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ФЕРОМАГНЕТИЗМ НАПIВМЕТАЛЕВИХ
НАНОЛИСТIВ GaN, ЛЕГОВАНИХ ВАНАДIЄМ,
ТА ЙОГО ЗАСТОСУВАННЯ
У СПIНТРОННИХ ПРИСТРОЯХУДК 539

Проведено розрахунки в рамках теорiї функцiонала густини та з використанням уза-
гальненого градiєнтного наближення для вивчення електронних структур, густини
станiв i магнiтних властивостей GaN нанолистiв, легованих атомами ванадiю (V-
GaN-НЛ), з рiзними концентрацiями легуючих домiшок (2,08% i 4,16%). Всi розрахунки
проводилися за допомогою програмного пакету Atomistix ToolKit. Виявлено покращення
електронних властивостей V-GaN-НЛ при значеннi параметра Хаббарда 𝑈 = 4 еВ. V-
GaN-НЛ демонструють наявнiсть стабiльних феромагнiтних станiв вiдносно вiдпо-
вiдних антиферомагнiтних станiв. Виявлено, що розраховане значення температури
Кюрi для V-GaN-НЛ перевищує кiмнатну температуру. Результати розрахункiв по-
казують, що V-GaN-НЛ можуть бути гарними кандидатами для спiнтронiки завдяки
їхнiм проявам феромагнетизму.
Ключ о в i с л о в а: теорiя функцiонала густини, апроксимацiя, магнiтний момент, нано-
стрiчка.

1. Вступ
На сьогоднiшнiй день напiвпровiдники, легованi
атомами рiзних перехiдних металiв (ПМ), вважаю-
ться найбiльш перспективними магнiтними напiв-
провiдниковими матерiалами, розбавленими при
кiмнатнiй температурi [1, 2]. Цi матерiали вважаю-
ться в матерiалознавчому спiвтовариствi дуже цi-
кавими об’єктами для вивчення через їх великi мо-
жливостi застосування в спiнтронiцi [3, 4].
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Наприклад, нiтрид галiю (GaN), який має широ-
ку заборонену зону у 3,4 еВ, дослiджувався як екс-
периментально, так i теоретично. Можливiсть ле-
гування напiвпровiдникових нанокристалiв iонами
ПМ привернуло значний iнтерес до таких застосу-
вань, як синi свiтлодiоди, лазерний дiод кiмнатної
температури, оптичнi покриття, сонячнi елементи
та, особливо, фотоелектричнi пристрої [5, 6]. На-
нолистовi, нанострiчковi та моношаровi структури
GaN добре вiдомi як немагнiтнi напiвпровiдниковi
матерiали [7–10].

У роботах, присвячених дослiдженню наноли-
стiв, моношарiв i нанотрубок GaN, легованих iона-
ми ПМ, повiдомлялося про феромагнетизм у спо-
луках (Ga, Mn)N [11], (Ga,Cr)N [12], (Ga,Cu)N [13]
та (GaMn)N [14] за кiмнатної температури. Ви-
хiдний моношар GaN є широкозонним напiвпро-
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вiдником, тодi як моношар GaN, легований Mn,
стає напiвпровiдником 𝑝- або 𝑛-типу в залежно-
стi вiд мiсця легування. Такi властивостi зумов-
люють його використання в опто- та наноелектро-
нiцi [15]. Замiщення катiону Ga на iон ПМ при-
зводить до структурного спотворення навколо 3𝑑
ПМ домiшки у нанолистi GaN [16]. Для наноли-
стiв GaN (GaN-НЛ), легованих Cr, Mn та Ni, фе-
ромагнiтне (ferromagnetic, FM) упорядкування є
бiльш вигiдним, а для GaN-НЛ, легованих Fe, та-
ким є антиферомагнiтне (antiferromagnetic, AFM)
упорядкування.

Оптимальним кандидатом для пристроїв спiн-
тронiки вважається напiвметалевий феромагне-
тик, в якому очiкується повнiстю спiн-поляризо-
ваний струм.

Розрахунок електронних i оптичних властиво-
стей кристалiчної структури GaN, легованої до-
мiшкою ванадiю (V) до 12,5%, виконаний виходя-
чи з перших принципiв, тобто заснований на тео-
рiї функцiонала густини, показав, що феромагнi-
тний стан цiєї структури є стабiльним, а темпера-
тура Кюрi виявляється вищою за кiмнатну. Аналiз
оптичних властивостей показує, що V-легований
GaN є перспективним дiелектричним матерiалом
i може бути застосованим в оптоелектронних при-
строях [16].

Надихнувшись матерiалами, подiбними до обго-
ворюваних вище, у цiй статтi ми дослiдили еле-
ктроннi, оптичнi та магнiтнi властивостi V-лего-
ваних GaN нанолистiв (V-GaN-НЛ) з рiзними кон-
центрацiями легуючих домiшок (2,08% i 4,16%). Це
було зроблено тому, що у процитованих роботах
вiдсутнi данi щодо електронних та магнiтних вла-
стивостей V-GaN-НЛ. Отриманi результати свiд-
чать про можливiсть використання цих сполук у
оптоелектронних пристроях.

2. Обчислювальний метод

Нашi розрахунки проводилися за допомогою про-
грамного пакету Atomistix ToolKit на основi те-
орiї функцiонала густини (ТФГ). Для обмiнно-
кореляцiйних потенцiалiв використовувався фун-
кцiонал SG15 у поєднаннi з узагальненим градi-
єнтним наближенням (generalized gradient approxi-
mation, GGA). 1× 1× 15 сiтка Монкхорста–Пака
використовувалася для оптимiзацiї структури, а
сiтка 1× 1× 20 – для розрахункiв електронної

структури. Реальна просторова сiтка для GaN-
НЛ розраховувалася з енергiєю вiдсiкання сiтки
150 Ry i базисним набором DZP (double-zeta polari-
zed) для всiх атомiв, щоб досягти балансу мiж
ефективнiстю та точнiстю обчислення. Як згаду-
валося в iнших дослiдженнях на основi ТФГ, GGA
не враховує локалiзацiю 𝑑- або 𝑓 -орбiталей пере-
хiдних металiв. Для включення ефектiв локалiза-
цiї 𝑑-стану V, використовувався метод GGA + 𝑈 .
Значення 𝑈 = 4 еВ для 3𝑑-стану взято з лiтерату-
ри. Вакуумну область розмiром приблизно у 10Å
вздовж неперiодичних напрямкiв використовува-
ли, щоб уникнути будь-яких взаємодiй мiж сусi-
днiми супер-комiрками. У всiх розрахунках атом-
нi координати змiнювалися, доки сили Хеллмана–
Фейнмана не ставали меншими за 0,01 еВ A−1, а
загальнi змiни енергiї – меншими за 10−3 еВ. Схе-
ма спiнової поляризацiї була використана для до-
слiдження V-GaN-НЛ, легованих до 2,08% i 4,16%,
якi складалися з 96 атомiв.

3. Результати

Для дослiдження електронних властивостей, на
першому етапi були розрахованi електроннi зоннi
структури для чистого GaN-НЛ (рис. 1). Як ви-
дно з рис. 1, 𝑑, заборонена зона шириною 2,76 еВ
у чистому GaN-НЛ є вузькою порiвняно з масив-
ним GaN [17–19]. Але це бiльше, нiж результати
попереднiх теоретичних розрахункiв для GaN-НЛ:
1,76 еВ [8] та 1,95 еВ [20]. Слiд зазначити, що у
нас є кiлька робiт [22–26], де використовувалися
рiзнi методи корекцiї забороненої зони для рiзних
сполук, i в представленiй роботi комбiнацiя GGA-
SG15-Hubbard 𝑈 дає найкращий результат. Беручи
до уваги те, що головною метою цiєї роботи є не
порiвняння рiзних результатiв, розрахованих ме-
тодом псевдопотенцiалу, ми проведемо подальшi
розрахунки з комбiнацiєю GGA-SG15-Hubbard U
без показу iнших результатiв.

У представленому на рис. 1, c розрахунку щiль-
ностi спiн-поляризованих станiв, повна симетрiя
станiв спiн-вгору та спiн-вниз вказує на те, що чи-
ста структура GaN-НЛ є немагнiтним напiвпровiд-
ником. Цi результати узгоджуються з попереднiми
дослiдженнями [8, 25, 26]. З рис. 1, c ми бачимо, що
околицi рiвня Фермi пов’язанi з 2𝑝-орбiталями ато-
мiв N i 4𝑠-орбiталями атомiв Ga. Для дослiдження
електронних i магнiтних властивостей V-GaN-НЛ,
атоми Ga були замiненi на атоми V до рiзних кон-
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Рис. 1. Оптимiзована структура нанострiчки GaN з 96 атомами (𝑎); функцiя локалiзацiї електронiв (b); повна та пар-
цiальна щiльнiсть станiв (c); кольоровi лiнiї представляють внесок рiзних орбiталей у щiльнiсть станiв; рiвень Фермi
розташований на нульовому рiвнi та позначений вертикальною пунктирною лiнiєю; розрахованi структурi зон для станiв
спiн-вгору (лiва панель) i спiн-вниз (права панель) (d); рiвень Фермi встановлений на рiвнi нульової енергiї та позначений
горизонтальною пунктирною лiнiєю

a b c
Рис. 2. Зоннi структури для станiв з орiєнтацiєю спiна вгору (𝑎) i вниз (𝑏) та загальна щiльнiсть
станiв нанолиста GaN (𝑐), легованого ванадiєм (до концентрацiї 2,08%). Рiвень Фермi на всiх панелях
позначено пунктирними лiнiями

Повнi енергiї FM та AFM станiв, магнiтнi моменти (м.м.)
i температури Кюрi 𝑇C для V-GaN-НЛ, легованих до рiзних концентрацiй V

Концент- 𝐸FM, 𝐸AFM,
Δ𝐸

Магнiтнi
𝑇C, K

рацiя, % еВ еВ моменти, 𝜇B

2,08 –67247,28057 –67247,26547 –0,0151 4,58 302
4,16 –67247,66777 –67247,65482 –0,01297 9,16 214
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a b c
Рис. 3. Зоннi структури для станiв з орiєнтацiєю спiна вгору (𝑎) i вниз (𝑏) та загальна щiльнiсть
станiв нанолиста GaN (𝑐), легованого ванадiєм (до концентрацiї 4,16%). Рiвень Фермi на всiх панелях
позначено пунктирними лiнiями

центрацiй: 2,08%, 4,16% i 8,3%. Як повiдомлялось
у роботах [27, 28], атоми ПМ вважають за краще
розмiщуватися у вузлах Ga. Таким чином, у цiй ро-
ботi ми безпосередньо використовували вузли Ga
для V-легування.

Оптимiзована довжина зв’язку мiж атомом V i
його найближчими сусiднiми атомами N становить
1,84 Å. Рiзниця з довжиною чистого зв’язку Ga–N
(1,86 Å) виникає через iнший iонний радiус ато-
ма V. Загальна енергiя та магнiтний момент на-
нолиста для кожної з трьох рiзних концентрацiй
атомiв V (2,08%, 4,16% та 8,31%), вiдноснi енергiї
мiж FM та AFM станами, та магнiтнi моменти на-
ведено в таблицi. Позитивне значення Δ𝐸 означає,
що FM стан є енергетично бiльш стабiльним для
легованого V-GaN-НЛ.

З аналiзу електронної структури (рис. 2 i 3) ви-
дно, що атом V iндукує промiжну смугу мiж ва-
лентною зоною i зоною провiдностi у станi спiн-
вгору, яка перетинає промiжну смугу й утворює
частково заповнену смугу. Залежно вiд концентра-
цiї V, ширина домiшкової смуги поступово збiль-
шується. Значення щiлини при концентрацiї 2,08%
становить 1,13 еВ для станiв зi спiном вгору та
2,74 еВ для станiв зi спiном вниз; при концентра-
цiї 2,08, вiдповiднi значення дорiвнюють 0 еВ i
2,68 еВ.

Як видно з рис. 2 i 3, спiнова поляризацiя зони
провiдностi бiльш очевидна, коли зона зi спiном
вгору включає рiвень Фермi, тодi як зона зi спiном
вниз не робить цього (при V-концентрацiї 2,08%).
У нижнiй частинi зони провiдностi для станiв спiн-
вгору, 3𝑑-стан V i 2𝑝-стан N сильно гiбридизованi.

При концентрацiї 4,16% атомiв V, валентнi зони
та зони провiдностi перекриваються одна з одною
для станiв зi спiном вгору, тодi як для станiв зi
спiном вниз все ще iснує широка заборонена зо-
на. Як пояснюється в роботi [16], спостережуванi
властивостi напiвметалевого феромагнетизму мо-
жна пояснити в рамках теорiї кристалiчного по-
ля. Спостережуваний феромагнетизм для V-GaN-
НЛ добре узгоджується з результатами, отрима-
ними для об’ємного GaN [7, 29] i GaN нанострук-
тур [30].

Аналiз за Маллiкеном показує, що введення до-
мiшки V (2,08%) iндукує загальний магнiтний мо-
мент, що дорiвнює 4,58 𝜇B. Магнiтнi моменти на
атомах V i сусiднiх атомах N i Ga становили
2,21 𝜇B, 0,07 𝜇B i 0,002 𝜇B вiдповiдно. Основний
внесок у магнiтний момент вносить сильно спiн-
поляризований атом V. Трохи зависоке значення
магнiтного моменту на сусiдньому атомi N порiв-
няно з атомом Ga пов’язане з сильною гiбриди-
зацiєю мiж 𝑝-орбiталлю N i 𝑑-орбiталлю V. При
концентрацiї V рiвнiй 4,16%, магнiтнi моменти на
кожен з атомiв V, N i Ga становили 2,19 𝜇B, 0,08 𝜇B

i 0,002 𝜇B, вiдповiдно.
Температура Кюрi 𝑇C оцiнювалася за допомо-

гою апроксимацiї середнього поля при рiзних кон-
центрацiй атома V. Враховуючи те, що рiзниця
енергiй 𝐸FM − 𝐸AFM = −0,0151 еВ (2,08%) та –
0,02297 еВ (4,16%), 𝑇c було визначено як 302 K i
214 K, вiдповiдно. Таким чином, GaN-НЛ, легова-
ний до низької концентрацiї атома V, можна вва-
жати перспективним матерiалом для практичного
застосування.
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4. Висновки

На завершення, нанолист GaN, легований атомами
V до концентрацiй 2,08% i 4,16% був дослiджений
за допомогою методу GGA-SG15-Hubbard 𝑈 . Ми
показали, що замiщення атомами V у мiсцях ка-
тiонiв (Ga) може значно змiнити магнiтнi власти-
востi нанолистiв, перетворюючи їх на напiвмета-
левий феромагнетик. Загальнi магнiтнi моменти,
отриманi за допомогою аналiзу Маллiкена, станов-
лять 4,58 𝜇B i 9,16 𝜇B для концентрацiї атомiв V у
2,08% i 4,16%, вiдповiдно. Основний внесок у нама-
гнiченiсть вносять 𝑑-стани атомiв V. Температура
Кюрi, що перевищує кiмнатну температуру, є цi-
кавим вiдкриттям для спецiальних застосувань у
спiнтронних пристроях.

Данi, якi пiдтримують висновки цього дослiдже-
ння, можуть бути отриманi за запитом у Н.А.I.
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Переклад на українську мову О. Войтенка

N.A. Ismayilova, S.H. Jabarov, J.A.Guliyev

SEMI-METAL FERROMAGNETISM
V-DOPED GaN NANOSHEET APPLICATION
IN A SPINTRONIC DEVICE

The density functional theory calculations using general gra-

dient approximation (GGA) have been systematically per-

formed to study the electronic structures, the density of states

(DOS), and magnetic properties of V-doped GaN nanosheet for

different dopant concentrations (2.08% and 4.16%). We con-

ducted the entire study using the Atomistix ToolKit code. The

electronic properties were improved with the Hubbard values

𝑈 =4 eV. V-doped CaN nanosheet exhibits stable ferromag-

netic (FM) states relative to corresponding antiferromagnetic

(AFM) states. The calculated TC with the V-doping is found

to be above the room temperature (RT) one. Calculation re-

sults reveal that V-doped nanosheets may be good candidates

for spintronics due to their good half-metal ferromagnetism.

Ke yw o r d s: DFT, approximation, magnetic moment, nano-
ribbon.
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