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Ηλεκτρονική δοµή µαγνητικών υλικών µε εφαρµογές στη 

µαγνητοηλεκτρονική: Μελέτη βασισµένη σε υπολογισµούς από 

πρώτες αρχές 
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Ο τοµέας της µαγνητοηλεκτρονικής (magnetoelectronics ή spintronics) στοχεύει στην εκµετάλλευση του ηλεκτρονικού 

σπιν για την αποτελεσµατικότερη αποθήκευση και µετάδοση πληροφορίας. Η ανάπτυξη νέων µαγνητικών υλικών και 

υβριδίων είναι σηµαντικότατη για τη µαγνητοηλεκτρονική. Στην παρουσίαση θα δοθεί έµφαση στη θεωρητική µελέτη 

σε δύο σχετικές περιοχές:  

(α) Στα µεταλλικά σιδηροµαγνητικά κράµατα Fe3-xMnxSi, τα οποία παρουσιάζουν ενδιαφέρον για εφαρµογή σε 

µαγνητικές διόδους σήραγγος. Σύµφωνα µε πειραµατικά δεδοµένα, η µαγνήτιση και η θερµοκρασία Curie µειώνονται 

ως συνάρτηση της συγκέντρωσης Mn. Με τη βοήθεια υπολογισµών βασισµένων στη θεωρία του συναρτησιακού της 

πυκνότητας βρήκαµε ότι αυτή η συµπεριφορά οφείλεται στη µετατόπιση ηλεκτρονικών σταθµών λόγω µεταβολής του 

υβριδισµού των κυµατοσυναρτήσεων, ταυτόχρονα µε την απαίτηση για τοπική ηλεκτρική ουδετερότητα. Προβλέπουµε 

επίσης ότι η πόλωση σπιν στη στάθµη Fermi αυξάνει συναρτήσει της συγκέντρωσης Mn, φτάνοντας το ιδεατό 100% για 

x > 75%. 

(β) Σε εµπλουτισµένους µαγνητικούς µονωτές που παρουσιάζουν µαγνητισµό τύπου sp, και ειδικότερα στην εµφάνιση 

σιδηροµαγνητικής τάξης στο µονωτή MgO εµπλουτισµένο µε N. Καθώς το άτοµο αζώτου είναι λιγότερο 

ηλεκτραρνητικό από το άτοµο οξυγόνου, οι πρόσµίξεις Ν παρουσιάζουν µια οπή, πολωµένη κατά σπιν, περίπου 0.5 eV 

υψηλότερα από το όριο της ζώνης σθένους του MgO. Οι υπολογισµοί µας δείχνουν ότι οι κυµατοσυναρτήσεις των 

πολωµένων οπών είναι επαρκώς εκτεταµένες ώστε, σε χαµηλές θερµοκρασίες, η επικάλυψή τους να προκαλεί εµφάνιση 

σιδηροµαγνητικής τάξης για συγκεντρώσεις Ν άνω του 2-3%. Ωστόσο ενδέχεται να κυριαρχούν φαινόµενα ισχυρού 

συσχετισµού ηλεκτρονίων τα οποία αλλάζουν την εικόνα της ηλεκτρονικής δοµής, προκαλώντας αλληλεπιδράσεις 

υπερανταλλαγής (superexchange) και τροχιακής τάξης (orbital ordering), µειώνοντας ακόµα περισσότερο τη 

θερµοκρασία Curie. Θα συζητήσουµε τις συνθήκες υπό τις οποίες ενδέχεται εµφάνιση τέτοιων φαινοµένων, καθώς και 

τη φυσική των αλληλεπιδράσεων ανταλλαγής στο MgO1-xΝx. 
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