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ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À È ÑÏÈÍÎÂÀß ÏÎËß�ÈÇÀÖÈßÍÀ ��ÀÍÈÖÅ �ÀÇÄÅËÀ NiMnSb/GaAs(110)Ñ. Â. Åðåìååâ a;b*, À. Â. Áàêóëèí, b Ñ. Å. Êóëüêîâà a;b**aÈíñòèòóò �èçèêè ïðî÷íîñòè è ìàòåðèàëîâåäåíèÿÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê634021, Òîìñê, �îññèÿbÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 24 �åâðàëÿ 2009 ã.Â ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà îñíîâå ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ïðîâåäåí ðàñ÷åòýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ãðàíèöû ðàçäåëà (110) ìåæäó ñïëàâîì NiMnSb è GaAs âçàâèñèìîñòè îò êîí�èãóðàöèè êîíòàêòíûõ àòîìîâ. Îáíàðóæåíî, ÷òî äâå èç øåñòè âîçìîæíûõ àòîìíûõêîí�èãóðàöèé ãðàíèöû ðàçäåëà îáëàäàþò âûñîêîé ñòåïåíüþ ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè, êîòîðàÿ äîñòèãàåò100% äëÿ îäíîé èç èçó÷åííûõ èíòåð�åéñíûõ ñòðóêòóð. Ïîêàçàíî, ÷òî êîíòàêòû ñ íàèáîëüøåé ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèåé ÿâëÿþòñÿ òàêæå íàèáîëåå ñòàáèëüíûìè ñ ýíåðãèåé àäãåçèè îêîëî 1:3 Äæ/ì2.PACS: 73.20.-r, 73.61.At, 73.61.Ey, 75.70.Cn1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê ïîëóìåòàëëè÷åñêèì ñïëàâàì �åéñëå�ðà (half-metal Heusler alloys) è èõ ãðàíèöàì ðàçäå�ëà ñ ïîëóïðîâîäíèêàìè ýëåìåíòîâ III�V ãðóïï îáó�ñëîâëåí ïåðñïåêòèâíîñòüþ èõ ïðèìåíåíèÿ â ñïèí�òðîíèêå. Â ïîëóìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâàõ ýëåêòðîí�íûå ñîñòîÿíèÿ ïðèñóòñòâóþò íà óðîâíå Ôåðìè òîëü�êî äëÿ îäíîãî íàïðàâëåíèÿ ñïèíà (ââåðõ), òîãäà êàêäëÿ äðóãîãî íàïðàâëåíèÿ ñïèíà (âíèç) íàáëþäàåò�ñÿ ùåëü, ÷òî âåäåò ê 100-ïðîöåíòíî ïîëÿðèçîâàí�íîé ìåòàëëè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè. Ïîñêîëüêó ìíî�ãèå ñïëàâû �åéñëåðà èìåþò ñòðóêòóðíûå ïàðàìåò�ðû áëèçêèå ê ïàðàìåòðàì ïîëóïðîâîäíèêîâ GaAs,InAs, InP, Ge, ýòî ïîçâîëÿåò âûðàùèâàòü ïëåíêèäàííûõ ñïëàâîâ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïè�òàêñèè. Îäíàêî â òàêèõ ñòðóêòóðàõ, êàê ïðàâèëî,íàáëþäàåòñÿ ïîòåðÿ ïîëóìåòàëëè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿíà ãðàíèöàõ ðàçäåëà ñïëàâ�ïîäëîæêà. Â ïîñëåäíååäåñÿòèëåòèå èíòåð�åéñíûå ñâîéñòâà ïîëóìåòàëëè�÷åñêèõ ñïëàâîâ �åéñëåðà, ñîñòàâà êàê X2YZ (ïîë�íûå ñïëàâû), òàê è XYZ, ãäå X, Y � ïåðåõîä�íûå ìåòàëëû, à Z � ýëåìåíòû III�V ãðóïï, ñ ïî�*E-mail: eremeev�ispms.ts
.ru**E-mail: kulkova�ispms.ts
.ru

ëóïðîâîäíèêàìè èíòåíñèâíî èçó÷àþòñÿ ìåòîäàìèçîííîé òåîðèè íà îñíîâå ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [1�9℄.Äàííûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò âîçìîæíîñòü ñî�õðàíåíèÿ âûñîêîé ñòåïåíè ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèèíà ãðàíèöàõ ðàçäåëà äëÿ íåêîòîðûõ ñòðóêòóð, íà�ïðèìåð, íà èíòåð�åéñå NiMnSb/CdS(111) äëÿ êîí�òàêòà Sb/S, êîãäà àòîìû ñåðû íàõîäÿòñÿ íåïîñðåä�ñòâåííî íàä àòîìàìè ñóðüìû [1℄, íà èíòåð�åéñàõNiMnSb/InP ñ ãðàíèöàìè ðàçäåëà (111) è (001)íà êîíòàêòàõ Sb/P è Ni/P, êîãäà àòîìû �îñ�îðàíàõîäÿòñÿ íàä àòîìàìè ñóðüìû [8℄. Âûñîêàÿ ñòå�ïåíü ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè òàêæå áûëà íàéäåíàäëÿ ãåòåðîñòðóêòóð ñ ïîëíûìè ïîëóìåòàëëè÷åñêè�ìè ñïëàâàìè �åéñëåðà Co2CrAl/GaAs(InP) íà ãðà�íèöàõ ðàçäåëà (001) è (110) [6; 9℄. Â ðàáîòå [10℄ ìûïîêàçàëè, ÷òî â ñëó÷àå èäåàëüíîãî êîíòàêòà Ni/As,êàê è äëÿ Ni/P, ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íà ãðàíè�öå ðàçäåëà NiMnSb/GaAs(001) äîñòèãàåò ïðèìåðíî77%, îäíàêî ðåëàêñàöèÿ àòîìíûõ ïîçèöèé âáëèçèãðàíèöû ðàçäåëà ñóùåñòâåííî åå óìåíüøàåò âñëåä�ñòâèå óâåëè÷åíèÿ ãèáðèäèçàöèè ñîñòîÿíèé ìàðãàíöàñ s�p-îðáèòàëÿìè êîíòàêòíûõ àòîìîâ íà ãðàíèöàõðàçäåëà.Òàêèì îáðàçîì, èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ, ìàã�íèòíûõ, êèíåòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ãèáðèäíûõ ñèñòåì ñî393



Ñ. Â. Åðåìååâ, À. Â. Áàêóëèí, Ñ. Å. Êóëüêîâà ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 2 (8), 2009ñïëàâàìè �åéñëåðà îñòàþòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé âñâåòå âûÿâëåíèÿ íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ êîíòàê�òîâ äëÿ èõ èñïîëüçîâàíèÿ â ñïèíòðîíèêå. Â ñâÿçè ñýòèì íåîáõîäèìî äåòàëüíîå ïîíèìàíèå ïðèðîäû èí�òåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ýëåêòðîííûõ �àê�òîðîâ, ñïîñîáñòâóþùèõ ïîâûøåíèþ ñïèíîâîé ïîëÿ�ðèçàöèè íà ãðàíèöàõ ðàçäåëà. Òàêóþ èí�îðìàöèþìîæíî ïîëó÷èòü èç ñèñòåìàòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ íàîñíîâå ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûãðàíèö ðàçäåëà ìåæäó ñïëàâîì �åéñëåðà è ïîëó�ïðîâîäíèêîì. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû äåìîíñòðè�ðóåì, ÷òî êîíòàêòû ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèè ìîæíî ïîëó÷èòü íà ãðàíèöå ðàçäåëàNiMnSb/GaAs(110). Ñïëàâ NiMnSb ÿâëÿåòñÿ îäíèìèõ ïåðâûõ ïîëóìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ, â êîòîðîìòåîðåòè÷åñêè áûëà ïðåäñêàçàíà 100-ïðîöåíòíàÿ ñïè�íîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ [11℄. Õîòÿ ãðàíèöû ðàçäåëà (111)è (001) ìåæäó ýòèì ñïëàâîì è ïîëóïðîâîäíèêàìèíåîäíîêðàòíî èññëåäîâàëèñü ðàçëè÷íûìè òåîðåòè÷å�ñêèìè ìåòîäàìè [1; 2; 8; 10℄, ãðàíèöà ðàçäåëà (110)ðàíåå íå èçó÷àëàñü.2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ�àñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ãðàíèöû ðàç�äåëà NiMnSb/GaAs(110) ïðîâîäèëèñü â ðàìêàõ ìå�òîäîâ òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè,ðåàëèçîâàííûõ ïðîãðàììíûì êîäîì VASP [12�14℄,ñ îáîáùåííûì ãðàäèåíòíûì ïðèáëèæåíèåì äëÿ îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííîãî �óíêöèîíàëà [15℄. Èñïîëü�çîâàëèñü ïëîñêî-âîëíîâîé áàçèñ è ìåòîä ïðîåêöèîí�íûõ ïðèñîåäèíåííûõ âîëí (PAW) [16; 17℄. Ïîëóìå�òàëëè÷åñêèé ñïëàâ �åéñëåðà NiMnSb èìååò ñòðóêòó�ðó C1b, ïðè ýòîì íèêåëü íàõîäèòñÿ â óçëå a(0; 0; 0),ìàðãàíåö � â óçëå a(1=4; 1=4; 1=4), à ñóðüìà � â óçëåa(3=4; 3=4; 3=4). Óçåë a(1=2; 1=2; 1=2), êîòîðûé çàíÿòàòîìàìè X â ñëó÷àå ïîëíûõ ñïëàâîâ �åéñëåðà X2YZ,ÿâëÿåòñÿ âàêàíòíûì. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå (5.65�A) èòåîðåòè÷åñêîå (5.76�A) çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêèGaAs íåñêîëüêî ìåíüøå ïàðàìåòðà ðåøåòêè NiMnSb(5.91�A), ÷òî îáóñëîâëèâàåò ñîîòâåòñòâóþùèå èñêà�æåíèÿ ðåøåòêè ñïëàâà (ñæàòèå â ïëîñêîñòè ãðàíè�öû ðàçäåëà è ðàñòÿæåíèå â íàïðàâëåíèè ïåðïåíäè�êóëÿðíîì èíòåð�åéñó). Äëÿ ðàñ÷åòà ãðàíèö ðàçäåëàèñïîëüçîâàëñÿ ïîäõîä ìíîãîñëîéíûõ ïëåíîê, ñîäåð�æàùèõ ñåìü àòîìíûõ ñëîåâ ñïëàâà è äåâÿòü ñëîåâ ïî�ëóïðîâîäíèêà. Àòîìû òðåõ öåíòðàëüíûõ ñëîåâ ñïëà�âà è ïîëóïðîâîäíèêà �èêñèðîâàëèñü ïðè çíà÷åíèÿõìåæñëîåâûõ ðàññòîÿíèé äëÿ îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ,òîãäà êàê ïîëîæåíèÿ àòîìîâ äëÿ îñòàëüíûõ ñëîåâîïòèìèçèðîâàëèñü äî äîñòèæåíèÿ ìèíèìàëüíûõ ñèë
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�èñ. 1. Àòîìíûå êîí�èãóðàöèè 1�6 êîíòàêòíûõàòîìîâ (âèä ñâåðõó) äëÿ äâóõ èíòåð�åéñíûõ ñëî-åâ. Àòîìû ñëîÿ ïîëóïðîâîäíèêà ïîêàçàíû êðóæêà-ìè, àòîìû ñëîÿ ñïëàâà � êðåñòèêàìèíà àòîìàõ (îêîëî 0.003 ýÂ/�A) ñ èñïîëüçîâàíèåì äè�íàìèêè Íüþòîíà. Îòìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå ãðàíèöû(110) èíòåð�åéñíûå ñëîè èìåþò ñòåõèîìåòðè÷åñêèéñîñòàâ.Ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ðàññ÷èòûâàëàñü ïî �îð�ìóëå P = N"(EF )�N#(EF )N"(EF ) +N#(EF ) ;394



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 2 (8), 2009 Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ : : :Òàáëèöà. Ëîêàëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ P , ìàãíèòíûå ìîìåíòû � íà êîíòàêòíûõ àòîìàõ è ýíåðãèÿ àäãåçèèWsep íà ãðàíèöå ðàçäåëà NiMnSb/GaAs(110)Èíòåð�åéñ P , % �=�B Wsep, Äæ/ì2(110) Ni Mn Sb Ga As Ni Mn SbÏîâåðõíîñòü 0.94 0.83 0.95 � � 0.21 3.95 �0:20 �Âàðèàíò 1 0.28 �0:21 0.34 0.19 0.08 0.19 3.73 �0:15 0.82Âàðèàíò 2 0.02 �0:09 0.31 0.28 �0:22 0.28 3.63 �0:17 0.18Âàðèàíò 3 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 0.17 3.74 �0:08 1.32Âàðèàíò 4 0.94 0.80 0.93 0.93 0.94 0.17 3.79 �0:09 1.31Âàðèàíò 5 0.87 0.63 0.87 0.65 0.97 0.16 3.99 �0:12 0.44Âàðèàíò 6 �0:20 �0:47 �0:44 �0:45 �0:22 0.04 3.70 �0:17 0.56à áAs
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Ni�èñ. 2. Àòîìíûå ñòðóêòóðû äâóõ âîçìîæíûõ èíòåð�åéñîâ (110) ìåæäó ñïëàâîì NiMnSb è ïîëóïðîâîäíèêàìè III�Vãðóïï: a � GaAs�SbNi (âàðèàíò 3); á � GaAs�NiSb (âàðèàíò 4)ãäå N"(EF ) è N#(EF ) � ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè EF äëÿ íàïðàâëåíèé ñïè�íà ñîîòâåòñòâåííî ââåðõ è âíèç. Â îöåíêàõ âåëè÷èíûP èñïîëüçîâàëèñü çíà÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ïëîòíîñòåéñîñòîÿíèé äâóõ èíòåð�åéñíûõ ñëîåâ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ èíòåð�åéñà (110) ìåæäó ïîëóïðîâîäíèêîìýëåìåíòîâ III�V ãðóïï ñ ðåøåòêîé öèíêîâîé îáìàíêè

è ñïëàâîì ñîñòàâà XYZ âîçìîæíû øåñòü âàðèàíòîâñîèçìåðèìûõ êîíòàêòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 1.Â òàáëèöå ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ñïèíîâîé ïîëÿðèçà�öèè íà êîíòàêòíûõ àòîìàõ. Âèäíî, ÷òî õîòÿ ïîëó�ìåòàëëè÷åñêîå ïîâåäåíèå äëÿ íåêîòîðûõ ñòðóêòóððàçðóøàåòñÿ, äëÿ âàðèàíòîâ 3 è 4 ñïèíîâàÿ ïîëÿðè�çàöèÿ îñòàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé è, áîëåå òîãî, äî�ñòèãàåò 100% äëÿ âàðèàíòà 3 (ðèñ. 1). Íà ðèñ. 2 ïðè�âåäåíû àòîìíûå ñòðóêòóðû êîíòàêòîâ 3 è 4, ðàçëè�÷àþùèåñÿ ëèøü ïåðåñòàíîâêîé áëèæàéøèõ ê èíòåð�395
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�èñ. 3. Ïîëíûå ñïèíîâûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ âñåõ èçó÷åííûõ êîí�èãóðàöèé êîíòàêòíûõ àòîìîâ�åéñó àòîìîâ íèêåëÿ è ñóðüìû, êîòîðûå çàíèìàþòâ ñïëàâå ñîîòâåòñòâóþùèå ïîçèöèè äëÿ ñòðóêòóðûöèíêîâîé îáìàíêè, ò. å. ïîçèöèè ìûøüÿêà è ãàëëèÿ.Åñëè ñëåäîâàòü òåðìèíîëîãèè, ïðåäëîæåííîé â ðàáî�òå [9℄, òî ýòè ñòðóêòóðû ìîæíî íàçâàòü GaAs�SbNi(âàðèàíò 3) è GaAs�NiSb (âàðèàíò 4).Ïîëíûå ñïèíîâûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòî�ÿíèé äëÿ âñåõ èññëåäîâàííûõ êîí�èãóðàöèé êîí�òàêòíûõ àòîìîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3. Âèäíî, ÷òîäëÿ ñòðóêòóðû GaAs�SbNi íà óðîâíå Ôåðìè èìååò�ñÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü äëÿ ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîìâíèç, òîãäà êàê äëÿ GaAs�NiSb ïðèñóòñòâóåò íåçíà�÷èòåëüíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñî ñïèíîì âíèç, êî�òîðàÿ îáóñëîâëåíà ñìåùåíèåì çàíÿòûõ ñîñòîÿíèé êóðîâíþ Ôåðìè EF . Ïîñëåäíåå ïîçâîëÿåò ïðåäïîëî�æèòü, ÷òî èçìåíåíèåì âíåøíèõ óñëîâèé (òåìïåðà�òóðû, äàâëåíèÿ è äð.) ïëîòíîñòü äàííûõ ñîñòîÿíèéìîæåò áûòü óìåíüøåíà. Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî äëÿâàðèàíòà 4, êîãäà ñóðüìà çàíèìàåò ïîçèöèè, ñîîòâåò�

ñòâóþùèå ïîëîæåíèþ ìûøüÿêà â ïîëóïðîâîäíèêå,íà èíòåð�åéñíûõ àòîìàõ íàáëþäàåòñÿ óìåíüøåíèåëîêàëüíîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè. Â áîëüøåé ñòåïå�íè ïîòåðÿ ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ïðîèñõîäèò èç-çàïîÿâëåíèÿ ñîñòîÿíèé ìàðãàíöà íà óðîâíå Ôåðìè(ðèñ. 4). Íà äðóãèõ èíòåð�åéñàõ ïîòåðÿ ñïèíîâîé ïî�ëÿðèçàöèè áîëåå ñóùåñòâåííà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 4,äëÿ âàðèàíòà 6 (GaAs�MnNi), âêëàäû â N#(EF ) ñó�ùåñòâåííî âîçðàñòàþò èç-çà ñèëüíîé ãèáðèäèçàöèèñîñòîÿíèé ìàðãàíöà è íèêåëÿ ñ îðáèòàëÿìè àòîìîâïîëóïðîâîäíèêà, à ïñåâäîùåëü ñìåùàåòñÿ ïðèìåðíîíà 0.5 ýÂ ââåðõ îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî âå�äåò ê ïîëíîé ïîòåðå ïîëóìåòàëëè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ.Â ýòîì ñëó÷àå íàáëþäàþòñÿ áîëüøèå ðåëàêñàöèè èí�òåð�åéñíûõ àòîìîâ ìàðãàíöà (9.3%), íèêåëÿ (5.0%)è ãàëëèÿ (6.7%) ïî íàïðàâëåíèþ ê ãðàíèöå ðàçäåëà,òîãäà êàê ðåëàêñàöèîííûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ ñóðüìûïðîòèâîïîëîæíû (�17:9%), à àòîìû ìûøüÿêà îñòà�þòñÿ ïðàêòè÷åñêè íà ïåðâîíà÷àëüíûõ ïîçèöèÿõ.396
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�èñ. 4. Ëîêàëüíûå ñïèíîâûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ GaAs�NiSb è GaAs�MnNi (âàðèàíòû 4 è 6)Íåîáõîäèìî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ïîòåðÿ ïîëóìåòàë�ëè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ïðîèñõîäèò è íà ñâîáîäíûõïîâåðõíîñòÿõ ñïëàâîâ �åéñëåðà èç-çà �îðìèðîâà�íèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé. Èíòåðåñíî îòìåòèòü,÷òî ïîëíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íà ïîâåðõíîñòèNiMnSb(110) îñòàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé (îêîëî91%), òîãäà êàê íà ïîâåðõíîñòè (001) áûëè ïîëó÷å�íû çíà÷åíèÿ, ðàâíûå 64% è 21% [10℄, äëÿ îêîí÷à�íèé MnSb è Ni. (Íàïîìíèì, ÷òî ïîâåðõíîñòü (001)ÿâëÿåòñÿ íåñòåõèîìåòðè÷åñêîé è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé÷åðåäóþùèåñÿ ñëîè MnSb è Ni, ïîýòîìó îíà èìååòäâà âîçìîæíûõ îêîí÷àíèÿ.) Â îòëè÷èå îò ïîâåðõíî�ñòè GaAs(001), êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ïîëÿðíîé è èìååòñëîæíûå ðåêîíñòðóêöèè â çàâèñèìîñòè îò õèìè÷å�ñêîãî ñîñòàâà ïîâåðõíîñòè, íà GaAs(110) íàáëþäàåò�ñÿ òîëüêî ðåëàêñàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ. Êðîìåòîãî, èìåþòñÿ åäèíè÷íûå ëîêàëèçîâàííûå ïîâåðõ�íîñòíûå ñîñòîÿíèÿ â ùåëè, íå ìåíÿþùèå åå ïîëó�ïðîâîäíèêîâûé õàðàêòåð. Ýòè �àêòîðû, íåñîìíåí�íî, ñïîñîáñòâóþò òîìó, ÷òî äâå èç ðàññìîòðåííûõèíòåð�åéñíûõ ñòðóêòóð (3 è 4) äåìîíñòðèðóþò ñëà�áûå ãèáðèäèçàöèîííûå ý��åêòû íà ãðàíèöå ðàçäå�ëà, ãäå Mn è Ni ñîõðàíÿþò òàêîå æå ïîâåäåíèå, êàê âîáúåìå. Êàê âèäíî èç òàáëèöû, ìàãíèòíûå ìîìåíòûíà êîíòàêòíûõ àòîìàõ ñïëàâà ïðàêòè÷åñêè íå èçìå�

íÿþòñÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ èõ îáúåìíûìè çíà÷åíèÿìè(0:27�B, 3:68�B è �0:06�B ñîîòâåòñòâåííî äëÿ Ni,Mn è Sb) âñëåäñòâèå ÷àñòè÷íîé êîìïåíñàöèè èõ êî�îðäèíàöèè çà ñ÷åò àòîìîâ ïîëóïðîâîäíèêà.Ïðåäñòàâëÿëîñü èíòåðåñíûì ïðîâåðèòü, áóäåò ëèíàéäåííàÿ êîí�èãóðàöèÿ êîíòàêòà ñî 100-ïðîöåíò�íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèåé (âàðèàíò 3) äåìîíñòðè�ðîâàòü ñîõðàíåíèå ïîëóìåòàëëè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿíà ãðàíèöå ðàçäåëà NiMnSb ñ äðóãèìè ïîëóïðîâîä�íèêàìè. Ïîñêîëüêó ãåðìàíèé èìååò ïàðàìåòð ðå�øåòêè (5.66�A � ýêñïåðèìåíòàëüíûé, 5.78�A � òåî�ðåòè÷åñêèé), áëèçêèé ê ïàðàìåòðó ðåøåòêè GaAs,ïðè �îðìèðîâàíèè ïëåíêè NiMnSb íà ïîäëîæêå Geñïëàâ áóäåò èñïûòûâàòü òàêèå æå äå�îðìàöèè ðå�øåòêè, êàê è â ñëó÷àå GaAs. Ïðîâåðêà èíòåð�åé�ñà Ge�SbNi, àíàëîãè÷íîãî âàðèàíòó 3, ïîêàçàëà, ÷òîâ ýòîì ñëó÷àå ïîëíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ äîñòèãàåò 99%.Îòìåòèì, ÷òî â ãåðìàíèè ùåëü ïðàêòè÷åñêè â äâàðàçà ìåíüøå, ÷åì â àðñåíèäå ãàëëèÿ. Èìåííî ýòîò�àêò ìîæåò îáúÿñíèòü ïîÿâëåíèå íåçíà÷èòåëüíîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé N#(EF ) íà ãðàíèöå ðàçäåëà ñãåðìàíèåì (ðèñ. 5). Â ñëó÷àå InP (5.87�A) íàáëþäà�åòñÿ ëó÷øåå ñîãëàñèå ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè ïîëóïðî�âîäíèêà è ñïëàâà ïî ñðàâíåíèþ ñ GaAs è Ge. Èçðèñ. 5 âèäíî, ÷òî äëÿ ñòðóêòóðû InP�SbNi íà óðîâíå397
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�èñ. 5. Ñóììàðíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-íèé êîíòàêòíûõ àòîìîâ äëÿ âàðèàíòà 3 íà ãðàíèöåðàçäåëà (110) NiMnSb ñ InP (à),Ge (á ) è InAs (â)Ôåðìè èìååòñÿ ¾õîðîøàÿ¿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü äëÿýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì âíèç. Åñëè äëÿ GaAs�NiSb(âàðèàíò 4) ïîëíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ñîñòàâ�ëÿëà 89%, òî íà êîíòàêòå InP�NiSb îíà óìåíüøà�åòñÿ äî 49%. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ñëó÷àåGaAs èìåííî äå�îðìàöèÿ ðåøåòêè ñïëàâà ïîëóïðî�âîäíèêîâîé ïîäëîæêîé ñïîñîáñòâóåò óäàëåíèþ ñî�ñòîÿíèé ñ óðîâíÿ Ôåðìè è ïîâûøåíèþ ñïèíîâîéïîëÿðèçàöèè âñëåäñòâèå óìåíüøåíèÿ ý��åêòîâ ãè�áðèäèçàöèè ñîñòîÿíèé ìàðãàíöà è íèêåëÿ ñ îðáè�òàëÿìè ìûøüÿêà è ãàëëèÿ, ïîñêîëüêó óâåëè÷èâà�åòñÿ ðàññòîÿíèå ìåæäó êîíòàêòíûìè ïëîñêîñòÿìè.Äëÿ èíòåð�åéñà NiMnSb/InAs(110), ãäå â ïëîñêîñòèãðàíèöû ðàçäåëà, íàïðîòèâ, äåéñòâóþò ðàñòÿãèâà�þùèå íàïðÿæåíèÿ ñî ñòîðîíû ïîëóïðîâîäíèêîâîéïîäëîæêè, íà êîíòàêòå InAs�SbNi èìååòñÿ íåáîëü�øàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé N#(EF ) (ñì. ðèñ. 5), ÷òîâåäåò ê óìåíüøåíèþ ïîëÿðèçàöèè ïðèìåðíî äî 78%.Â ýòîì ñëó÷àå ïîòåðÿ ïîëóìåòàëëè÷åñêîãî ïîâåäå�íèÿ â îñíîâíîì ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ñîñòîÿíèé ìàð�ãàíöà, ëîêàëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íà êîòîðîì

ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 65%.Ìû òàêæå îöåíèëè àäãåçèþ íà ãðàíèöàõ ðàçäå�ëà. Äëÿ ýòîãî áûëà ðàññ÷èòàíà èäåàëüíàÿ ýíåðãèÿîòðûâà Wsep ïî �îðìóëåWsep = 12A (E1 +E2 �E12);ãäå E12 � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ìíîãîñëîéíîé ïëåíêè, ñî�äåðæàùåé ñïëàâ è ïîëóïðîâîäíèê, E1 è E2 � ïîë�íûå ýíåðãèè ïëåíîê â òîé æå êîí�èãóðàöèè, íî ñî�äåðæàùèå òîëüêî ñïëàâ èëè ïîëóïðîâîäíèê, A �ïëîùàäü ïîâåðõíîñòè ãðàíèöû ðàçäåëà. Èíòåðåñíîîòìåòèòü, ÷òî èíòåð�åéñíûå ñòðóêòóðû 3 è 4 âNiMnSb/GaAs(110), êîòîðûå îáëàäàþò ìàêñèìàëü�íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèåé, ÿâëÿþòñÿ òàêæå íàèáî�ëåå ñòàáèëüíûìè (ñì. òàáëèöó). Ïîñêîëüêó íàèáîëü�øàÿ ýíåðãèÿ àäãåçèè ñîîòâåòñòâóåò íàèìåíüøåé èí�òåð�åéñíîé ýíåðãèè, èìåííî äàííûå êîíòàêòû áóäóòðåàëèçîâûâàòüñÿ ïðè ýïèòàêñèàëüíîì ðîñòå ïëåíîêNiMnSb íà ðàññìàòðèâàåìîé ãðàíèöå ðàçäåëà. �àñ�ñ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè îòðûâà â öåëîì êîððå�ëèðóþò ñî çíà÷åíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ðàíåå äëÿ ãðà�íèöû Co2CrAl/GaAs(110) [9℄. Â îòëè÷èå îò ïîëíî�ãî ñïëàâà �åéñëåðà â ñïëàâå ñîñòàâà XYZ îäèí èçÕ-óçëîâ ÿâëÿåòñÿ âàêàíòíûì, ïîýòîìó áûëè ïîëó÷å�íû íåñêîëüêî ìåíüøèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè îòðûâà.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííûå íà îñíîâå ïåðâûõïðèíöèïîâ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûãðàíèöû ðàçäåëà NiMnSb/GaAs(110) âûÿâèëè ñèëü�íóþ çàâèñèìîñòü ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè îò àòîìíîéêîí�èãóðàöèè íà êîíòàêòå ñïëàâ�ïîëóïðîâîäíèê.Ïîêàçàíî, ÷òî íà ãðàíèöå ðàçäåëà (110) âîçìîæíîñîõðàíåíèå ïîëóìåòàëëè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ â îòëè�÷èå îò èíòåð�åéñà íà îñíîâå GaAs(001). Îáíàðóæå�íà êîí�èãóðàöèÿ ñî 100-ïðîöåíòíîé ñïèíîâîé ïîëÿ�ðèçàöèåé, ãäå êîíòàêòíûå àòîìû ñóðüìû è íèêåëÿçàíèìàþò ïîçèöèè ìûøüÿêà è ãàëëèÿ, êîòîðàÿ ÿâ�ëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé è ìåõàíè÷åñêè ñòà�áèëüíîé. Ïîêàçàíî, ÷òî íà äàííîé ãðàíèöå ðàçäå�ëà NiMnSb ñ äðóãèìè ïîëóïðîâîäíèêàìè íàéäåííàÿèíòåð�åéñíàÿ êîí�èãóðàöèÿ òàêæå èìååò âûñîêóþñòåïåíü ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷å�òû ìîãóò ñòèìóëèðîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëå�äîâàíèÿ, íàïðàâëåííûå íà ïîëó÷åíèå ñòàáèëüíûõãðàíèö ðàçäåëà ìåæäó ñïëàâîì �åéñëåðà è ïîëóïðî�âîäíèêîì ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ ñïèíîâîé ïîëÿðèçà�öèè ïóòåì âûáîðà îðèåíòàöèè ïîëóïðîâîäíèêîâîéïîäëîæêè è ñòðóêòóðû êîíòàêòíîãî ñëîÿ.398
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