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Рисунок 1 – Вольт-амперная характеристика: а – трехслойной пленки титаната бария при отжиге 450 °С; б 

– трехслойной пленки титаната бария, легированного эрбием,  при отжиге 450 °С; в – трехслойной пленки 
титаната бария, легированного эрбием, при отжиге 750 °С; г – кремниевой подложки КДБ-20. 

Получены структуры кремний / титанат бария / никель, которые пригодны для измерения 
электро-физических характеристик.  Показано, что полученные структуры с пленками титаната бария 
демонстрируют фототок при прямом и обратном смещении.  

Термообработка пленок титаната бария, легированного эрбием, при 750 °С увеличивает ток на 
обратной ветви вольт-амперной характеристики  при освещении структуры в два раза. 
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Аннотация. В данном тезисе описываются исследования магнитных свойств в разбавленном магнитном полупроводнике Zn1-

xFexS. Описываются полученные значения постоянных решетки, межатомных расстояний, индекса искажения, дисперсии угла 
связи, энергии магнитокристаллической анизотропии, магнитного момента 

Энергия магнитокристаллической анизотропии (англ. Magnetocrystalline Anisotropy Energy, EMAE) 
— это внутренняя энергия намагничивания, которая отражает симметрию кристалла.  Возникновение 
магнитокристаллической анизотропии в кристалле определяет наличие анизотропных 
взаимодействий, а именно спин-орбитального взаимодействия [1]. Данное взаимодействие напрямую 
влияет на магнитную анизотропию и зависит от симметрии кристалла. 

Актуальность исследования магнитных свойств полупроводниковых материалов связана с 
развитием новых технологических направлений и востребованностью разработок новых 
функциональных устройств, работающих на спиновых эффектах.  

Разбавленные магнитные полупроводники (РМП) — это класс материалов, в котором 
наблюдался высокотемпературный ферромагнетизм [2]. 

Целью настоящей работы является установление зависимости магнитных свойств РМП  
Zn1-xFexS от структурных характеристик.  
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Расчеты структурных и магнитных свойств кристалла ZnS с примесью переходного металла, а 
именно Fe, проводились посредством ab initio моделирования. Визуализация полученной 
конфигурации суперячейки для моделирования проводилась в программе VESTA [3]. Выполнена 
релаксация суперячейки ZnS (72 атома) с внедренными атомами железа в программном пакете VASP 
[4]. Исследуя полученную структуру выявлено, постоянные решетки равны a=b=5,557 Å, и c=6,077 Å 
соответственно.  

Кристалл ZnS характеризуется тетраэдрическими комплексами, которые состоят из 
центрального атома Zn и атомов лигандов S (рисунок 1). Атом Fe замещает атом Zn в узлах 
кристаллической решетки и вносит искажения. Установлено, что в тетраэдрэдрическом комплексе с 
примесью переходного металла Fe в центре и лигандами S межатомное расстояние составляет 
2,254 Å. Вдоль кристаллографического направления c обнаружено увеличение длины связи на 
0,084 Å.  

 

 
 

Рисунок 1 – Тетраэдрический комплекс с переходным металлом Fe 

 
Индекс искажения (D) рассчитывается по следующей формуле [5]: 
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где n – количество связей; 
         – расстояние от центрального атома до каждого координационного атома, Å; 
      – средняя длина связей, Å. 

Индекс искажения для этой конфигурации равен 0,0138, в то время как для не подверженных 
искажению частей суперячейки он равен 0,00122. 

Дисперсия угла связи (σ) рассчитывается по следующей формуле [6]: 
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где m – количество углов связей; 
      – i-тый угол связи, град. 

Дисперсия угла связи для кластера с переходным металлом равна 4,688°, что намного 
превышает стандартный показатель по ячейке равный 0,28°.  

Энергия магнитокристаллической анизотропии EMAE рассчитывается как разница значений 
энергии, необходимых для намагничивания кристалла в трудном (E[001]) и легком (E[100]) направлениях 
[7]. Для учета спин-орбитального взаимодействия при расчете EMAE в программном пакете VASP 
подключается функция LSORBIT. Установлено, что для суперячейки ZnS с примесью переходного 
металла (Fe) энергия магнитокристаллической анизотропии равна EMAE = 0,23 мэВ, а магнитный 
момент – m = 3,91 μB.  

Получена плотность электронных состояний (ПЭС) для суперячейки ZnS с примесью Fe  
(рисунок 2).  
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Рисунок 2 – Плотность электронных состояний для суперячейки ZnS с примесью Fe 

 
Уровень Ферми смещен в ноль по шкале энергии. Глубокие уровни, с хорошо выраженными 

пиками, находящиеся в пределах от -13 эВ до -4 эВ принадлежат атомам Zn. Верхняя кривая, которая 
отображает ПЭС для электронов со спином вверх, симметрична ПЭС электронов со спином вниз. 
Следовательно, атомы Zn не вносят вклад в результирующий магнитный момент.  

ПЭС расположенная между -5 эВ и 5 эВ соответствует электронным состояниям атомов Fe и S. 
В данной области симметричность кривых нарушена разрешенными состояниями, которые заселены 
электронами со спином вниз, а также разрешенными состояниями в области выше уровня Ферми, то 
есть свободными разрешенными состояниями для электронов со спином вниз, следовательно 
формирование магнитного момента происходит за счет внедренных атомов Fe и S. 

Таким образом, выполнено моделирование из первых принципов кристалла ZnS с примесью Fe. 
Установлено, что внедрение примеси в кристаллическую решетку вносит существенные искажения, 
которые выражаются в удлинении одной связи между Fe и S, искажении углов в тетраэдрическом 
комплексе. Определено, что формирование магнитного момента происходит только за счет Fe. 
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Аннотация. Разработан прибор, позволяющий методом амперметра-вольтметра измерять вольт-амперные характеристики  
исследуемых резисторов, диодов, биполярных и полевых транзисторов  и выводить информацию на встроенный индикатор или 
на  персональный компьютер. 
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Введение. В связи с бурным развитием информационных технологий остаются актуальным 
вопрос усовершенствования и пополнения современными образцами оборудования материальной 
базы ССУЗов и ВУЗов. Зачастую для решения этой проблемы закупается дорогостоящее 


