Streszczenie

Zakres niniejszej pracy obejmuje badania ab initio jednoosiowej magnety-
cznej anizotropii na  przykladzie rozcieiczonego péiprzewodnika
pélmagnetycznego jakim jest (Ga,Mn)As. (Ga,Mn)As jest obiektem in-
tensywnych badan ostatniej dekady. Silne oddziatywanie spin-orbita w tym
materiale wplywa znaczaco na jego wilasnosci magnetyczne i elektryczne
oraz prowadzi do zjawisk, ktore daja ogromne mozliwosci aplikacyjne w szy-
bko rozwijajacej si¢ nowej dziedzinie nauki jaka jest Spintronika. Jednym
z szeroko badanych i intrygujacych zjawisk wystepujacych w rozciericzonych
potprzewodnikach pdlmagnetycznych, wykazujacych strukture blendy
cynkowej, jest wystepowanie jednoosiowej magnetycznej anizotropii nieoczeki-
wanej dla tego rodzaju ukladéw. Wczedniejsze préby zrozumienia mecha-
nizmu tego zjawiska nie dawaly jego zadowalajacego wyjasnienia. Bada-
nia zostaly przeprowadzone przy uzyciu teorii funkcjonatlu gestosci (ang.
density functional theory, DFT), w ramach dwéch podejsé: L(S)DA oraz
L(S)DA+U. DFT jest obecnie najpotezniejszym i najlepszym narzedziem
opartym o metody mechaniki kwantowej, pozwalajacym zrozumie¢ zjawiska
zachodzace w rzeczywistych materialach. Praca zostala podzielona na dwie
gltéwne czesci poswigcone oddzialywaniom magnetycznym jonéw Mn na: (i)
powierzchni (Ga,As) oraz (ii) w objetosciowym krysztale (Ga,Mn)As, istot-
nym z punktu widzenia wyjasnienia fizycznego mechanizmu jednoosiowej
magnetycznej anizotropii w (Ga,Mn)As, jak i jego iloSciowego opisu. W
pierwszej czesci pracy zostaly zbadane strukturalne, elektroniczne i magne-
tyczne wlasnosci izolowanych par manganéw na idealnej (1 x 1) jak réwniez
zrekonstruowanych, (2 x 1), 5(2 x 4), and 52(2 x 4), powierzchniach (001)
GaAs zakonczonych warstwa atoméw arsenu. Pokrycie powierzchni parami
manganéw odpowiadato 1/8 powierzchni warstwy. We wszystkich badanych

przypadkach otrzymano niejednorodny rozklad jonéw manganowych na



powierzchniach warstwy. Daje to podstawy do stwierdzenia, ze ten niejed-
norodny rozktad jonéw Mn propagujac sie do wnetrza objeto$ciowej warstwy
(Ga,Mn)As bedzie prowadzil do obnizenia kubicznej symetrii krysztalu, a
w konsekwencji do pojawienia sie jednoosiowej magnetycznej anizotropii
w plaszczyznie i poza plaszczyzna warstwy. Druga czesé pracy stanowi
ilosciowy opis badanego zjawiska anizotropii, dla Kkoncentracji par
manganowych réwnej 6.25 %. Otrzymane wyniki daja o rzad wielkosci
wieksze stale jednoosiowej magnetycznej anizotropii niz raportowane
wielkosci stalych z eksperymentu. Analiza eksperymentalnych warunkow
pomiarowych wskazuje na konieczno$¢ uwzgledniania innych istotnych,
aczkowlwiek niezmiernie zlozonych z teoretycznego punktu widzenia, czyn-
nikéw w celu poprawienia zgodnosci teorii z eksperymentem. W szczegdlnodci,
jest wielce prawdopodobne, ze zalozona asymetria w rozktadzie dimeréw Mn
w (Ga,Mn)As nie jest kompletna. Z drugiej strony sugeruje to mozliwosé
kontrolowania magnetycznej anizotropii w procesie wzrostu, zmieniajac takie
warunki wzrostu jak temperature czy jego szybkos¢. W pracy zostal takze
przebadany wplyw zewnetrznych naprezen na stale jednoosiowej magne-
tycznej anizotropii, jako jeden z mozliwych sposobéw na modyfikacje ani-
zotropii magnetycznej. Ogdlne trendy tych zaleznosci sa zgodne z wynikami
dos$wiadczalnymi. Glownym osiagnieciem pracy jest podanie po raz pier-
wszy, wiarygodnego mikroskopowego mechanizmu prowadzacego do

makroskopowego zjawiska anizotropii magnetycznej w (Ga,Mn)As.



