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Introducao

Nos ultimos anos as propriedades ferromagnéticas
em alguns semicondutores magnéticos diluidos
(DMS) tém sido investigadas tanto pelo interesse
académico, no entendimento do ferromagnetismo,
como na obtencdo de novos dispositivos
tecnolégicos que combinem a carga e o spin do
elétron (spintrénica). Previsdes teéricas e resultados
experimentais recentes, indicam que o material Ga;.
wMn,N, dopado (tipo-p), pode apresentar
ordenamento  ferromagnético a temperaturas
ambiente. Esta classe de materiais tem um grande
potencial para aplicagbes em  dispositivos
semicondutores como, por exemplo, em memoria
magnética de acesso randdémico, spin-diodo, spin-
transistor e sensores magnéticos. Os DMSs
apresentam também possiveis aplicacbes em
computacdo quéntica na qual possibilitaria uma
melhor integracdo entre o0s sistemas de
processamento, memoria e armazenamento de
dados. Outro beneficio da utilizacdo de dispositivos
baseados em DMS esta na economia de energia
oferecida por estes quando comparada aos
dispositivos tradicionais. Assim, o estudo e analise
das propriedades eletrbnicas, estruturais e
magnéticas do semicondutor DMS Gaj,,Mn,N na
fase wurtzita € necessaria para uma melhor
compreensao de seu comportamento e também a
predicao de possiveis aplicagbes futuras. O objetivo
do presente trabalho foi a elaboragdo de um
modelo computacional para a supercélula do
Semicondutor Diluido Ga;,Mn,N através de céalculos
ab initio.

Resultados e Discussao

Foi utilizada a suite de programas disponiveis no
pacote computacional CRYSTALO6". @)
embasamento teérico do trabalho seguiu os
paradigmas computacionais e metodoldgicos da
Teoria do Funcional da Densidade (DFT). O
funcional hibrido B3LYP foi utilizado nos calculos
devido ao seu excelente desempenho no estudo de
sistemas cristalinos. Os conjuntos de funcdes de
base utilizados para descrever os atomos de Ga, N
e Mn, foram: 864111/64111/41, 6-21G* e 86-
4111G(41d), respectivamente. Foram construidos
trés modelos de supercélula para o bulk: com 32, 64
e 96 4tomos. Para realizarmos os calculos de menor
energia, utilizamos o modelo de supercélula®
descrito pela extensdo da matriz |, definida pela
relacao:
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A= Zfﬂa‘ . det(/)=N,
i=l

Onde a; sdo os vetores de translacdo da cela
primitiva e A; sdo os vetores de translagdo da
supercélula e N é o niumero de unidades de cela
primitiva na supercélula. Para minimizar a energia
total da célula unitaria em relacdo ao parametro de
rede a e c, utilizou-se a cela primitiva do Nitreto de
Galio (GaN), obtendo-se agz vp = 3,208 A e cgayp =
5211 A, sendo os mesmos utilizados para os
célculos do modelo de supercélula do Ga;,Mn,N. A
partir do novo parametro teérico, definimos os
valores de Monckhorst-Pack para os pontos k da
rede e a convergéncia para 2x2x2 k-points. Na
tabela 1 apresentamos os modelos de supercélula
obtidos para as diferentes concentracdes de Mn.
Tabela 1. Modelo da supercélula do Ga; ,Mn,N

32 atomos 64 atomos 96 atomos
(x=0,0625) (x=0,03125) (x=0,0208)
202 420 420
020 020 220
002 002 002

Conclusodes

A otimizacdo do pardmetro de rede para Ga;.

<Mn,N é mais  dispendioso em termos
computacionais do que para o material GaN puro. O
parametro de rede obtido pela lei de Végard estd em
boa concordancia com outros resultados tedricos e
experimentais relatados na literatura.
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