Wybitny fizyk Wener Heisenberg postulowatw 1928, ze jedynie orbitale d lub f prowadza do
magnetyzmu. Jednak po prawie siedemdziesieciu latach pokazano, zardwno teoretycznie, jak i doswiadczalnie,
ze ferromagnetyzm (FM) wystepuje w ukfadach zawierajacych jedynie elektrony s i p [1],
czasem okreslany jako magnetyzm dO (czyli bez udziatu orbitali d). FM zaobserwowano w
uktadach molekularnych nawet w temperaturze pokojowej [2]. W ciatach statych zjawisko to
prowadzi do nieznikajacej polaryzacji spinowej i przejawia sie, zardwno (a) ,,lokalnie” - jako
zlokalizowane stany wysokospinowe (high-spin, HS) defektow, np. luk (V) kationowych w
GaP [3] i (b) "globalnie”, np. jako kolektywny FM uktadow: w tlenkach 11-VI,

azotkach 111-V, czy tez materiatach na bazie wegla, w ktérych momenty spinowe sg zwigzane
z obecnoscig defektow lub domieszek z drugiego wiersza uktadu okresowego (C, N, O) [4,5].
Stabilno$¢ stanu HS defektu, jak i FM uktadu, zaleza od wielu czynnikéw, jednak na pewno
sg skorelowane z silng polaryzacja spinowa elektronéw orbitali 2p atoméw C, N, i O,
poréwnywalng do polaryzacji spinowej orbitali d metali przejsciowych [1].

Celem zaproponowanego projektu jest teoretyczna analiza, przy uzyciu metod teorii
funkcjonatu gestosci (DFT), stabilno$ci oddziatywan ferromagnetycznych pomiedzy
lokalnymi centrami magnetycznymi w GaN, BN, SiC i ZnO. Rozpatrzone zostang wiasnosci
magnetyczne i elektronowe luk, dwu-luk, komplekséw typu luka-domieszka z drugiego
wiersza uktadu okresowego w SiC i azotkach I11-V. Analiza obejmie przede wszystkim
uktady objetosciowe, lecz plan obejmuje takze nanodruty (QWSs) i kropki kwantowe (QDs).
Badania powinny pokaza¢, ze stabilnos$¢ stanu HS defektu, jak i FM uktadu, zaleza od
symetrii defektu, ktéra moze by¢ famana przez efekty typu Jahn-Tellera, zmiany
wymiarowosci uktadu, stopnia lokalizacji funkcji falowych defektow oraz takze od opisu
silnych oddziatywan wymiany-korelacji charakteryzujacych elektrony na orbitalach 2p.

Sprawg zasadniczg dla projektu jest poprawny opis struktury elektronowej. Znang staboscia
przyblizen lokalnej gestosci (LDA) lub uogdlnionych gradientéw (GGA) jest zanizanie
wartosci przerwy wzbronionej Egap pétprzewodnikéw. Poprawne warto$ci przerwy mozna
uzyskac stosujac pétempiryczne podejscie LDA+U (GGA+U) [6], w ktérym obliczenia LDA
uzupetnia sie wprowadzeniem poprawek +U dla okreslonych orbitali atomowych. Niestety
uwzglednienie cztonu +U pogarsza zgodno$¢ z doswiadczeniem struktury

elektronowej, np. w przypadkach izolowanych jonéw Mn i Fe w GaN [7]. Zasadniczym
pytaniem jest wiec, czy niedoktadno$¢ teorii LDA/GGA dotyczy jedynie orbitali d, czy tez
jest to ogdlniejszy problem. Z tego punktu widzenia defekty punktowe nalezy uwaza¢ za
"poligon" badawczy dla teorii, a zgodno$¢ obliczonych energii stanéw defektowych w
przerwie jest kryterium réwnie istotnym co sama warto$¢ Egap, na ktdrej koncentrowata sie
dotychczas teoria. Drugim, niejako rdwnolegtym, celem projektu jest wiec zbadanie
stosowalnosci poprawek +U do orbitali p.

Proponowana tematyka badan jest kontynuacja dotychczasowej pracy, w tym

wynikéw otrzymanych w ostatnich latach [1, 8,9]. Analiza magnetyzmu zwiagzkéw I1A-V,
podobnie jak i wyznaczenie struktury elektronowej i spinowej luk w I11-V azotkach i 11-VI
tlenkach, pozwolila zidentyfikowa¢ mechanizm odpowiedzialny za wiasnosci magnetyczne
tych uktadéw. Zaréwno polaryzacja spinowa materiatu objetosciowego, jak i polaryzacja
spinowa lokalnego momentu magnetycznego, sg zwigzane z polaryzacja spinowg

powtoki p atoméw tworzacych krysztat, albo jak w przypadku luki z polaryzacja spinowa
powtoki walencyjnej p atomdw tworzacych stany na zerwanych wigzaniach.
Przeprowadzone ostatnio obliczenia wykazaty, ze uwzglednienie poprawek +U moze mie¢
zasadnicze znaczenie nie tylko dla struktury pasmowej, lecz takze dla okreslania stabilnosci polaryzacji
spinowej defektdw i domieszek . Proponowane badania majg na celu gtebsze zrozumienie
owych wspotzaleznosci, i obejmuja problemy wazne poznawczo, takie jak struktura
elektronowa i spinowa defektdw, rola lokalizacji ich funkcji falowych, czy tez stabilnos¢
kolektywnej fazy magnetycznej. Z drugiej strony, przedmiotem badan sg defekty wazne z
punktu widzenia mozliwych zastosowan, takie jak kompleks VN w diamencie czy luka i
dwuluka w SiC.

Mozliwe zastosowania zlokalizowanych w krysztale spinéw elektronéw do bezpiecznej
komunikacji czy do budowy komputeréw kwantowych spowodowato zainteresowanie fizykdw defektami
w diamencie i krzemie. W szczegdlnosci kompleks luka-atom N (VN) w diamencie i
domieszka P w Si charakteryzujg sie najlepsza jak dotad koherencjg spinowa (czyli czasem
zycia elektronu w przygotowanym stanie spinowym). Badania wiasnosci pojedynczych
spindw zlokalizowanych na defektach nie ograniczajg sie jednak do tych komplekséw. W
ostatnim czasie pokazano, iz defekty w SiC majg podobne wiasnosci, np. czas koherencji
spinowej luki w SiC jest rzedu 1 ms, co catkowicie uzasadnia zainteresowanie tymi centrami.
Jednym z celdw projektu jest poréwnanie wiasnosci elektronowych i magnetycznych defektu
VN z podobnym defektem, czyli parg luka-tlen podstawieniowy VO w GaN, InGaN i BN, a
takze luki i kompleksow defektow w SiC jako potencjalnych kandydatéw do zastosowan w
spintronice kwantowej. Przedmiotem obliczen bedzie struktura elektronowa defektu, czyli
energie pozioméw wprowadzanych przez defekt, oraz jego stan spinowy w zaleznosci od



stanu fadunkowego.

W ostatniej dekadzie poswiecono wiele uwagi potprzewodnikom domieszkowanym metalami

przejsciowymi, w szczegblnosci GaN. Poprawny opis stanéw p(N) jest istotny

a orbitale p anion6w takich jak azot czy tlen odgrywaja istotng role w magnetyzmie, np. GaN:Mn i GaN:Fe.
W pewnym sensie jest to oczywiste: hybrydyzacja sp-d lezaca u podstaw magnetyzmu potprzewodnikdw powoduje, iz wkasnosci
magnetyczne zwigzane sg z wtasnosciami stanéw walencyjnych, ktore z kolei zbudowane sg w znacznej mierze z orbitali
p anionéw. Aktywny wpltyw aniondw tworzacych matryce nie zostat do tej pory jak dotad

wiasciwie rozpoznany i zanalizowany w obliczeniach teoretycznych z pierwszych zasad.

Planowane badania roli anionéw przeprowadzone zostang dla ZnO domieszkowanego Cu.

Dotychczasowe moje badania objety zagadnienie magnetyzmu zwiazkoéw 11-V, luk kationowych w zwigzkach
11-V, 11-V1 i I-1V oraz wiasnosci magnetycznych tych zwigzkéw domieszkowanych metalami
przejSciowymi. W projekcie zaplanowane rozszerzenie przeprowadzonych badan

na stany spinowe luk, kompleksdw luka-domieszka, domieszek typu Cu i sprzezen miedzy

nimi w potprzewodnikach. Majg na celu wykazanie, ze ich zrddtem jest ten sam efekt

fizyczny: silna polaryzacja spinowa orbitali p lekkich atoméw z drugiego wiersza ukfadu

okresowego. Wyodrebnienie wspdlnego mechanizmu odlegtych na pierwszy rzut oka efektow jest

czyms co wg mnie powinno wejs¢ na state do teorii magnetyzmu pétprzewodnikow.
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