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  半導体であるGaAsに磁性元素のMnを数%の濃度で添加すると強磁性が発現する[1]. この希薄磁性半
導体の室温における強磁性を実現するためには, エピタキシャル成長技術を用いて, GaAs表面における
Mnの吸着サイトやGaAs基板への取り込みサイトを制御することが重要である.  
  GaAs(001)表面におけるMn吸着構造の詳細については, 実験とともに第一原理計算による研究が行な
われている. Zhangらは走査トンネル顕微鏡(STM)による観察に基づいて, Mn吸着GaAs(001)の再構成表
面が(2x2)構造を持つことを明らかにした. さらに, 組成の異なる(2x2)構造について相対的な安定性を調
べたところ, Mn被覆量 1/4原子層(ML)のとき, 作製条件(As-richまたはGa-rich)によらずMnは表面格子
間サイトに吸着することを示した[2]. 一方, 我々は, Mn被覆量 1/4MLの(2x2)表面をAs2照射下で冷却す
ることで, 主に 3つの As-Asダイマーから構成される(4x2)ユニットが c(4x4)周期で並んだ構造へと変化
することを示した[3]. さらに, STMによる詳細な解析により, Mn吸着 c(4x4)表面には(4x2)ユニットだけ
でなく, 2つのAs-Asダイマーから構成される(3x2)ユニットが混在することが明らかになった. ここで注
目すべきは, この冷却による相変化によって, Mnが表面格子間サイトから基板の Ga置換サイトに取り
込まることであり, これは強磁性の主要素として知られているGa置換型のMnの量をエピタキシャル成
長によって制御できる可能性を示唆している. 今回は, 局所的な c(4x4)構造と(3x2)ユニット構造の相対
的な安定性について詳しく調べる. (3x2)構造におけるMnの格子間吸着およびGa置換について可能な原
子配列を仮定し, 各構造モデルについて第一原理構造最適化計算を実行する. 組成の異なる表面の相対
的な安定性を比較するために化学ポテンシャルを導入する.  

 計算の結果, (3x2)ユニット構造は, Mn被覆量 1/12 MLで表面格子間吸着のときに安定になった(図 1). 
また, (3x2)ユニット構造は, [1-10]方向にユニットの位相がシフトした方が安定化した. STMで観察され
る(3x2)ユニットと(4x2)ユニットの混在状態は, 第一原理計算によって求めた状態相図によって説明され
うることが分かった.  
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図 1. Mn吸着 GaAs(001)表面の状態相図. 括弧内はMn

の被覆量.
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