâ íàñòîÿùåå âðåìÿ îñòàåòñÿ íåðåøåííûì.Äèñêðåòíûå ìàãíèòíûå ñïëàâû (ÄÌÑ, à â àíã-ëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå digital magneti alloys) òèïàAIV=M, î êîòîðûõ ïîéäåò ðå÷ü â íàñòîÿùåé ðàáî�òå, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåòðàäèöèîííóþ ðàçíîâèä�íîñòü �ÌÏ íà îñíîâå ýëåìåíòîâ IV ãðóïïû. Â ýòèõìàòåðèàëàõ èîíû M (÷àùå âñåãî, ìàðãàíöà) ñ íî�ìèíàëüíîé êîíöåíòðàöèåé, ñîîòâåòñòâóþùåé ìîíî-èëè ñóáìîíîñëîéíîìó ïîêðûòèþ, ââîäÿòñÿ â ìàò�ðèöó ïîëóïðîâîäíèêà AIV (Si èëè Ge) ïîñðåäñòâîìñåëåêòèâíîãî ëåãèðîâàíèÿ â ïðîöåññå ìîëåêóëÿð�íî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè è �îðìèðóþò òàê íàçûâàåìûåìàãíèòíûå Æ-ñëîè [1℄. Ýòè Æ-ñëîè îáðàçóþò ëèáî îò�äåëüíûå ìàãíèòíûå ýëåìåíòû ãèáðèäíîé ïîëóïðî�âîäíèêîâîé ãåòåðîñòðóêòóðû, ëèáî ïåðèîäè÷åñêóþðåøåòêó òàêèõ ýëåìåíòîâ (ñîáñòâåííî ãîâîðÿ, è íà�çûâàåìóþ òåðìèíîì ÄÌÑ). Òàêèì ñïîñîáîì ìîæíîäîñòè÷ü ëîêàëüíî âûñîêîé êîíöåíòðàöèè èîíîâ ïåðå�õîäíûõ ìåòàëëîâ, êîòîðàÿ çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåòïðåäåë èõ ðàñòâîðèìîñòè â îáúåìíûõ ïîëóïðîâîä�íèêàõ. Âåëè÷èíà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè âíóòðè Æ-ñëîåâ ñóùåñòâåí�íî âûøå, ÷åì â îáúåìíûõ �ÌÏ, à âåëè÷èíà îáìåí�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó Æ-ñëîÿìè ìîæåò âàðüè�ðîâàòüñÿ ïîäáîðîì ñîñòàâà è ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðà�ìåòðîâ ÄÌÑ. Ñëåäîâàòåëüíî, â äàííûõ ìàòåðèàëàõìîæíî â øèðîêèõ ïðåäåëàõ èçìåíÿòü èõ ìàãíèòíûåè òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà.Íàèáîëåå èíòåíñèâíî çà ïîñëåäíèå ãîäû èññëå�äîâàëèñü ÄÌÑ òèïà (AIIIBV)=M, ãäå AIIIBV == GaAs, GaSb. Ýòî ñâÿçàíî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñòåì îáñòîÿòåëüñòâîì, ÷òî äëÿ äàííûõ ñèñòåì ðàç�ðàáîòàíû íàäåæíûå ìåòîäû ïîëó÷åíèÿ îòíîñèòåëü�íî êà÷åñòâåííûõ �åððîìàãíèòíûõ Æ-ñëîåâ. Òàê, íà�ïðèìåð, ÄÌÑ â âèäå ãåòåðîñòðóêòóðû GaAs/MnAsáûë âûðàùåí ïîî÷åðåäíûì îñàæäåíèåì íàíîñëîåâGaAs è MnAs [26, 27℄. Â ÄÌÑ òèïà GaAs/Mn èGaSb/Mn ñóáìîíîñëîè èîíîâ ìàðãàíöà áûëè ïåðè�îäè÷åñêè âñòàâëåíû â ìàòðèöó GaAs èëè GaSb [28,29℄. Íåîáõîäèìî òàêæå îòìåòèòü îðèãèíàëüíûé ñïî�ñîá ñîçäàíèÿ îäèíî÷íûõ �åððîìàãíèòíûõ Æ-ñëîåâèç èîíîâ ìàðãàíöà â ãåòåðîñòðóêòóðàõ íà îñíîâåGaAs, óñïåøíî ðåàëèçîâàííûé â ðàáîòàõ [31, 32℄.Íåñìîòðÿ íà ÷ðåçâû÷àéíî èíòåðåñíûå ïåðñïåêòèâû,ÄÌÑ òèïà AIV=M â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ïëàíå ïðàê�òè÷åñêè íå èññëåäîâàíû. Ïðîáëåìû �àçîâîé ñåãðå�722



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ : : :ãàöèè (îáðàçîâàíèå ñèëèöèäîâ è ãåðìàíàòîâ ïåðå�õîäíûõ ìåòàëëîâ â ïðîöåññå âûðàùèâàíèÿ ÄÌÑ),ñóäÿ ïî âñåìó, ïîêà ïðåïÿòñòâóþò âûðàùèâàíèþêà÷åñòâåííûõ Æ-ñëîåâ â ìàòðèöàõ êðåìíèÿ è ãåð�ìàíèÿ. Ïåðâûé óñïåõ â ýòîì íàïðàâëåíèè áûë äî�ñòèãíóò â ðàáîòå [33℄ äëÿ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð[Si(20�A)/Mn(x)℄30 ïðè íîìèíàëüíîì ñîñòàâå Æ-ñëîÿx = 1; 1:5 è 2.0�A.Â òåîðåòè÷åñêîì ïëàíå îñíîâíîå âíèìàíèå ïîêàóäåëÿåòñÿ ðàñ÷åòàì ab initio çîííîé ñòðóêòóðû ÄÌÑòèïà AIV=M, êîòîðûì ïîñâÿùåíà íàøà ðàáîòà. Ýëåê�òðîííûé ñïåêòð ýòèõ ÄÌÑ ñîäåðæèò êàê ñèëüíî êîð�ðåëèðîâàííûå óçêèå, òàê è ñëàáî êîððåëèðîâàííûåøèðîêèå çîíû. Ìàãíèòíûé ïîðÿäîê âíóòðè êàæäî�ãî ñëîÿ âîçíèêàåò áëàãîäàðÿ ñèëüíîé êîððåëÿöèèýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â óçêèõ çîíàõ è èõ ãèáðè�äèçàöèè ñ ñîñòîÿíèÿìè â øèðîêèõ çîíàõ, ò. å. ïðîèñ�õîäèò ïî çîííîìó ìåõàíèçìó Àíäåðñîíà �Õàááàðäà[34℄. Â òî æå âðåìÿ îáìåííàÿ ñâÿçü ìåæäó ðàçëè÷�íûìè ñëîÿìè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ íîñèò ÿðêî âû�ðàæåííûé õàðàêòåð ñóïåðîáìåíà è îñóùåñòâëÿåòñÿïóòåì òóííåëèðîâàíèÿ êâàçè÷àñòèö ÷åðåç êâàçèäâó�ìåðíûå ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ [35�38℄, îá�ðàçóåìûå ñëîÿìè â ìàòðèöå AIV.2. ÏÎÑÒÀÍÎÂÊÀ ÇÀÄÀ×ÈÈññëåäîâàíèÿ ab initio ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûè ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ÄÌÑ AIV=M, êàê ïðàâèëî,îãðàíè÷èâàþòñÿ ðàññìîòðåíèåì èäåàëüíûõ ìîíîñëî�åâ çàìåùåíèÿ, à â êà÷åñòâå ìàãíèòíîãî êîìïîíåí�òà íàèáîëåå ÷àñòî âûáèðàåòñÿ ìàðãàíåö. Òàê, äëÿÄÌÑ Ge/Mn ñ òîëùèíîé ïðîñëîåê ãåðìàíèÿ âïëîòüäî 31 àòîìíîãî ñëîÿ (â äàëüíåéøåì ìû áóäåì èñ�ïîëüçîâàòü îáîçíà÷åíèå Ge31/Mn) áûëè ïðåäñêàçà�íû ÔÌ-óïîðÿäî÷åíèå â ñëîå ìàðãàíöà è ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà, áëèçêàÿ ê ïîëóìåòàëëè÷åñêîé [39,40℄. Àâòîðû ðàáîòû [41℄, ââåäÿ ïàðàìåòð ÕàááàðäàU = 2 ýÂ äëÿ p-ñîñòîÿíèé Ge1), ïðåäñêàçàëè ïîëó�ìåòàëëè÷åñêèé ýëåêòðîííûé ñïåêòð äëÿ Ge7/Mn èóñèëåíèå òåíäåíöèè ê �îðìèðîâàíèþ ÔÌ-ïîðÿäêàâ ìåòàëëè÷åñêîì ñëîå. Ìàãíèòíûé ïîðÿäîê è ýëåê�òðîííûé ñïåêòð â ÄÌÑ Si/Mn êà÷åñòâåííî íå îò�ëè÷àþòñÿ îò Ge/Mn [42℄. Äîïîëíèòåëüíî èçâåñòíî,÷òî â Si15/Mn ïîëóìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ñîõðà�íÿåòñÿ ïðè íàëè÷èè â ïëîñêîñòè Æ-ñëîÿ âïëîòü äî1) Â ðàìêàõ ïîëíîïîòåíöèàëüíîãî ëèíåàðèçîâàííîãî ìåòî�äà ïðèñîåäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëí â îáîáùåííîì ãðàäèåíò�íîì ïðèáëèæåíèè ê îáìåííî-êîððåëÿöèîííîìó �óíêöèîíàëóU = 2 ýÂ ïðèâîäèò ê ýêñïåðèìåíòàëüíîé âåëè÷èíå �óíäàìåí�òàëüíîé ùåëè â îáúåìíîì ãåðìàíèè.

25% âàêàíñèé èëè àòîìîâ êðåìíèÿ (ðàñïîëàãàþùèõ�ñÿ â óçëàõ ðåøåòêè) òîé æå êîíöåíòðàöèè [43℄. ÄÌÑSi23=M (M = Cr, Mn, Fe, Co) áûëè íåäàâíî èññëåäî�âàíû â ðàáîòå [44℄, ãäå ñîîáùàëîñü î ÔÌ-ïîðÿäêå âìîíîñëîå õðîìà è îá àíòè�åððîìàãíèòíîì (ÀÔÌ) �â ñëîÿõ Fe è Co; ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå îòíîñèòåëü�íî ÄÌÑ ñ Æ-ñëîåì ìàðãàíöà íàõîäèëèñü â ñîãëàñèèñ ðàñ÷åòàìè [42℄. Â ðàáîòå [44℄ áûëî ïðåäïîëîæåíîíåçíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå ñòðóêòóðíûõ ðåëàêñàöèéíà ìàãíèòíûé ïîðÿäîê â ñëîÿõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâè ðàññìàòðèâàëèñü íåðåëàêñèðîâàííûå ÄÌÑ. Îä�íàêî ïîçäíåå àâòîðàìè ñòàòüè [45℄ áûëî îáíàðóæå�íî, ÷òî â ïîëíîñòüþ ðåëàêñèðîâàííûõ ÄÌÑ SiN/Fe(7 � N � 19) Æ-ñëîè æåëåçà ÿâëÿþòñÿ �åððîìàã�íèòíûìè. Êðîìå òîãî, ïðè ïîìîùè ðàñ÷åòîâ ïîëíûõýíåðãèé áûëî ïðåäñêàçàíî ÔÌ-óïîðÿäî÷åíèå â ñëîåæåëåçà, ïîìåùåííîì â ìàòðèöó êðåìíèÿ ïî òèïóâíåäðåíèÿ. Ôåððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê â 0.25, 0.5 èïîëíîì ìîíîñëîå ìàðãàíöà ïî òèïó âíåäðåíèÿ â ìàò�ðèöå êðåìíèÿ áûë ïðåäñêàçàí â ðàáîòå [46℄. Îäíàêîïîëíàÿ ïðîöåíòíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íà óðîâíåÔåðìè áûëà îáíàðóæåíà ëèøü â ñèñòåìå ñ 0.25 ìî�íîñëîÿ ìàðãàíöà. Ñîãëàñíî ïðîâåäåííûì ðàñ÷åòàì,íàëè÷èå ìåæóçåëüíûõ àòîìîâ êðåìíèÿ â Æ-ñëîå çàìå�ùåíèÿ ïðèâîäèò ê ïîòåðå ïîëóìåòàëëè÷íîñòè âñëåä�ñòâèå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîãî îáìåíà ïîçèöèÿìè,ïðèâîäÿùåãî ê îêêóïèðîâàíèþ àòîìîì êðåìíèÿ óç�ëà, à àòîìîì ìàðãàíöà òåòðàýäðè÷åñêîé ïóñòîòû.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî, çà èñêëþ÷åíèåì ðàáîòû[41℄, âî âñåõ óïîìÿíóòûõ âûøå èññëåäîâàíèÿõ òèïìàãíèòíîãî ïîðÿäêà îïðåäåëÿëñÿ íà îñíîâå ðàñ÷åòîâïîëíûõ ýíåðãèé ÀÔÌ- è ÔÌ-êîí�èãóðàöèé ëîêàëü�íûõ ìîìåíòîâ â Æ-ñëîå ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà. Ïðèýòîì èñïîëüçîâàëàñü óïðîùåííàÿ ìîäåëü, â êîòîðîéðàññìàòðèâàëèñü âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ìåæäó áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè â Æ-ñëîå, îäíàêî ïðàâîìåðíîñòüïðèìåíåíèÿ òàêîé ìîäåëè íå ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíîé. Âíàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ îïðåäåëåíèÿ òèïà ìàãíèòíîãîïîðÿäêà â ÄÌÑ èñïîëüçóþòñÿ âûñîêîòî÷íûå ðàñ÷å�òû ab initio èíòåãðàëîâ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿè ïîëíûõ ýíåðãèé ÀÔÌ- è ÔÌ-êîí�èãóðàöèé, ïî�ñêîëüêó òàêîé ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî íàäåæ�íûì ïðè îïðåäåëåíèè òèïà ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.×òî êàñàåòñÿ êîìïîíåíòîâ èçó÷àåìûõ ñïëàâîâ,òî êðîìå ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ â äàííîé ðàáîòå âêà÷åñòâå ìàòðèöû âïåðâûå ðàññìàòðèâàåòñÿ íåóïî�ðÿäî÷åííûé òâåðäûé ðàñòâîð Si0:5Ge0:5 â êîòîðîìàòîìû êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëå�íû ïî óçëàì ðåøåòêè. Ïîìèìî ìàðãàíöà, â êà÷åñòâåÆ-ëåãèðóþùåãî ýëåìåíòà ìû òàê æå èññëåäóåì ïåðå�õîäíûå ìåòàëëû Ti, V, Cr, Fe, Co è Ni. Â îòíîøåíèèTi, V, Co è Ni íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî íàëè÷èå723 7*



Ì. Ì. Îòðîêîâ, Â. Â. Òóãóøåâ, À. Ýðíñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011(îòñóòñòâèå) ëîêàëüíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â îáú�åìíîì ïåðåõîäíîì ìåòàëëå íå îáÿçàòåëüíî îçíà÷àåòíàëè÷èå (îòñóòñòâèå) ëîêàëüíîãî ìîìåíòà íà èîíåäàííîãî ñîðòà â äèñêðåòíîì ñïëàâå  AIV.Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [45℄, â ÄÌÑ Si/Feðàçíèöà ýíåðãèé âíóòðèñëîåâûõ ÀÔÌ- è ÔÌ-êîí-�èãóðàöèé ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ ÷óâñòâèòåëüíà ê èç�ìåíåíèþ êðàò÷àéøåé äëèíû ñâÿçè ìåæäó àòîìàìèæåëåçà è êðåìíèÿ, âîçíèêàþùåìó ïðè ñòðóêòóðíîéðåëàêñàöèè. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì, â íàøèõ ðàñ÷å�òàõ èññëåäîâàíèå âíóòðèñëîåâîãî ìàãíèòíîãî óïîðÿ�äî÷åíèÿ â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ ïðîâîäèòñÿ êàê äëÿðåëàêñèðîâàííûõ, òàê è äëÿ íåðåëàêñèðîâàííûõ ñè�ñòåì.3. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈ È ÌÅÒÎÄÀ�ÀÑ×ÅÒÀÄèñêðåòíûå ìàãíèòíûå ñïëàâû ìîäåëèðîâàëèñüñâåðõÿ÷åéêàìè (AIV)7=M, ñîñòîÿùèìè èç ìîíîñëîÿçàìåùåíèÿ M = Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni è ïîëó�ïðîâîäíèêîâîé ïðîñëîéêè AIV = Si, Si0:5Ge0:5, Geòîëùèíîé ñåìü àòîìíûõ ñëîåâ. Ñîãëàñíî ïðîâåäåí�íûì ðàñ÷åòàì îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ, ïðîñëîéêà äàí�íîé òîëùèíû ý��åêòèâíî îñëàáëÿåò ìåæñëîåâûå îá�ìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîýòîìó êà÷åñòâåííûå ðàç�ëè÷èÿ â ìàãíèòíîì óïîðÿäî÷åíèè â Æ-ñëîÿõ ÄÌÑAIV7 =M è AIV11=M îòñóòñòâóþò, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿòåñòîâûìè ðàñ÷åòàìè äëÿ AIV = Si, Ge è M =Mn, Fe.Äàëåå â îáîçíà÷åíèè AIV7 =M ìû íå áóäåì óêàçûâàòüíèæíèé èíäåêñ ¾7¿ çà èñêëþ÷åíèåì òåõ ñëó÷àåâ, êî�ãäà òàêîå îáîçíà÷åíèå íåîáõîäèìî. Ïëîñêîñòüþ ðî�ñòà ÄÌC áûëà âûáðàíà ïëîñêîñòü (001). Áàçèñíûåâåêòîðû ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê a, b è  íàïðàâëåíû ñî�îòâåòñòâåííî âäîëü [100℄, [010℄ è [001℄, à èõ ìîäóëèa = b = aAIV0 è  = 2aAIV0 , ãäå aAIV0 � îïòèìèçèðîâàí�íàÿ ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè îáúåìíîãî ïîëóïðîâîäíèêàAIV â ñòðóêòóðå àëìàçà. �àâíîâåñíûå ïàðàìåòðû ðå�øåòîê ïîëóïðîâîäíèêîâ îïðåäåëÿëèñü ïðè ïîìîùèíàõîæäåíèÿ ýêñòðåìóìîâ ðàñ÷åòíûõ êðèâûõ çàâèñè�ìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè îò îáúåìà, ïîäîãíàííûõ ïîäóðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ Á�åð÷à âòîðîãî ïîðÿäêà [47℄. Ïî�ëó÷åííûå òàêèì îáðàçîì çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííûõ ðå�øåòîê ñîñòàâèëè aSi0 = 5:46�A, aSi0:5Ge0:50 = 5:61�A èaGe0 = 5:77�A.�àñ÷åòû âûïîëíÿëèñü â ðàìêàõ òåîðèè �óíêöè�îíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â îáîáùåííîì ãðàäè�åíòíîì ïðèáëèæåíèè (Î�Ï) ê îáìåííî-êîððåëÿöè-îííîìó ïîòåíöèàëó [48℄. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ñòðóêòóð�íûõ ðåëàêñàöèé â ÄÌÑ èñïîëüçîâàëèñü ïëîñêî-âîë-íîâîé áàçèñ è PAW-ïñåâäîïîòåíöèàëû [49℄, ðåàëè�

çîâàííûå â êîäå VASP (Vienna ab initio simulati-on pakage) [50; 51℄. Áàçèñíûé íàáîð ïëîñêèõ âîëíñ ýíåðãèÿìè ìåíåå 500 ýÂ è �-öåíòðèðîâàííàÿ ñåò�êà ñïåöèàëüíûõ k-òî÷åê [52℄ 6 � 6 � 2 îáåñïå÷è�âàëè ñõîäèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ñ òî÷íîñòüþ äî0.1 ìýÂ â ðàñ÷åòå íà àòîì. Ïðè èñïîëüçîâàíèè áîëååïëîòíîé ñåòêè â çîíå Áðèëëþýíà âåëè÷èíû ðåëàê�ñàöèé èçìåíÿëèñü íå áîëåå ÷åì íà 0.25%. Îïòèìè�çàöèÿ àòîìíûõ ïîçèöèé ïðîäîëæàëàñü äî äîñòèæå�íèÿ ñèë ìåíåå 0.01 ýÂ/�A äëÿ êàæäîãî àòîìà â ñâåðõ�ðåøåòêå. Ïîñëå ýòîãî ïðîâîäèëèñü ðàñ÷åòû ýëåê�òðîííîé ñòðóêòóðû ìåòîäîì Êîððèíãè �Êîíà ��îñ-òîêåðà (ÊÊ�) [53; 54℄ â ïðèáëèæåíèè àòîìíûõ ñ�åð(ÏÀÑ), èñïîëüçîâàíèå êîòîðîãî äëÿ èññëåäîâàíèÿñèñòåì ñ âûñîêîé ñèììåòðèåé â ðàìêàõ ìåòîäà ñâåðõ�ÿ÷åéêè, êàê èçâåñòíî, ïðèâîäèò ê ðàçóìíûì ðåçóëü�òàòàì [55℄. Ìû ïðîâåëè òàêæå òåñòîâûå ðàñ÷åòû, èñ�ïîëüçóÿ ïîëíîïîòåíöèàëüíóþ âåðñèþ ÊÊ�, êîòîðûåíå âûÿâèëè çíà÷èòåëüíûõ ðàñõîæäåíèé ñ ðàñ÷åòàìèâ ÏÀÑ äëÿ ïîëíûõ ýíåðãèé, ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâè îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ. Ïîñêîëüêó ðàñ÷åòû â ðàì�êàõ ÊÊ��ÏÀÑ ÿâëÿþòñÿ âû÷èñëèòåëüíî ìåíåå çà�òðàòíûìè, ìû îãðàíè÷èëèñü èñïîëüçîâàíèåì èìåí�íî äàííîãî ïðèáëèæåíèÿ. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëàñüñåòêà ñïåöèàëüíûõ k-òî÷åê 12 � 12 � 6. Èçìåíåíèåïîëíîé ýíåðãèè ïðè ðàñ÷åòàõ íà áîëåå òî÷íûõ ñåòêàõñîñòàâëÿëî ìåíåå 1 ìýÂ íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó.Ïîëíîñòüþ ðåëàêñèðîâàííûé íåóïîðÿäî÷åííûéñïëàâ Si0:5Ge0:5 ìîäåëèðîâàëñÿ â ïðèáëèæåíèè êî�ãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà (ÏÊÏ), ñ�îðìóëèðîâàííîìâ ðàìêàõ ìåòîäà ÊÊ� [56; 57℄. Êîððåêòíîñòü îïè�ñàíèÿ íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà Si0:5Ge0:5 â íàøèõðàñ÷åòàõ ïîäòâåðæäàåòñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíûì ñî�ãëàñèåì ðàññ÷èòàííîãî (10�2�A) è ýêñïåðèìåíòàëüíî�ãî (7 � 10�3�A [58℄) çíà÷åíèé îòêëîíåíèÿ ïàðàìåòðàðåøåòêè aSi0:5Ge0:50 îò çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííîãî â ïðåä�ïîëîæåíèè ëèíåéíîãî ïîâåäåíèÿ aSi1�xGex0 (x) (çàêîíÂåãàðäà [59℄). Äëÿ îïòèìèçàöèè àòîìíûõ ïîçèöèéâ ÄÌÑ Si0:5Ge0:5/M ìû èíòåðïîëèðîâàëè çíà÷åíèÿñìåùåíèé, íàáëþäàâøèõñÿ ïðè ðåëàêñàöèÿõ â Si/Mè Ge/M, â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàññ÷èòàííîé çàâèñèìî�ñòüþ aSi1�xGex0 (x).Êàê èçâåñòíî, â ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíàëàýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íåâîçìîæíî êîððåêòíî îïè�ñàòü ýëåêòðîííûå ñòðóêòóðû ïîëóïðîâîäíèêîâ èèçîëÿòîðîâ, ÷òî âûðàæàåòñÿ â íåäîîöåíêå âåëè÷èíçàïðåùåííûõ çîí. Â òî æå âðåìÿ çîííûå ñïåêòðû,ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ íàõîäÿòñÿâ õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì [60℄. Â íàøèõðàñ÷åòàõ ýëåêòðîííûå ñòðóêòóðû ñîáñòâåííûõ îáú�åìíûõ Si, Si0:5Ge0:5 è Ge ïðèâîäÿòñÿ â ñîîòâåòñòâèåñ ïîëó÷åííûìè â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ [61℄ ïðè724



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ : : :ïîìîùè êîìáèíèðîâàííîãî ïîäõîäà [62; 63℄, â êîòî�ðîì ýíåðãèÿ âàëåíòíûõ p-ýëåêòðîíîâ ïîëóïðîâîäíè�êà ó÷èòûâàåòñÿ ïóòåì ââåäåíèÿ ý��åêòèâíîãî êó�ëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà U , à îñòîâíûå è âàëåíòíûås-ýëåêòðîíû îïèñûâàþòñÿ ïîòåíöèàëîì Î�Ï. Òàêèìîáðàçîì, ñîãëàñèå ñ GW-ðàñ÷åòàìè çîííûõ ñïåêòðîâSi, Si0:5Ge0:5 è Ge äîñòèãàåòñÿ ïðè çíà÷åíèÿõ ý���åêòèâíîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ñîîòâåòñòâåí�íî U = 1:38, 1:25 è 1:53 ýÂ. Âåëè÷èíû çàïðåùåí�íûõ çîí ïðè ýòîì ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëü�íûì çíà÷åíèÿì ESig � 1:12 ýÂ, ESi0:5Ge0:5g � 1 ýÂ (âå�ëè÷èíà ùåëè äëÿ ïîëíîñòüþ ðåëàêñèðîâàííîãî ñïëà�âà [61℄) è EGeg � 0:65 ýÂ.�àñ÷åò èíòåãðàëîâ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Jijìåæäó ëîêàëüíûìè ìîìåíòàìè èîíîâ ïåðåõîäíûõìåòàëëîâ â ñïëàâàõ ïðîâîäèëñÿ íà ñåòêàõ k-òî÷åê32 � 32 � 16 ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàãíèòíîé òåîðåìûñèë (magneti fore theorem) [64℄ è ãàìèëüòîíèàíà�åéçåíáåðãà, H = �XJijei � ej ;ãäå åäèíè÷íûå âåêòîðû ei(j) óêàçûâàþò íàïðàâëå�íèÿ ëîêàëüíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, à Jij îïèñû�âàþò âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó íèìè. Èäåÿ ìàãíèò�íîé òåîðåìû ñèë ñîñòîèò â ðàññìîòðåíèè áåñêî�íå÷íî ìàëûõ âðàùåíèé êëàññè÷åñêèõ ñïèíîâ, ðàñ�ïîëîæåííûõ íà äâóõ ðàçëè÷íûõ óçëàõ. Âîçíèêàþ�ùèå âñëåäñòâèå ýòîãî èçìåíåíèÿ ýíåðãèè, ÆE == J0(1 � os Æ�), ãäå Æ� � óãîë ïîâîðîòà, îòîáðà�æàþòñÿ íà êëàññè÷åñêèé ãàìèëüòîíèàí �åéçåíáåðãàïðè ïîìîùè òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ. Êî�ý��èöèåíò J0 = Pi 6=0 J0i, ñîîòâåòñòâóþùèé ýíåð�ãèè, êîòîðóþ íåîáõîäèìî çàòðàòèòü, ÷òîáû èçìå�íèòü íàïðàâëåíèå ëîêàëüíîãî ìîìåíòà íà ïðîòèâî�ïîëîæíîå, îòðàæàåò ¾îäíîóçåëüíóþ ñïèíîâóþ æåñò�êîñòü¿ è ÔÌ-ñîñòîÿíèå ñòàáèëüíî, êîãäà J0 > 0.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ4.1. Ñòðóêòóðíàÿ ðåëàêñàöèÿÂ ðàìêàõ èñïîëüçóåìîé ìîäåëè ââåäåííûé â ìàò�ðèöó ýëåìåíòàðíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ìîíîñëîé ïåðå�õîäíîãî ìåòàëëà âûçûâàåò òàêèå ðåëàêñàöèè, ïðèêîòîðûõ àòîìíûå ïëîñêîñòè ïîëóïðîâîäíèêà äâè�æóòñÿ êàê åäèíîå öåëîå, â òî âðåìÿ êàê âíóòðè�ïëîñêîñòíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ âäîëü [001℄ ïðåíåáðå�æèìî ìàëû. Î÷åâèäíî, òàêîå ïîëîæåíèå âåùåé íåìîæåò ñîõðàíÿòüñÿ â ñëó÷àå, åñëè êàæäàÿ àòîìíàÿïëîñêîñòü ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðîñëîéêè ñîäåðæèòàòîìû äâóõ ñîðòîâ, êàê ýòî èìååò ìåñòî â ñëó÷àåSi0:5Ge0:5. Ñòðîãî ãîâîðÿ, â íåóïîðÿäî÷åííîì ñïëàâå

Si1�xGex îòñóòñòâóåò áëèæíèé ïîðÿäîê, ïîñêîëüêóäëèíû ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé (ò. å. êðàò÷àéøèå ðàññòî�ÿíèÿ) Si�Si, Si�Ge è Ge�Ge íå ÿâëÿþòñÿ îäèíàêîâû�ìè. Ïðè ýòîì ðåàëüíûå ïîëîæåíèÿ àòîìîâ êðåìíèÿè ãåðìàíèÿ óæå íå ñîîòâåòñòâóþò ïîçèöèÿì óçëîâèäåàëüíîé ñòðóêòóðû àëìàçà, ÷òî âêóïå ñ íàëè÷èåìâ ñèñòåìå äâóõ ñîðòîâ àòîìîâ ïðèâîäèò ê áîëåå ñëîæ�íîìó õàðàêòåðó ðåëàêñàöèé ïðè ââåäåíèè â ïîëóïðî�âîäíèê Æ-ñëîÿ ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà. Ê ñîæàëåíèþ,îïèñàííàÿ ñèòóàöèÿ íå ìîæåò áûòü ñìîäåëèðîâàíàâ ðàìêàõ ÏÊÏ. Ïîýòîìó â ñëó÷àå ÄÌÑ Si0:5Ge0:5/Mìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ðàññìîòðåíèåì íåêîé ¾óñðåäíåí�íîé ðåøåòêè¿, â êîòîðîé äëèíû ñâÿçåé Si�Si, Si�Geè Ge�Ge ðàâíû ìåæäó ñîáîé. Â ðàìêàõ äàííîé ìî�äåëè âíóòðèïëîñêîñòíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ ïðîñëîé�êè, âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå ââåäåíèÿ ìîíîñëîÿ ïå�ðåõîäíîãî ìåòàëëà â ïîëóïðîâîäíèê, îòñóòñòâóþò.Â òàáëèöå ïîêàçàíû èçìåíåíèÿ ìåæàòîìíûõäëèí ñâÿçè AIV�M ïðè ñòðóêòóðíûõ ðåëàêñàöèÿõ.Íåòðóäíî âèäåòü, ÷òî Æ-ñëîé êîíêðåòíîãî ïåðåõîä�íîãî ìåòàëëà, áóäó÷è ïîìåùåííûì â ðàçëè÷íûåìàòðèöû, âûçûâàåò ðåëàêñàöèè ðàçëè÷íûõ çíà�êîâ (çà èñêëþ÷åíèåì Æ-ñëîÿ Ni). Èçâåñòíî, ÷òîäëèíû ñâÿçè â èîííûõ ñîåäèíåíèÿõ ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ ðàâíû ñóììå ðàäèóñîâ èîíîâ [65℄. Äëÿäèñêðåòíûõ ñïëàâîâ AIV/M, êîòîðûå âñëåäñòâèåíåðàâåíñòâà ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòåé êîìïîíåíòîââ îáëàñòè Æ-ëåãèðîâàíèÿ, ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿþòñÿèîííûìè ñîåäèíåíèÿìè, äàííîå ðàâåíñòâî òàêæåäîëæíî âûïîëíÿòüñÿ: dAIV�M = dionAIV + dionM . Ñëå�äîâàòåëüíî, äëèíû ñâÿçè àòîìîâ îäíîãî è òîãî æåïåðåõîäíîãî ìåòàëëà ñ àòîìàìè AIV ðàçëè÷íûõñîðòîâ äåéñòâèòåëüíî äîëæíû áûòü ðàçëè÷íûìè,ïîñêîëüêó ðàäèóñû èîíîâ çàâèñÿò îò èõ çàðÿäîâûõñîñòîÿíèé, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíîøåíèåìýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòåé ýëåìåíòîâ.4.2. Ëîêàëüíûå ìîìåíòû èîíîâ ïåðåõîäíûõìåòàëëîâËîêàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû èîíîâ ïåðåõîä�íûõ ìåòàëëîâ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ðàçëè÷íûõ äèñ�êðåòíûõ ñïëàâîâ, ïîêàçàíû íà ðèñ. 1. �àññìàòðè�âàÿ ñïëàâû ñ íåíóëåâûìè íàìàãíè÷åííîñòÿìè, îòìå�òèì, ÷òî ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ìîìåí�òîâ èîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ â AIV/V, AIV/Cr,AIV/Mn è Ge/Fe îêàçàëèñü áîëüøå, à â Si/Fe èSi0:5Ge0:5/Fe ìåíüøå, ÷åì â îáúåìíûõ ïåðåõîäíûõìåòàëëàõ. Îäíàêî áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî çíà÷åíèÿëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ â íåðåëàêñèðîâàííûõ ÄÌÑAIV/Fe íà 16�22% âûøå, ÷åì â ðåëàêñèðîâàííûõ,è íå íèæå, ÷åì â îáúåìíîì æåëåçå. Ïîñëåäíåå îá�725



Ì. Ì. Îòðîêîâ, Â. Â. Òóãóøåâ, À. Ýðíñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011Òàáëèöà. Èçìåíåíèå êðàò÷àéøåé äëèíû ñâÿçè ìåæäó èîíàìè ïîëóïðîâîäíèêà AIV è ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà, dAIV�M,ïðè ñòðóêòóðíîé ðåëàêñàöèè â ÄÌÑÍåðåëàêñèðîâàííûåÄÌÑ �åëàêñèðîâàííûåÄÌÑSi Si0:5Ge0:5 Ge Si Si0:5Ge0:5 GedM�M, �A 3.865 3.966 4.084 3.865 3.966 4.084dAIV�Ti, �A 2.366 2.429 2.50 2.483 2.509 2.534dAIV�V, �A 2.366 2.429 2.50 2.441 2.465 2.498dAIV�Cr, �A 2.366 2.429 2.50 2.410 2.444 2.496dAIV�Mn, �A 2.366 2.429 2.50 2.390 2.423 2.460dAIV�Fe, �A 2.366 2.429 2.50 2.303 2.341 2.388dAIV�Co, �A 2.366 2.429 2.50 2.272 2.299 2.334dAIV�Ni, �A 2.366 2.429 2.50 2.272 2.296 2.329

01
23
4
Ti NiCoFeMnCrV

Mlo; �B

�èñ. 1. �àññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ìàãíèò-íûõ ìîìåíòîâ Mlo èîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ âÄÌÑ Si/M (�, �), Si0:5Ge0:5/M (Æ, �), Ge/M (4,N) ñ ó÷åòîì (ñâåòëûå ñèìâîëû) è áåç ó÷åòà (òåì-íûå ñèìâîëû) ðåëàêñàöèé; çâåçäî÷êàìè èçîáðàæå-íû ëîêàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû â îáúåìíûõ ïå-ðåõîäíûõ ìåòàëëàõ. Äëÿ AIV/V è Ge/Cr ïðèâåäåíûçíà÷åíèÿ Mlo â ÀÔÌ-ðåøåíèÿõñòîÿòåëüñòâî óêàçûâàåò íà õîðîøî èçâåñòíóþ âçàè�ìîñâÿçü âåëè÷èí ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ è ðàññòîÿíèéäî áëèæàéøèõ ñîñåäåé (êàê ïðàâèëî, àòîìîâ ïåðâûõäâóõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð). À èìåííî, ìàãíèòíûåìîìåíòû íà èîíàõ æåëåçà â ðåëàêñèðîâàííûõ ñïëà�âàõ óìåíüøàþòñÿ âñëåäñòâèå óøèðåíèÿ d-çîí æå�ëåçà, âûçâàííîãî áîëåå ñèëüíûìè âçàèìîäåéñòâèåìýëåêòðîíîâ æåëåçà ñ ýëåêòðîíàìè àòîìîâ ïðîñëîéêèè ãèáðèäèçàöèåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, âîçíèêàþ�

ùèìè èç-çà çíà÷èòåëüíîãî óìåíüøåíèÿ äëèíû ñâÿ�çè dAIV�Fe ïðè ðåëàêñàöèè (ñì. òàáëèöó). Ïî òîé æåïðè÷èíå â áîëüøèíñòâå ÄÌÑ AIV/M ëîêàëüíûå ìî�ìåíòû èîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ áîëüøå, ÷åì âîáúåìíûõ: êðàò÷àéøèå ðàññòîÿíèÿ dM�M â AIV/Mñóùåñòâåííî ïðåâûøàþò àíàëîãè÷íûå ðàññòîÿíèÿâ îáúåìíûõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëàõ, ñîïîñòàâèìûå ñêðàò÷àéøèìè äëèíàìè ñâÿçè dAIV�M â ðàññìàòðèâà�åìûõ ÄÌÑ.Èíòåðåñíûé ñëó÷àé ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñïëàâûAIV/Co, íàìàãíè÷åííîñòü êîòîðûõ, çà èñêëþ÷åíèåìíåðåëàêñèðîâàííîãî Ge/Co, íåîæèäàííî îêàçàëàñüðàâíîé íóëþ. Ñîãëàñíî ïåðâîìó ïðàâèëó Õóíäà, êî�áàëüò, êàê è âàíàäèé, â �îðìå ñâîáîäíîãî àòîìà èìå�åò ìàãíèòíûé ìîìåíò 3�B . Êðîìå òîãî, â îòëè÷èåîò êîáàëüòà, îáúåìíûé âàíàäèé ÿâëÿåòñÿ íåìàãíèò�íûì. Òåì íå ìåíåå â ÄÌÑ ñ ýëåìåíòàìè IV ãðóïïûâàíàäèé èìååò ëîêàëüíûé ìîìåíò, â òî âðåìÿ êàêêîáàëüò íåò. Òèòàí è íèêåëü, èìåþùèå â �îðìå ñâî�áîäíûõ àòîìîâ ìàãíèòíûå ìîìåíòû 2�B , â äèñêðåò�íûõ ñïëàâàõ AIV/M òàê æå, êàê è êîáàëüò, íå èìåþòëîêàëüíîãî ìîìåíòà.4.3. Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèåÏðè ðàñ÷åòàõ îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ ìû ó÷èòûâà�ëè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ëîêàëüíûìè ìîìåíòàìè,íàõîäÿùèìèñÿ íà ðàññòîÿíèè íå áîëåå 3aAIV0 äðóãîò äðóãà. Äàííûé ðàäèóñ îáðåçàíèÿ îõâàòûâàåò 11êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð. �àññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíè�ìè ìîíîñëîÿìè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ â ðàññìàòðèâà�åìûõ ÄÌÑ ñîñòàâëÿåò 2aAIV0 , è, ñëåäîâàòåëüíî, â íà�øèõ ðàñ÷åòàõ áûëè òàêæå îöåíåíû âåëè÷èíû îáìåí�726



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ : : :íûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ñïèíàìè ñîñåäíèõ �åð�ðîìàãíèòíûõ Æ-ñëîåâ. Èíòåíñèâíîñòü òàêîãî ñóïåð�îáìåíà îæèäàåìî îêàçàëàñü íà ïîðÿäîê ñëàáåå, ÷åìó âíóòðèñëîåâîãî îáìåíà.Êàê âèäíî íà ðèñ. 2á,â, èññëåäóåìîå ÔÌ-ðåøå-íèå â Si0:5Ge0:5/V è Ge/V íåóñòîé÷èâî, òàê êàê äî�ìèíèðóþùèå êîíñòàíòû îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿJ01 îòðèöàòåëüíû. Ýòî, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèâî�äèò ê òîìó, ÷òî êîý��èöèåíò îäíîóçåëüíîé ñïè�íîâîé æåñòêîñòè J0 < 0 è äëÿ ïåðåâîðîòà ñïèíàíå òðåáóåòñÿ ýíåðãèè (ðèñ. 3à,á ), ïîñêîëüêó ñèñ-òåìà ñòðåìèòñÿ ïðèíÿòü ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âû�ãîäíóþ ÀÔÌ-êîí�èãóðàöèþ, â êîòîðîé ñïèíû áëè�æàéøèõ ñîñåäåé àíòèïàðàëëåëüíû (íàçîâåì äàííóþêîí�èãóðàöèþ ÀÔÌ1). Â îòëè÷èå îò Si0:5Ge0:5/Vè Ge/V, äëÿ ÔÌ-êîí�èãóðàöèè Æ-ñëîÿ âàíàäèÿ âêðåìíèè íè îäíî èç J0i ÿâíî íå äîìèíèðóåò, à ñà�ìè J0i ÷ðåçâû÷àéíî ìàëû. Êîý��èöèåíò îäíîóçåëü�íîé ñïèíîâîé æåñòêîñòè òàêæå âåñüìà íåçíà÷èòå�ëåí: J0 = 0:62 ìýÂ (ðèñ. 3a). �àñ÷åòû ïîëíûõ ýíåð�ãèé ñâèäåòåëüñòâóþò î íåâûãîäíîñòè ÔÌ-ðåøåíèÿïî ñðàâíåíèþ ñ ÀÔÌ1. Íåñîîòâåòñòâèå çíàêîâ J0è �E â äàííîì ñëó÷àå, ïî-âèäèìîìó, îáóñëîâëåíîçíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àþùèìèñÿ ëîêàëüíûìè ìîìåí�òàìè íà èîíàõ âàíàäèÿ â ÔÌ- è ÀÔÌ1-ðåøåíèÿõ.Ìàëûé ìàãíèòíûé ìîìåíò, 1:12�B, â ÔÌ-ðåøåíèè ñïîëîæèòåëüíîé îäíîóçåëüíîé ñïèíîâîé æåñòêîñòüþ,ïî-âèäèìîìó, ñîîòâåòñòâóåò ìåòàñòàáèëüíîìó ñîñòî�ÿíèþ, â òî âðåìÿ êàê áîëåå çíà÷èòåëüíûé ìîìåíò âðåøåíèè ÀÔÌ1, 1:82�B, ïðèâîäèò ê äîìèíèðîâàíèþàíòè�åððîìàãíèòíîãî îáìåíà, ÷òî îáåñïå÷èâàåò çíà�÷èòåëüíûé âûèãðûø â ýíåðãèè.Â ÄÌÑ AIV/Cr îáìåí ìåæäó áëèæàéøèìè ñî�ñåäÿìè íîñèò ÀÔÌ-õàðàêòåð. Îäíàêî ÔÌ-âçàèìî-äåéñòâèÿ ñî âòîðûìè è òðåòüèìè ñîñåäÿìè äàþò ñó�ùåñòâåííûé âêëàä â ïîëíóþ ýíåðãèþ, ïðåïÿòñòâóþ�ùèé ðåàëèçàöèè êîí�èãóðàöèè ÀÔÌ1. Äàííîå îá�ñòîÿòåëüñòâî íàõîäèò îòðàæåíèå â ðàçíèöå ïîëíûõýíåðãèé ÀÔÌ1- è ÔÌ-êîí�èãóðàöèé ëîêàëüíûõ ìî�ìåíòîâ �E, ñì. ðèñ. 3á. Íà ðèñóíêå âèäíî, ÷òî ýíåð�ãåòè÷åñêàÿ âûãîäíîñòü ÀÔÌ1 äîñòèãàåòñÿ ëèøü âGe/Cr. Òåì íå ìåíåå çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ J0äëÿ Si/Cr è Si0:5Ge0:5/Cr îòðèöàòåëüíû (ðèñ. 3a),è ïîýòîìó â Æ-ñëîå õðîìà áîëåå âåðîÿòíî óñòàíîâëå�íèå íå ÔÌ-, à ÀÔÌ-êîí�èãóðàöèè, èìåþùåé áîëååñëîæíóþ ñòðóêòóðó, ÷åì ÀÔÌ1.Êàê âèäíî íà ðèñ. 2, âî âñåõ ñèñòåìàõ ñ ìî�íîñëîÿìè ìàðãàíöà îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ�äó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè J01 ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåí�íî �åððîìàãíèòíûì è ïðåâàëèðóåò íàä âçàèìîäåé�ñòâèÿìè ñ ïîñëåäóþùèìè êîîðäèíàöèîííûìè ñ�å�ðàìè. Ïîñêîëüêó ñèñòåìû AIV/Mn èìåþò ïîëóìå�
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�èñ. 2. �àññ÷èòàííûå äëÿ ÔÌ-ðåøåíèé â ÄÌÑSi/M (a), Si0:5Ge0:5/M (á ) è Ge/M (â) îáìåííûåèíòåãðàëû J0i â çàâèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿ dM�M(i)ìåæäó èîíîì ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà è åãî i-ì ñîñå-äîì â ìîíîñëîå. Ïîêàçàíû òîëüêî âíóòðèïëîñêîñò-íûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Íà âñòàâëåííîé ïàíåëè èçîá-ðàæåí Æ-ñëîé çàìåùåíèÿ, ñòðåëêàìè ïîêàçàíû îá-ìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ727
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�èñ. 3. a,â) Êîý��èöèåíòû îäíîóçåëüíîé ñïèíî-âîé æåñòêîñòè J0, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ÔÌ-ðåøåíèé;á,ã) ðàçíèöà ïîëíûõ ýíåðãèé ÀÔÌ1- è ÔÌ-êîí�è-ãóðàöèé �E = EAFM1 �EFM êàê �óíêöèÿ Æ-ëåãè-ðóþùåãî ýëåìåíòà äëÿ ðàçíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõìàòðèö. Äàííûå ðàñ÷åòîâ ñ ïðîâåäåíèåì ñòðóêòóð-íûõ ðåëàêñàöèé ïîêàçàíû íà ðèñ. à,á, áåç ðåëàêñà-öèé � íà ðèñ. â,ã; � � Si, Æ � Si0:5Ge0:5, 4 � Geòàëëè÷åñêèé èëè áëèçêèé ê ïîëóìåòàëëè÷åñêîìó õà�ðàêòåð [40�44℄, èíòåíñèâíîñòü îáìåííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé áûñòðî óáûâàåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿìåæäó ëîêàëüíûìè ìîìåíòàìè, ÷òî îáóñëîâëåíî íà�ëè÷èåì ùåëè â êàíàëå ñî ñïèíîì âíèç. Ïîëîæèòåëü�íûå êîý��èöèåíòû îäíîóçåëüíîé ñïèíîâîé æåñòêî�ñòè J0, ñì. ðèñ. 3a, ñâèäåòåëüñòâóþò îá óñòîé÷è�âîé òåíäåíöèè ê �îðìèðîâàíèþ ÔÌ-óïîðÿäî÷åíèÿâ Æ-ñëîÿõ ìàðãàíöà. Äàííàÿ òåíäåíöèÿ ïîäòâåð�æäàåòñÿ òàêæå ðàñ÷åòàìè ïîëíûõ ýíåðãèé ÔÌ- èÀÔÌ1-ñòðóêòóð (ðèñ. 3á ).Â ñèñòåìàõ ñ Æ-ñëîÿìè æåëåçà íàáëþäàþòñÿ ñëà�áûå îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ è îñíîâíîå ñîñòîÿ�íèå, îòëè÷íîå îò ÔÌ. Êà÷åñòâåííî, êàðòèíû îáìåí�íûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìîíîñëîÿõ æåëåçà ðàçëè÷�íû äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ìàòðèö AIV.Òàê, â ñèñòåìå Si/Fe ïðåâàëèðóåò îáìåííîå âçàèìî�äåéñòâèå ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè J01 = �1:80 ìýÂ(ðèñ. 2a), â òî âðåìÿ êàê â ÄÌÑ Si0:5Ge0:5/FeJ0i (i = 1 : : : 3) èìåþò äîâîëüíî áëèçêèå çíà÷åíèÿ(ðèñ. 2á ). Â îáîèõ ñëó÷àÿõ âûñîêà âåðîÿòíîñòü ðåà�ëèçàöèè ñëîæíîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, ïîñêîëüêóïîëó÷åííûå J0 îòðèöàòåëüíû, à �E ïîëîæèòåëüíû.Â ñèñòåìå Ge/Fe ÿâíî âûäåëÿåòñÿ J01 = �4:62 ìýÂè, ïîñêîëüêó J0 = �17:9 ìýÂ, åñòåñòâåííî áûëî áû

� �( �X; �X 0; �X 00)050100150200250300E; ìýÂAIV/Mn
( �M; �M 0; �M 00)�èñ. 4. �àññ÷èòàííûå äëÿ ÔÌ-ðåøåíèé ìàãíîí-íûå ñïåêòðû ñïëàâîâ Si/Mn (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ),Si0:5Ge0:5/Mn (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è Ge/Mn (ïóíê-òèð). Ñèììåòðè÷íûå òî÷êè çîí Áðèëëþýíà èìå-þò ñëåäóþùèå êîîðäèíàòû: �� � (0; 0), �M �(�=aGe0 , �=aGe0 ), �M 0 � (�=aSi0:5Ge0:50 , �=aSi0:5Ge0:50 ),�M 00 � (�=aSi0 , �=aSi0 ), �X � (�=aGe0 ; 0), �X 0 �(�=aSi0:5Ge0:50 ; 0) è �X 00 � (�=aSi0 ; 0)ïðåäïîëîæèòü, ÷òî êîí�èãóðàöèÿ ÀÔÌ1 áóäåò ýíåð�ãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíà, ÷åì ÔÌ, îäíàêî ðàñ÷åòûïîëíûõ ýíåðãèé ïîêàçûâàþò, ÷òî ýòî íå òàê. Òàêèìîáðàçîì, â ÄÌÑ Ge/Fe òàê æå ðåàëèçóåòñÿ ñëîæíàÿÀÔÌ-ñòðóêòóðà.Äëÿ ÄÌÑ AIV/Mn áûëè òàêæå ïðîâåäåíû ðàñ÷å�òû ïîëíûõ ýíåðãèé ïàðàìàãíèòíûõ (ÏÌ) �àç, êîòî�ðûå ìîäåëèðîâàëèñü â ïðèáëèæåíèè ðàçóïîðÿäî÷åí�íûõ ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ (disordered loal moment).Äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ñïëàâîâ ñðàâíåíèå ýíåðãèé ÔÌ-è ÏÌ-�àç íå ïðîâîäèëîñü, ïîñêîëüêó ÔÌ-ïîðÿäîêâ íèõ ëèáî ýíåðãåòè÷åñêè íå âûãîäåí, ëèáî íåñòà�áèëåí. Îêàçàëîñü, ÷òî ÔÌ-ðåøåíèå âûãîäíåå, ÷åìÏÌ, íà 124, 118 è 111 ìýÂ ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ÄÌÑSi/Mn, Si0:5Ge0:5/Mn è Ge/Mn.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñòàáèëüíîñòè ÔÌ-ïîðÿäêàâ Æ-ñëîÿõ ìàðãàíöà áûëè ðàññ÷èòàíû ìàãíîííûåñïåêòðû äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ÄÌÑ, ñì. ðèñ. 4.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ìàãíîííûé ñïåêòð êîíêðåò�íîé ñèñòåìû èìååò ñìûñë ëèøü â òîì ñëó÷àå, åñëèîí ñîîòâåòñòâóåò îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ, êîòîðîåèçâåñòíî, íàïðèìåð, èç ýêñïåðèìåíòà. Ñîãëàñíîðàñ÷åòàì ïîëíûõ ýíåðãèé è, â îñîáåííîñòè, îá�ìåííûõ èíòåãðàëîâ, â ÄÌÑ AIV/Mn ÔÌ-ðåøåíèåóñòîé÷èâî è ïîýòîìó åñòü îñíîâàíèÿ ïîëàãàòü, ÷òîäàííîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì. Êàê âèäíî íàðèñ. 4, âî âñåõ òðåõ ñèñòåìàõ ÔÌ-ðåøåíèå äèíàìè�÷åñêè ñòàáèëüíî, ïîñêîëüêó ñïåêòðû ðàñïîëîæåíûâ îáëàñòè ïîëîæèòåëüíûõ ýíåðãèé. Áîëåå òîãî,728



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ : : :äîñòèæåíèå ñïåêòðàìè ñâîèõ ìàêñèìóìîâ â ñèììåò�ðè÷íûõ òî÷êàõ çîí Áðèëëþýíà ñâèäåòåëüñòâóåò âïîëüçó êîëëèíåàðíîñòè ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû â ìî�íîñëîÿõ ìàðãàíöà. Íàèáîëåå óñòîé÷èâûì ÿâëÿåòñÿÔÌ-ðåøåíèå â ñïëàâå Si/Mn, ïîñêîëüêó äëÿ íåãîçíà÷åíèÿ ýíåðãèè ìàãíîííîãî ñïåêòðà â ñèììåòðè÷�íûõ òî÷êàõ M 00 è X 00 ÿâëÿþòñÿ ìàêñèìàëüíûìè, àâ íàïðàâëåíèÿõ ��M 00 è ��X 00 êðèâûå äèñïåðñèèâîçðàñòàþò íàèáîëåå áûñòðî. Ýòè �àêòû íàõîäÿòñÿâ ñîîòâåòñòâèè ñ äàííûìè, èçîáðàæåííûìè íàðèñ. 2 è 3, ñâèäåòåëüñòâóþùèìè î ìàêñèìàëüíûõJ0 è �E äëÿ Si/Mn.Êàê áûëî îòìå÷åíî âî Ââåäåíèè, â ðàáîòå [44℄ ñî�îáùàëîñü, ÷òî ÔÌ-êîí�èãóðàöèÿ ëîêàëüíûõ ìîìåí�òîâ â Æ-ñëîå íåðåëàêñèðîâàííîãî ÄÌÑ Si23/Fe ýíåð�ãåòè÷åñêè ìåíåå âûãîäíà, ÷åì êîí�èãóðàöèÿ ÀÔÌ1.Ñîãëàñíî íàøèì ðàñ÷åòàì ïîëíûõ ýíåðãèé äëÿ ñëó�÷àÿ íåðåëàêñèðîâàííûõ ÄÌÑ, â Si7/Fe ÔÌ-êîí-�èãóðàöèÿ èìååò ìåíüøóþ ýíåðãèþ, ÷åì ÀÔÌ1(�E = EAFM1 � EFM > 0) (ñì. ðèñ. 3ã). Óìåñòíîçàìåòèòü ÷òî, ïîñêîëüêó ìåæñëîåâûå îáìåííûå âçà�èìîäåéñòâèÿ â ðàñ÷åòàõ ïîëíûõ ýíåðãèé íå ó÷èòûâà�þòñÿ (ðàññìàòðèâàåìûå ñâåðõÿ÷åéêè ñîäåðæàò îäèíÆ-ñëîé ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà), ñðàâíåíèå âåëè÷èí�Eäëÿ (AIV)7=M è (AIV)23=M âïîëíå äîïóñòèìî. Âîîá�ùå ãîâîðÿ, ïî òîé æå ïðè÷èíå äëÿ íåðåëàêñèðîâàí�íûõ ÄÌÑ íå îæèäàåòñÿ ñóùåñòâåííûõ ðàçëè÷èé âçíà÷åíèÿõ �E äëÿ ñëó÷àåâ (AIV)7=M è (AIV)23=M(AIV è M ïîäðàçóìåâàþòñÿ îäèíàêîâûìè äëÿ îáîèõñëó÷àåâ). Îäíàêî, â íàñòîÿùåé ðàáîòå, äëÿ óëó÷øå�íèÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû AIV, äëÿ èõp-ñîñòîÿíèé, íàðÿäó ñ ïîòåíöèàëîì Î�Ï, áûë òàê�æå ââåäåí ý��åêòèâíûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë U ,â òî âðåìÿ êàê â ðàáîòå [44℄ p-ñîñòîÿíèÿ îïèñûâà�ëèñü ïîòåíöèàëîì Î�Ï. Ïîýòîìó ïðàâèëüíåå áûëîáû ñðàâíèâàòü ðàñ÷åòû, âûïîëíåííûå â ðàìêàõ ¾÷è�ñòîãî¿ Î�Ï. Îäíàêî ðàññ÷èòàííàÿ ïðè U = 0 ìýÂâåëè÷èíà �E òàêæå îêàçàëàñü ïîëîæèòåëüíîé è ñî�ñòàâèëà 33 ìýÂ/àò. Fe. Òàêèì îáðàçîì, ðàñõîæäåíèåñ ðåçóëüòàòîì ðàáîòû [44℄ îáóñëîâëåíî, ñêîðåå, íåèñïîëüçîâàíèåì U -ïàðàìåòðà, à èíûìè �àêòîðàìè.Â ýòîé ñâÿçè íåëüçÿ íå îòìåòèòü, ÷òî âïîëíå êîð�ðåêòíî ñðàâíèâàòü ýòè ïðîòèâîðå÷àùèå äðóã äðóãóðåçóëüòàòû, ðàâíî êàê è îáñóæäàòü âåðîÿòíûå ïðè�÷èíû ðàçëè÷èé, íåâîçìîæíî, ïîñêîëüêó â ðàáîòå [44℄íå ñîîáùàëèñü äàííûå îá èñïîëüçîâàííîì â ðàñ÷å�òàõ ïàðàìåòðå ðåøåòêè êðåìíèÿ, âåëè÷èíå åãî çà�ïðåùåííîé çîíû, à òàêæå íå áûëà óêàçàíà âûáðàí�íàÿ äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ ïî çîíå Áðèëëþýíà ñåòêàk-òî÷åê.Íà ðèñ. 3â,ã ïîêàçàíû ïàðàìåòðû J0 è ðàçíè�öû ýíåðãèé ÀÔÌ1- è ÔÌ-ðåøåíèé �E äëÿ íåðå�

ëàêñèðîâàííûõ ÄÌÑ AIV/M. Ñðàâíèâ âåëè÷èíû J0ñ èõ çíà÷åíèÿìè ïîñëå ðåëàêñàöèè, íàïðèìåð äëÿSi/Mn, ìîæíî âèäåòü, ÷òî J0 óìåíüøàåòñÿ íà âå�ëè÷èíó ïîðÿäêà 5 ìýÂ ïðè óâåëè÷åíèè ðàññòîÿíèÿSi�Mn íà 0.03�A (ñì. ðèñ. 3à,â è òàáëèöó). �àññìàò�ðèâàÿ Æ-ñëîé ìàðãàíöà â ìàòðèöå ãåðìàíèÿ, ìîæ�íî âèäåòü, ÷òî ïîñëå ðåëàêñàöèè ðàññòîÿíèå Ge�Mnìåíüøå, à ñòàáèëüíîñòü ÔÌ-ñîñòîÿíèÿ áîëüøå, ÷åìäî íåå. �åëàêñàöèè â ñèñòåìå Si0:5Ge0:5/Mn ïðàê�òè÷åñêè îòñóòñòâóþò è ñèëà ÔÌ-âçàèìîäåéñòâèÿâ ìîíîñëîå ìàðãàíöà îñòàåòñÿ íåèçìåííîé. Òàêèìîáðàçîì, èíòåíñèâíîñòü îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèéìåæäó ëîêàëüíûìè ìîìåíòàìè èîíîâ ìàðãàíöà âÆ-ñëîå çàâèñèò îò ðàññòîÿíèÿ dMn�AIV . Àíàëèç ðàç�ëè÷èé â çíà÷åíèÿõ J0 äî è ïîñëå ðåëàêñàöèé äëÿâñåõ îñòàëüíûõ ÄÌÑ ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òîóìåíüøåíèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè ïðîñëîéêèè Æ-ñëîåì ñïîñîáñòâóåò óñèëåíèþ (îñëàáëåíèþ) ÔÌ(ÀÔÌ)-âçàèìîäåéñòâèÿ.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäåíèå ðàñ÷åòîâ ab initio ÿâëÿåòñÿ íà ñåãî�äíÿøíèé äåíü îäíèì èç íàèáîëåå ý��åêòèâíûõ ìå�òîäîâ òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíîãî ïî�ðÿäêà â ÄÌÑ òèïà AIV/Ì. ßñíî, ÷òî îäíîâðåìåí�íûé ó÷åò âíóòðè- è ìåæñëîåâîãî îáìåííûõ âçàèìî�äåéñòâèé äàæå ïðè íå ñëèøêîì áîëüøîé òîëùèíåïðîñëîéêè AIV ìåæäó Æ-ñëîÿìè ïåðåõîäíûõ ìåòàë�ëîâ äåëàåò òàêîé ðàñ÷åò êðàéíå ñëîæíûì. Îäíàêîìåæñëîåâîå îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå â ïîäàâëÿþ�ùåì ÷èñëå ÄÌÑ íà ïîðÿäîê ñëàáåå âíóòðèñëîåâîãîóæå ïðè òîëùèíå ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðîñëîéêè áî�ëåå 3�4 àòîìíûõ ñëîåâ. Êàê áûëî àíàëèòè÷åñêè ïî�êàçàíî â ðàáîòàõ [35, 36℄, ïðè íåêîòîðîé õàðàêòåðíîéòîëùèíå ïðîñëîéêè ý��åêòèâíûé èíòåãðàë ìåæñëî�åâîãî îáìåíà â ÄÌÑ ìåíÿåò çíàê: ïðè ìàëûõ ðàññòî�ÿíèÿõ ìåæäó Æ-ñëîÿìè èìååò ìåñòî èõ ïàðàëëåëü�íàÿ (ò. å. �åððîìàãíèòíàÿ), à ïðè áîëüøèõ ðàññòî�ÿíèÿõ � àíòèïàðàëëåëüíàÿ (àíòè�åððîìàãíèòíàÿ)îðèåíòàöèè. Ïðè èññëåäîâàíèè ìàãíèòíûõ è òðàíñ�ïîðòíûõ ñâîéñòâ ÄÌÑ èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò îáå ñè�òóàöèè è ðåàëèçàöèÿ íóæíîé ìàãíèòíîé êîí�èãó�ðàöèè ìîæåò áûòü îñóùåñòâëåíà ïîäáîðîì ñîîòâåò�ñòâóþùåé òîëùèíû ïðîñëîéêè AIV. Ìû �îêóñèðîâà�ëè âíèìàíèå èñêëþ÷èòåëüíî íà �îðìèðîâàíèè ìàã�íèòíîãî ïîðÿäêà âíóòðè Æ-ñëîÿ è äëÿ ïðîñòîòû ïðå�íåáðåãàëè âëèÿíèåì ìåæñëîåâîãî îáìåíà íà âíóòðè�ñëîåâîé. Ïðè òàêîé ïîñòàíîâêå çàäà÷è ìû, åñòåñòâåí�íî, ñìîãëè êîððåêòíî ðàññìîòðåòü ëèøü òàêèå ÄÌÑ,â êîòîðûõ ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíèìè Æ-ñëîÿìè ïå�ðåõîäíûõ ìåòàëëîâ çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ðàññòîÿ�íèå ìåæäó èîíàìè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ âíóòðè îä�729



Ì. Ì. Îòðîêîâ, Â. Â. Òóãóøåâ, À. Ýðíñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011íîãî Æ-ñëîÿ. Â ïðîòèâîïîëîæíîì ïðåäåëå, êîãäà ýòèðàññòîÿíèÿ áëèçêè ïî âåëè÷èíå, íàø ïîäõîä, ðàçó�ìååòñÿ, íåïðèìåíèì.Ñ öåëüþ óëó÷øåíèÿ îïèñàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðûïîëóïðîâîäíèêîâ AIV â ðàñ÷åòàõ áûë èñïîëüçîâàíý��åêòèâíûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë U , ââåäåííûéêàê ïàðàìåòð. Äëÿ âûÿñíåíèÿ âîïðîñà î âëèÿíèèäàííîãî ïàðàìåòðà íà ðàñ÷åò ñâîéñòâ ÄÌÑ, ìû ïðî�âåëè îïòèìèçàöèþ îáúåìà ÷èñòîãî êðåìíèÿ è ðåëàê�ñàöèþ ÄÌÑ Si/Fe â ðàìêàõ Î�Ï äëÿ U = 0 è ðÿäàçíà÷åíèé U � 1:38 ýÂ. Ñèñòåìà Si/Fe áûëà âûáðàíàòåñòîâîé èç-çà çíà÷èòåëüíûõ ñòðóêòóðíûõ ðåëàêñà�öèé. Êðîìå òîãî, èìåííî äëÿ Si/Fe óæå èìåþòñÿ ëè�òåðàòóðíûå äàííûå [44℄.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñâèäåòåëüñòâóþò î íåçíà÷è�òåëüíûõ ðàçëè÷èÿõ â çíà÷åíèÿõ ñòðóêòóðíûõ ïàðà�ìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè èñïîëüçîâàíèè U = 0 èU 6= 0 ýÂ. Â ÷àñòíîñòè, äëèíà ñâÿçè Si�Si â îáúåìíîìêðåìíèè ïðè ¾âêëþ÷åíèè¿ U � 1:38 ýÂ óìåíüøàåò�ñÿ ìåíåå ÷åì íà 1%. �àññ÷èòàííûé ñ èñïîëüçîâàíèåìU = 1:38 ýÂ ïàðàìåòð ðåøåòêè îáúåìíîãî êðåìíèÿðàâåí 5.46�A, ÷òî âñåãî íà 0.5% áîëüøå ýêñïåðèìåí�òàëüíîãî. Ïðè ñòðóêòóðíîé ðåëàêñàöèè â Si/Fe êðàò�÷àéøàÿ äëèíà ñâÿçè Si�Fe ïðè U = 1:38 ýÂ óâåëè÷è�âàåòñÿ ìåíåå ÷åì íà 0.7%. Òàêèì îáðàçîì, èñïîëü�çîâàííûé ý��åêòèâíûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë Uâåñüìà ñëàáî ìåíÿåò ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà èçó÷à�åìûõ ÄÌÑ. Ýòî íåóäèâèòåëüíî, òàê êàê âåëè÷èíàU = 1:38 ýÂ íàìíîãî ìåíüøå øèðèíû âàëåíòíîé çî�íû AIV (� 12 ýÂ).Îäíàêî ââåäåíèå U ñóùåñòâåííî óëó÷øàåò ýíåð�ãåòè÷åñêèé ñïåêòð ïîëóïðîâîäíèêà âáëèçè óðîâíÿÔåðìè, ÷òî âåäåò ê áîëåå êîððåêòíîìó îïèñàíèþìàãíîííûõ ñïåêòðîâ ÄÌÑ è êðèòè÷åñêèõ òåìïåðà�òóð. Ìû ïðîâåëè ñèñòåìàòè÷åñêèå ðàñ÷åòû îáìåí�íûõ ïàðàìåòðîâ J0i äëÿ Si/Fe è Si/Mn è îáíàðóæè�ëè, ÷òî èõ çíà÷åíèÿ âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíû ê U , ò. å.ê âåëè÷èíå ùåëè ïîëóïðîâîäíèêà, ÷òî âàæíî ïðèîïðåäåëåíèè íàèáîëåå ñòàáèëüíîé ìàãíèòíîé êîí�è�ãóðàöèè â Æ-ñëîÿõ ÄÌÑ.Ìàãíèòíàÿ òåîðåìà ñèë [64℄ íåîäíîêðàòíî îá-ñóæäàëàñü â ëèòåðàòóðå [66℄. Ïîñêîëüêó äàííàÿ òåî�ðåìà òðåáóåò çíàíèÿ òîëüêî îäíî÷àñòè÷íûõ ýíåðãèé,ïðàâîìåðíîñòü åå èñïîëüçîâàíèÿ ñîâìåñòíî ñ êóëî�íîâñêîé ïàðàìåòðèçàöèåé íå ïîäëåæèò ñîìíåíèþ. Âíàøåì ïîäõîäå èñïîëüçóåòñÿ �îðìóëà Ëëîéäà [64℄,êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü èçìåíåíèå ýíåðãèèýëåêòðîíîâ ïðè ìàëûõ îòêëîíåíèÿõ ìàãíèòíûõ ìî�ìåíòîâ îò íàïðàâëåíèé â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè. Òàêîéïîäõîä ïîçâîëÿåò àíàëèçèðîâàòü âñå âîçìîæíûå êîí��èãóðàöèè è ïîýòîìó ÿâëÿåòñÿ ìîùíûì èíñòðóìåí�òîì èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.

Òàêèì îáðàçîì, â ðàìêàõ ðàñ÷åòîâ ab initio âíàøåé ðàáîòå áûëî èññëåäîâàíî âíóòðèñëîåâîå ìàã�íèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â äèñêðåòíûõ ñïëàâàõ Si, Geè Si0:5Ge0:5 ñ ïåðåõîäíûìè 3d-ìåòàëëàìè Ti, V, Cr,Mn, Fe, Co è Ni. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì èíòåãðàëîâ îá�ìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïîëíûõ ýíåðãèé è ìàãíîí�íûõ ñïåêòðîâ, ñòàáèëüíûé âíóòðèñëîåâîé �åððîìàã�íåòèçì èìååò ìåñòî ëèøü â ñèñòåìàõ ñ Æ-ñëîÿìè Mn,â òî âðåìÿ êàê â ÄÌÑ íà îñíîâå V, Cr è Fe äàí�íûé �åððîìàãíåòèçì íåñòàáèëåí. Â ìîíîñëîÿõ ñè�ñòåì Si/V, Ge/V, Si0:5Ge0:5/V è Ge/Cr, ïî-âèäèìîìó,ðåàëèçóåòñÿ ÀÔÌ-êîí�èãóðàöèÿ ñ àíòèïàðàëëåëü�íûìè ñïèíàìè íà áëèæàéøèõ ñîñåäÿõ â ëåãèðóþùåìÆ-ñëîå, â òî âðåìÿ êàê â ìîíîñëîÿõ âñåõ îñòàëüíûõñïëàâîâ îáíàðóæåíà òåíäåíöèÿ ê �îðìèðîâàíèþ áî�ëåå ñëîæíûõ ÀÔÌ-êîí�èãóðàöèé. Èñêëþ÷åíèå ñî�ñòàâëÿþò ëèøü ñèñòåìû ñ Æ-ñëîÿìè Ti, Co è Ni, â êî�òîðûõ ìàãíèòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ îòñóòñòâóþò äëÿâñåõ ðàññìîòðåííûõ âàðèàíòîâ ïîëóïðîâîäíèêîâûõìàòðèö.Â ñâåòå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ õîòåëîñü áûîáðàòèòü âíèìàíèå íà ñëåäóþùèé �àêò. Â ïî�ñëåäíèå ãîäû äîñòèãíóò çíà÷èòåëüíûé ïðîãðåññâ ïîëó÷åíèè ìîäóëèðîâàííî-ëåãèðîâàííûõ ãåòå�ðîñòðóêòóð SixGe1�x ñ íàïðÿæåííûì Ge â ðîëèïðîâîäÿùåãî êàíàëà, îáëàäàþùèõ êðàéíå âûñî�êèìè äðåé�îâûìè ïîäâèæíîñòÿìè äûðîê (îêîëî3000 ñì2/Â�ñ) [67℄. Íàøè ðàñ÷åòû äàþò îñíîâàíèÿïîëàãàòü, ÷òî ãèïîòåòè÷åñêèå ãåòåðîñòðóêòóðûòèïà (SixGe1�x/Æ-Mn)/SixGe1�x/Ge, ñîäåðæàùèåÔÌ-ñëîé (ÄÌÑ SixGe1�x/Mn) è ïðîâîäÿùèé êàíàë(íàïðÿæåííûé ñëîé Ge), ïðîñòðàíñòâåííî ðàçäåëåí�íûå ñëîåì SixGe1�x, ìîãóò ñòàòü ïåðñïåêòèâíûìèñ òî÷êè çðåíèÿ ðåàëèçàöèè ý��åêòèâíîãî òðàíñ�ïîðòà ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ íîñèòåëåé (äûðîê).Â òàêîé ãåòåðîñòðóêòóðå ìîãóò îäíîâðåìåííîèìåòü ìåñòî óñòîé÷èâûé ÔÌ-ïîðÿäîê â ÄÌÑSixGe1�x/Mn, âûñîêàÿ ïîäâèæíîñòü äûðîê è èõçíà÷èòåëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ â ïðîâîäÿùåìêàíàëå Ge çà ñ÷åò ìàãíèòíîé áëèçîñòè êàíàëà ê�åððîìàãíèòíîìó Æ-ñëîþ. �àíåå íàëè÷èå ïîäîáíûõý��åêòîâ áûëî îáíàðóæåíî â ãåòåðîñòðóêòóðàõòèïà (GaAs/Æ-Mn)/GaAs/InGaAs [68; 69℄.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü íà âû÷èñëèòåëüíîì êëàñòå�ðå ÑÊÈÔ Cyberia (ã. Òîìñê). Àâòîðû áëàãîäàðÿòÂ. Í. Ìåíüøîâà çà ïîëåçíûå äèñêóññèè è Ý. Ò. Êóëà�òîâà çà êðèòè÷åñêèå çàìå÷àíèÿ. �àáîòà âûïîëíåíàïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîé ïîääåðæêå ÔÖÏ ¾Íàó÷�íûå è íàó÷íî-ïåäàãîãè÷åñêèå êàäðû èííîâàöèîííîé�îññèè¿ è �ÔÔÈ (ãðàíò �10-02-00118).730
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