
Streszczenie

Zakres niniejszej pracy obejmuje badania ab initio jednoosiowej magnety-

cznej anizotropii na przyk�ladzie rozcieńczonego pó�lprzewodnika

pó�lmagnetycznego jakim jest (Ga,Mn)As. (Ga,Mn)As jest obiektem in-

tensywnych badań ostatniej dekady. Silne oddzia�lywanie spin-orbita w tym

materiale wp�lywa znacza̧co na jego w�lasności magnetyczne i elektryczne

oraz prowadzi do zjawisk, które daja̧ ogromne możliwości aplikacyjne w szy-

bko rozwijaja̧cej siȩ nowej dziedzinie nauki jaka̧ jest Spintronika. Jednym

z szeroko badanych i intryguja̧cych zjawisk wystepuja̧cych w rozcieńczonych

pó�lprzewodnikach pó�lmagnetycznych, wykazuja̧cych strukturȩ blendy

cynkowej, jest wystȩpowanie jednoosiowej magnetycznej anizotropii nieoczeki-

wanej dla tego rodzaju uk�ladów. Wcześniejsze próby zrozumienia mecha-

nizmu tego zjawiska nie dawa�ly jego zadowalaja̧cego wyjaśnienia. Bada-

nia zosta�ly przeprowadzone przy użyciu teorii funkcjona�lu gȩstości (ang.

density functional theory, DFT), w ramach dwóch podej́sć: L(S)DA oraz

L(S)DA+U. DFT jest obecnie najpotȩżniejszym i najlepszym narzȩdziem

opartym o metody mechaniki kwantowej, pozwalaja̧cym zrozumieć zjawiska

zachodza̧ce w rzeczywistych materia�lach. Praca zosta�la podzielona na dwie

g�lówne czȩści poświȩcone oddzia�lywaniom magnetycznym jonów Mn na: (i)

powierzchni (Ga,As) oraz (ii) w objetościowym kryszta�le (Ga,Mn)As, istot-

nym z punktu widzenia wyjaśnienia fizycznego mechanizmu jednoosiowej

magnetycznej anizotropii w (Ga,Mn)As, jak i jego ilościowego opisu. W

pierwszej czȩści pracy zosta�ly zbadane strukturalne, elektroniczne i magne-

tyczne w�lasności izolowanych par manganów na idealnej (1×1) jak również

zrekonstruowanych, (2 × 1), β(2 × 4), and β2(2 × 4), powierzchniach (001)

GaAs zakończonych warstwa̧ atomów arsenu. Pokrycie powierzchni parami

manganów odpowiada�lo 1/8 powierzchni warstwy. We wszystkich badanych

przypadkach otrzymano niejednorodny rozk�lad jonów manganowych na



powierzchniach warstwy. Daje to podstawy do stwierdzenia, że ten niejed-

norodny rozk�lad jonów Mn propaguja̧c siȩ do wnȩtrza objȩtościowej warstwy

(Ga,Mn)As bȩdzie prowadzi�l do obniżenia kubicznej symetrii kryszta�lu, a

w konsekwencji do pojawienia siȩ jednoosiowej magnetycznej anizotropii

w p�laszczyźnie i poza p�laszczyzna̧ warstwy. Druga̧ czȩść pracy stanowi

ilościowy opis badanego zjawiska anizotropii, dla koncentracji par

manganowych równej 6.25 %. Otrzymane wyniki daja̧ o rza̧d wielkości

wiȩksze sta�le jednoosiowej magnetycznej anizotropii niż raportowane

wielkości sta�lych z eksperymentu. Analiza eksperymentalnych warunków

pomiarowych wskazuje na konieczność uwzglȩdniania innych istotnych,

aczkowlwiek niezmiernie z�lożonych z teoretycznego punktu widzenia, czyn-

ników w celu poprawienia zgodności teorii z eksperymentem. W szczególności,

jest wielce prawdopodobne, że za�lożona asymetria w rozk�ladzie dimerów Mn

w (Ga,Mn)As nie jest kompletna. Z drugiej strony sugeruje to możliwość

kontrolowania magnetycznej anizotropii w procesie wzrostu, zmieniaja̧c takie

warunki wzrostu jak temperaturȩ czy jego szybkość. W pracy zosta�l także

przebadany wp�lyw zewnȩtrznych naprȩżeń na sta�le jednoosiowej magne-

tycznej anizotropii, jako jeden z możliwych sposobów na modyfikacjȩ ani-

zotropii magnetycznej. Ogólne trendy tych zależności sa̧ zgodne z wynikami

doświadczalnymi. G�lównym osia̧gniȩciem pracy jest podanie po raz pier-

wszy, wiarygodnego mikroskopowego mechanizmu prowadza̧cego do

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


