
Физика твердого тела, 2019, том 61, вып. 11

03,05

Примесная магнитная восприимчивость полупроводников в случае

прямого обменного взаимодействия в модели Изинга

© Н.А. Богословский, П.В. Петров, Н.С. Аверкиев

Физико-технический институт им. А.Ф. Иоффе,

Санкт-Петербург, Россия

E-mail: nikitabogoslovskiy@gmail.com

Поступила в Редакцию 25 июня 2019 г.

В окончательной редакции 25 июня 2019 г.

Принята к публикации 2 июля 2019 г.

Посредством численного моделирования исследована зависимость примесной магнитной восприимчивости

от температуры. Учитывалось прямое обменное взаимодействие магнитных моментов случайно распределен-

ных в пространстве примесей в рамках модели Изинга. При понижении температуры зависимость магнитной

восприимчивости в такой системе перестает соответствовать закону Кюри, что связано с образованием фазы

спинового стекла. Показано, что вид предэкспоненциального множителя в формуле для прямого обменного

взаимодействия существенно влияет на температурную зависимость магнитной восприимчивости только в

случае ферромагнитного обмена.
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1. Введение

Магнитная восприимчивость вещества определяется

величиной и количеством магнитных моментов, видом
взаимодействия между моментами, так что исследование
восприимчивости дает информацию о магнитной струк-

туре материала. К настоящему времени по данной тема-
тике накоплен огромный массив как экспериментальных
данных, так и теоретических расчетов, в частности,

магнитная восприимчивость примесных полупроводни-
ков активно исследуется уже более тридцати лет [1].
Интерес к теме магнитных свойств полупроводников

значительно вырос после открытия ферромагнетизма в
кристаллах GaAs легированных магнитной примесью
марганца [2,3], Теоретическая модель Зенера, предло-

женная для описания ферромагнитного состояния в ле-
гированных полупроводниках [4], предсказывала возмож-
ность получения ферромагнитных материалов на основе

GaN и ZnO с температурой Кюри выше комнатной, что
весьма привлекательно с точки зрения разработки новых
видов полупроводниковых приборов. Однако, за прошед-

шее время, несмотря на значительные усилия техноло-
гов, получены образцы, температура Кюри в которых
лишь немного превышает 100K, что ставит под сомне-

ние теоретические выводы работы [4]. В связи с выше-
сказанным, исследование магнитных свойств легирован-
ных полупроводников обусловненных взаимодействием

примесных атомов представляется весьма актуальным.
Существует значительное разнообразие типов маг-

нитной структуры, обусловленное как видом взаимо-

действия между магнитными моментами вещества, так
и геометрической упорядоченностью их расположения.
Наличие дальнего порядка в расположении магнитных

моментов приводит к формированию ферро- и антифер-
ромагнитных фаз в зависимости от знака обменного

взаимодействия. В материалах с отсутствием дальнего

порядка при низких температурах как правило возникает

фаза спинового стекла, характеризуемая наличием мно-

жества близких по энергии состояний с различной кон-

фигурацией магнитных моментов. Эти энергетические

состояния разделены потенциальными барьерами, вслед-

ствие чего для спиновых стекол характерны медленные

релаксационные процессы. Спиновые стекла активно

изучаются на примере сплавов магнитных и немагнит-

ных металлов, например меди и марганца [5]. Свойства
спиновых стекол на основе легированных полупровод-

ников изучены значительно слабее. Основным отличием

таких материалов является другой вид обменного взаи-

модействия. В металлах магнитные моменты вещества

взаимодействуют косвенным образом, через посредство

свободных электронов (РККИ-взаимодействие). Для та-

кого типа обмена характерна знакопеременная зависи-

мость от расстояния r между магнитными моментами,

которая спадает степенным образом как r−3 .

В полупроводниках существенными являются прямой

обмен между примесными атомами, а также взаимо-

действие примесных атомов как магнитных диполей.

Дипольное взаимодействие в полупроводниковых спи-

новых стеклах проявляется значительно слабее, так

как оно эффективно усредняется по направлениям. По-

этому существенным для формирования стекольного

состояния оно является только в случае очень низких

концентраций и температур [6]. В обычных условиях

основым фактором определяющим магнитные свойства

легированных полупроводников является зависимость

прямого обменного взаимодействия от расстояния меж-

ду магнитными моментами. Отличительной особенно-

стью легированных полупроводников от других физи-

ческих систем является неупорядоченное расположение
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примесных центров. В изучениии подобных объектов

хорошо зарекомендовали себя численные методики [7,8].
В настоящей работе мы численно, с помощью алгоритма

Метрополиса исследуем зависимость магнитной воспри-

имчивости от температуры для ферро- и антиферромаг-

нитного случаев.

При исследовании таких систем принято записывать

энергию обменного взаимодействия между примесными

атомами в виде J ∼ exp(−2r/a), где a — боровский

радиус примесного состояния. При этом, обычно, прене-

брегается наличием предэкспоненциального множителя

степенным образом зависящего от r . Известно, что

для водородоподобной модели предэкспоненциальный

множитель имеет показатель степени равный 5/2 [9,10].
Для примесных состояний в твердых телах показатель

степени может отличаться от водородоподобной мо-

дели, например для глубоких донорных состояний он

равен −1 [11]. В нашей работе показано, что показатель

степени r для ферромагнитного типа взаимодействия су-

щественным образом влияет на ход зависимости магнит-

ной восприимчивости от температуры. Им определяется

наличие или отсутствие характерного максимума (cusp)
восприимчивости при переходе в состояние спиново-

го стекла. Для антиферромагнитного взаимодействия

влияние предэкспоненциального множителя значитель-

но слабее.

К настоящему моменту примесная магнитная вос-

приимчивость мелких примесных центров в полупро-

водниках хорошо исследована как теоретически, так

и экспериментально [1,12]. Однако, вопрос о взаимо-

действии более сложно устроенных примесных атомов,

таких например как магнитная примесь марганца в ма-

териалах A3B5, или многозарядных примесных центров

до сих пор не освещался. Результаты наших расчетов

могут быть использованы для интерпретации измерений

примесной магнитной восприимчивости в материалах с

такими примесями и использованы для исследования их

межпримесного обменного взаимодействия.

2. Численное моделирование

При моделировании рассматривался кубический объ-

ем полупроводника с циклическими граничными усло-

виями, в котором случайным образом распределялись

магнитные примеси. Количество примесных атомов в

наших расчетах, как правило, было равно 10000, что

связано с ограничениями по объему памяти. Мы ис-

пользовали модель Изинга, согласно которой каждый

примесный атом обладает магнитным моментом, про-

екция которого σ может быть направлена по или про-

тив оси Oz . Соответствующий гамильтониан называют

гамильтонианом Изинга.

H =
∑

i> j

J(r i j)σiσ j . (1)

Здесь суммирование ведется по всем парам атомов (i, j).
Мы учитываем взаимодействие всех примесных атомов

между собой, при этом энергия взаимодействия зависит

от расстояния между атомами r i j , при расчетах мы

рассматривали различные виды зависимости энергии

от расстояния J(r i j). Положительным значениям J(r i j)
соответствует случай антиферромагнитного взаимодей-

ствия, а отрицательным — ферромагнитного. Мы ис-

следовали поведение магнитной восприимчивости для

обменного взаимодействия вида

J(r i j) = (r i j/a)ne−2r i j/a . (2)

Здесь a — боровский радиус носителя заряда на

примесном атоме. Существенным для задачи является

значение параметра Na3, где N — концентрация маг-

нитных моментов. Используемый нами вид зависимости

величины обменного взаимодействия от расстояния был

получен в приближении больших расстояний между

примесными атомами r ≫ a , что соответствует случаю

Na3 ≪ 1 [9–11]. В наших расчетах среднее расстояние

между примесными центрами составляло N−1/3 = 4.5a ,
что соответствует значению Na3 = 0.01.

Далее для рассматриваемой системы запускалась про-

цедура термализации при помощи алгоритма Метропо-

лиса. Мы рассматривали случайно выбранный атом и

считали изменение энергии 1E системы при изменении

знака магнитного момента. В случае, если переворот

магнитного момента приводит к уменьшению энергии

системы, мы принимаем данную перестановку. В слу-

чае, когда переворот магнитного момента приводит к

увеличению энергии, мы производим переворот с веро-

ятностью exp(−1E/kT ). Термализация проводилась до

тех пор, пока энергия системы не начинала флуктуи-

ровать около некоторого среднего значения. Известно,

что по величине этих флуктуаций можно найти многие

параметры системы, например, из флуктуаций энергии

можно рассчитать теплоемкость, а из флуктуаций на-

магниченности системы M можно рассчитать магнитную

восприимчивость χ . Действительно, магнитная воспри-

имчивость вещества определяется как

χ =
∂M
∂H

, (3)

где H — магнитное поле. Используя распределение

Гиббса, намагниченность системы M можно выразить

через намагниченность M i и энергию Ei отдельных

микросостояний как

M =
6M i exp

(

−Ei/kT
)

6 exp(−Ei/kT )
. (4)

Записывая энергию как Ei = −M iH + C i , где C i — неза-

висящее от H слагаемое описывающее взаимодействие

магнитных моментов, легко найти магнитную восприим-

чивость:

∂M
∂H

=
6M2

i /kT exp(−Ei/kT )

6 exp (−Ei/kT )

−
6M i exp(−EikT )6M i/kT exp(−Ei/kT )

(

6 exp(−Ei/kT )
)2

. (5)
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Рис. 1. Энергия взаимодействия системы магнитных примесей

в пересчете на один центр в зависимости от номера шага N
в алгоритме Метрополиса. Температура указана на графике в

единицах магнитного взаимодействия на среднем расстоянии

между примесями.

Отсюда непосредственно следует, что

χ =
〈M2〉 − 〈M〉2

kT
. (6)

Результаты численного расчета магнитной восприим-

чивости через флуктуации магнитного момента усред-

нялись по некоторому числу шагов. Этот расчет по-

вторялся для различных реализаций случайного рас-

пределения в пространстве магнитных атомов. Число

шагов моделирования необходимое для приемлимого

усреднения сильно зависело от температуры. На рис. 1

показана зависимость энергии взаимодействия в системе

магнитных примесей от номера шага для случая фер-

ромагнитного взаимодействия. Энергия и температура

на графике нормированы на энергию взаимодействия на

среднем расстоянии. Для высоких температур сисистема

очень быстро, примерно за 105 шагов, релаксировала

к некоторому среднему значению, около которого про-

должала флуктуировать. При температурах сравнимых

с энергией взаимодействия на среднем расстоянии ре-

лаксация энергии в системе значительно замедлялась.

Требовалось совершить не менее 109 шагов для вычис-

ления низкотемпературного значения восприимчивости.

Это связано с переходом системы в фазу спинового стек-

ла и свойственными ей медленными релаксационными

процессами.

3. Обсуждение результатов

На рис. 2 и 3 приведены зависимости магнитной

восприимчивости от температуры для антиферромаг-

нитного и ферромагнитного случаев и разных значе-

ний показателя степени предэкспоненциального множи-

теля rn. При высоких температурах ход зависимости

соответствует закону Кюри χ ∼ T−1. Взаимодействие

магнитных моментов приводит к возникновению ближ-

него порядка в системе и отклонению магнитной вос-

приимчивости от закона Кюри с понижением темпера-

туры. При этом поведение для ферромагнитного и ан-

тиферромагнитного случаев отличается. В случае анти-

ферромагнитного взаимодействия ход восприимчивости

слабо зависит от показателя степени предэкспоненты

n, тогда как для ферромагнитного взаимодействия при

увеличении n проявляется так называемый
”
cusp“ —

максимум на температурной зависимости при темпе-

ратурах примерно соответствующих энергии взаимо-

действия магнитных моментов на среднем расстоянии.

Наличие этого максимума свидетельствует о переходе

отдельных примесных кластеров в состояние ферромаг-

нитных доменов. В случае однородного ферромагнетика

при температурах близких к температуре Кюри Tc
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Рис. 2. Зависимость магнитной восприимчивости от темпера-

туры для антиферромагнитного взаимодействия примесей. Вид

предэкспоненциального множителя: 1 — r5, 2 — 1.
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Рис. 3. Зависимость магнитной восприимчивости от темпе-

ратуры для ферромагнитного взаимодействия примесей. Вид

предэкспоненциального множителя: 1 — r5, 2 — r5/2, 3 — 100,

4 — 1, 5 — r−1 .
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Рис. 4. Зависимость среднеквадратичного магнитного момен-

та от температуры для ферромагнитного и антиферромагнит-

ного взаимодействия примесей. Вид предэкспоненциального

множителя: 1 — r5, 2 — −r−1 .

восприимчивость расходится как (T − Tc)
−1. Это проис-

ходит из-за гигантских флуктуаций магнитного момента

при переходах между состояниями с противоположно

ориентированными магнитными доменами. В системе

неупорядоченных магнитных моментов температура пе-

рехода в ферромагнитное состояние неоднородна по объ-

ему из-за флуктуаций концентрации примесных центров.

Поэтому расходимость на температурной зависимости

размывается в широкий пик небольшой амплитуды. При

высоких показателях степени предэкспоненциального

множителя
”
cusp“ выражен более ярко, что связано с на-

личием некоторой оптимальной энергии взаимодействия

между магнитными моментами которой соответствует

определенная температура перехода. Оптимальная энер-

гия должна соответствовать максимуму произведения

функции J(r) на вероятность найти примесный атом на

расстоянии r которая пропорциональна квадрату рас-

стояния. Функция r2rn exp(−2r/a) имеет максимум при

r = (n + 2)a/2. Тогда температура при которой должен

наблюдаться максимум магнитной восприимчивости, из-

меряемая в единицах J(〈r〉), определяется выражением

J
(

(n + 2)a/2)/J(〈r〉
)

. Для показателей степени n = 5/2

и n = 5 это выражение дает температуры T ≈ 16J(〈r〉)
и T ≈ 3J(〈r〉), что хорошо согласуется с результатами

численных расчетов приведенных на рис. 3.

В наших расчетах для ферромагнитного знака взаи-

модействия всегда возникала хаотически намагниченная

доменная структура, то есть средний магнитный момент

системы был близок к нулю, как и для антиферромагнит-

ного знака. Однако, температурная зависимость среднего

квадрата магнитного момента для этих двух случаев

сильно различается, как это видно из рис. 4. Для случая

ферромагнитного взаимодействия среднеквадратичная

намагниченность растет, то есть домены при понижении

температуры увеличиваются в размерах. Для антифер-

ромагнитного взаимодействия картина противоположна,

флуктуации намагниченности стремятся к нулю, то есть
антиферромагнитный порядок устанавливается на все

более малых расстояних.

4. Выводы

Таким образом, нами было численно исследовано
поведение примесной магнитной восприимчивости в

легированных полупроводниках в зависимости от темпе-
ратуры для межпримесного обменного взаимодействия

вида J(r) = ±(r/a)n exp(−2r/a). Показано, что при низ-
ких температурах, независимо от знака взаимодействия,

закон Кюри для примесной магнитной восприимчивости
перестает работать, что связано с образованием фазы

спинового стекла. При этом в случае ферромагнитно-

го межпримесного взаимодействия наблюдалось нетри-
виальное поведение восприимчивости при изменении

показателя степени предэкспоненциального множителя
функции J(r). На температурной зависимости магнитной

восприимчивости появлялся максимум связанный с тем,
что при определенных значениях степени предэкспонен-

циального множителя существует оптимальная энергия

межпримесного обменного взаимодействия. Совпадение
температуры и этой энергии значительно увеличивает

флуктуации магнитного момента в системе и способ-
ствует появлению максимума восприимчивости в зави-

симости от температуры.
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