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Електроннi та магнiтнi властивостi твердих розчинiв GaInN з
домiшками хрому i водню було розраховано за методом функцiї
Грiна. Отриманi парцiальнi та повнi спiн-поляризованi щiльно-
стi електронних станiв вказують на докорiнну перебудову елек-
тронної структури кристала, спричинену атомами замiщення
Cr та мiжвузловими домiшковими атомами водню. Змiни пов’я-
занi з появою у забороненiй зонi вузьких гiбридизованих зон
s-, p- i d-симетрiї, вiдсутнiх у твердих розчинах GaInN.

1. Вступ

Розбавленi магнiтнi напiвпровiдники привертають
увагу дослiдникiв, оскiльки вони можуть використо-
вуватися в спiнтронiцi, iнтегрованих оптоелектрон-
них пристроях i квантових наноструктурах [1]. Спла-
ви нiтридiв, що мiстять iндiй, є важливою складовою
оптико-електронних приладiв: наприклад, активний
шар короткохвильових свiтловипромiнюючих дiодiв i
лазерних дiодiв, зазвичай, складається з InxGa1−xN
[2]. Енергiї формування дефектiв у кристалах AlN i
GaN, зв’язанi з легуванням донорними (O, Si, Ge) та
акцепторними (Li, Be, Mg, Ca, Zn, Cd) домiшками,
були розрахованi у наближеннi теорiї функцiонала
електронної густини (DFT) за допомогою зберiгаю-
чих норму атомних апрiорних псевдопотенцiалiв [3].
Водень, який у нiтридах виникає в процесi вирощува-
ння за MOCVD- та HVPE-технологiями, виявляє зна-
чний вплив на їхнi властивостi [3]. Збiльшення вмiсту
In у сплавi, в принципi, дає можливiсть розширення
дiапазону випромiнювання свiтла вiд ультрафiолето-
вого до червоного. У кристалi GaN з домiшкою Cr
(3) було виявлено експериментально найбiльше зна-
чення магнiтного моменту [4]. Однак твердi розчини

InGaN з домiшками 3d-елементiв на сьогоднi є ма-
ло вивченими. Знання природи точкових дефектiв у
сплавах InGaN є важливим першим кроком до ро-
зумiння їхньої ролi у фiзичних процесах. Змiни еле-
ктронної структури кристала GaInN пiд впливом су-
мiсної дiї домiшок Cr та H мають як теоретичне, так
i практичне значення. Тому мета даної роботи така:
1) розрахунок парцiальних i повних щiльностей еле-
ктронних станiв (DOS) у твердих розчинах GaInN;
2) обчислення магнiтних моментiв всiх атомiв у ко-
мiрцi; 3) розрахунок повних енергiй зв’язку твердих
розчинiв; 4) аналiз змiн електронної структури кри-
стала, зумовлених присутнiстю домiшкових атомiв Cr
та H. У роздiлi 2 коротко описано метод розрахунку.
Роздiл 3 присвячено аналiзу отриманих результатiв.
У роздiлi 4 наведено висновки.

2. Розрахунок

Обчислення атомних i термодинамiчних властиво-
стей напiвпровiдникiв з дефектами проводяться за
допомогою атомних апрiорних псевдопотенцiалiв [3,
5], однак застосування цього методу до систем з до-
мiшками d- та f -елементiв на сьогоднi рiдкiснi. То-
му ми виконали розрахунок електронної структури
твердих розчинiв з домiшкою d-елемента за допомо-
гою програми AkaiKKR [6], яка дає змогу проводити
самоузгодженi розрахунки не тiльки сполук з пере-
хiдними елементами, а й невпорядкованих систем [7].
Програма ґрунтується на розрахунку функцiї Грiна
у кристалi [6]:
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де r< та r> означають один з двох векторiв r та r′,
що має меншу або бiльшу довжину. Хвильовi функцiї
RnL(r;E) та Hn

L(r;E) задаються добутками радiаль-
них власних функцiй на сферичнi гармонiки:

RnL(r;E) = RnL(r;E)YL(r), Hn
L(r;E) = Hn

L(r;E)YL(r),
(2)

де R – регулярний розв’язок радiального рiвнян-
ня Шредiнгера у центральному потенцiальному по-
лi νn(r), пропорцiйний сферичнiй функцiї Бесселя
jl(
√
Er) на вузлi кристала всерединi MT-сфери, тоб-

то за умови r<RMT; H – нерегулярний розв’язок,
що описує розсiяну хвилю поза MT-сферою i дорiв-
нює сферичнiй функцiї Ганкеля hl(

√
Er). Остання не

iснує у точцi r=0. Функцiї H та R є одновузловими,
тодi як структурна матриця функцiї Грiна Gnn

′

LL′ (E)
описує зв’язок мiж розв’язками, локалiзованими у рi-
зних комiрках, i тому мiстить iнформацiю про розсi-
яння на багатьох вузлах кристала. Структурна ма-
триця незбуреного кристала G(0)nn′

LL′ (E) визначається
з рiвняння Дайсона:

G
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де t – матриця tnl на потенцiалi νn(r) визначається за
формулою

tnl =

RMT∫
0

drr2jl(
√
Er)νn(r)RnL(r;E), (4)

а gnn
′

LL′ (E) – вiльноелектронна функцiя Грiна. Функ-
цiя Грiна кристала з домiшкою тепер може бути отри-
мана з модифiкованого рiвняння Дайсона:
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де Δtnl = tnl − t
(0)n
l – рiзниця мiж t-матрицями збуре-

ного та iдеального кристалiв.

У методi KKR самоузгоджений розрахунок еле-
ктронної структури кристала з домiшками проводи-
ться таким чином:
1. Розраховується стартовий потенцiал кристала
V 0
s (r), де s – спiн електрона.

2. Розраховується t-матриця t(0)LL′ незбуреного криста-
ла для обох орiєнтацiй спiна.
3. Знаходяться хвильовi функцiї RL(r) та HL(r), за
допомогою яких обчислюється t-матриця tLL′ i рiзни-
ця ΔtLL′ (E) = tLL′ (E) − t(0)LL′ (E).
4. Отримується з рiвняння (3) матриця структурних
констант незбуреної системи G(0)nn′

LL′ (E).
5. Розв’язується рiвняння Дайсона (5) вiдносно стру-
ктурних констант збуреної системи Gnn

′

LL′ (E).
6. Знаходиться функцiя Грiна (1) з отриманих хви-
льових функцiй RL(r) та HL(r) та матрицi структур-
них констант Gnn

′

LL′ (E).
7. Розраховується густина валентних електронiв:

ρνs (r) = − 1
π

Im
EF∫

Emin

Gs(r, r;Z)dZ; (6)

тут iнтегрування проводиться у комплекснiй площинi
вiд дна валентної зони Emin до енергiї Фермi EF.
8. Знаходяться хвильовi функцiї глибоких електронiв
та їхня електронна густина.
9. З рiвняння Пуассона шукається новий кулонiв по-
тенцiал електронiв у кристалi:

Vs(r) =
∫

ρs (r′)
|r− r′|

dr′, (7)

який стає стартовим для наступної iтерацiї.
10. Формується повний потенцiал кристала:

V (r) =
∑
n

∑
i

∑
s

νs (r− τi −Rn) , (8)

де пiдсумовування проводиться за координатами ко-
мiрок кристала (n), за атомами комiрки (i) й спiно-
вими змiнними (s). У програмi використовується на-
ближення MT потенцiалу, а невпорядкованiсть вра-
ховується у наближеннi CPA, тобто когерентного по-
тенцiалу.
11. Потенцiал вузла кристала визначався сумою
ν(r) = νn(r)+νe(r)+νxc(r), де νn – кулонiв потенцiал
ядра атома, νe – потенцiал глибоких i валентних еле-
ктронiв, νxc – обмiнно-кореляцiйний потенцiал усiх
електронiв.
12. Iтерацiї тривали до збiжностi повної енергiї кри-
стала з точнiстю 10−8 Ry. Така точнiсть досягалась
приблизно за 100 крокiв iтерацiй.
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Обмiнно-кореляцiйний потенцiал, заснований на
локальнiй апроксимацiї спiнової густини в параме-
тризацiї [8], було використано у наших розрахунках.
Рiзнi параметризацiї функцiоналiв обмiнної та коре-
ляцiйної енергiї наведено у роботi [9]. Вибраний нами
варiант [8] явно залежить вiд параметра спiнової по-
ляризацiї ς = (ρ ↑ −ρ ↓)/ρ, де повна густина електро-
нiв ρ = ρ ↑ +ρ ↓, тобто є сумою густин рiзних орiєн-
тацiй спiнiв. Значення ς = 0 вiдповiдає парамагнiтно-
му стану, а ς = 1 – феромагнiтному. Для iнтегруван-
ня у зонi Брiллюена використано метод Монкхорста–
Пака [10] на сiтцi 8 × 8 × 8. Стала ґратки твердого
розчину GaInN зi структурою сфалериту розрахову-
валась за правилом Вегарда. Релятивiстськi ефекти
були включенi в скалярному релятивiстському набли-
женнi з урахуванням спiн-орбiтальної взаємодiї, що
дозволило знайти спiновi та орбiтальнi магнiтнi мо-
менти на всiх атомах елементарної комiрки. Густина
електронних станiв для кожної орiєнтацiї спiна обчи-
слювалась за формулою

ns (E) = − 1
π

Im
∫
drGs(r, r, E), (9)

де G – запiзнiла функцiя Грiна [11]. Октаедричне
мiжвузля (Vo) локалiзоване у точцi з координата-
ми (1/2, 1/2, 1/2), а тетраедричне (Vt) – у точцi
(3/4; 3/4; 3/4).

У програмi реалiзовано самоузгоджений всееле-
ктронний пiдхiд. Потенцiал кристала формується з
потенцiалiв атомних ядер та на основi хвильових
функцiй остовних i валентних електронiв.

3. Результати та їх обговорення

У таблицi наведено електроннi i магнiтнi властивостi
твердих розчинiв GaInN з домiшками хрому i водню,
де x та y= 0, 03 – концентрацiї атомiв In та Cr вiдпо-
вiдно. У таблицi введено такi позначення твердих роз-
чинiв: A = Ga0,72Cr0,03In0,25N, B = Ga0,47Cr0,03In0,5N,
C = Ga0,22Cr0,03In0,75N. Позначка (Vo) вiдповiдає роз-
мiщенню водню у октаедричному мiжвузлi, а (Vt) –
у тетраедричному.

З таблицi видно, що значення спiнових магнiтних
моментiв, локалiзованих на атомах водню, є в десятки
разiв бiльшими за аналогiчнi, центрованi на атомах
Ga, In та N. Цiкавими є також залежностi цих вла-
стивостей вiд концентрацiї атомiв In. Так, значення
енергiй Фермi зменшуються зi збiльшенням атомної
частки In в розчинi для обох орiєнтацiй спiна. Гу-
стини електронних станiв на рiвнi Фермi зi спiном
вгору зростають, тодi як для спiнiв униз змiна їх не

є монотонною. Значення орбiтальних магнiтних мо-
ментiв бiльшi за спiновi лише на атомах азоту, тодi
як на iнших атомах – навпаки. Крiм того, на iнших
атомах спiновi й орбiтальнi магнiтнi моменти антипа-
ралельнi, зi значним домiнуванням модуля спiнового
моменту. Значення µs та µL на Cr майже нечутливi
до змiни концентрацiї In. Значення µs на атомах H,
розмiщених у мiжвузлях (Vo), є другими за величи-
ною пiсля µs на атомах Cr. Цi ж величини на атомах
H, розмiщених у мiжвузлях (Vo), приблизно у п’ять
разiв бiльшi за модулем за аналогiчнi на атомах H,
локалiзованих у мiжвузлях (Vt). Цiкаво, що µs на
мiжвузлях (Vt), навпаки, бiльшi за µs на мiжвузлях
(Vo) також приблизно у п’ять разiв. Значення ж орбi-
тальних магнiтних моментiв µL на мiжвузлях (Vo) й
(Vt) є величинами одного порядку. Зауважуємо, що
навiть незначна вiдмiннiсть мiж даними першого й
другого рядкiв таблицi, тобто мiж енергiями Фермi
для протилежних орiєнтацiй спiна, свiдчить про iсну-
вання у кристалi вiдмiнного вiд нуля магнiтного мо-
менту. Аналiзуючи данi третього й четвертого рядкiв
таблицi зауважуємо, що значна вiдмiннiсть числових
значень густин електронних станiв з протилежними
спiнами є надiйною ознакою iснування у кристалi до-
сить великого магнiтного моменту.

Т а б л и ц я. Електроннi та магнiтнi властивостi твер-
дих розчинiв з домiшкою водню (0,1%), локалiзованою
в октаедричному (Vo) або у тетраедричному (Vt) мiж-
вузлях. Тут εF – енергiя Фермi (еВ), up означає спiн
вгору, dn – спiн униз, n(εF) – густина електронних ста-
нiв на рiвнi Фермi (1/еВ/cell/spin), а µs – спiновий, µL

– орбiтальний магнiтний момент (µB )

A, Vo A, Vt B, Vo B, Vt C, Vo C, Vt
εF, up 12,63583 12,61978 12,10218 12,09034 11,10843 11,09387
εF, dn 12,60426 12,58871 12,07691 12,06534 11,08384 11,06959
n(εF), up 19,09036 18,95213 21,55657 21,39352 25,69298 25,83051
n(εF), dn 2,08437 0,901478 2,228562 4,407322 1,001921 1,508838
µs on Ga 0,00262 0,00254 0,00236 0,00232 0,00269 0,00265
µL on Ga –0,00008 –0,00008 –0,0001 –0,0001 –0,00006 –0,00006
µs on Cr 2,29948 2,28828 2,28881 2,28095 2,41515 2,40518
µL on Cr –0,55957 –0,55982 –0,58629 –0,58582 –0,56397 –0,55473
µs on In 0,00195 0,00189 0,00154 0,0015 0,00132 0,0013
µL on In –0,00026 –0,00026 –0,00021 –0,0002 0,00009 0,00009
µs on N 0,00147 0,00102 –0,00045 –0,00075 –0,00171 –0,00212
µL on N 0,00229 0,0023 0,00185 0,00186 0,00186 0,00184
µs on Vo 0,00108 0,00105 0,001 0,00099 0,00097 0,00096
µL on Vo –0,00015 –0,00015 –0,00014 –0,00014 –0,00015 –0,00015
µs on H 0,29271 –0,06084 0,27598 –0,05717 0,26493 –0,07034
µL on H –0,00045 –0,0001 –0,00044 –0,00007 –0,00045 –0,00006
µs on Vt 0,00589 0,00575 0,00488 0,00483 0,00436 0,00431
µL on Vt –0,00009 –0,00009 –0,00006 –0,00006 –0,00006 –0,00006
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Рис. 1. Парцiальнi й повнi електроннi DOS у твердому розчи-
нi Ga0,72Cr0,03In0,25N, з домiшкою H (0,1%), локалiзованою у
мiжвузлi (Vo)

Перейдiмо до аналiзу графiкiв густин електрон-
них станiв. На рис. 1–6 зображено парцiальнi й
повнi густини електронних станiв твердих розчинiв
Ga1−x−yInxCryN з домiшкою H (0,1%), локалiзованою
у мiжвузлях (Vo) або (Vt). На графiках зображенi
парцiальнi p- i d-стани Cr та s-стани H як найбiльшi за
величиною, що пiдтверджується даними таблицi сто-
совно значень магнiтних моментiв на атомах твердих
розчинiв.

На рис. 1 наведено парцiальнi i повнi густини еле-
ктронних станiв у твердому розчинi GaInN з домi-
шкою замiщення Cr. Тут домiшка локалiзована у
мiжвузлi (Vo). Першi чотири кривi вiдповiдають орi-
єнтацiї спiна униз. Першi три кривi знизу показують,
що у забороненiй зонi виникають незаселенi вузькi
зони p- i d-симетрiї, зумовленi Cr, а також незаселенi
s-стани H. Четверта крива є повною (tot) DOS. Насту-
пнi чотири кривi вiдповiдають орiєнтацiї спiна вгору.
П’ята й шоста кривi показують наявнiсть у забороне-
нiй зонi вузьких частково заселених зон p- i d-симетрiї

Рис. 2. Те саме, що й на рис. 1, з домiшкою H (0,1%), локалi-
зованою у мiжвузлi (Vt)

зi спiном вгору, зумовлених присутнiстю домiшки Cr.
Зауважуємо, що i заселенi електронами i вiльнi зони
є вузькими та сильно гiбридизованими. Сьома крива
зображує частково заселенi s-стани H. Восьма кри-
ва вiдображає повну DOS. Очевидно, що повнi DOS
у забороненiй зонi зазнали змiн, зумовлених впливом
домiшок Cr та H. Однак структура змiненої DOS лег-
ко пояснюється за допомогою парцiальних DOS.

На рис. 2 зображено густини станiв у кристалi GaI-
nN з домiшками замiщення Cr та H. Тут домiшка ло-
калiзована у мiжвузлi (Vo). Порiвнюючи парцiальнi
DOS на рис. 1 i 2, зумовленi домiшками Cr, бачи-
мо, що вони є практично однаковими. Однак деталь-
не порiвняння кривих, вiдповiдних парцiальним DOS
на атомах H, вказує на значну вiдмiннiсть. Так, у ра-
зi локалiзацiї водню у мiжвузлi (Vo) зумовлена ним
вузька зона зi спiном униз незаселена, тодi як за ло-
калiзацiї його у мiжвузлi (Vt) вона заселена. У ра-
зi локалiзацiї водню у мiжвузлi (Vo) зумовлена ним
вузька зона зi спiном вгору частково заселена, тодi
як за локалiзацiї його у мiжвузлi (Vt) вона заселе-
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Рис. 3. Парцiальнi й повнi електроннi DOS у твердому розчи-
нi Ga0,47Cr0,03In0,5N, з домiшкою H (0,1%), локалiзованою у
мiжвузлi (Vo)

на. За допомогою парцiальних DOS на атомах H, зо-
бражених на рис. 1, 2, можна якiсно визначити, що
бiльше значення магнiтного моменту буде на атомi
водню, локалiзованому у мiжвузлi (Vo). Справдi, зна-
чення магнiтного моменту пропорцiйне рiзницi площ
пiд кривими, вiдповiдними спiнам вгору й униз. Ця
рiзниця бiльша для рис. 1 i мала для рис. 2, а вiдпо-
вiднi моменти наведенi у таблицi i дорiвнюють 0,29µB
та –0,06µB вiдповiдно.

На рис. 3, 4 подано парцiальнi та повнi DOS у твер-
дому розчинi GaInN з домiшкою замiщення Cr, у яко-
му концентрацiя In дорiвнює 50%, а домiшка водню
локалiзована у мiжвузлi (Vo) або (Vt) вiдповiдно. З
рис. 3 видно, що парцiальнi DOS на атомах Cr та H зi
спiном униз вiдповiдають незаселеним зонам, тодi як
зi спiном угору – частково заселеним. На рис. 4 пока-
зано, що парцiальнi DOS на атомах H зi спiном униз
i вгору вiдповiдають заселеним зонам s-симетрiї.

Кривi, зображенi на рис. 5, 6, є парцiальними й пов-
ними DOS твердих розчинiв зi вмiстом In 75%. На

Рис. 4. Те саме, що й на рис. 3, з домiшкою H (0,1%), локалi-
зованою у мiжвузлi (Vt)

рис. 5 парцiальнi DOS на атомах Cr та H зi спiном
униз вiдповiдають незаселеним вузьким зонам, а зi
спiном угору – частково заселеним. Однак на рис. 6
парцiальнi DOS на атомах H вiдповiдають заселенiй
вузькiй зонi s-симетрiї зi спiном униз, а для спiна вго-
ру тепер маємо частково заселену зону з s-станiв, тодi
як вiдповiднi зони, iндукованi воднем, див. рис. 2, 4,
є заселеними.

Отриманi нами результати якiсно узгоджуються з
апрiорним розрахунком густин електронних станiв,
отриманих за допомогою методу зберiгаючих норму
атомних псевдопотенцiалiв у кристалi GaN з домi-
шкою Mn [12]. У цьому методi наближення MT по-
тенцiалу не використовується. З роботи [12] бачимо,
що 3d-стани марганцю знаходяться на рiвнi Фермi,
а ширина домiшкової зони приблизно дорiвнює 1,5
еВ. У роботi [13, 14] також знаходимо якiсне зiстав-
лення результатiв, отриманих для GaN з домiшкою
Mn. У них застосованi рiзнi апрiорнi псевдопотенцiа-
ли i також отриманi 3d-стани марганцю на рiвнi Фер-
мi.
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Рис. 5. Парцiальнi й повнi електроннi DOS у твердому розчи-
нi Ga0,22Cr0,03In0,75N, з домiшкою H (0,1%), локалiзованою у
мiжвузлi (Vo)

Автори експериментальної роботи [15] виявили фе-
ромагнетизм у кристалi GaN з домiшкою Mn i запро-
понували критерiй, згiдно з яким цей стан виникає за
умови, що рiвень Фермi знаходиться всерединi зони,
утвореної станами Mn, що мiстяться у забороненiй зо-
нi матрицi. В експериментальнiй роботi [16] виявлено
феромагнетизм за кiмнатних температур у кристалi
GaN з домiшкою Cr i зроблено висновок про те, що
GaN:Cr є одним iз кандидатiв для застосування у спi-
новiй електронiцi.

З iншого боку, наявнi експериментальнi данi ча-
сто суперечливi. Однi джерела стверджують, що
феромагнетизм за високих Tc досяжний у системi
GaMnN [17]. В iнших йдеться про антиферомагне-
тизм в GaMnN [18] або парамагнетизм [19]. При-
рода магнетизму в цiй системi також поки що є
предметом дискусiї [20]. Деякi дослiдники припуска-
ють, що спостережуваний феромагнiтний стан мо-
же зумовлюватись вторинними фазами, i що GaMnN
є спiновим склом [21]. Iншi стверджують, що нi-

Рис. 6. Те саме, що й на рис. 5, з домiшкою H (0,1%), локалi-
зованою у мiжвузлi (Vt)

якої вторинної фази не спостерiгається в монокри-
сталових зразках GaMnN з феромагнiтним поряд-
ком [22].

Експериментальнi й теоретичнi результати для си-
стем GaInN з домiшками перехiдних 3d-елементiв нам
невiдомi.

4. Висновки

Розрахованi парцiальнi й повнi DOS твердих розчи-
нiв GaInN з домiшкою замiщення Cr (3%) та атомами
водню (0, 1%), локалiзованими у мiжвузлях (Vo) або
(Vt). Виявлено значний вплив домiшки водню на зна-
чення густин електронних станiв на рiвнi Фермi для
обох орiєнтацiй спiна (див. таблицю). Розрахованi спi-
новий та орбiтальний магнiтнi моменти на атомах та
мiжвузлях. Орбiтальний момент отриманий завдяки
врахуванню спiн-орбiтальної взаємодiї. Найбiльших
значень набувають спiновi та орбiтальнi моменти на
атомах Cr, а також спiновi – на атомах H. Значен-
ня спiнових та орбiтальних моментiв на всiх атомах
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твердого розчину слабко залежать вiд концентрацiї
In. Справдi, In та Ga iзовалентнi. Однак енергiї Фер-
мi помiтно знижуються зi збiльшенням вмiсту In, а
густини електронних станiв зi спiнами вгору суттєво
зростають.

З рис. 1–6 робимо висновок про докорiнну змiну
електронної структури, спричинену домiшками Cr та
H. У забороненiй зонi завдяки останнiм з’являються
s-, p- й d-стани водню й хрому.

У якому мiжвузлi розмiщення атомiв водню є бiльш
iмовiрним? Повнi енергiї зв’язку твердих розчинiв,
за локалiзацiї атомiв H у мiжвузлях (Vo) або (Vt),
близькi за величиною для розглянутих концентра-
цiй In. Так, за вмiсту In 25% вiдповiднi енергiї зв’яз-
ку дорiвнюють (Ry): –5904,8713 та –5904,8711, за
вмiсту In 50%: –7872,4489 та –7872,4490, за вмiсту
In 75%: –9840,1012 та –9840,1010, вiдповiдно. Тобто,
найбiльша рiзниця повних енергiй зв’язку дорiвнює
0,0002 Ry або 0,0027 еВ. Отже, локалiзацiя атомiв
водню у мiжвузлях (Vo) або (Vt) майже рiвноймо-
вiрна.

З рис. 1–6 можна зробити висновок про те, що на-
ближення ефективної маси у вузьких зонах, iндуко-
ваних домiшками хрому й водню, незастосовне.

Висловлюємо подяку професоровi Х. Акаї (H. Akai,
Osaka University) за надання найновiшої версiї про-
грами AkaiKKR-LSDA.
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ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ
GaInN С ПРИМЕСЬЮ ХРОМА И ВОДОРОДА

С.В. Сиротюк, В.М. Швед

Р е з ю м е

Электронные и магнитные свойства твердых растворов GaI-
nN с примесью хрома и водорода были рассчитаны методом
функции Грина. Полученные парциальные и полные спин-
поляризованные плотности электронных состояний указыва-
ют на коренную перестройку электронной структуры кристал-
ла, вызванное атомами замещения Cr и межузловыми при-
месными атомами водорода. Изменения связаны с появлени-
ем в запрещенной зоне узких гибридизованных зон s-, p- и d-
симметрии, отсутствующих в твердых растворах GaInN.
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ELECTRONIC STRUCTURE OF CHROMIUM-
AND HYDROGEN-DOPED GaInN SOLID SOLUTIONS
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S u m m a r y

Electronic and magnetic properties of GaInN solid solutions doped

with chromium and hydrogen impurities have been calculated

with the use of the Green’s function method. The obtained par-

tial and total spin-polarized densities of states (DOS) point to

a fundamental restructuring of the electronic structure in the

crystals, which is induced by Cr substitutional and hydrogen

interstitial impurity atoms. The changes are associated with

the appearance of narrow hybridized states with s-, p-, and

d-symmetries in the energy gap, which are absent from GaInN

solid solutions.
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