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Uprzejmie zawiadamiamy, ze w srode
1 lutego 2023 r., 0 godz.10:00

odbedzie sie seminarium on-line (link podany jest na stronie IF PAN),

na ktérym

dr Anna Ciechan

(Instytut Fizyki PAN)

wygtosi referat na temat:

“ Domieszki metali przejsciowych w ZnO:
sprzezenie s, p = d”

Potprzewodnik ZnO domieszkowany metalami przejSciowymi (TM) jest przedmiotem szerokich badan
doswiadczalnych 1 teoretycznych dotyczacych stanéw tadunkowych i spinowych domieszki, a takze przejs¢
optycznych w krysztale. W szczegdlnosci, oddziatywanie S, p - d pomigdzy elektronami przewodnictwa/dziurami
pasma walencyjnego a elektronami 3d domieszki stanowi jedna z istotnych charakterystyk rozcienczonych
polprzewodnikdéw magnetycznych.

W wystapieniu przedstawione zostana wyniki obliczen struktury elektronowej jonéw metali przejsciowych od Ti do
Cu w ZnO otrzymane z teorii funkcjonalu gestosci w ramach przyblizenia GGA+U [1]. Uzycie poprawek +U dla
elektronéw na powtokach d(TM) oraz p(O) pozwala na odtworzenie zaréwno struktury pasmowej czystego ZnO, jak i
pozioméw domieszkowych TM. Znajomo$¢ rozszczepienia standw pasmowych w domieszkowanym ZnO pozwala
za$ na analiz¢ oddziatywan magnetycznych s, p - d.
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Stata wymiany Noo dla oddziatywan s — d jest prawie taka sama dla wszystkich jondéw TM. Z kolei, stata sprzezenia
Nof dla oddziatywan p — d zalezy zaréwno od domieszki jak i jej stanu tadunkowego. Idac od V do Cu, stata Nof
silnie rosnie co jest bezposrednio zwigzane z polozeniem stanow domieszkowych wzgledem wierzchotka pasma
walencyjnego. Ponadto, dla Fe, Co i Ni, znak Nof zalezy od stanu tadunkowego domieszki: Nof jest dodatnie
wskazujac na ferromagnetyczne oddziatywanie p - d dla jonow TM?* (q = 0), NoP jest ujemne a oddziatywanie p - d
antyferromagnetyczne dla jonéw TM>* (q = 1). Ponadto, stata Nop moze by¢ inna dla lekkich dziur i cigzkich dziur a
nawet mie¢ przeciwny znak. Uzyskane wyniki wskazuja na silne oddziatywania kulombowskie na powtoce 3d, ktore
wplywaja na zalezno$¢ potozenia poziomoéw domieszkowych od ich stanu tadunkowego, a tym samym na
oddziatywania p - d.

Na koniec, wyniki teoretyczne uzyskane dla sprzgzen beda poréwnane z doswiadczeniem.

[1] A. Ciechan and P. Bogustawski, Scientific Reports (2021) 11:3848.
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