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елементів

2. Electronic properties of crystals and solid solutions AIV, AIIIBV and AIIBVI doped with transition elements

Реферат:
1. Наведені результати розрахунків поляризованих за спіном електронних енергетичних спектрів та повних і
парціальних густин електронних станів напівпровідникових кристалів та твердих розчинів AIV, AIIIBV і AIIBVI
з домішками перехідних елементів. Враховувались сильні кореляції d-електронів перехідного елемента.
Виявлено, що електронні енергетичні спектри й густини електронних станів для протилежних спінів
напівпровідників з домішками перехідних металів асиметричні, що вказує на існування відмінного від нуля
магнітного моменту суперкомірки. Знайдено, що урахування сильних кореляцій d-електронів Zn та Cd у
кристалах AIIBVI одночасно приводить до покращення значень міжзонних щілини та енергій вузьких d-зон.
Цей ефект проявляється для AIV та AIIIBV з домішками d-елементів меншою мірою. Виявлений вплив
додаткового легування неперехідними елементами на виникнення магнітного стану в кристалах з
домішками перехідних металів. Детально описана структура енергетичних електронних смуг у валентній
зоні та зоні провідності.



2. The results of calculations of the spin polarized electron energy spectra and total and partial density of
electronic states of semiconductor crystals and solid solutions AIV, AIIIBV and AIIBVI doped with transition
elements have been presented. The accounting of the strong correlation of d-electrons of transition elements was
done . We found that the electron energy spectrum and the density of electronic states for opposite spins in
semiconductors, doped with transition metals, are asymmetric, indicating the existence of a nonzero magnetic
moment of the supercell. It was found that taking into account the strong correlations of d-electrons of the Zn and
Cd atoms in crystals AIIBVI simultaneously leads to improved values of interband energy gap and the the energy
values of the narrow d-bands. This effect is manifested in AIV and AIIIBV crystals, doped with the d-elements, to a
lesser extent. The influence of additional alloying with non-transition elements on the appearing of the magnetic
ordering in crystals doped with transition metals has been revealed. The structure of the electronic energy bands
in the valence band and the conduction band have been described in detail.
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