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稀磁半导体材料居里温度的极值点
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摘要：以Ｚｅｎｅｒ模型为基础，考虑反铁磁性交换作用对ＤＭＳ材料居里温度的影响，理论计算得到了居里温度
关于掺杂浓度和反铁磁性交换作用的二元函数，对 ＧａＡｓ∶ＴＭ（Ｇａ，ＴＭ）Ａｓ（ＴＭ＝Ｓｃ，Ｔｉ，Ｖ，Ｃｒ，Ｍｎ，Ｆｅ，Ｃｏ，Ｎｉ）
的居里温度做了详细分析得到：ｎ型半导体居里温度有一个极大值，而ｐ型掺杂是单调的递增。
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１　引　　言
所谓稀磁半导体（ＤｉｌｕｔｅｄＭａｇｎｅｔｉｃＳｅｍｉｃｏｎ

ｄｕｃｔｏｒ，ＤＭＳ），是指磁性过渡金属或稀土金属离子
部分取代化合物半导体的非磁性阳离子而形成的

化合物。在非磁半导体中掺入微量的磁性原子会

改变半导体的某些性质，使其呈现出一定的磁性，

从而形成稀磁半导体（ＤＭＳ）。其中被掺入的磁
性原子称作磁性杂质，非磁半导体称作基质。通

常所说的ＤＭＳ是指ⅡⅥ族、ⅣⅥ族、ⅡⅤ族或
ⅢⅤ族化合物中，由磁性过渡族金属离子或稀土
金属离子部分地代替非磁性阳离子而形成的一类

新的半导体材料。稀磁半导体材料在同一器件上

结合了凝聚态的两大分支：半导体（利用电子电

荷的自由度）和存储材料（利用电子自旋的自由

度）［１，２］。也有许多人研究声子之间相互作用对

半导体材料性能的影响［３，４］。

从工业应用的角度，只有合成出居里温度 Ｔ
高于室温的稀磁半导体（ＤＭＳ）材料才具有实用
价值。最近，Ｋａｔｏ等人通过理论计算预测在Ｃｒ和
Ｍｎ掺杂的ＧａＡｓ的ＤＭＳ中，将可能出现较高的居
里温度Ｔｃ，理论上预测 ＧａＡｓ是一种能获得高居
里温度的材料［５］。Ｄｉｅｔｌ等人根据Ｚｅｎｅｒ的磁性模
型在实验上已经证实了居里温度随着磁性离子浓

度以及ＤＭＳ中空穴浓度的增加而增加，并且给出
居里温度满足的关系式［６，７］。这就是本文以ＧａＡｓ

为例，推导出考虑反铁磁性交换作用下ＤＭＳ材料
居里温度计算表达式的初衷。

２　模型选取
２．１　Ｚｅｎｅｒ模型

Ｚｅｎｅｒ的磁性模型下的居里温度满足如下
关系［５］：

Ｔｃ＝Ｃｘｐ
１／３ （１）

　　其中 ｘ为 ＴＭ离子的浓度，ｐ为空穴浓度，Ｃ
是与基质材料有关的常数。

在此模型中，只考虑了掺杂浓度和空穴浓度

对居里温度Ｔｃ的影响，忽略了反铁磁性交换作用
对Ｔｃ的影响。
２．２　反铁磁性交换作用对稀磁半导体（ＤＭＳ）居

里温度的影响

反铁磁交换作用对居里温度的具体影响程度

由下面的函数来表示［６］：

Ｔｃ
Ｔｃ０
＝ １＋７１２ｋｙ槡

２－ ７
１２ｋｙ槡

２ （２）

其中Ｔｃ０与Ｔｃ分别为不考虑和考虑反铁磁性交换
作用时的居里温度，ｋ为磁性离子浓度与空穴浓
度的比值，ｙ为反铁磁性交换作用的相对强弱。
２．３　居里温度计算表达式的理论推导

表达式（１）中，忽略了反铁磁性交换作用对
居里温度的影响，并且把居里温度Ｔｃ表示为掺杂
浓度ｘ和空穴浓度 ｐ的二元函数，但实质上空穴
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浓度ｐ是由掺杂浓度和掺杂类型决定的。表达式
（２）给出了考虑反铁磁性交换作用与不考虑反铁
磁性交换作用时居里温度的相对大小，用反铁磁

性交换作用的相对强弱ｙ以及磁性离子浓度与空
穴浓度的比值 ｋ的二元函数表示。同样的，磁性
离子浓度与空穴浓度的比值也是由掺杂浓度和掺

杂类型决定的。

以３ｄ过渡金属取代 ＧａＡｓ中 Ｇａ位置为例来
具体推导一般情况下的居里温度 Ｔｃ关于掺杂浓
度ｘ和反铁磁性交换作用相对强弱 ｙ的二元函
数。（其余掺杂元素、取代位置、基质材料可作同

样的分析）。为了使理论计算具有实用价值，在

室温（３００Ｋ）下计算。先做如下假设，可以证
明［７］，这些假设都是科学的、合理的：

１．记ＧａＡｓ材料的 Ｇａ原子数密度为 Ｎ，本征
载流子浓度为ｎ０。
２．掺杂过渡金属ＴＭ的浓度为ｘ，ＴＭ的价电子

数为Ｓ，掺入的ＴＭ完全取代ＧａＡｓ中Ｇａ的位置。
３．掺杂的过渡金属ＴＭ在室温下处于强电离

温度区［８］，掺入的过渡金属完全电离，忽略本征

激发，此时的多子浓度等于过渡金属电离所产生

的多子浓度。

本征的 ＧａＡｓ材料中，Ｇａ提供３个价电子，

设掺杂的ＴＭ离子提供的价电子数为Ｓ，在Ｓ不同
时将得到不同的掺杂类型。分三类情况计算不同

过渡金属掺杂时的空穴浓度ｐ以及磁性离子浓度
与空穴浓度的比值ｋ。

Ⅰ．当 Ｓ＜３时，得到的是 ｐ型掺杂，此时 ｐ
和ｋ分别为：

ｐ＝Ｎｘ（３－Ｓ） （３）

ｋ＝Ｎｘｐ ＝（３－Ｓ）
－１ （４）

　　Ⅱ．当Ｓ＝３时，得到的是本征型掺杂：
ｐ＝ｎ０ （５）

ｋ＝Ｎｘｐ ＝Ｎｘｎ
－１
０ （６）

　　Ⅲ．当Ｓ＞３时，得到的是ｎ型掺杂：

ｐ＝
ｎ２０

Ｎｘ（Ｓ－３） （７）

ｋ＝Ｎｘ／ｐ＝（Ｎｘ／ｎ０）
２（Ｓ－３） （８）

由式（１）、（３）、（５）、（７）可以将不考虑反铁磁性
交换作用时的居里温度用下面的函数表示：

Ｔｃ０＝Ｃｘｐ
１／３＝

Ｃｘ［Ｎｘ（３－Ｓ）］１／３， Ｓ＜３
Ｃｘｎ１／３０ ， Ｓ＝３

Ｃｘ ｎ２０
Ｎｘ（Ｓ－３[ ]

）

１／３

， Ｓ＞









 ３

　（９）

综合式（２）、（４）、（６）、（８）、（９）可得：

Ｔｃ＝ １＋７１２ｋｙ槡
２－ ７

１２ｋｙ槡( )２ Ｔｃ０ ＝
１＋７１２ｙ

２（３－Ｓ）－
槡

１－ ７
１２ｙ

２（３－Ｓ）－
槡( )１ Ｃｘ［Ｎｘ（３－Ｓ）］１／３， Ｓ＜３

１＋７１２ｙ
２Ｎｘ（ｎ０）

－

槡
１－ ７

１２ｙ
２Ｎｘ（ｎ０）

－

槡( )１ Ｃｘｎ１／３０ ， Ｓ＝３

１＋７１２ｙ
２ Ｎｘ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３

槡
）－ ７

１２ｙ
２ Ｎｘ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３

槡
( )）Ｃｘ ｎ２０

Ｎｘ（Ｓ－３[ ]
）

１／３

， Ｓ＞











 ３

（１０）

３　结果与讨论
根据以上分析，ｎ型掺杂情况下Ｔｃ关于ｘ的

变化将不再是单调函数，会出现一个极大值；而 ｐ
型掺杂则是单调的递增。从图（１～４）可以看出ｎ
型掺杂时Ｔｃ关于ｘ的精细变化。

对此变化可由ｎ型掺杂时Ｔｃ的表达式给出解
释，把式（１０）中ｎ型掺杂时的Ｔｃ提取出来，见下式：

Ｔｃ (＝ １＋７１２ｙ
２ Ｎｘ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３

槡
）－

７
１２ｙ

２ Ｎｘ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３

槡
)） Ｃｘ ｎ２０

Ｎｘ（Ｓ－３[ ]
）

１／３

，Ｓ＞３　（１１）
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图１　（Ｇａ，Ｔｉ）Ａｓ的居里温度
Ｆｉｇ．１　ＴｈｅＣｕｒｉｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ（Ｇａ，Ｔｉ）Ａｓ

式（１１）对ｘ求偏导，并且令
Ｔｃ
ｘ
＝０，可得：
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图２　（Ｇａ，Ｖ）Ａｓ的居里温度
Ｆｉｇ．２　ＴｈｅＣｕｒｉｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ（Ｇａ，Ｖ）Ａｓ
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图３　（Ｇａ，Ｃｏ）Ａｓ的居里温度
Ｆｉｇ．３　ＴｈｅＣｕｒｉｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ（Ｇａ，Ｃｏ）Ａｓ
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图４　（Ｇａ，Ｎｉ）Ａｓ的居里温度
Ｆｉｇ．４　ＴｈｅＣｕｒｉｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ（Ｇａ，Ｎｉ）







Ａｓ

４
３ｘ

１／３＋１０３×
７
１２
Ｎ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３）ｙ２ｘ７／３

２ ｘ４／３＋７１２
Ｎ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３）ｙ２ｘ１０／

槡
３

－

１０
３×

７
１２
Ｎ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３）ｙ２ｘ７／３

２ ７
１２
Ｎ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３）ｙ２ｘ１０／

槡







３

＝０ （１２）

令ｔ＝７１２
Ｎ
ｎ( )
０

２

（Ｓ－３）ｙ２ｘ２，再整理、化简式（１２）

得ｔ＝４５，所以

７
１２
Ｎ
ｎ( )
０

２
（Ｓ－３）ｙ２ｘ２ ＝４５

由于ｘ，ｙ的取值范围均为［０，１］，上式取合理
值得：

ｘ＝ ４８
３５（Ｓ－３）

－

槡
１ｎ０Ｎ

－１ｙ－１ （１３）

式（１３）决定的ｘ就是居里温度 Ｔｃ达到最大值时
的掺杂浓度，不妨记为ｘ０。

４　结　　论
当ｘ＜ｘ０时，Ｔｃ随 ｘ上升；当 ｘ＝ｘ０，Ｔｃ达到

极大值；当ｘ＞ｘ０时，Ｔｃ随ｘ下降。在ｙ逐渐增加
的过程中，临界掺杂浓度ｘ０随ｙ按式（１３）逐渐的
减小，并且居里温度 Ｔｃ也在整体降低，这个变化
规律由图（１～４）可以明显地看出来。这里再次
说明了 ｎ型掺杂时居里温度很低的原因：ｎ型掺
杂时，随着掺杂浓度ｘ的增加，当掺杂浓度ｘ超过
临界掺杂浓度 ｘ０时，居里温度随 ｘ的增加而下
降，得到的居里温度更低。

ＧａＡｓ材料中，ｎ０的取值在１０
６量级，Ｎ的取值

在１０２２，由式（１３）可知，要想观察到居里温度Ｔｃ的这
个极值点，ｙ的取值需控制在１０－１５的数量级。
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