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1. M ở đầu 

   Trong thời gian gần đây bán dẫn từ pha loãng(DMS) đã thu hút được sự chú ý lớn của 
các nhà khoa học do tồn tại đồng thời cả tính sắt từ và tính bán dẫn. Vật liệu DMS tiêu biểu là 
Ga1-xMnxAs (x≈ 1-10%) với Mn thay thế Ga tại các nút dương [1]. Tương tác chủ yếu giữa các 
ion Mn2+ là tương tác trao đổi RKKY[2,3] thông qua hạt tải (lỗ trống trong Ga1-xMnxAs). Lý 
thuyết về tương tác trên đã được đề cập đến trong một vài bài báo gần đây [4-6].  

  Tuy nhiên, cơ chế RKKY không giải thích được nguồn gốc tính sắt từ khi mật độ hạt 
tải thấp trong Ga1-xMnxAs. Vì vậy, cơ chế của tương tác từ giữa các ion Mn có thể liên quan 
đến tính sắt từ khi mật độ hạt tải thấp. Yagi và Kayanuma [7] thừa nhận rằng lỗ trống p di 
chuyển xung quanh và tương tác với các spin định xứ tại nút Mn là tương tác trao đổi phản sắt 
từ. Dựa trên mô hình đó với sự thay thế ngẫu nhiên các spin định xứ Ising, các tác giả đã nghiên 
cứu cơ chế tương tác trao đổi hiệu dụng. Tuy nhiên, trong lý thuyết của họ hiệu ứng không từ 
tính đã được bỏ qua. Gần đây, Takahashi và Kubo [8] đã chỉ ra rằng thế hút không từ tính tại các 
nút từ tăng cường tính sắt từ trong (Ga,Mn)As.  

  Dựa trên mô hình do Takahashi và Kubo cung cấp, với phương pháp gần đúng thế kết 
hợp và sử dụng lý thuyết của Yagi và Kayanuma, chúng tôi sẽ xác định sự phụ thuộc của mật độ 
trạng thái vào các tham số hệ thống (nồng độ pha tạp, hằng số tương tác hiệu dụng ...)  

2. Mô hình và tính toán giải tích 

   Sử dụng mô hình do Takahashi và Kubo đề xuất, mô hình này bao gồm tương tác trao 
đổi và thế hút không từ tính. Hamiltonian được cho bởi: 
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 là các toán tử sinh (huỷ) hạt tại nút i với spin σ , Si(=± 1) chỉ hướng 

của spin định xứ tại nút i và ∆ =JS/2 là hằng số tương tác hiệu dụng. EA(EM) tương ứng là thế 
không từ tính định xứ tại A (Mn).Với N+ và N- là số nút với spin lên hoặc xuống thì độ từ hoá 
trung bình của các spin định xứ được xác định: M=(N+ - N-)/NS, với NS=xN. Trong đó N là số 
nút mạng và x là tỉ lệ phân tử gam của nguyên tử Mn. Với độ từ hoá trung bình M, mỗi nút được 
chiếm chỗ bởi một nguyên tử A (ký hiệu là nút 0) với xác suất p0 =1-x, hoặc một nguyên tử Mn 
với spin lên (ký hiệu là nút +) với xác suất p+ =x(1+M)/2, hoặc một nguyên tử Mn với spin 
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xuống (ký hiệu là nút -) với xác suất p- =x(1-M)/2. Theo CPA, hàm Green địa phương 

( )Gα
σ ε tại nút ( α =+,-,0 ) cho hạt tải với spin σ  được xác định: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ),G G G T Gα α
σ σ σ σ σε ε ε ε ε= +  

trong đó ( )Tα
σ ε  là T- ma trận một nút cho hạt tải với spin σ , ( )Gσ ε  là hàm Green của 

môi trường hiệu dụng được cho bởi: 
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với w là một nửa độ rộng vùng, thay (5) vào (4)  ta có  
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   CPA đòi hỏi trung bình của ma trận tán xạ triệt tiêu ( ) 0Tα
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Phương trình bậc 4 này có thể được tìm được nghiệm giải tích bằng phương pháp 
Farrari. Khi đó mật độ trạng thái tổng cộng được xác định bởi: 
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3. Kết quả tính số  

Từ các công thức giải tích (9),(10) chúng tôi sẽ tính số để xác định mật độ trạng thái. Trong 
các kết quả tính số dưới đây chúng tôi lấy độ rộng vùng W=1. Mật độ trạng thái đóng vai trò quyết 
định trong việc xác định các tính chất vật lý của hệ bán dẫn từ pha loãng, đặc biệt là sự hình thành 
vùng tạp do sự đưa thêm vào tạp chất. Trong phần này, chúng tôi tính toán mật độ trạng thái với các 
tham số khác nhau và chỉ ra tại sao vùng tạp lại được hình thành và tách ra từ vùng chính. 

* Trường hợp M=1 

  
Hình 1: Mật độ trạng thái theo năng lượng khi thay đổi hằng số tương tác 

 

 Ở hình 1 (nét đứt tương ứng với spin up, nét liền tương ứng với spin down) chúng tôi 
tính toán mật độ trạng thái tổng cộng với các giá trị x=0.05, EM=0, coi EA là giá trị năng lượng 
gốc (EA=0), và bốn giá trị của ∆  . 

 
Hình 2: Mật độ trạng thái theo năng lượng khi thay đổi nồng độ pha tạp x 

(10) 
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Nếu tương tác∆  không lớn lắm thì vùng tạp không được tách ra từ vùng chính như thấy ở 
đồ thị (a,b). Tuy nhiên, khi ∆  đủ lớn thì vùng tạp được hình thành và tách ra từ vùng chính như 
thấy ở đồ thị c và d. Tất cả các mẫu DMS cho thấy rằng mật độ hạt tải thấp hơn nhiều so với 
nồng độ tạp chất (n<x) do sự bù trừ mạnh. Vì vậy,thế hoá họcµ  được định vị trong vùng tạp 
hoặc ở biên vùng chính. Tất cả các tính chất vật lý được xác định ở biên vùng năng lượng thấp 

Tương tự như vậy ở hình 2 chúng tôi cố định tương tác ∆  =1 và thay đổi nồng độ pha tạp x. Trong 
mô hình này mức tạp (mức năng  lượng acceptor) và sự hình thành của một vùng tạp phụ thuộc vào 
tương tác sắt từ. 

Độ rộng của vùng tạp và vùng chính cũng như độ dẫn của hệ phụ thuộc vào nồng độ pha tạp. Khi x 
tăng thì độ rộng vùng tạp tăng, vì số trạng thái trong vùng tạp tăng lên. Đến một giá trị x nào đó đủ lớn 
thì vùng tạp sẽ hoà vào vùng chính. 

* Trường hợp  M=0.8 

  
Hình 3: Mật độ trạng thái theo năng lượng khi thay đổi nồng độ pha tạp, với M=0.8 

Trong hình 3 chúng tôi sử dụng các dữ liệu EM=EA=0, x=0.05 và bốn số liệu khác nhau 
của ∆ . Nếu∆  là đủ nhỏ thì chỉ thấy một vùng xuất hiện như ở đồ thị a, điều này rất phù hợp với 
lý thuyết gần đúng tinh thể ảo. Khi ∆  khá lớn, vùng tạp tách ra phía dưới và phía trên vùng 
chính như thấy ở đồ thị c,d. Vùng tạp tách ra phía dưới vùng chính tương ứng với trạng thái spin 
đối song, còn vùng tạp tách ra phía trên tương ứng với trạng thái kết cặp spin song song. Do số 
hạt với spin lên khác số hạt với spin xuống nên diện tích của hai vùng tạp là khác nhau. Tổng 
diện tích của hai vùng tạp hai bên vùng chính cho ta mật độ pha tạp x. 

4. Kết luận 

Trong bài báo này, chúng tôi đã sử dụng phương pháp gần đúng thế kết hợp để nghiên 
cứu mật độ trạng thái của bán dẫn từ pha loãng Ga1-xMnxAs. Xuất phát từ phương trình CPA 
với giả thiết lấy trung bình theo cấu hình sẽ không có tán xạ từ các thế hiệu dụng để đi tìm hàm 
Green một electron và mật độ trạng thái trong mô hình s-d đơn giản. Chúng tôi đã sử dụng mô 
hình do Takahashi và Kubo đề xuất. Mô hình này bao gồm tương tác trao đổi và thế hút không 
từ tính. Các spin định xứ của d-electron được lấy xấp xỉ bằng spin Ising, mà những spin này 
tương tác với các spin của hạt tải không định xứ thông qua tương tác s-d. 
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 Kết quả thu được cơ bản phù hợp với kết quả của lý thuyết trường trung bình động. Tuy 
nhiên, ở bài báo này chúng tôi mới chỉ xây dựng trên một lý thuyết gần đúng và một mô hình 
đơn giản. Chẳng hạn, chúng tôi bỏ qua tương tác siêu trao đổi giữa các d-electron, thừa nhận 
mật độ hạt tải như là một tham số độc lập. Đặc biệt, cấu trúc vùng phức tạp trong DMS chưa 
được tính đến. Mục đích của chúng tôi khi bỏ qua những điều này là nhằm đơn giản hoá mô 
hình. Chúng tôi mong rằng khi xem xét đến các hiệu ứng kể trên kết quả thu được sẽ được cải 
thiện và phù hợp tốt hơn với thực nghiệm. 

Với kết quả tìm được còn mở ra khả năng xem xét tính chất truyền dẫn, tính chất 
quang... của hệ bán dẫn từ pha loãng. Vấn đề này chúng tôi dự định sẽ tiếp tục nghiên cứu  trong 
thời gian tới � 

  
SUMMARY 

Apply the Coherent Potential Approximation(CPA) into the study of the density of status in 
diluted magnetic semiconductors Ga1-xMnxAs. 

In this writing, we have applied the Coherent potential approximation (CPA) to study the 
density of stastes (DOS) in diluted magnetic semiconductors  

Ga1-xMnxAs. We derived CPA equations for one electron Green function in the 
simplified model, where the localized spin of d-eletrons is approximated by Ising spins which 
are coupled with itinerant spin-carriers through the s-d interaction. We have shown that the DOS 
depends on the system paramaters, i.e., effective coupling constant and impurity concentration. 
In this paper, the results are in good agreement with ones obtained by dynamical mean field 
theory and these can be partially explained by the impurity band formation and the spin disorder 
scattering [12]. 
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