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RESUME

Nous présentons un modele théorique de la résistivité et de ’effet Hall pour le
semi-conducteur magnétique (DMS) Ga;_,Mn,As dans le régime métallique et
soumis a un champ magnétique. Nous considérons que l’effet Hall anormal et le
magnétisme proviennent, respectivement, de l'interaction spin-orbite intrinseque
du GaAs et de l'interaction antiferromagnétique entre les spins des porteurs et les
spins localisés distribués de fagon aléatoire. Le retournement de spin (spin flip)
est également considéré. Le désordre s’integre naturellement en utilisant 1’approxi-
mation du potentiel cohérent (CPA) et les coefficients du transport (résistivité,
magnéto-résistivité, coefficient et résistivité de Hall) sont calculés avec les for-
mules de Kubo. Le modeéle donne un relativement bon accord avec les données
expérimentales disponibles sur le transport. En effet, la transition métal-isolant
apparaissant sur les courbes de résistivité en fonction de la température pour les
échantillons métalliques est qualitativement bien décrite par le modele et le pour-
centage de différence entre les valeurs a la température de transition magnétique
T =T, et &aT = 0 est reproduit en ajoutant une contribution constante pro-
venant de la diffusion par des impuretés statiques. Excluant les résultats a tres
basse température, pour lesquels la courbe obtenue est convexe plutot que concave,
la magnéto-résistivité est elle aussi en bon accord qualitatif avec les résultats
expérimentaux. D’autre part, la forme de la résistivité de Hall en fonction du
champ magnétique appliqué (pg), le troisieme coeflicient du transport pouvant
étre directement comparé avec ’expérience, suit bien les résultats pour les couches
de Ga;_,Mn,As ou 'axe facile est perpendiculaire au plan. L’amplitude globale
de py diminue avec le température considérée et sa dépendance avec B devient
linéaire au-dessus de T, alors qu’en dessous, 'influence de la polarisation des por-
teurs est dominante. De plus, il n’est pas rare que le modele soit satisfaisant au

niveau quantitatif.
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ABSTRACT

We present a theoretical model of the resistivity and the Hall effect for the diluted
magnetic semiconductor (DMS) Ga,_,Mn,As in the metallic regime and subjected
to an external magnetic field. We assume that the anomalous Hall effect and the
magnetism come, respectively, from the intrinsic spin-orbit interaction of GaAs and
from the antiferromagnetic interaction between the spins of the carriers and the
randomly distributed localized spins. Spin flip is also considered. The disorder is
integrated naturally by using the Coherent Potential Approximation (CPA) and
the coefficients of transport (resistivity, magneto-resistivity, Hall coefficient and
Hall resistivity) are calculated with the Kubo formulae. The model yields relati-
vely good agreement with the available experimental data on transport. Indeed, the
metal-insulator transition which appears in the curves of resistivity as a function
of temperature for the metallic samples is qualitatively well described by the mo-
del, while the percentage difference between the values at the magnetic transition
temperature T' = T, and at T' = 0 is reproduced by adding a constant contri-
bution arising from scattering by static impurities. Excluding the results at very
low temperature, for which the predicted curve is convex rather than concave, the
magneto-resistivity is also in qualitative agreement with the experimental results.
In addition, the form of the Hall resistivity as a function of applied magnetic ma-
gnetic field (pg), the third transport coefficient which can be directly compared
with the experiment, is in good agreement with the results for Ga;_,Mn,As with
the easy axis perpendicular to the plan. The total amplitude of py decreases with
temperature, and its dependence upon B becomes linear above T,, whereas below,
the influence of the carrier polarization is dominant. Moreover, the model is often

satisfactory at the quantitative level.
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INTRODUCTION

0.1 Présentation générale

La compréhension des phénomeénes impliquant le spin dans les matériaux est tres
importante, tant au niveau fondamental qu’appliqué. D’un point de vu technolo-
gique, la spintronique se présente comme une voix inédite pour, peut-étre, rempla-
cer ’électronique construite sur une approche semi-classique. Encore quelque peu
hypothétique, elle se base sur la capacité d’effectuer le transport et le traitement de
linformation en utilisant le spin d’un porteur mobile, un objet totalement quan-
tique, au lieu de la charge. Pour ce faire, il faut bien stir étre en mesure d’avoir
un controle direct sur le spin des porteurs mobiles ou, a tout le moins, de dis-
poser d’un courant polarisé lors du processus de traitement de ’information. La
volonté de maitriser le spin force a considérer des milieux magnétiques, ce qui n’est
pas le cas usuellement lorsqu’on cherche a définir un dispositif dont 1'utilité ne se
rapporte pas au stockage de l'information. La question suivante peut-étre posée :
Est-il nécessaire d’inventer quelque chose de totalement nouveau, sans correspon-
dance avec ce qui est déja connu? Bien sur, la réponse souhaitée est non, mais

qu’en est-il 7

Les différences cristallines et physiques entre les matériaux magnétiques et semi-
conducteurs usuels les rendent difficilement compatibles entre eux. Ainsi, la réalisa-
tion de jonctions entre ces deux types de matériaux n’est pas, a priori, la solution
permettant d’obtenir des porteurs polarisés dans le semi-conducteur. Pouvons-nous
faire autre chose? Les dispositifs actuels utilisent le dopage de matériaux semi-
conducteurs afin de controler les propriétés électroniques des porteurs de charge

présents. Avec la spintronique, on cherche a controler a la fois le transport et le



spin, il serait donc des plus utile d’avoir acces a ceci a l'aide du seul dopage.
Pour atteindre ce but, il faut incorporer des impuretés possédant des propriétés
magnétiques qui doivent étre conservées une fois intégrées a la matrice semi-
conductrice. Loin d’étre hypothétique, ces matériaux existent bel et bien, tels :
InMnAs (Munekata et al, 1989), GaMnAs (Ohno et al.,, 1996), GaMnN (Pear-
ton et al., 2003), GaMnP (Pearton et al., 2003), ZnMnTe (Ferrand et al., 2001)
etc. Notons que I'élément magnétique dans ces matériaux est habituellement le
manganese, puisque celui-ci possede un moment magnétique élevé. L’arséniure de
gallium dopé manganese est certainement le matériau le plus étudié jusqu’a main-
tenant, ceci étant di a la relativement haute température de Curie obtenue par
Ohno et al. (Ohno, 1999) de 110 K au tout début. Edmonds et al. (Edmonds et al.,
2002) ont méme réussi & obtenir T, = 140 K. Du ferromagnétisme a température
de la piece a méme été récemment rapporté dans le GaMnN (Pearton et al., 2003).
Les systemes mentionnés ci-haut sont connus sous le nom de semi-conducteurs
magnétiques dilués (DMS), en référence a la proportion de seulement quelques
pourcent de I’élément magnétique. Il semble que dans ces matériaux (crus par
épitaxie par jet moléculaire), les impuretés conservant leurs propriétés magnétiques
se disposent de facon aléatoire dans la matrice en se substituant au cation. Les
données expérimentales disponibles montrent que les DMS ont un diagramme de
phase relativement complexe. La concentration en Mn et la température du sub-
strat lors de la croissance détermine la nature de ’échantillon obtenue. La Figure 1

montre le comportement pour le GaMnAs.
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Fi1c. 1 Diagramme de phase montrant la relation entre les parameétres de croissance

et les propriétés du GaMnAs par épitaxie par jet moléculaire d’aprés (Ohno, 1999).

Pour étre intéressant, un DMS doit se situer dans la région du milieu de la Figure 1,
soit du GaMnAs isolant ou métallique. En effet, la partie du haut nous laisse avec
du GaAs contenant des ilots MnAs et I’état polycristallin n’est pas tres recommen-
dable puisque les frontiéres, qui sont des défauts, sont certainement dommageables

pour la cohérence des porteurs polarisés.

Il est vérifié expérimentalement que les DMS de type III-V conservent la struc-
ture zinc-blende et que I’évolution du parametre de maille suit la régle de Vegard (
anmuy = (1 — Z)anLy + zamnv ) comme le montre la Figure 2. Nous voyons donc
que du coté de la structure cristalline, le GaMnAs est plutot simple, ne présentant
pas de changement de type de maille par rapport au GaAs, seulement une modifi-

cation du parametre de maille.
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Fic. 2 Parameétre de maille relaxé en fonction de la concentration en Mn z,

déterminé & partir de la diffraction des rayons X d’apres (Ohno, 1999).

La nature ferromagnétique de I’alliage est démontrée par les courbes d’aimantation.
Dans un matériau magnétique, il existe des domaines magnétiques qui sont la cause
des cycles d’hystérésis et 'existence d’anisotropies crée des axes faciles et difficiles
d’aimantation. La Figure 3 présente des courbes d’aimantation pour des couches
en compression et montre bien que 'axe facile est dans le plan. Liu et al. (Liu et

al., 2003) obtiennent le méme genre de résultats.
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Fi1G. 3 Mesures expérimentales de 'aimantation en fonction du champ magnétique
externe. (a) Champ magnétique parallele au plan pour des températures
sélectionnées pour une couche de 150 nm de Ga;_,Mn,As avec z = 0.035 (Mat-
sukura et al., 2002). Pour la courbe avec les cercles fermés, le champ est ap-
pliqué perpendiculairement. (b) Champ magnétique perpendiculaire au plan pour
des températures sélectionnées pour une couche de 200 nm de Ga;_,Mn,As avec
z = 0.053 (Matsukura et al., 2002). (¢) Champ magnétique appliqué parallélement
et perpendiculairement au plan pour une température de 10 K (sous T¢) pour une
couche de GaggzMngorAs (Van Esch et al. (a), 1997). La figure insérée présente

une vue agrandie pour I’échantillon & 4 K avec le champ selon la direction du plan.



L’aimantation selon l'axe facile montre un cycle d’hystérésis alors que celle selon
I’axe difficile n’en montre pas vraiment et la montée vers la saturation se fait de

facon beaucoup plus graduelle.

Les informations précédentes sur le GaMnAs nous permettent d’esquisser en par-
tie le comportement microscopique de ses constituants. Commencgons par com-
prendre comment un atome de manganese peut prendre la place d’un atome de
gallium. Dans le GaAs pur, les atomes de gallium et d’arsenic, ayant respecti-
vement une valence [Ar]3d'%4s%4p et [Ar|3d'°4s?4p®, s’hybrident pour créer des
liens tétrahédriques sp3, formant ainsi une structure cristalline de type zinc-blende.
Comme I'ajout de Mn ne change pas la structure, lorsqu’un manganése [Ar]3d°4s?
se fixe sur un site Ga, il doit se modifier pour étre en mesure de former des liens sp®
avec 'arsenic. Il manque 3 électrons au Mn pour compléter le lien avec I’As le plus
proche. En premier lieu, ’arsenic va donner un électron p, ce qui permet au Mn de
devenir [Ar]3d°4s*4p. L’arsenic a maintenant la structure [Ar]3d'°4s2%4p? et peut
s’hybrider sp® en tranférant un électron s au niveau p. Par contre, pour faire de
méme, le manganese a encore besoin d’un nouvel électron p. L’énergie des électrons
4p se présente comme une bande plutét qu’un niveau unique. Le manganeése va donc
< piger>> son autre électron dans celle-ci pour devenir [Ar]3d°4s?4p? et 'hybrida-

tion sp® peut avoir lieu.

Deux points importants ressortent de ce processus :

a) Les orbitales d conservent leur caractére localisé et les fonctions d’ondes les
décrivant n’interagissent que faiblement avec celles se situant autour d’un
autre site dans ’hypothése ou les impuretés se distribuent de fagon aléatoire,
c’est-a-dire sans propension a la formation d’agrégats. Comme il y a 5 élec-
trons d par ion, un spin local d’une valeur de 5/2 est créé a chaque site ou

un manganese remplace un gallium.



b) L’utilisation d’un électron d’une bande laisse un trou en orbite autour de 'ion
Mn, qui est maintenant chargé. Le trou va tenter d’écranter le Mn et ainsi,
il y aura une interaction de charge et de spin entre le trou et le Mn. Lorsque
la concentration de dopants devient élevée, les trous s’hybrident, devenant

délocalisés et propageant ainsi l'interaction magnétique entre les ions.

Si, comme discuté ci-haut, les électrons d n’interagissent pas vraiment avec ceux
des autres sites, I’échange direct entre des spins localisés ne peut étre I’explication
de I'existence du ferromagnétisme. Une théorie satisfaisante doit étre en mesure de
décrire un trou de caractere p se déplagant dans le cristal et interagissant avec des
spins localisés au moyen d’une interaction d’échange. Comme la bande est de type
p, ce qui induit Pexistence de U'interaction spin-orbite, le trou de spin 1/2 se couple
avec le moment cinétique orbital. Bien qu’ayant une certaine ressemblance, nous
ne sommes pas en présence de 'effet Kondo. Si tel était le cas, tous les porteurs,
méme ceux se situant profondément dans la bande de valence sentiraient I'inter-
action magnétique. Dans les DMS, seulement les électrons de la bande 4p ayant
des énergies pres du niveau des impuretés vont pouvoir sauter sur des impuretés
et ainsi créer des trous qui vont interagir magnétiquement avec le Mn. Bien que
le réseau soit ordonné géométriquement parlant, les atomes de Mn sont répartis
aléatoirement sur les sites; nous sommes donc en présence de désordre et le traite-
ment théorique doit en tenir compte. Bien que chaque Mn prenant place sur un site
Ga fournisse un trou, la densité effective de trous mesurée expérimentalement p est
beaucoup plus faible que celle des impuretés Ny, (voir par exemple (Ohno, 1999)).
Si cette densité effective est égale a la vraie densité de porteurs mobiles, c’est qu’il
se produit ainsi une forme de compensation dans les DMS. L’explication théorique
du magnétisme basée sur l'effet Rudermann-Kittel-Kasuya-Yoshida (RKKY), une
interaction entre les moments locaux qui change de signe avec la distance entre
ceux-ci, devrait étre rejetée d’emblée. En effet, ce phénomene est prédit pour un

gaz électronique auquel on ajoute quelques moments localisés agissant comme une



perturbation du systéme, ce qui n’est pas le cas ici. Spécifions aussi que l'interac-
tion entre les trous et les spins localisés est, selon ’expérience, antiferromagnétique
et que les phénomeénes magnétiques sont observés pour une concentration entre 1%
et 7% (Matsukura et al, 2002). Enfin, Paffirmation que le magnétisme provient
d’une médiation des porteurs de charge plutot que d'un échange direct entre les
spins localisés est démontrée par des expériences d’effet de champ : la variation de
la concentration de porteurs a l’aide d’une grille modifie la température de Curie

(Matsukura et al., 2002).

Le travail présenté ici consiste a étudier un modele dit minimal selon la littérature
scientifique, c¢’est-a-dire avec peu de parametres. La premieére question qui vient en
téte est : que doit prédire un modele minimal 7 La majorité du travail théorique dis-
ponible repose sur la tentative de prédire 'aimantation et surtout, la température
de Curie, la raison étant clairement le désir d’obtenir un matériau présentant des
propriétés magnétiques a température de la piece pour permettre la fabrication de
dispositifs utilisables. Par contre, il est justifiable de se demander si la prédiction de
telles propriétés constitue un modele minimal. En effet, si on cherche & créer un dis-
positif basé sur I'aimantation, 'utilisation de couches minces magnétiques usuelles
est probablement plus intéressante, étant donné que 'amplitude de 'aimantation
sera plus élevée que dans le cas d’'un semi-conducteur magnétique. L’intérét des
DMS réside dans la polarisation des porteurs de charge et particulierement dans la
compatibilité avec les autres semi-conducteurs pour I'intégration en hétérostructure
fonctionnant sur le mode d’injection de porteurs polarisés. Dans cette perpective,
la compréhension des propriétés de transport est de toute premieére importance
pour le domaine. C’est pourquoi nous voulons vérifier ici si, a partir d’'un méme
modele simple, nous pouvons atteindre une compréhension ‘qualitative de la dy-
namique des excitations électroniques dans la phase métallique, c’est-a-dire ou les

états électroniques sont étendus. Nous pourrons ainsi vérifier si les effets de spin



sont dominants dans le transport ou si d’autres mécanismes doivent impérativement
étre présents pour fournir une explication microscopique cohérente. Nous nous pro-
posons ainsi de présenter une étude systématique du transport basée sur le forma-
lisme quantique de Kubo (Kubo, 1956; Kubo, 1957), qui donne la réponse linéaire

lorsqu’un champ électrique est appliqué a un solide.

0.2 Le transport électrique et ses coeflicients

Dans cette section, les coeflicients du transport sont définis et nous discutons
de fagon générale des aspects du transport pour des conducteurs magnétiques et
des matériaux désordonnés, étant donné que les DMS dans la phase métallique
présentent ces caractéristiques. Ceci permet de se concentrer, par la suite, stricte-

ment sur les DMS.

Si E et H représentent respectivement des champs électrique et magnétique ex-
ternes appliqués a un solide et que 'intensité de ces champs n’est pas trop élevée,
la densité de courant engendrée est proportionnelle au champ électrique. Cette

situation, appelée loi d’Ohm, s’exprime mathématiquement comme
J=06E, (1)
ou & est appelé tenseur de conductivité et est donné par

Oxy Oxy Oz
g = Oyz Oyy Oyz . (2)

Ozz Ozy Oz
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A l'inverse, nous définissons le tenseur de résistivité p = &', ce qui permet d’écrire

E = pJ, 3)
avec
Prz  Pry Pz
ﬁ = Pyz Pyy Pyz : (4)
Pzx Pzy Pazz

Divers coefficients peuvent étre définis lorsque nous sommes dans une situation o
H # 0. Dans ce mémoire, seuls les deux plus communs sont considérés en détail :
la magnéto-résistivité et l’effet Hall. Notons aussi qu'une induction magnétique ex-
terne BY peut-étre définie & partir du champ externe B° = poH. Au cours de ce
mémoire, lorsque nous faisons référence au champ magnétique externe, nous utili-

sons habituellement BY méme si le vrai champ est H.

0.2.1 Magnéto-résistivité

Imaginons qu’une source externe induise un courant dans un conducteur et qu’au
méme moment, un champ magnétique soit appliqué. Dans cette situation, nous
définissons la magnéto-résistivité comme

p(B°) —p(B°=0) _  Ap 5)
p(B°=0)  p(B°=0)

Par convention, le courant induit par la source externe est défini comme étant dans

la direction z.
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Selon Hurd (Hurd, 1972), il est bon de distinguer deux cas expérimentaux :

a) H parallele & 'axe x. L’équation (5) définit la magnéto-résistivité longitudi-

nale
b) H paralléle a Paxe z. L’équation (5) définit la magnéto-résistivité tranverse

Seule la magnéto-résistivité transverse est traitée dans ce travail. Nous sommes
seulement intéressé a un champ en z puisque, comme nous le verrons dans la sous-
section suivante, il s’agit de la direction qu’il faut choisir pour étudier 'effet Hall.

Dans ce cas, 'expression de la magnéto-résistivité s’écrit

AIO _ pmz(BO) — pmx(BO = 0) —
B =0~ puE-0) - F ©

0.2.2 Effet Hall

Si un courant dans la direction = existe et que nous appliquons un champ magné-
tique dans la direction z soit H = H,Z, une partie du courant est déviée dans la
direction ¥, ce qui cause une accumulation de charges sur les faces perpendiculaires
a la direction y de I’échantillon. Ceci créera un champ électrique E,, appelé aussi
champ de Hall Ey s’opposant au courant en y jusqu’a ’obtention du régime sta-

tionnaire, pour lequel J, = 0.

Expérimentalement, nous connaissons le courant J,, ainsi que 'induction magnéti-
que BY, appliqués par des sources et nous mesurons le champ de Hall. Le coefficient

de Hall est défini comme
Ey

L’intérét de ce coefficient est considérable. En effet, dans le cas d’un solide cristallin
non-magnétique, si le modele des électrons presques libres est applicable, Ry est

inversement proportionnel a la densité de porteurs mobiles et son signe indique la
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nature de ceux-ci (électrons ou trous)(Ry = £--). Dans un matériau magnétique
cristallin, comme nous le verrons plus loin, Ry est composé de deux termes, I'un
proportionnel a 'induction magnétique ressentie dans le matériau et 'autre a 1’ai-
mantation. De plus, Ry peut servir a déterminer les types de mécanismes de dif-

fusion présents dans un matériau donné.

Regardons de plus pres Ry. Le champ électrique E, s’écrit, dans le cas ou la

loi d’Ohm est appropriée (champ faible), comme
Ey = pszz + pnyya (8)

ou p;; sont les éléments du tenseur de résistivité. Comme aucun courant n’est
appliqué en z, J, = 0. Comme discuté plus haut, dans les conditions expérimentales,
Jy = 0 et ainsi

L,
—— 9
py Ja} ( )
Avec (9), le coeflicient de Hall devient

E 1
Ry = i = ﬁpyx(Bg)- (10)

Cette définition n’est pas la meilleure possible. En effet, théoriquement, ¢’est plutot
la conductivité qui est accessible. Dans le cas discuté ici, J, # 0,J, = J, =0, E, =

0 et B, = By = 0. Nous pouvons ainsi écrire

Oz Ozy O

Oyz Oyy O ' (11)

Qv
Il
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Le tenseur de résistivité est donné par 'inverse de la conductivité & * :

OyyOazz —Ogy0s, 0
- 1
p = —Oyz20 2z Oxz0z2 0 . (12)
022 OaOyy — OuyOye] v
0 0 Ozz0yy — OayOyz

Si le systéme est isotrope dans le plan zy, 04, = 0yy. Nous avons donc

Pyz = —5——. 13
yx o_gw — OuyOye ( )
En utilisant cette égalité, nous pouvons réécrire ’équation (10) :
1 — 0y (BY
RH — o-yiﬂ( z) (1 4)

BY 02,(B?) — Umy(Bg)Uyw(Bg)

z

La conductivité longitudinale est affectée par le champ magnétique, mais pas par
sa, direction (%) et il est tout a fait raisonnable de supposer que les éléments non
diagonaux du tenseur de conductivité sont beaucoup plus faibles que les diago-
naux, étant donné qu’il n’y a pas d’application directe d’'une source de tension en
y. Considérant ceci et la symétrie des éléments du tenseur de conductivité, nous
obtenons, pour le coefficient de Hall

R . —O'ym(Bg)
* " B2, (BY)

z7xx

_ ny(Bg)
~ BY%2,(BY)

zZ7xXT

(15)

Il est important, & ce stade ci, d’apporter une précision quant au tenseur de conduc-
tivité. Les équations présentées précédemment se basent sur des quantités direc-
tement mesurables expérimentalement, soit des nombres réels. Par contre, comme
nous allons le voir plus loin, nous définissons théoriquement le tenseur de conducti-

vité comme étant complexe, car nous utilisons une forme complexe pour les champs
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sinusoldaux et prenons la partie réelle pour le calcul de Ry. Ainsi, nous devrions

plutot écrire (15) comme

= Re{oz,(B7)} _
BY [Re{oee(BY)}]’

(16)

0.2.3 Aspects phénoménologiques de ’effet Hall dans un conducteur

magnétique

Lorsqu’une mesure d’effet Hall est effectuée sur un échantillon présentant une ai-
mantation non nulle, le résultat obtenu présente une dépendance au champ magné-
tique différente de celle d’'un matériau non magnétique dont le coefficient de Hall
Ry est une constante et ainsi, la résistivité de Hall py = py, = RHBS présente
une dépendance linéaire avec le champ. Cette différence est une conséquence des
interactions de spin. La Figure 4 présente schématiquement le comportement de la

résistivité de Hall en fonction de 'induction magnétique B.
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F1c. 4 Résistivité de Hall py en fonction de Pinduction magnétique pour un

matériau magnétique

Il y a initialement une augmentation rapide et linéaire de py avec B, suivie en
général par une deuxiéme portion linéaire de pente plus faible. Il a été démontré que
le comportement décrit sur la Figure 4 peut étre décomposé en deux contributions
additives (Smith et Sears, 1929; Pugh, 1930; Pugh et Lippert, 1932). De fagon
empirique, nous pouvons bien représenter les points expérimentaux par l'expression
suivante

pH = R()B + RSM, (17)

ou Ry et Rg sont respectivement les coefficients de Hall ordinaire et anormal, B
I'induction magnétique totale et M 'aimantation du solide dans la direction d’ap-
plication du champ. L’induction magnétique est égale & B = uo[H + (1 — N)M],
ou N est le facteur de désaimantation. Pour un champ appliqué perpendiculaire-
ment & une couche mince, N = 1 et B = BY en ce qui nous concerne. Lorsque le

champ devient tel que I’aimantation atteint la saturation, la dérivée de la résistivité
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de Hall par rapport & 'induction magnétique est égale a Ry. Nous pouvons définir

1

une densité effective de porteurs de telle sorte que Ry = —; 7

Il n’est pas clair que
Neys soit nécessairement égal a n ou p, la vrai densité de porteurs. Seule une com-
paraison avec d’autres méthodes de mesure peut permettre d’apporter une réponse
a cette interrogation pour un matériau donné. Dans ’état ferromagnétique ou an-
tiferromagnétique, les données expérimentales montrent que Rs dépend fortement
de la température. Notons aussi que le comportement décrit précédemment n’est
pas seulement réservé aux matériaux ferromagnétiques, mais peut étre présent dans
tout solide dans lequel il y a des moments magnétiques localisés de forte amplitude.
L’interaction spin-orbite, la diffusion par les impuretés, les phonons et les magnons
devraient étre les ingrédients nécessaires au développement d’une compréhension

microscopique de 1’équation (17).

Une des explications avancées pour expliquer cette forme particuliere du coeffi-
cient Rg a été donnée par Smit (Smit, 1958) et est appelée diffusion assymétrique
(Skew scattering). Elle est caractérisée par une différence entre les probabilités
d’étre diffusée a gauche ou a droite pour une charge qui découle des deux effets
spin-orbites possibles, soient l'interaction spin-orbite intrinseque, qui implique le
couplage entre le spin et le moment angulaire orbital d’une particule en mouvement
dans un champ électrique, et U'interaction spin-autre-orbite (McGuire et al., 1979),
qui couple le spin et le moment angulaire orbital de deux particules en mouvement
I'une par rapport a Pautre. Une autre cause, avancée par Berger (Berger, 1970),
se nomme saut latéral (side-jump) et représente un déplacement latéral de la tra-
jectoire de 1’électron apreés un évenement de collision. Cette derniere est remise en
cause (Movaghar et Cochrane (a), 1991), car ce processus n’est pas présent dans
le traitement relativiste de la diffusion effectué par Mott. Par contre, les mémes
auteurs (Movaghar et Cochrane (b), 1991) obtiennent, avec une autre approche,

un terme ayant la forme du saut latéral sans utiliser les arguments de Berger, mais
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seulement I’énergie magnétique. De plus, récemment, Crépieux et Bruno (Crépieux
et Bruno, 2001) ont obtenu, a I’aide d’une approche totalement relativiste du trans-
port, un mécanisme du type de celui de Berger. Ce ne sont que quelques exemples
de la controverse toujours présente a propos de 'explication microscopique de 1'ef-

fet Hall anormal.

Notons que le lecteur intéressé & un compte rendu plus complet pour cette sous-
section et la suivante est invité & consulter (Hurd, 1972) et (Berger et Bergmann,

1979).

0.2.4 Aspects phénoménologiques de I’effet Hall dans un solide désor-

donné

Dans un solide cristallin, les porteurs sont décrits par I’approximation de la masse
effective et peuvent étre vus comme des fonctions de Bloch avec une charge et une
masse effective bien déterminées, c’est-a-dire soit des électrons, soit des trous. Par
contre, le cas des matériaux désordonnés est différent, car trois situations contraires
a la théorie de la structure de bande peuvent exister (Friedman, 1985) : (1) le
transport s’effectue dans des bandes d’énergie tres étroites, c’est-a-dire avec une
largeur de bande < kgT, (2) le transport prend place via le saut de porteurs entre
des états localisés dans des milieus ordonnés et désordonnés, (3) le transport est
caractérisé par des états étendus n’ayant pas du tout la forme de fonctions de Bloch.
Etant donné ces mécanismes, le coefficient de Hall ne renseigne pas nécessairement
sur la nature des porteurs, le signe de Ry n’étant pas seulement une fonction de la
position du niveau de Fermi. Méme si les DMS ne sont pas amorphes, ils ont quand
méme une certaine dose de désordre, ce qui nous oblige a étre attentifs & ces faits

lorsque nous les étudions.
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0.3 Définition du modele simple considéré dans le mémoire

Prenons quelques lignes pour expliciter de fagon claire et imagée le modele que
nous étudions dans ce travail et qui est construit pour répondre & ce qui a été dis-
cuté dans la section 0.1. Imaginons premierement un ensemble de sites répartis de
facon tridimensionnelle. Par site, nous entendons un atome a sa position d’équilibre.
Nous supposons qu’il existe deux types de sites possibles, 'un décrit par un po-
tentiel constant et 'autre décrit par un spin localisé se traduisant par un potentiel
contenant un degré de liberté interne. Dans cet espace, nous considérons des por-
teurs (trous) de type p (Ueffet spin-orbite provenant du moment angulaire orbital
des charges est considéré) sans interaction. Nous supposons qu'il existe une proba-
bilité unique pour qu’un porteur saute d’un site & 'autre, peu importe la nature
des deux sites en jeu. Ainsi, la seule corrélation présente est indirecte. Lorsqu’un
trou rencontre un site magnétique, le potentiel atomique (spin localisé) peut étre
modifié par l'interaction avec le trou et ainsi, lorsqu’un autre porteur atteint ce
méme site, le potentiel sera différent. Il existe donc une corrélation indirecte entre
les trous causée par le degré de liberté interne du potentiel. Nous pouvons aussi
analyser la situation du point de vue du spin localisé (potentiel magnétique). Dans
ce cas, nous suivons un méme trou au cours de son périple de site en site. Celui-ci,
modifiant les potentiels magnétiques, nous pouvons conclure a la présence d’une
corrélation indirecte entre les potentiels magnétiques. Ceux-ci étant créés par des
spins localisés, nous voyons qu’il peut exister un alignement magnétique et ainsi une
aimantation non nulle. Ce modele est ce que nous considérons comme étant le plus
simple possible ol les seuls parametres a spécifier sont la probabilité qu’un porteur
transfere d’un site a 'autre ainsi que les deux différents potentiels atomiques qui

agissent sur un porteur lorsque celui-ci est campé sur un de ceux-ci.
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0.4 Organisation du mémoire

Au Chapitre 1, une revue de la littérature, portant sur les résultats de transport
dans les DMS, est présentée. Une rapide méthodologie est ensuite exprimée au
Chapitre 2. Par la suite, au Chapitre 3, les notions théoriques de bases, nécessaires
pour comprendre le modéle que nous développons sont présentées. Le modele est
développé de fagon complete au Chapitre 4. Les résultats des calculs sont, quant
a eux, montrés au Chapitre 5. Finalement, ceux-ci sont discutés et comparés avec

les données expérimentales au Chapitre 6.
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CHAPITRE 1

REVUE DE LA LITTERATURE

Puisque ce mémoire traite exclusivement des propriétés DC de transport des semi-
conducteurs magnétiques dilués selon une approche théorique, nous nous limitons
a aborder cet aspect dans la revue de la littérature, une courte introduction aux
DMS ayant été présentée dans l'introduction. Nous commencgons d’abord par les
propriétés du transport tel que données par ’expérience suivi par une perspective

théorique.

1.1 Transport dans les semi-conducteurs magnétiques dilués du point

de vue expérimental

Hideo Ohno est un des pionniers dans la fabrication et la réalisation de semi-
conducteurs magnétiques dilués basés sur le dopage de matériaux III-V avec du
manganese. Ses collaborateurs et lui ont réalisé les premier DMS avec des semi-
conducteurs IT1I-V : InMnAs (Munekata et al., 1989) et GaMnAs (Ohno et al., 1996).
Les premiers résultats de transport, pour le systeme InMnAs, ont été publiés en
1991 et 1992 dans (Ohno et al., 1991) et (Ohno et al., 1992). Dans (Ohno, 1999),
Ohno résume les résultats expérimentaux obtenus par ses collaborateurs et lui au
cours des années 90. Suite & ces réussites, le nombre de travaux publiés sur les DMS
et leurs propriétés de transport s’est multiplié. Nous allons séparer la discussion sur
la littérature en fonction de la résistivité longitudinale et du coefficient(résistivité)

de Hall et présenter des résultats typiques.
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1.1.1 Résistivité et magnéto-résistivité

La resistivité en fonction de la température est une mesure trés importante dans
I’étude d’un matériau. En effet, celle-ci permet de connaitre les régimes présents
dans le systeme, étant donné qu’un objet solide peut-étre métallique ou isolant. Le
premier état présente une variation de la résistivité en fonction de la température
qui est positive ( g% > 0 ), alors que le deuxiéme a le comportement inverse, i.e
( P L ). Le passage pour un échantillon entre les états métallique et isolant

ar

autour d’une température donnée est appelé <transiton métal-isolant>>.

Les résultats expérimentaux pour les DMS montrent clairement qu’il est possible,
sous certaines conditions, d’observer cette transition. La Figure 1.1 montre quatre
exemples, tirés de la littérature, de ce comportement. La Figure 1.1(a) contient des
données pour plusieurs fractions d’impuretés, alors que les trois autres explicitent
ce qui arrive lorsque des recuits sont effectués sur des échantillons purs (i.e sans
autre dopants que le Mn) (Figure 1.1(b) et Figure 1.1(c)) et sur des échantillons
hydrogénés (Figure 1.1(d)).
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F1c. 1.1 Mesures expérimentales de la résistivité en fonction de la température.
(a) Résistance pour Ga;_,Mn,As avec x entre 0,015 et 0,07 (Ohno, 1999). (b)
Résistivité pour un échantillon GaggqMng geAs soumis & différents recuits (Van Esch
et al. (a), 1997). (c) Résistivité pour des échantillons Ga;_,Mn,As avec z = 0,06
(A) et x = 0,07 (B), avant et apres recuit (Van Esch et al. (b), 1997). (d) Résistivité
pour des échantillons recuits apres hydrogénisation et pour I’échantillon référence

(Thevenard et al., 2005)
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Pour la Figure 1.1(a), Ohno (Ohno, 1999) nous dit que la dépendance en tempéra-
ture (2-300K) de la résistivité & champ magnétique nul pour les couches avec une
composition en Mn intermédiaire (x entre 0,035 et 0,053) montre qu’elles sont sur
le coté métallique de la transition métal-isolant, alors que celles avec des concen-
trations z basses et élevées sont du coté isolant. A la température de Curie, tous
les échantillons montrent une bosse qui est plus prononcée pour les échantillons
métalliques. Les auteurs attribuent cette dépendence anormale en température a
la diffusion critique, dans laquelle les porteurs sont diffusés par les fluctuations
magnétiques au travers d’une interaction d’échange, ce qui s’oppose & la propo-
sition de Van Esch et al. (Van Esch et al. (a), 1997; Van Esch et al. (b), 1997)
sur laquelle nous reviendrons plus bas. Bien au-dessus de T, les dépendances au
champ magnétique de la résistivité et de la résistivité de Hall sont bien décrites par
la supposition que la diffusion est causée par le désordre de spin et donnent ainsi

du poids a I'explication émise pour la bosse a T..

Pour les Figures 1.1(b) et 1.1(c), Van Esch et al. (Van Esch et al (a), 1997,
Van Esch et al. (b), 1997) affirment qu’au-dessus de T, le transport montre un
comportement typique de systémes proches de la transition métal-isolant pour des
matériaux désordonnés (Il faut considérer ceci dans le sens ou, dans un matériau
désordonné, les états pres des bords de bande sont localisés et ceux plus a l'intérieur
sont étendus. Les bords de mobilité &, sont définis comme les séparations entre les
états localisés et étendus.) Selon eux, le systéme serait proche de basculer entre
les deux types d’états et, ainsi, de changer de comportement pour la résistivité en
fonction de la température. En utilisant une expression de p(T') au-dessus de T,
qui tient compte de €. et de la diffusion des phonons, mais pas des effets de spin,
ils réussissent & bien reproduire les courbes pour T > T, ce qui est différent de
I'interprétation de (Ohno, 1999), comme discuté précédemment. Dans leur cas, le

recuit induit une augmention générale de la résistivité qu’ils attribuent a la dimi-
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" nution de complexes Mn-trous. Au dessus de T, la contribution magnétique a la
mobilité serait constante, tandis qu’au dessous de T,, le comportement est, selon
eux, le résultat de changements dans la diffusion par le désordre des spins et dans
le mécanisme de conduction. La chute initiale au-dessous de T, serait le résulat
de 'augmentation de la mobilité due a la création de ’ordre magnétique. En des-
sous d’environ 10K, 'aimantation atteint la saturation. La diffusion due aux spins
devient alors constante et le comportement de la résistivité dépend seulement des

positions relatives de I’énergie de Fermi E et du bord de mobilité €.

Enfin, la Figure 1.1(d) présente les résultats tres récents obtenus par Thevenard
et al. (Thevenard et al., 2005), ou ils proposent une méthode pour controler les
propriétés des DMS basée sur le recuit d’échantillons GaMnAs hydrogénés. L’hy-
drogene reduit grandement la densité de porteurs en neutralisant les impuretés Mn.
Le recuit enléve les atomes d’hydrogene, augmentant ainsi la densité de porteurs
pour une fraction constante de Mn. Par contre, la mesure précise de cette densité
n’est pas encore au point. Pour les recuits a plus basse température, ou le moins
d’hydrogene est enlevé, la densité de porteurs est tres faible et le systeme est iso-
lant pour toutes les températures, mais montre quand méme un changement a 7..
Lorsque la densité de porteurs redevient assez élevée, la résistivité en fonction de
la température recommence a montrer une transition métal-isolant. Ces données
semblent indiquer que le comportement dépend de fagon dominante de la densité
de porteurs. Les résultats de (Ohno, 1999) semblaient indiquer que la fraction de
Mn était le parametre déterminant, mais I'erreur provient du fait que la densité de

porteurs ne pouvait étre modifiée en gardant x constant, donc p x .

D’autres groupes se sont penchés sur 'effet du recuit pour des échantillons dans
I’état métallique, c’est-a-dire présentant une transition métal-isolant a 7T,. Leurs

travaux montrent que le recuit n’augmente pas nécessairement de fagon globale la
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résistivité comme rapporté par Van Esch et al. (Van Esch et al. (a), 1997; Van Esch

et al. (b), 1997), mais peut aussi la réduire. La Figure 1.2 montre trois exemples

du comportement de la résistivité lors d’un recuit.
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Fic. 1.2 Mesures expérimentales de la résistivité en fonction de la température

lors de recuits. (a) Différents temps de recuits a 250°C pour Ga;_,Mn,As avec z =

0,083+0, 002 (Potashnik et al., 2001). (b) Aimantation et résistivité en fonction de

la température pour Ga;_,Mn,As avec z = 0,0597 (cercles, comme crii; triangles,

recuit) (Potashnik et al., 2002). (c¢) Echantillon GaggsMng osAs tel que crii et apres
recuit & 175°C (Edmonds et al., 2002)
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La Figure 1.2(a) nous apprend que pour des recuits courts, la résistivité est globa-
lement réduite, alors que pour des longs recuits, elle se remet & augmenter. Notons
aussi qu'une réduction de la résistivité s’accompagne d’une augmentation de la

température de Curie.

Penchons-nous maintenant sur leffet d’'un champ magnétique sur la résistivité.
Du point de vue de la résistivité en fonction de la température, pour un échantillon
métallique, I'ajout d’'un champ magnétique abaisse le maximum, soit le point de
transition métal-isolant, et le déplace & une température supérieure. Ce compor-
tement est montré sur la Figure 1.3 qui est une reproduction de la Figure 1.1(a)
avec en figure insérée les résultats pour z = 0.053 soumis a plusieurs champs

magnétiques.
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Fic. 1.3 Dépendence en température de la résistivité pour Gaj;_,Mn,As avec x
entre 0,015 et 0,071 (Matsukura et al., 1998). La figure insérée est une vue agrandie
pour I’échantillon avec z = 0,053 autour de 7, avec la dépendance en champ ma-

gnétique.
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Typiquement, lorsque ’axe facile d’aimantation est selon le plan de I’échantillon et
que le champ magnétique est appliqué selon ’axe perpendiculaire & ce méme plan, la
résistivité en fonction du champ pour une température donnée se comporte comme

les deux exemples présentés sur la Figure 1.4.
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Fic. 1.4 Mesures expérimentales de la résistivité en fonction du champ magnétique
externe. (a) Echantillon de (Ga,Mn)As avec la température comme parametre
(Matsukura et al., 1998). La fraction de Mn est z = 0,053. (b) Echantillon de
Gag g13Mng ps7As (Van Esch et al. (b), 1997). La figure insérée montre une vue

agrandie autour de B =0 pour T'= 10 K.

La Figure 1.4(a) peut-étre réarangée pour présenter la magnéto-résistivité et la

Figure 1.5 nous montre le résultats pour trois températures.
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FiG. 1.5 Magnéto-résistivité pour un échantillon GaggsrMng ps3As (Omiya et al.,

2000)

Aux températures assez élevées, les Figures 1.4 et 1.5 montrent que la résistivité di-
minue avec le champ et qu’ainsi, la magnéto-résistivité est négative. A haut champ,
la magnéto-résistivité tend a saturer, puisque 'aimantation devient saturée. La di-
minution de la résistivité en fonction du champ provient de I'alignement des spins
localisés, ce qui force les trous a se polariser de facon antiparalléle au champ. Dans
P’espace du spin, les porteurs voient. de 'ordre et ainsi, la conduction est plus facile.
A basse température, les Figures 1.4 et 1.5 montrent que la la magnéto-résistivité
est positive pour les champs faibles. Ceci est di & la rotation de ’aimantation de la
direction dans le plan (selon l’axe facile) & la direction du champ, ¢’est-a-dire que

le champ doit tout d’abord aligner les domaines magnétiques selon sa direction.
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1.1.2 Coeflicient(résistivité) de Hall

Avant de présenter les résultats expérimentaux se rapportant a Ueffet Hall, il faut
discuter de 'aimantation, puisque, comme nous 'avons vu dans l'introduction,
Paimantation est un parameétre direct de I’équation (17). Dépendemment de la
direction vers laquelle le champ magnétique est appliqué, le résultat pour le coeffi-
cient(résistivité) de Hall sera différent. Souvent, lorsque la couche est en compres-
sion, l'axe facile se situe dans le plan de ’échantillon, alors que lorsque la couche
est en tension, il est perpendiculaire au plan de ’échantillon et, ainsi, dans la di-
rection du champ pour l'expérience d’effet Hall (Matsukura et al., 1998; Liu et al.,
2003; Matsukura et al., 2004; Matsukura et al., 2002; Jungwirth et al., 2003). No-
tons quand méme que ce comportement n’est pas universel. En effet, la direction
de 'axe facile se modifie lorsque le ratio de 1’énergie de Fermi sur la séparation
énergétique de spin (spin splitting) diminue, ce qui signifie une baisse de ['occupa-
tion des sous bandes de trous (Matsukura et al., 2004; Dietl et al., 2001). Cet effet
explique le changement de ’axe facile lorsque la température est dimininuée pour
des échantillons avec une concentartion de trous suffisamment faible (Matsukura et
al., 2004; Takamura et al., 2002; Sawicki et al., 2002). Nous pouvons déja conclure,
d’apreés la Figure 3 (de l'introduction), que la résistivité de Hall présentera un
cycle d’hystérésis pour T' < T, si 'axe facile est selon la direction perpendicualire
a la surface de 1’échantillon, alors qu’elle ne devrait pas en présenter dans le cas

contraire.

Commengons tout d’abord par nous attarder au coefficient de Hall en fonction
de la température. Les résultats pour ce genre de mesures sont plutot rares. La
Figure 1.6 présente les deux résultats dont nous avons connaissance, I'un pour
GaMnAs et Pautre pour InMnAs. Pour ces deux figures ( Figure 1.6(a) et Fi-

gure 1.6(b)), il est possible de bien simuler les données au-dessus de T, en utilisant
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Péquation (17), mais avec une forme différente de Rg pour chacune. Dans les deux
cas, les auteurs utilisent Rg = cp?,(T"), mais leur valeurs pour n different. Pour
le InMnAs, (Ohno et al., 1992) utilisent n = 1, ce qui montre selon eux que le
mécanisme de effet Hall anormal est la diffusion assymétrique (skew scattering),
alors que pour les échantillons GaMnAs, (Ruzmetov et al., 2004) obtiennent soit
n=2o0ul<n< 2 dépendamment de la fraction de manganése. Dans la théorie
conventionnelle pour les échantillons métalliques, n = 2 signifie que le mécanisme
créant effet Hall anormal est le saut latéral (side-jump), mais il semble que les
données de (Ruzmetov et al., 2004) ne cadrent pas avec ce mécanisme, puisqu’ils
affirment que celui-ci devrait étre favorisé dans les échantillons hautement résistif
alors que les résultats montrent le contraire, soit que le cas n = 2 est seulement pour
les couches & basse résistivité. Par contre, dans 'optique d’un modeéle développé
par Jungwirth et al. (Jungwirth et al., 2002; Jungwirth et al., 2003), s’il n’y a pas
de désordre, nous obtenons n = 2. Ceci semble bien s’appliquer au cas présent,
puisque (Ruzmetov et al., 2004) obtiennent n = 2 pour les échantillons de basses
résistivité, c’est-a-dire pour x = 0, 06 et moins, ce qui signifierait que la quantité de
défauts est assez petite pour que la conductivité de Hall ne soit pas significative-
ment affectée par la diffusion et qu’ainsi, le cristal de GaMnAs peut étre considéré

comme étant ordonné du point de vue du transport hors diagonal o,y.
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F1G. 1.6 Mesures expérimentales du coefficient de Hall en fonction de la températue.
(a) Echantillon de Ga;_oMn,As avec z = 0,048 et T, = 53 K (Ruzmetov et al.,
2004). (b) Couche de 1,3um de In;_,Mn,As avec z = 0,013 d’apres (Ohno et al.,

1992)

Nous allons finir cette section sur le comportement expérimental des DMS III-

V en discutant de la résistivité de Hall en fonction du champ magnétique externe.
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Lorsqu’une étude en champ est effectuée, nous analysons la résistivité de Hall plutot
que le coefficient de Hall puisque qu’étant donné sa définition (16), nous savons bien
que ce dernier va diverger lorsque le champ tend vers zéro alors que la résistivité de
Hall reste finie et continue. La Figure 1.7 présente trois exemples de la résistivité
de Hall en fonction du champ appliqué pour des DMS métalliques. Pour deux
des fenétres, le DMS est en compression et I’axe facile se situe dans le plan de
I’échantillon, alors que pour 'autre, la couche est en tension, I’axe facile étant ainsi

perpendiculaire un plan.
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F1G. 1.7 Mesures expérimentales de la resistivité de Hall en fonction du champ
magnétique appliqué. (a) Couche de 200 nm de Ga,_,Mn,As avec = 0,053 pour
plusieurs températures (Matsukura et al., 2002). (b) Couches Gag gsMng o5 As/GaAs
(compression, figure du haut) et Gagg57Mng os3As/InGaAs (tension, figure du bas)

pour plusieurs températures (Matsukura et al., 2004)
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Nous voyons bien I'effet de 'aimantation sur la résistivité de Hall. Pour la fenétre
du bas de la Figure 1.7(b), le champ est appliqué selon Paxe facile, ce qui donne
des changements drastiques autour de B = 0, alors que pour la Figure 1.7(a) et la
fenétre du haut de la Figure 1.7(b), le champ est appliqué selon ’axe difficile, ce qui
donne une montée de la résistivité de Hall plus étendue et une absence d’hystérésis
a basse température. Encore une fois, I'équation (17) peut étre utilisée pour bien
décrire les données. Lors de la publication des premiers résultats concernant 'effet
Hall en fonction du champ magnétique pour le GaMnAs, Matsukura et al. (Mat-
sukura et al., 1998; Ohno et al., 1996) affirmaient qu’en comparant les résultats
d’aimantation et de magnéto-transport, une dépendance linéaire avec la résistivité
était obtenue pour Rg, Rs = cp,, et qu’ainsi, la diffusion assymétrique (skew scat-
tering) était responsable de 'apparition de 'effet Hall anormal. Plus récemment
(Matsukura et al., 2002), ils ont relativisé leur affirmation. En effet, la comparaison
des résultats d’aimantation et de magnéto-transport suggere plutot que ’exposant
n se situe entre 1 et 2 et que le choix du mécanisme (diffusion assymétrique ou saut
latéral) meéne & peu prés aux mémes propriétés magnétiques. Selon eux, les deux
mécanismes seraient en opération dans les échantillons. Remarquons que pour un
domaine de valeurs de n identiques, Matsukura et et al. (Matsukura et al., 2002)

et Ruzmetov et al. (Ruzmetov et al., 2004) tirent des conclusions différentes.

Quand le GaMnAs est dans le régime de transport par saut (hopping transport),
c’est-a-dire lorsque le niveau de Fermi se situe dans des états localisés et que la
température est basse, un porteur ne peut se mouvoir que via des sauts. Dans
ces systémes, contrairement au cas avec des états étendus, Ry n’est certainement
pas relié a la densité de porteurs, mais a l'interférence entre les amplitudes de
sauts. Allen et al. (Allen et al., 2004) ont effectué des croissances de GaAs digita-
lement dopés avec du Mn qui sont dans le régime de saut. Ce type de structure

consiste en des mono-couches de MnAs zinc-blende séparées par des couches de
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GaAs. Ils montrent que Ry et Rg présentent des dépendances sous-linéaires avec
Pzz, €€ qui est inconsistent avec les modeles pour les systémes métalliques. Aucune

des résistances mesurées n’est simplement activée.

Nous avons, dans cette section, présenté les grandes lignes du comportement des
DMS III-V dopés Mn par rapport au transport. Dans la section qui suit, nous allons

nous intéresser au travaux théoriques déja existant.

1.2 Transport dans les semi-conducteurs magnétiques diluées du point

de vue théorique

1.2.1 Résistivité et magnéto-résistivité

Lopez-Sancho et Brey (Lopez-Sancho et Brey, 2003) proposent une étude théorique
pour la résistivité et la constante diélectrique du Ga;_,Mn,As. La structure élec-
tronique du semi-conducteur y est décrite par ’Hamiltonien de Kohn-Luttinger
a six bandes, les fluctuations thermiques du Mn par 'approximation du champ
moyen, l'interaction électron-électron par I’approximation de la phase aléatoire
(RPA)(Random Phase Approximation) et les propriétés de transport en utilisant
I’approximation du temps de relaxation. Les auteurs écartent le mécanisme de diffu-
sion de spin car, selon eux, suivant le travail de (Fisher et Langer, 1968) qui utilisent
aussi approximation du temps de relaxation, le retournement de spin (spin-flip)
ne peut prédire de sommet a T, pour la résistivité en fonction de la température. De
plus, 'amplitude du changement de résistivité associé au phénomene de diffusion
par le retournement de spin (Campbell et Fert, 1982) est un ordre de grandeur plus
petit que ce qui est observé dans les DMS. Le temps de relaxation est calculé en

supposant que les centres de diffusion sont les ions Mn se situant sur des sites Ga,
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les ions Mn interstitiels et les anti-sites As, qui ont tous une interaction de Cou-
lomb avec les porteurs. La résistivité obtenue a un comportement métallique pour
les températures sous 7T, et est constante lorsque T > T, puisque la polarisation
des porteurs est nulle et qu’ainsi, la résitivité due a des impuretés est indépendante
de la température. Le changement de résistivité entre T' = 0 et T' = T, est d’environ
20%, en bon accord avec les résulats pour les échantillons recuits pendant un court

laps de temps (voir section précédente).

Hwang et Das Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005) attaquent quant & eux le
probleme de la résistivité selon deux approches. Dans la premiere, en considérant les
spins localisés comme des objets classiques, les propriétés électroniques du systéme
sont calculées en utilisant la théorie du champ moyen dynamique (dynamical mean
field theory) (Georges et al, 1996) pour tenir compte du désordre et la conductivité
est obtenue avec la formule de Kubo. Dans la deuxieme, ils utilisent 1’équation
de Boltzmann pour calculer les propriétés de transport dues a la diffusion par
des impuretés ionisés écrantées. Ces deux méthodes sont appliquées pour ’étude
de I'état métallique, puisque les effets de localisation ne sont pas pris en compte
dans leur travail. Leurs conclusions sont semblables a celles de Lopenz-Sancho et
al. (Lopez-Sancho et Brey, 2003). En effet, ils croient que le transport est dominé
par la diffusion avec des impuretés chargées écrantées et que l'effet de la diffusion
par le désordre de spin joue un role mineur. Ils appuient ces affirmations en uti-
lisant les deux propriétés génériques des DMS dans I’état métallique soient : (1)
Un maximum dans p(T") autour de T' = T, et (2) une décroissance lente de p(T")
pour T' > T,. Ces deux comportements sont bien expliqués par leur approche avec
I’équation de Boltzmann ne considérant que les impuretés ionisées. Par contre, bien
qu'un maximum autour de T' = T, puisse étre produit par le désordre de spin, ils
croient que ce processus n’est pas tres important dans I'existence du maximum des

courbes expérimentales. Selon leurs résulats, la deuxiéme propriété générique de la
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résistivité, la décroissance lente a T' > T, ne peut pas du tout étre expliquée par

la diffusion par le désordre de spin.

Kagami et al. (Kagami et al., 2005) utilisent une approche semblable & la premiere
de Hwang et Das Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005), mais au lieu de considérer
le spin du Mn comme un vecteur classique, ils supposent que ces spins sont de
type Ising, c’est-a-dire qu’ils sont polarisés dans les directions 2. De plus, ils font
aussi ’hypothese que les porteurs sont complétement dégénérés. Ils n’obtiennent
pas non plus une trés bonne concordance avec ’expérience pour la résistivité. Se-
lon eux, la localisation d’Anderson, les polarons magnétiques, ainsi que la diffusion
critique causée par les corrélations magnétiques a courte portée et leur intercon-
nexions pourraient étre a ’origine de la dépendance en température de la résistivité
observée. La technique pour traiter le désordre qu’ils utilisent ne tient compte d’au-
cune de ces possibilités puisqu’elle ne considére qu’un site plongé dans un milieu

effectif.

Dans les deux premiers travaux, Lopez-Sancho et Brey (Lopez-Sancho et Brey,
2003) et Hwang et Das Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005) semblent étre bien
confiants dans leur rejet du désordre de spin. Mais il faudrait peut-étre attendre
un peu avant d’éliminer définitivement ce mécanisme. Nous allons montrer dans ce
travail, en utilisant une approche treés semblable a la théorie utilisée par (Hwang et
Das Sarma, 2005) et (Kagami et al., 2005), qu’avec un modele d’alliage ou I’élément
présentant la plus petite fraction possede un spin localisé traité quantiquement et
ou le transport est traité dans I'approche quantique de Kubo sans faire 'approxi-
mation du temps de relaxation, la résistivité en fonction de la température, dont la
diffusion s’opeére par interaction de spin, peut présenter, pour certains parametres,
un sommet dans la courbe de résistivité en fonction de la température, une am-

plitude similaire & celle obtenue expérimentalement pour les DMS et une faible
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décroissance de p(T') avec T pour T > T..

D’un autre c6té, dans certains échantillons, la résistivité a un comportement iso-
lant pour toutes les températures. Dans ces systémes, le transport est ’oeuvre de
porteurs localisés et la densité de porteurs de charge est hautement inhomogéne.
Comme ce sont ces mémes charges qui transmettent l'interaction magnétique,
I’échange est lui aussi trés inhomogene. Ainsi, quand la température est diminuée,
la transition ferromagnétique apparait tout dabord de facon locale, dans les régions
ou les densités de porteurs sont les plus grandes. A mesure que la température dimi-
nue, ces régions finies, qui ont des dimensions et des positions aléatoires, vont grossir
et fusionner jusqu’a ce que, finalement, la corrélation ferromagnétique s’étende sur
tout I’échantillon. Dans (Kaminski et Das Sarma, 2003), Kaminski et Das Sarma
tentent d’établir la connection entre la transition ferromagnétique et les propriétés
de transport dans les DMS Ga;_,Mn,As contenant des porteurs localisés. Kamingki
et Das Sarma utilisent une expression pour la résistivité qui dépend exponentielle-
ment de T :

Esqut

p ox eFsT (1.1)

ou Fyuy est 'énergie décrivant le saut d’un porteur d’un site a Pautre qui dépend
du désordre et du magnétisme. Leurs résultats théoriques sont qualitativement en
accord avec les données expérimentales pour les systemes dans le régime isolant ot,
par exemple, p augmente fortement avec T qui diminue, lorsque 7' — 0 (voir par
exemple (Matsukura et al., 1998; Potashnik et al., 2002; Nazmul et al., 2003)). Le

champ magnétique a aussi été inclu dans leur calcul.
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1.2.2 Coefficient(résistivité) de Hall

Pour le cas métallique, nous pouvons séparer les modeéles en deux catégories. Dans
le premier cas, l'effet Hall anormal est considéré comme dérivant de 'interaction
spin-orbite intrinséque du semi-conducteur hote. Dans le deuxiéme, ’approche tra-
ditionelle est adoptée : 'existence de I'effet Hall anormal proviendrait d’une compo-
sante de couplage spin-orbite dans I'interaction entre les quasi-particules de bandes
et les défauts cristallins, ce qui peut résulter en la diffusion assymétrique et le saut
latéral, qui sont respectivement proportionnels a p,, et p2, comme nous en avons

déja discuté.

La premiere approche est celle qui a été suivie par Jungwirth et al (Jungwirth
et al., 2002; Jungwirth et al., 2003). Dans leurs travaux, la théorie est construite
sur une description par champ moyen dans laquelle les bandes de valence du semi-
conducteur non dopé décrite par 'hamiltonien de Kohn-Luttinger sont séparées
par un champ effectif proportionnel a ’aimantation locale moyenne, qui résulte des
interactions d’échange avec les spins localisés des ions Mn. Dans (Jungwirth et al.,
2003), ils considérent aussi la présence du désordre en supposant un temps de vie
fini pour les états de quasi-particules. Selon eux, en général, quand le désordre est
pris en compte, la théorie est en bon accord avec les données expérimentales sur le

domaine complet des fractions de Mn étudiées (de z = 1,5% & = = 8%).

Dans le cas de la deuxiéme approche, nous ne pouvons pas vraiment parler de
développement d’un modele, puisque que les auteurs discutant de ces mécanismes
utilisent les travaux déja publiés depuis de nombreuses années (voir par exemple
(Chazalviel, 1975)) pour tenter des comparaisons et discuter du mécanisme qui de-
vrait étre responsable de 'effet Hall anormal. En supposant que la diffusion par les

impuretés ionisées domine et que la théorie de l'effet Hall anormal pour les électrons
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dans les semi-conducteurs (Chazalviel, 1975) est applicable aux semi-conducteurs
de type p, Dietl et al. (Dietl et al., 2003) utilisent une expression pour le ratio
de la conductivité de Hall causée par le saut latéral et la diffusion assymétrique
pour T' = 0 et concluent que le saut latéral devrait étre le bon mécanisme. Il est
important de noter que les mémes données expérimentales ont été souvent utilisées
par ces auteurs. A la fin des années 90, ils concluaient que Rg était proportionnel
a pge €t qu’ainsi la diffusion assymétrique était responsable de I'effet Hall anormal
(Matsukura et al., 1998; Ohno, 1999). Plus tard, en 2002 (Matsukura et al., 2002),
ils prétendaient plutot que Rg avait une dépendance avec la résistivité de la forme
Phss Ol 1 est entre 1 et 2, impliquant la présence des deux mécanismes a la fois.
Comme nous venons de le voir, en 2003 (Dietl et al., 2003), ils ont de nouveau mo-
difié le tir et affirment maintenant que le saut latéral oppere seul. Notons aussi que
I’équation pour le ratio en est une pour des électrons dans la bande de conduction
et est appliquée pour des trous lourds. Contrairement aux électrons, les trous ont
une interaction spin-orbite intrinseque, impuretés ou pas, et celle-ci devrait avoir
une influence sur 'effet Hall anormal. L] faut donc étre prudent avec les affirma-

tions de Dietl et al.

Tous ces modeles décrivent les porteurs par des états étendus, alors qu’il est aussi
possible d’avoir des échantillons isolants. Burkov et Balents (Burkov et Balents,
2003) ont traité le probleme de ce point de vue. Ils supposent que I’énergie de Fermi
se situe dans une région ou tous les états sont localisés. Ainsi, le seul mécanisme
de conduction possible est au travers de sauts assistés par les phonons. Le modele
utilise des trous de spin 3/2 sautant entre des centres localisés (Mn) aléatoirement
distribués et baignant dans un champ effectif de spins localisés S = 5/2. Leur
théorie semble étre consistante avec des expériences récentes de magnéto-transport

sur des échantillons GaMnAs dopés digitalement (Allen et al., 2004).
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Le lecteur, apres avoir consulté les articles cités ici et traitant de ’effet Hall, pourra
étre surpris de constater que nous n’avons pas abordé la question de la densité de
porteurs mesurée a partir des résultats de 'effet Hall. La raison est que nous sommes
quelque peu embétés par les affirmations des auteurs des travaux expérimentaux.
En effet, ceux-ci modélisent le coeflicient de Hall normal Ry par I'expression de la
théorie d’un électron presque libre, i.e Ry = é. Aucuns ne justifient 'utilisation
de cette expression, alors que rien ne permet d’affirmer sans nul doute qu’elle est
correct, i.e nesy = p. Les DMS contiennent une trés grande quantité d’impuretés, ce
qui rend le recours & Ry = ;}g suspect. Méme dans certains matériaux magnétiques
trés purs, comme le fer cubique centré (Cottam et Stikchcombes, 1968), a basse
température, les résultats pour Ry sont tres différents de ce qui est prédit par les
théories considérant des électrons presques libres. Nous sommes donc d’avis qu'’il
est difficile de faire confiance aux mesures rapportées pour la densité de porteurs
en utilisant U'effet Hall. D’autres groupes ont développé des facons différentes de
mesurer la densité de porteurs, par diffusion Raman (Seong et al., 2002) et par me-
sures capacitance-voltage électrochimiques (Yu et al., 2002), mais nous ne sommes
pas en mesure de commenter sur la justesse de leurs mesures, n’étant aucunement

familier avec ces techniques expérimentales.

Dans ce chapitre, nous avons présenté, de fagon générale, les caractéristiques les plus
importantes par rapport au transport dans les DMS et les explications théoriques
couramment avancées. Dans le suivant, nous allons discuter du point de vue que

nous avons choisi d’adopter pour ce travail et de la niche que nous allons occuper.
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CHAPITRE 2

METHODOLOGIE

2.1 Contexte

11 est évident, apres cette revue de la littérature, que le nombre de travaux portant
sur le transport dans les DMS au niveau théorique est limité et qu’aucune étude
systématique d’'un modele précis n’est disponible. Ceci constitue un grand manque
puisque que les propriétés de transport, comme déja discuté dans I'introduction,

sont, la pierre angulaire de la création de dispositifs intéressants.

Les effets magnétiques et le désordre dans le transport ont été et sont toujours des
domaines en pleine effervescence et comportent encore beaucoup d’incompréhension.
Le traitement utilisant I’approche des liaisons fortes pour la magnéto—rééistance et
Peffet Hall dans les alliages désordonnés a été 'objet de nombres d’études au cours
des années 70 et 80. De celles-ci, nous pouvons retirer une approche cohérente pour
attaquer le transport dans les DMS, en suivant les suppositions discutées dans la
Section 0.3. 1l est important de noter que ces approches utilisent directement les
développements survenant dans le calcul des propriétés électroniques des matériaux
désordonnés. 1l existe déja des bons modeles traitant des systemes ou le désordre
est composé d’impuretés magnétiques. Par contre, I'intégration de ces modeles dans

un calcul systématique portant sur ’effet Hall n’a pas été réalisée.
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2.2  Objectif

Ce projet consiste a étudier un systéme contenant une importante quantité d’impu-
retés magnétiques. Comme mentionné auparavant, nous disposons déja de modeles
pour le calcul des propriétés électroniques d’un alliage et d’une approche cohérente
pour le transport. Ainsi, nous nous appliquons a batir des ponts entre ces différentes
techniques. Lorsque nécessaire, nous devons aussi continuer le développement de ces
techniques pour permettrent qu’elles soient reliées. De facon plus précise, comme
nous ’avons vu, les effets magnétiques dans les DMS sont causés par 'interaction de
spin entre les trous mobiles et les ions localisés. Par contre, selon plusieurs auteurs
(Lopez-Sancho et Brey, 2003; Hwang et Das Sarma, 2005; Kagami et al., 2005),
ce mécanisme ne suffit pas a expliquer les propriétés mésurées de la résistivité en
fonction de la température. Pour eux, la clé se trouve dans la diffusion de Coulomb
par les impuretés. Considérant qu’il ne faut pas laisser tomber la diffusion par le
spin aussi vite, nous calculons, pour un grand nombre de parametres d’'un méme
modele, différentes propriétés de transport, contrairement a I’approche des auteurs
cités dans le Chapitre 1, qui se concentrent soit sur la résistivité a champ nul ou
sur l'effet Hall. Cette approche nous permet d’émettre des conclusions plus solides

par rapport a I'importance de l'interaction entre les spins a propos du processus

de conduction dans les DMS III-V.

2.3 Approche

Contrairement & Lopez-Sancho et al. (Lopez-Sancho et Brey, 2003), la structure de
la bande de valence du GaAs que nous utilisons est simple et est celle adoptée par
Hwang et Das Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005) et Kagami et al. (Kagami et

al., 2005). Les spins localisés causant le désordre sont traités quantiquement et le
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retournement de spin (spin-flip) est pris en compte, contrairement & Hwang et Das
Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005), qui les traitent classiquement ou Kagami et
al. (Kagami et al., 2005), qui considére un modele Ising ou encore Lopez-Sancho
et Brey(Lopez-Sancho et Brey, 2003) et Jungwirth et al. (Jungwirth et al., 2002;
Jungwirth et al., 2003), qui considérent 'effet de ces spins comme un champ moyen
dans 'Hamiltonien. Les propriétés électroniques du DMS sont calculées selon une
approche de milieu effectif. Dans ce genre modele, nous traitons I’Hamiltonien pour
un seul site de facon exacte et considérons 'effet des autres au travers d’un mi-
lieu moyen entourant le site choisi. Nous montrons que pour cette approche, les
équations de notre milieu avec spin peuvent s’écrire de telle sorte qu’elle revétent
la forme usuelle pour un systeme sans interaction de spin et qu’il est facile de

déterminer le voisinage des états énergétiques dues aux impuretés magnétiques.

Ces propriétés électroniques sont ensuite utilisées dans les équations du transport.
L’utilisation d’une bande qui correspond a une structure cristalline hypercubique en
d dimensions est une approche commune en théorie de la matiére condensée, mais
contrairement a l'expression de la conductivité longitudinale, il n’existe pas, a notre
connaissance, une expression complete pour le coeflicient de Hall, peu importe le
nombre de dimensions. Nous nous appliquons donc & produire ce résultats et nous
développons ensuite les équations du transport obtenues pour le cas tridimension-
nel. De ces expressions, nous produisons une étude du signe du coeflicient de Hall,
un sujet particulierement important pour les milieus désordonnés, puisqu’il n’est
pas précisément déterminé, la notion de trous perdant son sens. Finalement, les
résultats numériques, majoritairement ceux impliquant ’effet Hall, sont inédits et
présentent la finalité du travail, soit de mener & terme (numériquement) un modele

particulier.



44

CHAPITRE 3

OUTILS THEORIQUES DE BASE

Dans ce chapitre, les divers outils théoriques importants pour ce travail sont pré-
sentés afin de fournir les bases pour les développements théoriques du Chapitre 4.
En premier lieu, la seconde quantification est rapidement décrite, suivie d’une in-
troduction aux fonctions de Green. Deuxiemement, le désordre en physique du
solide est discuté et la méthode utilisée ici pour le traiter est présentée, soit 1'ap-
proximation du potentiel cohérent (CPA). Ensuite, un rappel rapide du modeéle des
liaisons fortes est inclus. Enfin, nous donnons les résultats principaux de la théorie
linéaire du transport de Kubo-Greenwood pour le tenseur de conductivité et la

forme qu’elle prend dans le cas d’un Hamiltonien & un électron.

3.1 Seconde quantification

La littérature présentant de facon complete 'approche de la seconde quantifica-
tion est trés importante ; la référence (Taylor et Heinonen, 2002) est un exemple.
Nous nous contentons donc de présenter rapidement le sujet. Imaginons un systéme
d’électrons (trous), ot chacun de ceux-ci puisse occuper un des g états disponibles
et qu’au maximum deux électrons (trous) peuvent se retrouver dans un état parti-
culier, étant donné le principe d’exclusion de Pauli. Nous pouvons créer une paire
d’opérateurs pour agir sur ce systeme, soit

c;’s et cgs (3.1)
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qui peuvent créer et détruire un électron (trou) de spin s dans ’état q. Comme
affirmé plus haut, ces opérateurs obéissent au principe d’exclusion et ont ainsi les

relations de commutation suivantes :

{62,57 C;’,s’} = {cqm CQ’,S'} =0

t —
{cqgs, Cq',s'} = 84q0ss,

olt {A, B} = AB + BA représente I’anticommutateur.

Les espaces des états qui sont utilisés ici sont la position des sites et le domaine des
vecteurs d’ondes, donc c}is et c};’s vont créer respectivement un électron (trou) a la
position 4 de I’espace et un électron (trou) de quantité de mouvement cristalline
k. Notons aussi que si un état q particulier est représenté par le ket |q, s), nous

pouvons établir les corrélations suivantes :

= la,s)

cq»s - <8? q’
3.2 TFonctions de Green

Nous présentons ici la fonction de Green intemporelle a un électron, c’est-a-dire

comme solution de I’équation de Schrodinger indépendante du temps.

Une fonction de Green peut étre définie comme une solution de I’équation dif-

férentielle du type (Economu, 1983)

I\ = L(0)]Gawr (2) = 8(r — 1), (3.4)
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répondant & certaines conditions frontieres. L’objet L(r) est un opérateur Her-

mitique, linéaire et indépendant du temps qui possede un ensemble complet de

fonctions propres, tel que

L(r)¢n(r) = Angn(r).

(3.5)

Si, par contre, nous désirons utiliser la représentation par bra-ket des fonctions

propres, nous devons écrire

A\ — LIG(z) = 1

avec

L|¢n> = )\n|¢n>

Comme 'équation de Schrodinger indépendante du temps s’écrit

[E — H(r)]$(r) =0
[En - H]l¢n> =0,

nous pouvons faire le rapprochement

L(r) — H(r)
AN— F
An — By

et ainsi nous obtenons, en utilisant des relations de fermeture

Ndiscret

mm:z:ﬁ§g+/M%§£=E—H

Ndiscret

1 1
-3 4 t
%E—m%+/mL%E—m%’

Ndiscret

(3.6)

(3.8)

(3.10)
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ou Gy (E) = (r|G(E)|r).

Nous remarquons immédiatement que la fonction de Green contient des pdles
sur ’axe réel, correspondant aux valeurs propres de H. Cette fonction telle que
présentée dans l'équation (3.10), n’est pas analytique pour toutes valeurs de E, mais
I’ajout d’une petite partie imaginaire permet d’éliminer les poles. Nous définissons
ainsi

1

r(E) = lim —— 11
GM(E) = lim o, (3-11)

avec r et a pour retardée et avancée.

Connaissant U'identité
1 1

li =P—Fim 12
o0+ T + e P:E F imd(z), (3.12)
nous avons que
"YE)=P Find(E - H 3.1
G™(E) imd( ), (3.13)

ce qui démontre que la densité d’états par unité de volume (DOS) s’écrit comme

D(r; E) = q:%xm{amw)}. (3.14)

rr’/

Notons qu’a partir de maintenant, pour simplifier ’écriture des expressions, nous al-
lons omettre ’écriture de la limite pour les fonctions de Green retardées et avancées,

mais elle est implicite.

De plus, si nous avons un Hamiltonien H pouvant étre séparé en deux parties

H=Hy+V, (3.15)
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ou les fonctions propres de Hy sont connues, il est possible d’écrire la fonction de
Green de H, G(2) = (2 — H)™! ou G (2) en fonction de celle de Hy, G°(z) =
(2 — Ho)™! ou G, (2) par une relation appelée équation de Dyson, qui s’exprime

comme

G(z) = G°z) + G°()VG(z)
(3.16)
Gev(2) = GO (2) + /drldrngrl(z)V(rl, r9)Gror (2)

avec z pouvant étre égal a E, E + i€ ou E — i¢, selon le type de fonction utilisée.
Remplagant G(2) = (1 — G°(2)V)71G%(2) & droite de 1’égalité dans (3.16), nous
obtenons

G(z) = G2) + G°()V (1 = G°(2)V)1G%(2)

(3.17)
= G%2) + G°(2)T(2)G°(2),

ouT(z) = V(1—G°2)V)™! est appelée matrice ou opérateur T et dont la connais-

sance nous donne immédiatement acces a G(z).

Nous pouvons enfin définir un dernier objet se rapportant aux fonctions de Green.
Par souci de simplicité, seule la fonction retardée est utilisée, mais celle avancée

peut aussi étre employée.

La fonction spectrale A((, ) est définie comme
1
A(¢ ) = ——Im{G(e)}. (3.18)

Dans le domaine de la physique du solide, il est tres utile de caractériser en partie
le systéeme par le vecteur d’onde k d’une excitation élémentaire, puisque celui-ci est

un bon nombre quantique pour un cristal. Nous pouvons ainsi réécrire 1’équation
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(3.18) :
Alk,e) = —%Im{G’,;(s)}. (3.19)

Elle décrit & la fois la résolution de ’état quantique d’une excitation d’énergie e
et la résolution en énergie d’une excitation de nombre quantique k. De plus, cette
fonction nous donne une indication sur ’exactitude de la description de 'excitation
créée par 'ajout d’une particule dans l’état k par une quasi-particule sans inter-
action. En effet, dans le cas idéal (particule libre), la fonction spectrale est définie
par un delta de Dirac. Si des interactions sont présentes, la fonction spectrale d’une
excitation s’éloignera de la fonction delta, mais si elle demeure quand méme un pic
étroit, approximation que les quasi-particules n’interagissent pas ensemble n’est

pas tres loin de la réalité.

Il existe aussi trois relations intégrales liant premiérement, les parties réelle et
imaginaire de la fonction de Green et deuxieément, la fonction de Green a la densité

d’états. Ces expressions sont

Im{G"(¢)} = _l/w

Re(G()) = - / I_mif(_g—g)}d? (3.20)

Nous pouvons donc conclure cette présentation en faisant remarquer que la fonction
de Green contient de I'information sur le spectre, la densité d’états et les fonctions
d’ondes du systeme étudié, ce qui en fait un objet mathématique extrémement utile

en physique quantique.
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3.3 Systéemes désordonnés

La plupart des systemes physiques présentent, a plus ou moins grande échelle,
une structure spatiale ou compositionnelle désordonnée. Méme dans la cas des
couches minces les plus avancées technologiquement, la présence de défauts est
inévitable. La premiere conséquence de ceci est que le vecteur d’onde k n’est
plus un bon nombre quantique. Pour I’étre, celui-ci devrait, a ’aide des autres
nombres quantiques, permettre de caractériser de fagcon unique une excitation. En
d’autres termes, dans un solide parfaitement cristallin, il existe une relation d’uni-
cité entre I’énergie et k, alors que lorsque le désordre est présent, plusieurs valeurs
d’énergies pour un méme k sont possibles. Nous continuons quand méme a uti-
liser ce concept, car bien qu’inutile pour définir d’une fagon exacte les états, les
méthodes expérimentales basées sur la conservation de quantité de mouvement sont
toujours employées et, de ce fait, la fonction spectrale définie précédemment est

toujours d’actualité.

Nous avons déja vu que dans le cas du semi-conducteur magnétique Ga;_,Mn,As,
lorsqu’une proportion de Mn allant de 1 & 7 % est présente dans le matériau, les
atomes de Mn se répartissant sur les sites Ga de facon aléatoire. Il est donc in-
discutable que le désordre devrait étre un facteur important dans les propriétés

physiques mesurables.

Spécifions ici qu’en général, le calcul des quantités expérimentales implique une
sommation sur tous les sites d’un échantillon macroscopique. Le nombre de sites
étant extrémement grand, la mesure ne devrait pas dépendre de la nature parti-
culiéere d’'une configuration de désordre, mais bien de la moyenne sur toutes les
configurations possibles. Kohn et Luttinger (Kohn et Luttinger, 1957) ont présenté

une preuve mathématique de cette derniere affirmation. Pour cette raison, nous
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nous intéressons seulement a la moyenne de la fonction de Green.

Habituellement, la valeur moyenne de la fonction de Green (G(e)) ne peut étre
calculée de fagon exacte, ce qui nous oblige a définir des approximations spécifiques
pour le désordre étudié. Considérons ’'Hamiltonien du systéme comme une matrice
NxN, ou N est le nombre de sites. Tous les termes de cette matrice peuvent étre
sujet a ’aléatoire, mais nous allons quand méme supposer que seuls les termes dia-
gonaux le sont, alors que ceux non-diagonaux ne changent pas, c’est-a-dire qu’un
électron (trou) saute d’un site a Pautre toujours de la méme facon, mais que des
qu’il se trouve sur un site particulier, ’énergie qu’il voit est aléatoire. Ensuite, nous
supposons que les électrons (trous), au lieu de se mouvoir dans le milieu réel, se
déplacent dans un milieu effectif (caractérisé par une self-energy complexe ¥(¢)),
choisi de telle sorte que les prédictions des propriétés physiqués des électrons (trous)
soient les bonnes. L’approche qui est présentée ici, appelée approximation du po-
tentiel cohérent (CPA), suppose que la description physique voulue est celle d’un
électron (trou) ou d’un phonon dans un alliage qui se propage en une succession de
diffusions. Les observables sont donc calculées en faisant la moyenne de ces diffu-
sions sur toutes les configurations atomiques. Comme nous le verrons, il s’agit une
approximation & un site, c’est-a-dire que les diffusions multiples sont négligées et,
de plus, linteraction électron-électron n’est pas prise en compte. Cette approche
s’avere souvent tres efficace et diverses dérivations sont disponibles. Nous sommes
d’avis que celle présentée par Vilecky et al. (Velicky et al., 1968) est la plus claire et,
pour permettre au lecteur de bien comprendre, nous reproduisons ici sa dérivation

de fagon complete.

Nous considérons un alliage binaire comme étant une maille strictement périodique
contenant NV sites équivalents, mais dont chacun d’eux est occupé de facon aléatoire

par des atomes de type A ou B. Les porteurs sont décris dans ’approximation de
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la particule seule (single electron approzimation). L’Hamiltonien & une particule
correspondant a l'alliage pour une configuration donnée est noté H. Les propriétés

physiques sont ainsi contenues dans la fonction de Green & un corps
G"=(z—H)™, (3.21)
ol z = € + €.

Les propriétés macroscopiques sont quant a elles déterminées par la moyenne sur
toutes les configurations, soit (G"). Définissons un Hamiltonien effectif, qui sera

caractéristique du cristal moyen. Celui-ci doit correspondre a
(G"Y = (2 — Hepy) ™" (3.22)
Notons que H.¢; a la symétrie du cristal.

Imaginons maintenant un Hamiltonien P, une approximation de H.s;. Par con-
séquent, celui-ci doit avoir les mémes propriétés analytiques. La fonction de Green

correspondante a P est

G =(2—P)"" (3.23)

Nous pouvons ainsi, a I’aide de ’équation de Dyson, écrire (G”) de la fagon sui-

vante :

(G"Y = G™ + G™(H.z — P){G"). (3.24)

Nous rappelant aussi de la définition de la matrice T', nous écrivons
G™ + G (Hyy — PY{(G") = G™ + G™(T)G™° (3.25)

G0+ G™(H,s5 — PY(G™ + GUT)G™) = G™° + G™(T)G™°. (3.26)
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Etant donné que, de facon générale, les fonctions de Green sont des matrices,
multiplions (3.26) par la gauche et par la droite, de chaque coté de 1’égalité, par
[GT,O]——l .

Hepp+ HepG™(T) — P — PGMY(T) = (T)
Hopr(I+G™(TY) — P(I + G™™(T)) = (T).

(3.27)

Enfin, multipliant chaque c6té de I'égalité par (I + G"%(T))~! par la droite, nous

obtenons 'expression suivante pour Heyy :
Hepp =P+ (T)(I+G{T))™". (3.28)

La meilleure approximation possible pour H.s; est bien stir P = H.sy. D’apres

(3.28), cette condition est remplie lorsque
(T[P])=0. (3.29)

Bien que nous ayons une condition exacte pour la construction du milieu effectif,
le calcul de 'opérateur T est une tache a priori presque aussi complexe que de
calculer directement G = (2 — H)~!. Nous devons donc trouver une condition pour

I’obtention du milieu effectif plus simple a calculer.

Pour la suite de la dérivation, nous allons supposer que la différence H — P peut étre

décomposée en une somme des contributions provenant de chaque site, ¢’est-a-dire,

H-P=) v, (3.30)
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En utilisant exactement la méme démarche que pour le calcul de (3.28) et en

combinant les identités

Gr — GT,O + Gr,OTGr,O
G = GT,O + GT,O(H _ P)GT,

nous obtenons

T = (H - P)(I+G™T).

Avec (3.30) nous avons
T=> v(I+G°T)=> Qn.

Attardons-nous maintenant a développer le terme @, :

Qn = vo(I + G™T)
=v,(I+G°>  Qm)

= v (I 4+ G°Qn + G Y Q)

m#£n

=Up + rUnGTYOQn + 'UnGT’O Z Qm

m#n

Nous obtenons ainsi

Qn = (I = v.G™) 0a(I+ G ) Q).

m#n

(3.31)

(3.32)

(3.33)

(3.34)

(3.35)

Si, par comparaison avec (3.32), nous créons un opérateur de diffusion ¢, pour un

site, nous avons

tn = vu(I + G™°t,)

tn = (I —v,G"%) 1,

(3.36)
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Nous réécrivons ainsi (3.35) comme

Qn =t + G Qm). (3.37)

m#£n

Si, enfin, nous remplagons (3.37) dans (3.33), l'opérateur de diffusion total T' devient

T=) tat > taG™®> tm+... (3.38)

m#En

Pour 'obtention des quantités macroscopiques, nous sommes plutot intéressés a

connaitre 'expression moyenne de T, qui est nulle par définition (3.29) :

(T) = (Qn) =0 (3.39)

n

(Qn) = <tn(I + GT'O Z Qm)>

m#n
= (1) + (G 3 Qu) + | {t)G™ S (@) — (0G0 Z(Qn&}
= = ot (3.40)

s

~~

Nous ajoutons 0

= (tn) (I +G™0 Z(QM) + <tnGT’O > (Qm— (Qm>)>
m#n msn
Jusqu’ici, le résultat est tout a fait exact. Le premier terme de 1’équation correspond
a l'effet de I'onde effective moyenne vue par le n'®™® atome. Le deuxiéme, quant
a lui, décrit les fluctuations de cette onde effective. L’approximation du potentiel
cohérent (CPA) consiste a négliger le difficile terme des fluctuations. Nous obtenons
ainsi

(Qn) = {ta) (I+G’=° Z<Qm>>. (3.41)

m#n
Les fluctuations sont la conséquence de la corrélation statistique entre le site n et

les m autres sites. Cette corrélation provient de ’ordre & courte portée, éliminé par
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hypothese, ainsi que des diffusions multiples. Nous constatons que notre approche
néglige les diffusions multiples, qui sont toujours présentes. Notre approximation

correspond donc & un site plongé dans un milieu effectif.

Nous voulons maintenant trouver I’expression de H.sy (3.28) dans le cadre de la

CPA. Commengons par réécrire (3.41) en utilisant 7' = Qn + 3, Qm

(@n) = (tn) + {ta) G"(T) — {ta) G™(Qn)

(3.42)
(Qn) = (I +{t)G™) 7 ta) (I + G™(TY)),
ce qui donne, pour (T,
(T) =D (I + (ta)G™) Mt (I + G™(T)). (3.43)

n

Dans (3.28), nous avons le terme (T)(I+G™%(T’))~* qui, selon (3.43), s’écrit comme
(T + GPUT) ™ =) (I + {ta)G™) 7 {tn). (3.44)

Ce dernier peut aussi étre exprimé, en utilisant les propriétés d’inversion des ma-

trices, comme

(TYI+ G T ™ = ()T +G(ta) ™" (3.45)

n

L’équation (3.28) devient donc, dans la CPA,
eff_P+Z YT+ GOt )L (3.46)
La nouvelle condition pour obtenir H.;s = P s’énonce comme

(ta[P]) = 0. (3.47)
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Ceci indique que la connaissance de I'opérateur de diffusion pour un site quelconque
est suffisante pour déterminer (G"), qui lui-méme détermine les propriétés macro-
scopiques du systéme. Le calcul de t,, est en principe tout a fait réalisable et, ainsi,
nous sommes en possession d’un outil théorique permettant d’étudier les systemes
désordonnés sans forte corrélation électron-électron et ou l'interaction utilisée dans

le calcul, vy, est diagonale, H — P =) .

Comme nous supposons que les éléments hors diagonaux ne sont pas affectés par
le désordre et que H.ss conserve la symétrie de H, 'Hamiltonien P peut-étre écrit,

en considérant s le spin de I’électron étudié, comme

P =" "lex + (e)lch ns
5 (3.48)
= |k, s)lex + Za(e)](s, k.
k

Il faut déterminer la bonne self-energy ¥,(¢) pout obtenir (t,) = 0. Dans ce cas

précis, toute l'information sur le désordre est donc contenue dans ().

3.4 Modele des liaisons fortes (TB)

La méthode des liaisons fortes suppose 'utilisation d’une base de fonctions propres
de type atomique (localisées autour de la position d’équilibre d’un atome). Nous
pouvons, pour chaque site atomique, prendre autant de ces fonctions que nous
le désirons. Le plus simple traitement possible est de supposer qu’il n’y a qu’une
seule orbitale par site et que le chevauchement de celles-ci se limite aux plus proches
voisins. Dans ce cas, ’énergie (relation de dispersion) peut étre exprimée en fonction

de k et prend la forme

ep =&ty e (3.49)
l
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ol t représente I’'amplitude du chevauchement entre deux sites voisins et R; le vec-

teur distance.

Les fonctions d’ondes dans l'espace k sont quant a elles exprimées par

k) = 7% T e R, (3.50)

ou les ket |m) sont des orbitales atomiques.

Si le réseau est un hypercube en d dimensions avec un parametre de maille a,

la relation de dispersion est

d
ep = £2¢ Z cos(kqa). (3.51)
a=1
Lalargeur de bande 2W est définie comme la diférence en énergie entre le minimum
et le maximum de la relation de dispersion. Par exemple, pour (3.51), W = 2¢ pour

d=1 W =4t pourd =2 et W =6t pour d = 3.

Puisque dans le modele des liaisons fortes nous considérons un ensemble de fonc-
tions propres, chacune localisée autour d’un site particulier, celui-ci s’applique tout

naturellement a la CPA (voir 'équation (3.30)) et c’est pourquoi il est utilisé ici.

Pour le calcul de la CPA, il faut connaitre 'expression de la fonction de Green
diagonale dans l’espace, G7:2 (¢).

GT’O Z (’I’)’L|k k|m

€ — €y + i€
k ‘ (3.52)

0 / dk
N N(27T)d 1ZB €_€k+7:€



59

Comme un modeéle & une bande ne peut étre qu’une description qualitative de
la réalité, 'utilisation d’approximations simples, qui n’induisent qu’une perte de
la précision au niveau quantitatif pour (3.52) avec (3.51) comme relation de dis-
persion, permettrait des calculs beaucoup plus rapides sans altérer la valeur des
résultats. L’idée est de construire une densité d’états simple, qui conserve les bonnes
propriétés aux bords de bande. Nous pouvons ensuite obtenir la fonction de Green
en utilisant la troisiéme relation de (3.20). Nous appelons ces densités d’états
< densité d’états non-perturbée>> Dy(g), car ce sont celles que nous obtenons pour

une maille parfaitement périodique, sans désordre.

Pour deux et trois dimensions, il est possible d’adopter I’approche suivante :

a) 2D : La vraie densité d’états dans ce cas est :

Dole) = Wiﬂe(w —eK ( - (%)j , (3.53)

ol © est la fonction de Heaviside et K(x) est U'intégrale elliptique compléte

de premiere espece qui s’exprime comme

z do
K(z) = / = . (3.54)
0 v1—2x%sin®(a)
Cette densité d’états présente des discontinuités aux deux bords de bande,
ainsi qu’une singularité & % = 0. Les singularités de la fonction de Green sont
associées avec des points de selle dans €, et elles sont connues en physique de

la matiere condensée sous le nom de singularités de Van-Hove.

Comme les détails quantitatifs ne sont pas trés importants, nous pouvons
approximer la densité d’états 2D par une fonction simple, présentant le bon

comportement analytique pres des bords de bande donnant un état par site.
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Cette relation est (Economu, 1983)

Di"(e) = W@( — lel)- (3.55)

La fonction de Green correspondante est

1 g +1
WG (e) = 7l (6, — 1) : (3.56)
ol &' = .
3D : Dans le cas 3D, il n’y a pas d’expression analytique de la densité d’états.

La fonction de Green, quant a elle, s’exprime comme

G =55 / dozK (x (3.57)

ou K(x) est 'intégrale elliptique compléte de premieére espece avec

4t
= . 3.58
T e F 2tcos(o) (3:58)

La partie imaginaire donnant la densité d’états peut étre calculée numéri-
quement. La densité d’états approche zéro prés des bords de bande de fagon
continue en suivant le comportement 1/|Ac|, oul |Ae| est la différence entre €

et le bord de bande correspondant. Il y a aussi deux singularités de Van Hove.

L’approximation présentant le bon comportement aux bords de bande est
de supposer une densité d’états semi-circulaire (Economu, 1983),

20(W — |e|)

() = 2

W2 — g2, (3.59)

La fonction de Green correspondant a cette densité d’états peut s’écrire sous
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plusieurs formes, mais est habituellement présentée dans la littérature (Eco-

nomu, 1983; Jones et March (b), 1973) comme

2
GO (e) = 3.60
he) = —— (3.60)
ou
2
Grtn(e) = 75 (2 = V7 = w?) (3.61)

et porte le nom de fonction de Green de Hubbard. Notons qu’a partir de
maintenant, seule la deuxieéme forme (3.61) sera utilisée, puisque lautre est
problématique pour les logiciels et langages informatiques traitant les nombres

complexes.

Comme discuté pour (3.48), notre probléme particulier dépend du spin. Les ex-
pressions précédentes doivent donc comporter une spécification quant au spin s et,

ainsi, nous pouvons écrire, pour le cas parfaitement périodique

z, =€ +ie (3.62)

et pour le cas avec désordre traité a 'aide de la CPA

2 =¢ — L") + ie. (3.63)

Nous disposons maintenant de formulations pour la fonction de Green entrant de

le calcul de ¢, (3.36).

3.5 Formule quantique générale pour la conductivité

Bien que la dérivation des équations suivantes (Kubo, 1956; Kubo, 1957) soit bien

connue et amplement citée, nous refaisons dans I’Annexe I la dérivation complete,
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pour le bénifice du lecteur. Dans cette annexe, en premier lieu, la formule générale
pour le probleme a N-corps est obtenue. Ensuite, la formule est réécrite pour le cas

d’un Hamiltonien & une particule.

La théorie de la réponse linéaire de Kubo-Greenwood est une approche totalement
quantique, qui s’applique a un systéme soumis a un champ électrique AC ou DC
de faible intensité, c’est-a-dire dans le régime d’applicabilité de la loi d’Ohm, ot la
dépendance en champ électrique du courant d’ordre supérieur a un est négligeable.
Si le champ électrique varie dans le temps a une fréquence w, les éléments du tenseur

de conductivité s’expriment comme

0

dte—iwt+m / AT {ju(o)f)oju(t - z'hA)} . (3.64)
0

ow(w) = Q%l_r)n o
ol 4 et v représentent des directions spatiales, €2 est le volume, J est Popérateur
courant et gy est la matrice densité sans le champ électrique. Cette formulation est
correcte, peu importe I’Hamiltonien choisi. La CPA exigeant un Hamiltonien a une
particule, nous écrivons la conductivité pour ce cas. Si |a) et |) sont deux états

propres quelconques du systéme sans champ électrique, la conductivité devient

ihe? 5 (Vi) (BIVila) f(ea) = S(en) (3.65)

Jw) = ——1lim -
%) Q d~0ideqa—egthw+id  e5—ea

[e2)

ol V est I'opérateur vitesse et f(e) est la fonction de Fermi-Dirac. Nous remarquons
que, dans cette approche, tous les états possibles du systeme participent au calcul
du transport.

Nous pouvons aussi montrer (Jones et March (b), 1973) que la formule de Kubo-
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Greenwood a les deux particularités suivantes :

o’ (w, B%) = 0,,(—w, B
g 8 (3.66)
0w, B%) = 0,,(w, —BY).

Pour les calculs, nous avons besoin de la partie réelle de la conductivité, que nous

exprimons pour oy, a l’aide de (3.66), comme

Uwy(w7 BO) + O;y(wv BO)

2
3.67
Oy (w, B®) + opp(w, —BY%) (3.67)

2

Re{ogy(w, B"} =

L’effet Hall caractérisant la partie linéaire en champ magnétique du transport, la
conductivité zy utilisée est limitée a cette dépendance d’ordre un (o, = Bf ),

donc 4y (w, —B?) = —04y(w, B®). Nous pouvons écrire (3.67)

02y (w, BY) = 03 (w, BY)

Re{oy(w, B")} = 5 (3.68)
En utilisant (3.66) encore une fois, (3.68) s’écrit aussi comme
Ogylw, B) — o0}, (—w,—B

Re{oyy(w, B)} = (@, B) ol ) (3.69)

2 ?

ce qui montre que (3.68) est une fonction antisymétrique. Par soucis de rendre la

notation moins lourde, redéfinissons

Re{oy(w, B)} = 05, (w, B)

(3.70)
Re{0,.(w, B)} = of (w, B),
oll a est pour antisymétrique et R pour réel. I’équation (16) devient alors
ot (B,
Ry n(B:) (3.71)

" B.oE(B)F



64

Nous avons maintenant tous les outils nécessaires pour construire un modeéle mi-
nimal pour les semi-conducteurs magnétiques et pour étudier les propriétés, en
particulier celles de transport. Le chapitre suivant s’applique a expliquer ce modele

et a développer les formules de la conductivité pour celui-ci.
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CHAPITRE 4

DEVELOPPEMENT DU MODELE

Dans ce chapitre, en utilisant le formalisme de la seconde quantification, nous
présentons le modele développé dans le but de décrire les propriétés du transport
électronique des semi-conducteurs magnétiques dilués. Premiérement, I’Hamilto-
nien est développé, ensuite les parties réelles de la conductivité longitudinale et
hors diagonale dans 'approche TB sont détaillées. Par la suite, les coefficients du
transport sont réécrits étant donné la structure périodique choisie pour le cristal
sans impuretés. La forme de la CPA que nous avons choisi pour traiter I’Hamil-
tonien est présentée, suivie, finalement, de la formule donnantl’énergie autour de
laquelle, les états accessibles aux porteurs sont dues aux impuretés magnétiques, a

T =0.

4.1 Hamiltonien choisi

Le magnéto-transport étant le sujet de ce travail, il est évident que 'effet de ’appli-
cation d’un champ magnétique externe doit étre pris en compte dans le modele et
il est nécessaire d’inclure une forme d’interaction spin-orbite, laquelle est la clé des
propriétés non usuelles de 'effet Hall. Considérer ces deux éléments et 'interaction

de spin sur une base totalement quantique est distinctif de notre approche.

Développons ici, terme a terme, 'Hamiltonien qui sera utilisé pour les calculs.
Comme discuté précédemment, nous cherchons & décrire un trou p se déplacant de

site en site dans une maille périodique, mais dont la nature d’un atome sur un site
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particulier est aléatoire. L’Hamiltonien total en représentation des liaisons fortes

est composé de 7 termes.
Htot:Hp+HLoc+Hd+de+Hp——B+Hd—B+Hso (4.1)

Le premier terme est celui de Iénergie cinétique, qui décrit comment le trou se
déplace dans le cristal périodique sous un champ magnétique. Sont expression est,

en spécifiant le spin par s,

H,= Ztmnc;’nvscn,s, (4.2)

m,n
ol t,n, est intégrale de saut décrivant le recouvrement des orbitales aux sites m et
n. Dans le modele des liaisons fortes, nous pouvons montrer (Bottger et Bryskin,
1985) que la présence d’un champ magnétique ajoute une phase a l'intégrale de

saut qui s’écrit, dans le systéme international d’unités,
b, = 10, @7 B (RaxRm) (4.3)
s 40 9. 7 N s
ou t, . est l'intégrale de saut pour un systéme sans champ magnétique.

Le deuxieme terme de I’Hamiltonien décrit le potentiel atomique que le trou ressent

lorsqu’il est sur un site.

Hioe = Z Eacin,scm,sa (44)

ou « représente soit M ou NM, dépendemment s’il y a un ion magnétique ou non
au site m. La quantité F, est un potentiel sans dépendance avec le spin qui opére
seulement sur le site. Une variable locale est employée, quoique le vrai potentiel est
celui de Coulomb écranté. Nous y sommes forcés, car une théorie ou les interactions

sont locales comme la CPA ne permet pas de traiter interaction de Coulomb pour
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un porteur se situant entre deux sites.

Le troisieme terme de ’'Hamiltonien modélise ’interaction ferromagnétique entre
les différents spins localisés du matériau. Un échange direct est utilisé et Ng est le

nombre de sites contenant un atome magnétique.

Hy=—= Y JnaSm-Sn (4.5)

[m,n]e{Ns}
Dans les semi-conducteurs magnétiques dilués, les différentes impuretés devraient
se situer en moyenne assez loin les unes des autres, rendant la contribution de

I’échange direct négligeable : J,, , =0 — Hy; = 0.

Le terme suivant de 'Hamiltonien est responsable du magnétisme et montre com-
ment les trous mobiles vont interagir avec les électrons d localisés. Les trous se
couplent de fagon antiferromagnétique avec des spins locaux traités quantique-
ment, c’est-a-dire pouvant prendre 2S5 + 1 valeurs. Cette interaction découle de

I'interaction de Coulomb, voir par exemple (Majlis, 2000). L’interaction de spin

s’écrit
J,
pd
Hpy = o E CIn,sC"ss' “Smtm.s, (4.6)
me{Ng}
oll 05 = [0%,,07,,0%,] est le vecteur des matrices de Pauli et S est I'opérateur de

spin des ions Mn.

Ce terme est tres riche, dépendamment de 'amplitude de J,q. Par exemple, 1'effet
RKKY que nous avons rejeté comme explication du magnétisme dans les DMS
en découle. En effet, si nous avons un gaz électronique contenant un tres grand
nombre de particules et que nous ajoutons dans le systéme quelque spins localisés,

ceux-ci peuvent étre considérés comme étant une petite perturbation. La constante
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d’échange Jpq est dans ce cas trés faible et le terme (4.6) peut étre traité par la
théorie des perturbations jusqu’a l'ordre deux. Un facteur d’échange effectif J.;s
entre deux moments localisés S,, et S,,, changeant de signe en fonction de la distance
est obtenu par cette méthode. Par contre, dans les DMS, il y a au mieux (si tous les
Mn donnent un porteur ou s’il n’y a pas de compensation) autant de charges que
de spins localisés, ce qui ne représente certainement pas une perturbation du gaz
électronique. Notons aussi que le terme (4.6) est isotrope. En principe, le théoreme
de Mermin-Wagner nous dit que cet Hamiltonien, si nous le considérons en 2D,
ne peut prédire d’aimantation spontannée. Ceci est vrai pour une solution exacte,
mais la CPA est ici utilisée, c’est-a-dire que les propriétés sont calculées a partir
d’un seul site plongé dans un milieu effectif. La valeur moyenne de S* obtenue
pour ce site seul est considérée étre la valeur pour le matériau en entier. Il n’y a
donc aucune raison pour que le spin moyen soit toujours nul dans ce champ effectif
d’alliage. 11 est donc possible d’avoir une aimantation en 2D avec un Hamiltonien

isotrope, car nous le solutionnons de maniere approximative.

Les deux termes suivants de I’'Hamiltonien représentent respectivement l'interac-
tion des trous (terme de Zeeman) et des spins localisés avec un champ magnétique.
Le premier s’écrit

Hp_B = _%NBZBmCIn,SU;Cm,s, (47)
m

ol g* est le facteur de Landé effectif (puisque nous ne sommes pas dans le vide)
et B,, = B? représente le champ magnétique externe, lequel définit la direction 2,

tandis que le deuxieme est

Hd——B ————QMB Z BmS,Zn (48)

me{N,}
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Enfin, le dernier terme de ’'Hamiltonien décrit I'interaction spin-orbite intrinseque

entre le spin des trous et leur moment cinétique orbital, qui peut s’écrire comme

Hy, = Z(s, m|hgoln, s')cl, Cnss (4.9)

m,n

ol hg, est Popérateur spin-orbite usuel (voir par exemple (Elliot, 2000)).

Ce terme semble & premiére vu trés complexe, mais Movaghar et Cochrane (Mova-
ghar et Cochrane (a), 1991) ont montré que la partie dominante a la forme d’une
phase qui peut étre incorporée dans la définition de I'induction magnétique utilisée

dans (4.3). L'induction s’écrira ainsi
B = (B + Bs,)% = B3. (4.10)
La contribution de Peffet spin-orbite est (Movaghar et Cochrane (a), 1991)

Bu=2 (%) (2= )5, (@11

avec (s?) la polarisation des trous et (2 — g*) la différence entre le facteur de Landé
du vide et celui du milieu considéré. En ne conservant que la partie dominante de
H,, H, et Hy, peuvent étre fusionnés dans un seul terme, Hpi 4. L'Hamiltonien
total (4.1) contient, considérant (4.10), un seul terme non diagonal ayant la forme
de (4.2). Nous négligeons dans ’'Hamiltonien l'effet spin-autre-orbite discuté dans
I'introduction. Prenant place seulement sur les sites avec une impureté magnétique,
nous devrions inclure un désordre hors diagonal pour en tenir compte. Ce type de
désordre ne peut généralement étre traité dans la CPA. Nous nous limitons donc
a étudier la conséquence de l'effet spin-orbite intrinseque sur le transport. Celui-ci
pourrait bien étre dominant, comme le pensent Jungwirth et al. (Jungwirth et al.,

2002; Jungwirth et al., 2003). 1l serait tout de méme intéressant de tenter d’inclure
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Pintéraction spin-orbite provenant des impuretés dans une étude subséquente pour

permettre de bien comparer I'importance relative des deux mécanismes.

4.2 Parties réelles de la conductivité longitudinale et hors diagonale

Comme "Hamiltonien décrivant notre modele (équation (4.1)) est de type liaisons
fortes avec un seul terme hors diagonal, nous devons écrire les expressions pour les

coefficients du transport en considérant cette forme d’Hamiltonien.

Les opérateurs position nécessaires s’écrivent en liaisons fortes comme

Ty = Z ancfnyscm,s
" (4.12)
ys = Z R%chn,scm,s'
m

Sachant comment calculer opérateur vitesse (voir Annexe I), nous obtenons

V= =2 > (RE = REtnch s (4.13)

m,n

Cette derniére expression peut ensuite étre insérée dans la formule de Kubo a un
électron (3.65) et seule la dépendance linéaire en champ magnétique est conservée
pour la partie hors diagonale du tenseur de conductivité. Pour la partie longitu-
dinale, seul le terme indépendant du champ est considéré, le reste n’étant qu’une
tres faible correction, n’affectant que trés peu o,,. Il est aussi a noter qu’il ne faut
pas oublier d’effectuer la moyenne sur toutes les configurations pour obtenir une

solution comparable avec I’expérience.

Les formulations utilisées pour o, et o4, ne sont pas nouvelles, mais leurs dérivations
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est un travail de longue haleine (voir (Matsubara et Kaneyoshi, 1968) pour la
dérivation de oy la plus agée & notre connaissance). Pour bien saisir la physique
derriere les éléments du tenseur de conductivité, il est important de bien com-
prendre comment ils sont obtenus. Dans cette optique, ’Annexe II présente le

calcul complet de ces équations.

Nous obtenons, en négligeant les corrections de vertex, ce qui revient a faire décou-

plage suivant par rapport a la moyenne sur toutes les configurations du produit de

deux fonctions de Green : (GG) = (G)(G),

o=y =22 [ap (-242) Sv m{(G(E, sk»}r (4.14)

et
(0285w =0)) = 2°h°B dE —Qf—(E—) ZF (k) | Im{(G™°(E, ex))} ’
WA 3nQ OF ) &= ™ s VR
(4.15)
ol &, est la relation de dispersion obtenue avec t2,,
(G(B ) = 5———s
B—ep— 2 (4.16)

Y= zls:[R] - ?’ES[I]

est la fonction de Green obtenue avec la CPA en ne considérant pas le champ
magnétique et 'interaction spin-orbite dans I'intégrale de recouvrement et

N A

— + (4.17)
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avec
1 8€k
" h Ok 4.18)
-1 _ 1 82€k ( )

W B2 Ok,Ok,
4.3 Eléments du tenseur de conductivité pour un hypercube simple

Par soucis de simplicité, nous adoptons dans nos calculs I’hypothése que la maille
élémentaire du cristal non dopé est un hypercube simple. Considérant cette maille,
Edwards et al. (Edwards et al, 1999) ainsi que Auslender et Kogan (Auslender
et Kogan, 2001) sont capables d’effectuer la sommation sur k dans ’expression la
conductivité longitudinale (4.14), mais ils ne donnent que peu ou pas de détails
sur la procédure. Dans cette sous-section, nous décrivons une méthode particuliere
pour obtenir leur solution et nous développons ensuite, de fagon analogue, une
ce qui n’a pas encore été fait & notre connaissance.

équation pour oy,

4.3.1 Conductivité longitudinale

Nous pouvons réécrire la conductivité (4.14) de la fagon suivante :

=0y =55 [an(-242)) [ dezkjv36<e—ek>[lm{<az°<E, e>>}r

_eh [ g (_%@> /ds [Im{(Gg’O(E, e)>}] 2% 3 V2 — ),

%
k

(4.19)

ou {2 = vN et a est la direction spatiale x,y ou z.
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Si nous posons

X(e)

I

LS e e (420

la conductivité prend la forme

okito =0y =2 [am (-2ED) [ aexte) [uai(czo(e e>>}r. (421)

v

L’objectif est d’obtenir une forme pour X(e) ol la sommation sur le vecteur k
n’apparait plus. Pour ce faire, nous allons supposer que le cristal parfait est un
réseau hypercubique en d dimensions décrit par une relation de dispersion TB plus

proches voisins, soit

d
ep = —2t Z cos(kqa), (4.22)
a=1
avec v = af.
Dans ce cas, (4.20) s’écrit
a*(2t)? .2
X(e) =~ zk:sm (kaa)d(e — &) (4.23)

Prenons maintenant la transformée de Fourier de cette fonction, que nous appellons
p(w).
oo .
B(w) = / X (e)e- e ds (4.24)
—oQ
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d(w) = aj\(i;)? /:OO Z sin?(kaa)d(e — ex)e” ™% de

= Nii? Zsm (koa)e e twek

_ (2t Zsm k a) i2tw Y3 _ | cos(kaa)

Nh?
2 2 d
_ 0,]\({2};) Z sin2(kaa) H ei?twcos(kaa) (425)
k a=1

a’2(2t)2Nad dk z?t'w cos ka - dk 2tw cos ka
N G o S (ke

a’2(2t)2 dSC z W CoS T -t " dCI) : 32tw cos
= —7 [/ 5 2 } [/ %SIDQ(SE)G% S}

= () T (w)

En utilisant les expressions suivantes par rapport aux fonctions de Bessel

a)

1" . 1"
J _ = is cos(6) — / is cos(0) do D)
o(s) W/O e =5 ¢ (4.26)
b)
Jl(s)=%/ e sin?(6)d), (4.27)

nous pouvons écrire ¢(w) comme

(2t)

P(w) = —=[Jo(2tw))4? [E%%Jl(%w)} : (4.28)

Nous obtenons ainsi (4.20) en faisant la transformée de Fourier inverse

[;;?hiﬂ / " o (2tw)] [—Q%Jl(Qtw)} o1 gy, -
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A premiere vue, I'expression précédente est complexe, mais il est possible de la

transformer de telle facon que nous pouvons la résoudre analytiquement.

Remarquons premiérement qu’avec dJo(s)/ds = —J1(s),
d
%@L = —2td[Jo(2tw)]* Ty (2tw). (4.30)

Utilisant ceci dans (4.29)

X6 = o [P [ ] [ LABO ey,

T or | R 2)2d| | w  dw
[ 42 7 0o d
_ CL_ i i d[J0(2tw)] e du
(dR? | 27 J_ |w dw (4.31)
S(F(e)) (G(e))

_CL2- 1 oo JWE
=~ = S(F(e))S(G(e))e™ duw.

L’équation précédente contient directement la définition de la convolution et donc

an2
" (4.32)
= [—c-l—h_?] /_oo F(e — 2)G(2)dz,
ou
F(e) = i/ dwe“"el
21 J_ o w
) (4.33)
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Utilisons la relation donnant la transformée de Fourier inverse d’une dérivée :

$(f(w)) = 5 / " f(w) e dw

= —ieS7!(f(w).

(4.34)

La fonction G(e) devient

Gle) = —ie— [ dwe[Jo(2tw)])"

2m J_o

1 [ 1 [
= —je— dweiwa = / dmeﬁtw cos(z)
21 J_ o 2r

= —ie—l— /OO dweiwe—l— Z e~ twek
21 N

—0o0

k

1 1 o0 )

= —je— el d ezw(a—ak)
“N ; 2m J_o v

= —z’a% Z O(e — &)

2
= —ieDo(e),

d

(4.35)

ou Dy(g) est la densité d’états du cristal non-dopé.

Quant a elle, F(e) est
©(e) — O(—¢)], (4.36)

O(c) — O(—¢) = (4.37)
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Remplagons F'(¢) et G(e) dans (4.32).

x(0) = |5 | (-isDute « (51069 - o(-21)
_ 2‘(1‘;;} /_ Z 2Do(2)[6(e — 2) — 6(— + 2)|d= (4.38)
- Lz“d‘;;} </_oo zDO(z)dz—/:ozDo(z)dz>

La relation de dispersion (4.22) donne une densité d’états Dy(g) paire — Dy(e) =
Do(—¢). Ainsi, [°__2Do(z)dz + [° 2Do(z)dz = 0. Nous obtenons finalement l'ex-
pression recherchée pour X (£) qui dépend seulement de la densité d’états du cristal

parfait.
2

X(e) = {%} / © 2Dy(2)dz (4.39)

—00

En utilisant ce X (¢), ’équation (4.21) peut étre écrite sous sa forme finale :

(o) = # [ (—?J;(TE)) / [Im{(GQO(E,s))}}i /_ oo 2 Dy(2)dzdedE

s

-~

~
Température Désordre Cristal

(4.40)
Cette formulation est tres élégante, car elle sépare 'expression en fonction des
contributions individuelles des différentes caractéristiques du systéme. La premiere
intégrale a partir de la droite représente ’apport de la partie périodique du cristal,
alors que la deuxieme décrit Papport du désordre (i.e. les impuretés) et enfin, la
troisieme nous donne l'influence de la température. Cette expression est bien la
méme que (Edwards et al., 1999) et (Auslender et Kogan, 2001). En adoptant la
méme approche, nous allons maintenant montrer que nous pouvons obtenir une ex-
pression pour la partie antisymmeétrique de o,,, séparée elle aussi en trois intégrales

montrant la contribution de la topologie, du désordre et de la température.
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4.3.2 Conductivité de Hall

Si nous appliquons la méme démarche que pour la section précédente, nous obte-

nons, pour ’équation (4.15)

ospto=oy =218 [ap (<22 [aevio | mpee, e>>]3 (1.41)

3mad

avec

1 V2 | ) VAR V4
Y(e)= — z y_ _~-z¥ —&). 4.4
@=x3 T e s (4.42)

Encore une fois, la relation de dispersion (4.22) est utilisée et Y (¢) prend la forme

1 (2t)3a4 ) 02
Y{(e) N Z [sin®(k,a) cos(kya) + sin*(kya) cos(kza)] (s — ek)
| 20% (4.43)
= 2N P Zsm (kya) cos(kya)d(e — ex,).
Comme précédemment, effectuons la transformée de Fourier
/ X —1’U.)€d€
- N;i4 Zsm (kza) cos(kya)e "%
(4.44)

Nkt

B 2(2t)3a* d—2
=== L (w)]““Ia(w)Is(w),

d
2(2t)
= ( ZSID k CL COS k‘ a H i2tw cos(kqa)
a=1

ou I (w) et Iy(w) sont définies dans (4.25) alors que I3(w) s’exprime comme

T d _
I3(w) = % cos(x)e#weosi@), (4.45)
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Les deux premieres intégrales (I; (w) et Io(w)) sont connues du calcul de la conduc-
tivité longitudinale, alors que I3(w) correspond & une constante multiplicative pres,

3 une des fonctions de Bessel

1 " )
— iscos(6)
J1(s) 37 /_wdecos(ﬁ)e . (4.46)
Finalement,
2(2t)3a* o 1
cw) = (hz o 2t L (2w (4.47)

Pour étre en mesure de résoudre analytiquement la transformée de Fourier inverse
que nous allons appliquer & ¢(w), nous devons écrire (4.47) différemment. Pour ce

faire, regardons ’expression suivante :

%&Zﬂd = L [t (2t 20

— 21 |-26(d — 1) (2ew)|* 2 2w + [o(2tw)) 1 SN

= (2t)2d(d — 1)[Jo(2tw)]*2[J1 (2tw))? — (2t)*d[Jo(2tw)]

+ %[JO(%w)]d—lJl(%w)

(4.48)
1l est possible d’isoler
2 w)]d
[Jo(2tw)]*2[ A (2tw)]? = (2t)2d2d —1) : [J(Zi(,ji ) + (di 1) [Jo(2tw)]*

—im—l_ﬁ%[Jo(ztw)]d—lJl(ztw) (4.49)

et nous remplagons dans (4.47),

2t 1 d2[J(2tw)]d  2(2t)%a? 1 .
S(w) = Ti— > + i—[Jo(2tw)]

dd— 1At w  dw (d—1)rt w (4.50)

2(2t)a* 1

@Dy Rl D 2).
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La fonction Y () est séparée en trois termes distincts, que nous pouvons résoudre

un & un. Posons Y (¢) = Yy (e) + Ya(e) + Ya(e).

a)

Yile) = d(d2—a41)h4i§17—r _Z Zt‘dz[Jizizw)]deiwadw
o (4.51)
:d(d—l)h42F(€)* (e),
ou
Fle) = -21? _:dwem% (4.52)
G(e) = % :dweiws%%. (4.53)

La fonction F(e) est donnée par (4.36). Sachant que la transformée inverse
d'une dérivée seconde est I(f(w)") = (—ie)*S(f(w)) et utilisant le
résultat obtenu en calculant (4.35), nous obtenons G(g) = —&?Dy(e). Le
résultat final sera donc

Yi(e) = d(d—imz [/ oo #Do(z)dz - /:O zQDO(Z)dZ} (4.54)

=0,

étant, donné que 'intégrant est pair.

L2t 1 ™1 1 e

_2(2t)%a*
T d-Dr’

(4.55)
F(e) * G(e)
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Utilisant (4.36) et (4.35)

Ya(e) = @(—ft)%} [/_oo Dolz)dz - /:o DO(Z)dZ} (4.56)

= 0,

étant donné que Dy(e) est pair.

—2(2t)at 1 > 1 e
Yi(e) = @ 1;714 o / — [Jo(2tw)]* 1 Ty (2tw)e™ dw
20t 1 [ 1 d[Jp(2tw)]?
_ UIAETW)] iwe 4.57
dd -1t 27r/ W dw dw (4.57)
2a4

= q@= i)

La fonction G(&) est la méme que (4.35), alors que F(g) est

1 <1 Twe
F(e) = 2—7;/00 -12)—26 dw 058)
5[@ g) — O(—¢)].

Remplacant ceci dans (4.57), nous obtenons

—at

m [/_; 2(e — 2)Dy(2)dz — /600 2(e — 2)Do(2)dz
—2a*

— dd_Dm /_oo ezDy(z)dz.

Les deux premiers termes étant nuls, Y (¢) est donné par

Yi(e) =
(4.59)

Y(e) = ﬁ /-; ezDg(2)dz. (4.60)
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En utilisant ce Y (g), ’équation (4.41) peut étre écrite sous sa forme finale :

4e*B / (—%%@) / [Im{(GQO(E,s))}ri; / E —2Dg(2)dzdedE

-0

Vv T
a Température Désordre Cristal
(o2y) =

w 3nd(d — 1)ad—4h?

(4.61)

Comme pour (4.40), expression finale montre bien les différentes contributions.

4.4 Discussion du signe devant la relation de dispersion

Avant de poursuivre, prenons quelques lignes pour discuter du choix du signe de-
vant 1’équation (4.22). Sur la Figure 4.1, nous présentons une structure de bande

hypothétique d’un solide 1D.

10 T T T T T T — -

¢, (unités arbitraires)
[ »n

-5 s 1 _— — i B I

1 08 -06 -04 -02 0 0.2
k (unités de n/a)

0.4 0.6 0.8 1

F1aG. 4.1 Structure de bande d’un solide 1D

C’est I'énergie des électrons qui est représentée dans cette figure. Comme nous
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nous intéressons aux trous, I’axe des ordonnées doit étre inversée. Un nombre peu
élevé de trous correspond a 1’énergie de Fermi pres du maximum alors qu’un nombre
élevé correspond a ’énergie de Fermi profondément dans la bande de valence. Voila

pourquoi, du point de vu des trous, la bande est de type (4.22).

4.5 Signe du coefficient de Hall

La variation du signe du coefficient de Hall étant une question d’importance dans
le domaine des matériaux désordonnés, nous nous attardons a comprendre quelles
sont les prédictions de ’approche TB adoptée ici. Conaissant la self-energy, réécri-
vons 'expression du coefficient de Hall en fonction du spin & P'aide des équations

que nous venons d’obtenir. En utilisant (4.40) et (4.61) dans (3.71), nous obtenons

o1(E)
47d d RO Bso de — =50 AS(E)
Ry — e Dt < or ) . (4.62)

3(d-1)e B? [f dE (_a_f;(g) [A+(E) + Al(E)]]Q

Les porteurs étant des trous, la charge e est positive ; le signe de Rj; sera déterminé

a la fois par le signe de &O%Sﬁ et celui de A4(F).

Réécrivons A4(E) de la fagon suivante :

AS(E)=/ deh(e)gs(e, E), (4.63)

-w

ou

he) = ¢ /_ T iDy(2)dz (4.64)
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et

%@mEPM@wEwﬂ3

4.65
o 1 (465)
S BE—e—%,m \ 2 ’
s(I] (-—J—J-ES[I] R ) +1

qui est une fonction strictement négative centrée a ¢ = E — Xgp.

Considérons maintenant seulement les systémes bi et tri-dimensionelles (évidem-
ment, il n’y a pas d’effet Hall en 1D). Les densités d’états non perturbées s’ex-

priment comme (3.55) et (3.59)

op_ OV = [2])
’ 2V (4.66)
D3D — ZG(W - |Z|) W2 — 22
0 TW?2 ’

ce qui donne, en normalisant ’énergie par la demi-largeur de bande ¢’ = %,

2

h2D(€) — Yg—é‘l(l _ 5/2)

(4.67)
2W? 3
h3D — ! 1 _ 12 —'
(€) = Z—e1— e
La fonction h a le comportement suivant :
<0 si —1<€&<0
h(e) — (4.68)

La Figure 4.2 présente h (équation (4.67)) en fonction de I’énergie £ pour les cas

2D et 3D.



85

F1G. 4.2 Forme de la fonction h(e) pour deux et trois dimensions

Comme h(g) peut étre positif et négatif, alors que gs(e, E) est toujours négatif et

de forme Lorentzienne, la fonction A (F) (4.63) a le comportement suivant :

>0 si E—Syup(E) <0
Ao(E) — wr) () (4.69)

<0 si E—X,m(E)>0

Le terme contenant la dérivée de la distribution de Fermi-Dirac, (-%&f—)), étant
positif et centré & ’énergie de Fermi LY, le signe résultant du coefficient de Hall,
pour une direction de spin s,

R (25222 (Br = Sam(Ep)) > 0
H

+ s (Z=) (B — Zan(Bp) <0,

z

(4.70)

ce qui montre que le signe dépend a la fois de la position du niveau de Fermi, du

désordre (& travers la partie réelle de la self-energy) et du champ créé par l'effet
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spin-orbite. Nous mesurons par contre expérimentalement ’effet provenant de tous
les porteurs, peu importe la direction de leur spin, c’est-a-dire que nous obtenons
Ry = RL + R}{. Ceci indique que le signe global dépend non seulement du signe
de chacune des contributions, mais aussi de leur amplitude (dans le cas ot chaque

direction & un signe différent, le signe du plus grand 'emportant sur l’autre).

4.6 Coefficient de Hall pour un réseau cubique simple

Dans les lignes qui suivent, nous développons ’expression complete du coefficient
de Hall pour un réseau cubique simple (d = 3), pour lequel ont fait I’approxima-
tion d’une densité d’états semi-circulaire, dont le signe est régi par les conditions
de la section précédente. Pour ce faire, les équations (4.40) et (4.61) doivent étre
complétées en considérant la densité d’états non perturbée donnée par (3.59). Com-

mencons tout d’abord avec la conductivité longitudinale.

2 Of(E
(cB5(w=0)) = &-ﬁ;—_z /dE (—%(E-—)) A, (4.71)
ou
w
A, = deL(e)Rs(e, E) (4.72)
-W
avec
L(e) = / —2zDo(2)dz = %21(1 — )32 (4.73)
et

I 1
W2E, (———E"e',”E'S[R‘)z +1

s[1]

(4.74)

Ri(e, B) = [mm{(GL(E,e)}]
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Le symbole prime indique une variable normalisée par la demi-largeur de bande W.

Ceci donne
2
<0R’S> _ 2¢2 ﬁ’ - B (E-E) 1 d8/(1 - 8’2)3/2 1
o 97n2ha NE —E' 2 _ SV2 El—e'—3Y 2
e L |y
s(I]
2¢?
= QWZhGﬂIHS(T7 Bgvp7 LE),

(4.75)

oun g = W/kBT.

Pour la conductivité de Hall, nous avons déja calculé a la section précédente les

différents termes, ce qui donne

3 1 (1 _ ~12\3/2
<0-.'(Blils> = 46 C;‘BQﬁ,/dEl (—l/ afl) / dglg (1 I..'f ) — /1 2
277r h ﬂ aE —1 ZS[I] - _Es R + 1
EI

4e3aB
= —m,@,Qs(T, Bg,p, l')
(4.76)
Le coefficient de Hall devient
P 3a*m*B ®4(T, B, p,z)+ ®,(T, B, p,x)
L [11,(T, B2, p, 2) + T1,(T, BY x)]2
T y Dz, P, ! y Dz, P, (477)

3a°” ., [B;O + B,

= ] W(T, BY,p, ),

€

ouTl = k‘BT/W et B;O - /JJBBS/W

Se rappelant, du Chapitre 3, que pour d = 3, W = 6¢, nous obtenons pour le
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champ spin-orbite

B - s (%) é?t —9)(s%) _ (w;g;> (2= ")), (4.78)
ce qui nous permet d’écrire
Ry = —3aZ7T2T’\II(T, R (232 g*)<82>} (Q:'Fm) (4.79)
ou encore
3a’n” / 0 0 miip *\ /o2
pr =~ —WT'W(T, BY.p,2) [Bz + (—gg) (2—g*)(s >] (Q-m). (4.80)

Ces deux expressions représentent la prédiction a partir de concepts microscopiques
de 'approche quantique de Kubo pour 'effet Hall dans le cas oit seul le terme domi-
nant de 'interaction spin-orbite intrinseque est considéré. Les équations (4.79) et
(4.80) sont applicables pour tous systémes désordonnés décrits par un Hamiltonien
liaisons fortes & une bande dont le terme hors diagonal est de la forme de (4.2) avec
Pinfluence de I'interaction spin-orbite incluse dans I'induction magnétique présente
dans l'intégrale de chevauchement (4.3). Pour vérifier si le modele décrit par I’'Ha-
miltonien (4.1) est une explication microscopique possible du transport dans les
DMS, il faut maintenant construire la CPA spécifique, qui permet de calculer la

fonction (T, B?, p, z).

4.7 Approximation du potentiel cohérent pour le modele considéré

Il est maintenant temps de développer la technique permettant de calculer la fonc-
tion de Green moyennée sur toutes les configurations atomiques devant étre utilisée

dans (4.14) et (4.15). Nous remarquons d’apres ces équations que le calcul doit étre
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fait avec tp, = tO , c’est-d-dire que nous utilisons une bande non perturbée qui

mn?
ne dépend ni du champ externe, ni de l'effet spin-orbite dans sa forme. Le champ
n’entre dans ce calcul que par le terme de Zeeman (diagonal), qui produit une trans-
lation énergétique de la bande. Nous présentons la matrice ¢, (ne pas confondre

avec tmy,, intégrale de saut) en premier lieu, pour ensuite discuter de la moyenne

thermique et finir par expliciter 'algorithme du calcul.

4.7.1 Matrice t,, (opérateur de diffusion)

Comme expliqué au Chapitre 3, nous devons écrire la différence entre I’Hamiltonien
H décrivant une configuration donnée et P (3.48), Papproximation de Hss. H est
un Hamiltonien & un électron représenté par H;,, — Hy_p, la partie décrivant les

porteurs de (4.1). Nous pouvons ainsi écrire H — P =V comme

__>_ Eacln ,sCm,s + _ § Cm sTss’ mcms 5 D Ck sCk,s
m

me{N,}
g*
_ 3#3 Z Bmcjn,sajscm,s.
m

(4.81)

Prenons le terme contenant la self-energy et changeons sa représentation dans 1’es-
pace de vecteur d’onde pour celle de ’espace des positions. Nous devons premiere-

ment écrire les opérateurs de création et de destruction dans I'espace de Fourier

1 k.
CL,S = \/—W Z elk Rmcj.n’s
m

X (4.82)

—ik-Rm
Cks = = _2- € Cm,s
k, /—N -
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et ainsi

1 K. _ik-
E ESCL’SCIC,S = N __>- ¥, E ezk Rmcin,s E e ik-R,,/ Con s
k k m m/

1 .
- Z ESYV_ Z ok (Rm—R,, )Cjn,scm',s

m,m/ k

(4.83)
= Z X 6mm’c;rn,scm’,s

m,m’

= f
= E YisCon.sCm,s-
m

Nous obtenons alors pour V :

V= ; Chs (Eaéssf + %ass/ *Simdme(n,y — Vslss — _géiﬁLBBmazséss’> Cm,s'
= Z Uy
(4.84)
avec

J *
U, = Cjn,s (Ea(sss’ + %dass’ : SmémE{Ns} - Es(sss’ - %“,UBBma'zs(sss’> Crm,s - (485)

Comme le probléme contient une dépendance en spin, ’'Hamiltonien a été écrit
dans l'espace matriciel du spin, la fonction d’onde du porteur correspondant a

HU = EVU étant un spineur ¥ = (31,,). Réécrivons v, explicitement dans cet



espace 2x2. Les matrices de Pauli utilisées dans I’Hamiltonien sont

. 0 1
g =
10
0 —2
oY =
i 0
N 1 0
0' o
0 -1

et

Oss S =055 +0Y,5%+02,5%,

ou ss’ spécifie ’élément de matrice a utiliser.

Dans I’espace du spin

VU = (SFms|vg,|ms’'S%)

Un = o " 5m€{Ns}
0 E, 2\ sz 4i8y -8z
S0 g* Bn 0

- —5NB
0 % 0 —-Bn
E, 0 Jq [ Sz S
Um = +id " 6m€{Ns}
0 E, 2\ g+ -5z
0 g* Bm O
- _?U’B
0 3 0 —Bn

91

(4.86)

(4.87)

(4.88)

(4.89)

(4.90)
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ce qui donne pour m € {N;}

'UM _ EM-i'Zggan—%tuBBm—ET %S;L
" s B~ 55+ Funl -2
(4.91)
_ | Ui v
AR
et pour m ¢ {N;}
fUNM__ EN -—%,LLBBm—ET 0
" 0 Exm + SupBn — %)
2 (4.92)
_ fu’TT 0
0 v,

L’Hamiltonien P ne contenant pas le retournement de spin (spin-flip), la fonction

de Green associée G° est
0
GT 0
0
0 @G 1

G° = (4.93)

La condition CPA (équation (3.47)) est quant a elle donnée par les deux équations

suivantes, étant donné que les moyennes des élements non-diagonaux en spin sont

nulles ((¢1) = (t14) = 0)

(1 —z) A rn + 2t )n =0

(1- x)<t7NnﬁI>Th + $<t%u>Th =0,

(4.94)

ol NM est pour non-magnétique, = est la concentration d’ions magnétiques et Th

signifie thermique.

Cette approche est celle qui a été suivie par Takahashi et Mitsui (Takahashi et

Mitsui, 1996). Nous sommes maintenant en mesure d’écrire 'opérateur de diffusion
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a4 un site t,,, défini par (3.36), soit ty, = V[l — Govp)™t. L’Annexe III présente
le développement permettant d’arriver aux mémes expressions que (Takahashi et

Mitsui, 1996), soit :

a) Cas d’un site non magnétique

oW
I 1 — G(T)V['
v (4.95)
INM
Vo Tmam

ou

Vi = Exu — TppBn—
e (4.96)
V] = Enm + EMBBm - Y.

b) Cas d’un site magnétique

o Vi = G, = W)
mT7 1-— G(TJ‘/T - G?UL + G?G?(%Ul - WT) (497)
M Vi - Gl - W)
™1 - QW - GOV + RGO (U Y, - W)
ol
Vl =EM— %an—ﬁll—k%uBBm
J *
UT = EM + %d(an - 1) - %/,LBBm - ET
i d (4.98)
U, = Ey — %d(s,’;+1)+%p33m -3
_ _J_gﬁ _ zZ\2 _ Qz
Wi = =155 +1) = (5,,)" = S5l

4
W, = Dirg(s Si)* + S
1= 1505+ 1) = (55)" + Sl
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Les six termes précédents ont des significations trés simples. En effet, V;(V]) est
le terme diagonal en spin de l'interaction entre un porteur de spin T (]) et le po-
tentiel sur un ion magnétique incorporé dans un milieu effectif ¥,(X,). Un porteur
qui a déja inversé son spin lors de la diffusion précédente est sujet au potentiel
U;(U,). Enfin, I’énergie nécessaire pour qu’une charge inverse sa direction de spin

est WT(Wl)

Il est possible, avec un peu d’algebre, d’aller un peu plus loin que Takahashi et
Mitsui (Takahashi et Mitsui, 1996) et de réécrire (4.97) pour obtenir une forme
semblable a (4.95), correspondant & ce qui est courant pour des équations de la

CPA. Pour ce faire, nous suivons le développement suivant :

tM o Vs - Ggs(VsU—s - Ws)
mss T - GOV, — GO U_, + GG (V,U_, — W,)
V, -G V,U_, + G° W,
(1 -G, (1 -G, U_;) — GIG° W,

B Vi(1 - G°U-,) + G° W, (4.99)
W,G—,
B Ve + 1-GY _U_,
- GOW,GO |~
1 -GV — 1-GO U_,
Posons
GO
L = ——— 4.1
1-GU_ (4.100)
Ainsi,
o VWX,
mss ] — GV, — GIW X _,
V. + WX, (4.101)

1— GV +WeX_s)
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Enfin, en définissant
Xs(S%) = Vi(S%) + W,(S5%) X _5(S?) (4.102)

nous obtenons

(5%
miss = T 00 (g7 —XGéxsz 5 (4.103)

Il y a en résumé deux types de sites possibles dans le systeme et, dépendemment

sur lequel un porteur se trouve, I'opérateur ¢,,., s’écrit
b

VM Vi 4.104
mss ~ 1 — Gg‘/s, ( . )
ou
Sz
o 60 (4.105)

mss 1— G(S)XS(SZ)'
Puisque la moyenne thermique de (4.103) est nécessaire, la sous-section suivante

est dévouée a la présentation de I’approche choisie pour y parvenir.

4.7.2 Moyenne thermique de 'opérateur t:,(S*) (opérateur de diffusion)

Nous commencons par expliquer une généralité tres utile par rapport a la moyenne
thermique d’un opérateur en mécanique quantique et nous nous intéressons par la

suite au cas spécifique que représente tq;(S?%).
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4.7.2.1 Généralité sur la moyenne thermique d’un opérateur

La valeur moyenne en température d’un opérateur s'écrit, dans ’ensemble cano-
nique, comme
Tr (Oe‘ﬁH )

(0) = R (4.106)

Cette expression montre immédiatement une facilité offerte lors du calcul d’une

valeur moyenne en température. En effet, seule la trace est nécessaire signifiant
, e . . N .

que I'Hamiltonien peut étre exprimé dans n’importe quelle base compléte et non

spécifiquement dans la base de ses fonctions propres. Pour le démontrer, supposons

A, une matrice dans une base quelconque et A’, la matrice exprimée dans la base

de PHamiltonien.

A =UAU"! (4.107)
Tr[A] = Tr[UAU Y] (4.108)

Comme la valeur d’une trace ne change pas sous une permutation cyclique nous

obtenons

Tr[A"] = Tr[AU U] = Tx[A]. (4.109)

Ceci montre bien que le choix de la base est arbitraire et tributaire de la simplicité
dans le calcul. Nous n’avons donc pas besoin d’effectuer de diagonalisations pouvant

étre longues et complexes.

4.7.2.2 Cas spécifique de t:(S*) (opérateur de diffusion)

Dans le cas présent, nous cherchons a moyenner un opérateur agissant sur un seul
site et dont la variation en température apparait a travers la présence de 'opérateur

SZ,. Par conséquent, il suffit de considérer la partie de ’Hamiltonien impliquant les
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opérateurs de spins localisés, Hg = Hp_q + Hy_p.

J,
Hs= 3 |03 ch 0w - Sems — 215BuS’
me{Ns} L 5,8’

J,
= 3 | b DSl chgoniST) = B

2
mG{Ns} -
= ] de 21unB. }S? JPd f S+ ¥ g-
= Y {5 0m — D)) — 2u5Bn} S + 25 (ch, em i ST + €l pemy S7)
me{Ns} -
i : Jpd ¥ + 1 -
= Z hmS +—§—(cm,lcm,TS +Cm,Tcm,lS)
m€{Ns} -

(4.110)

L’opérateur & moyenner étant & un site et subissant I’influence de tous les autres a
travers la self-energy, nous pouvons, au mieux, traiter un site individuel de fagon
exacte tout en supposant que celui-ci subi l'influence des autres via un champ
moyen, c’est-a-dire que pour un site, il existe une valeur moyenne de trous pour
chaque S?. Dans ce cas, pour un opérateur 0 = Om(Sz), la valeur moyenne s’ex-

prime comme

T (On(87)e5) 5 o(57)ettmiss: ™ 0(5%)P(s)
Tr (e—ﬁﬁ8> Y g e PhmsTSE T ,

8z

(Om(5%)) =

(4.111)
Ol fiyn (S7) = 2 (P11 (%)) = (P (S7))] — 2145 B

Ce résultat est exact dans le cadre de la CPA, mais pour alléger les calculs nu-
mériques, nous allons simplifier les choses et faire ’approximation que h,,(S?) ne
dépend pas directement de S%, ce qui équivaut a supposer un champ moyen de

spin. L’expression pour h,,, est dans ce cas

JIpd

hm = B3 [(me> - <pml>] — 24 B (4.112)
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avec

1

o) = [ B1(E) (-1 ) mt(G BN (4.113)

La probabilité que la valeur du spin localisé soit S* devient donc

e—BhmS?

M

msss €11 laissant tomber 'indice de site,

et la valeur moyenne de ¢

(tis) = Z_, 1—_’-‘5&?{—192—)13(52). (4.115)

4.7.3 Formulation de la relation auto-cohérente pour la self-energy

Dans les lignes suivantes, une formule auto-cohérente pour 3,(¢) est présentée a

'aide de (4.94). Nous avons, en laissant tomber les indices de site,

M = ————(th). (4.116)

En développant le terme de gauche, nous obtenons

Enm — ()% pip B — 5
v = (8)% Ks S (4.117)
1-— GS(ENM — (S)%/J,BBm — Es) 1—xz

En posant 2, = 1 — GY(Eyy — (s)%—*uBBm — ), Pexpression recherchée pour la

self-energy est

* r
ES(E) B [ENM — (S)%,U,BBm] + '1_—3::3“2?), (4118)

ot la self-energy est incluse dans =, et (t}), d’on Iépithéte <auto-cohérente>>.
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4.7.3.1 Cas spécial : T =0

Lorsque la température est nulle, il est possible d’étendre le développement analy-

tique de X(e).

Pour T' = 0, la probabilité que la valeur du spin localisé soit S* est

=1 si S§*=S5
P(S*) = (4.119)

= (0 autrement,

M

ce qui donne, pour la moyenne thermique de 'opérateur ¢,

(t5s (S%))r=0 = 135 (S5). (4.120)

Dans ce cas, nous pouvons écrire (4.98)

*

J
Vi(S) = Bu + 225 — LppBn — 3

J *
Vi(S) = B — 225 + %uBBm -

J *
UT(S):EM'f—%q(S—l)—%—MBBm—ET 4191

de g* ( : )
U(S)=Ey— 7(5-!— 1)+ EMBBm -3
Wi(S) =0

J2S

W, (S) = 1”5 :

Commencons tout d’abord par considérer le cas d’'un porteur avec le spin T. A

Paide de (4.96) et de (4.121), nous pouvons définir

Vi=eM %
T ! (4.122)
Vi(S) =& — %y
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Sachant aussi que W;(S) = 0 (4.121), I’équation (4.102) s’écrit
x1(S) = Vi(S). (4.123)

Ceci montre qu’a T' = 0, le calcul de la DOS des porteurs T est indépendant de

celui des porteurs |. La condition (4.94) s’énonce donc

™ — %]
TGO [V — 3]

e —%4]
1 _G(T) [G%VI - ET]

+x

(1-2) =0. (4.124)

En mettant 'expression sur un dénominateur commun et apres un peu d’algebre,

nous obtenons

e — ]

1—G?[€¥—ET}.

Sp=e My (4.125)

Dans le cas d’un porteur de spin |, la quantité W,(S) est différente de zéro. Le
probleme semble compliqué a premiére vue, mais nous montrons qu’il est possible

d’obtenir une forme similaire & (4.124). Encore une fois, nous réécrivons

‘/l/—:—EiVM—El

(4.126)
%(S) = Eivl — El'
La quantité x,(S) prend la forme
J2S G
_ M pd 1
4.127
J%S GY (4.127)

M
_——Gl —El"'_ .
2 1-Gy[ar - & -3y

Contrairement au cas précédent, le calcul de la DOS pour un spin | inclut une

dépendance avec le spin T.
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Définissons \ .
J5S G
= p; I - , (4.128)
pd
1= G [eff - 5t — 3]
ce qui permet d’écrire x comme
xi(8) =€ + T =%
PR (4.129)
= @M - El'
La condition (4.94) devient
[ = %] [ - %]
(1-2) L +a =0, (4.130)
1-G)[eMM —x)]  "1-G[eM %]
ce qui est la méme forme que (4.124) et donc
z [OM — M)
T, =M L2 4.131
LA T TG0 eM — gy (4.131)

Nous pouvons penser que cette représentation est bonne pour une température
non nulle, mais proche de zéro. En réalité, c’est seulement le cas si p n’est pas trop
faible. En effet, si p est vraiment petit, le numérateur de 'exposant de I’équation
(4.114) (h,S?) est une quantité tres faible. Dans ce cas, si kT n’est pas plusieurs
ordres de grandeur plus petit que h,,S*, nous avons une probabilité P(S?) presque
uniforme pour tous les S%. Le comportement est donc paramagnétique méme a
T — 0, étant donné qu’il n’y a pas assez de porteurs pour propager le magnétisme
entre les ions. Dans le cas d’une densité de trous trés petite, c’est seulement a
T = 0 précisément que nous regagnons une différence entre les spins T et | telle
que donnée par (4.125) et (4.131), puisqu’a température nulle, les spins localisés

sont fixés dans la direction z positive, qu’il y ait des trous ou non.
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4.7.4 Algorithme du calcul pour T # 0

Pour étre en mesure d’effectuer un calcul, nous devons spécifier plusieurs pa-
rametres. Nous pouvons les séparer en deux catégories : les parametres intrinseques
et extrinséques. Cette derniére fait référence aux données que nous considérons
connues expérimentalement : la température (7'), le champ magnétique (B?), la
fraction d’impuretés (z) et la densité de trous (p) sont des données externes spé-
cifiées avant le début du calcul. L’amplitude de 'interaction magnétique (Jpq),
la valeur des spins localiés (S) et les potentiels non magnétiques (Fy et Enp)
sont pour leur part des caractéristiques que nous fixons et qui sont propres a un
matériau particulier. Une fois ces parametres spécifiés, le calcul de la fonction de

Green moyenne a température non-nulle peut étre séparé selon les étapes suivantes :
a) Supposition de valeurs d’essais pour [(p;) — (p)o, Lo, €t o, .
b) Calcul itératif de Xy et 2| en utilisant (4.118).

¢) Détermination du niveau de Fermi en utilisant

o= [as) () ({6 e + G e, @132)

ol p est la densité de trous qui a été fixée.
d) Calcul de (p;) et (p|).
e) Répétition des étapes b-c-d jusqu’a 'atteinte de la convergence.

Une fois ces étapes complétées, les coefficients du transport sont obtenus en rem-

plagant 3,(E) dans (4.75) et (4.76) par les résultats du calcul.
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4.8 Niveaux d’une impureté a T = 0

Les densités d’états obtenues a partir des équations décrites dans les sous-sections
précédentes montrent ’effet de I'incorporation d’une grande quantité d’impuretés
dans un cristal parfait. Les changements les plus perceptibles subis par la DOS
(par rapport a un cristal parfait) se situent autour des énergies correspondant aux

niveaux qu’une impureté créerait s’il n’y en avait qu’une seule dans le métériau.

Au cours des lignes suivantes, nous dérivons les expressions pour déterminer les
niveaux d’énergie qu’une impureté peut créer lorsqu’elle s’integre dans la matrice
et ce, a T = 0. Imaginons un systéme qui ne contient qu’une seule impureté et
que celle-ci est magnétique. Considérons que G2(E) est la fonction de Green d’un
porteur de spin s dans le cristal parfait, c’est-a-dire découlant de H, (Hamilto-
nien du cristal), alors que uc{scl,s est le terme correspondant a l'impureté au site
[ dans 'Hamiltonien total. Si nous pouvons écrire 'opérateur Ty, sous une forme

correspondant a

u
Ty = c}’sm—G—gq,s, (4.133)

nous pouvons facilement montrer (Economu, 1983) que les niveaux de I'impureté

E, s’obtiennent en trouvant la solution de
o 1
G (Ep) = " (4.134)

Dans notre cas, 8’il n’y a qu’une seule impureté, Uopérateur Ty, est donné par tM
en ne considérant pas le milieu effectif (3;(E) = 0). Comme nous ’avons montré

(équation (4.103))
tM(Sz) _ XS(SZ)

= =G5 (4.135)
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ce qui est de la forme de (4.133). Evidemment, comme il y a une dépendance en
température, nous considérons la moyenne thermique de 3 —
My, = 3 6. tM(S?)P(S?). De plus, nous sommes a température nulle, comme &

la, Section 4.7.3.1, ce qui implique P(S) = 1 et P(S* # S) = 0. Nous utilisons donc

tM(S) = T’é—g% (4.136)

Considérant (4.134), les niveaux de I'impureté sont donnés, a T' = 0, par

1
GUE,)) = ————, 4.137
( p) XS(S> Ep) ( )
en se rappelant que
Xs(S, Ep) = V5(S) + Ws(S)X_4(S, Ep) (4.138)
avec
G2, (Ep)
X_s(S, E,) = e . :
55 = TG () 0 (5) (4159
Lorsque S* = S et B? = 0, pour une seule impureté,
Vi(S) = En + —%"S
Vi(S) = By — 25
U(8) = En + 224(5 — 1)
J2 (4.140)
U(S) = Ey — _;‘i(s +1)
Wi(S) =
J2S
Wy(S) = ==
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Ainsi,
JpdS
XT(S, Ep) = FEy + p;
(S Ey) = By — 2295 4 JpaS GU(Ey) o (y
2 21— G(T)(Ep) [EM + %(5 - 1)]

Le cristal parfait est un semi-conducteur dans lequel nous considérons les états de
spin comme dégénérés ( G2(E) = G)(E) ) et dans les DMS, une impurété Mn se
place au voisinage des bandes de valence. Nous décrivons donc le cristal par une

bande de trous lourds, dont la densité d’états est semi-circulaire (3.61) :

GO(E) = W22’ (E - \/'ETV’V_?)
2

w

(E, . 1) | (4.142)

ou W est la demi-largeur de bande et E' = E/W. Par souci de simplicité, posons
F(EY=FE —-vVE? -1 (4.143)

et donc

GYE = %F(E’). (4.144)

Revenons, pour le moment, & (4.134). En utilisant (4.142), nous obtenons

2 1
CACENCEDEE
1
= E, =u'+——4ul,

(4.145)

ce qui est la position du niveau créé par 'impureté dans le systeme.
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Si le porteur est de spin T, v’ s’écrit

E J .S
u/:XT(‘i‘v/ P)=E§w+ pd®

2

(4.146)

Le niveau de 'impureté est alors

S | 1

2 L JpdS

1 (B + )
' 2
4 [E;W + JP;S] +1
4 [EM + J'/“;S]

1 (eSS 2By +1
2\ TS +2E,

E,=Ey+

(4.147)

Si le porteur est de spin |, u' s’écrit

’_ Xl(Sa EP)

J.S J%S
pd pd
YT Tw

2 W 2pm) [EM + I - 1)]
S JESF(E,) |
2 1-2F(E) [EM + (g 1)]

—F, -

(4.148)
= £},

Il est plus facile de ne pas utiliser directement (4.145) cette fois-ci, mais plut6ét une

des équations intermédiaires dans ’obtention de (4.145), soit

1 1
4 [ p— /_—_—__
F(By) = 30 =Y = 550my- (4.149)

P

En utilisant (4.148) dans (4.149) et en réarrangeant ’équation, nous obtenons

<J;,§S(S +1) — 4By <EM - %’—‘1» [F(EL) + (4B, — Jbg) F(E)) —1=0.
(4.150)
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Cette équation étant quadratique, il existe deux possibilités pour le niveau de

I'impureté dans le cas d’un porteurs |. Les racines de cette équation sont

1
F(E) = ————
1(B) 1S +2Ey
X (4.151)
Fy(E) = — -
(55) Tty (S +1) - 2Ey
Avec (4.151), les deux niveaux d’impureté pour le spin | sont
a)
1 (]S +2E,?+1
E, = pa , M], (4.152)
2\~ 7,5+ 2E),
b)
1 ([Ja(S+1)—2E,]2+1
E, == [ ’”“(, ) M], (4.153)
2\ TS5 +1) - 2B,

4.8.1 Assymétrie des niveaux d’impuretés

Le niveau de 'impureté pour un porteur de spin T (4.147) se situe au méme endroit
que 'un des niveaux pour un porteur de spin | (4.152). Par contre, le niveau (4.153)
et les deux autres qui sont égaux ((4.147) et (4.152)) ne sont pas symétriques par
rapport a zéro et ne le seront jamais si J;,; et ), sont non nuls. Si 'impureté n’est
pas magnétique ou ’est tres faiblement, c’est-a-dire que J;I;d — 0, les trois niveaux
(4.147), (4.152) et (4.153) tendent vers la méme valeur

, 4Eh, +1

p,JI,)d—>O = 4E}w (4’154)

Dans le cas contraire ou FY, est nul, le niveau (4.153) conserve son assymétrie par

rapport aux deux autres, (4.147) et (4.152). Si la valeur d’un spin localisé devient
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treés grande (S > 1), nous obtenons cette fois-ci des niveaux qui sont symétriques,

/
E’ ,Energie positive __ des
e 2 (4.155)
, .
E' \Energie négative __ deS
p,S>1 9

car, dans notre modele, J]I)d est strictement positif.

4.8.2 Niveau d’intérét pour une impureté dans le DMS

Etant donné que seul le début de la bande est occupé (faible densité de trous), le

niveau de 'impureté qui nous intéresse vraiment est

(4.156)

B 1 [ [Ja(S+1)=2E,> +1
) Jig(S+1) —2E), ‘

Nous savons qu’'un niveau dii a un ion Mn se place a environ 113 meV au dessus
de la bande des trous lourds du GaAs & 4K (Schairer et Schmidt, 1974). Comme le
haut de la bande dans notre modele est situé a £ = —1, nous avons, connaissant

W, la contrainte suivante sur les valeurs de J,4 et Ep :

1 ([Jg(S+1)—2E,]* +1 113x1073
(a5 +1D) M], 1= (4.157)
2 Jpa(S +1) — 2E), W
Si nous définissons 113x10*/W = Ej,, nous obtenons
, 2By + B, + 1+ /B, (E ., +2)
= (4.158)

pd (S+1)
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4.9 Récapitulatif

Dans ce chapitre, nous avons développé notre modele a partir d’'un Hamiltonien
en représentation liaisons fortes dans lequel nous avons intégré le désordre a 1’aide
d’une formulation par milieu effectif appelée approximation du potentiel cohérent
(CPA). Nous avons aussi montré comment, avec tout Hamiltonien ayant une forme
analogue au noétre, nous pouvons exprimer la conductivité d’un solide selon une
approche quantique. Ces expressions ont ensuite été analysées dans le but de com-

prendre comment le signe du coefficient de Hall se comporte.

Nous sommes maintenant en possession d’un modele pour ’étude du magnéto-
transport dans les semi-conducteurs magnétiques dilués en fonction des divers
parametres de ces matériaux. Les résultats sont présentés dans le chapitre sui-
vant (Chapitre 5). La discussion de ceux-ci et la comparaison avec les données

expérimentales disponibles se trouvent au Chapitre 6.
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CHAPITRE 5

RESULTATS

Dans ce chapitre, nous présentons les résultats du modele développé au Chapitre 4.
Nous discutons premierement de certaines généralités par rapport au matériau
étudié. Nous passons ensuite au calcul des propriétés du transport dans le cas ou
il n’y a pas de champ magnétique externe appliqué au systéeme. Finalement, nous

regardons 'effet de la présence d’un champ non-nul.

5.1 Généralités

Il est de mise de commencer par présenter les caractéristiques du GaAs que nous
utilisons pour les calculs et aussi d’esquisser le comportement général de la densité

d’états (DOS) dans un modele CPA.

5.1.1 Constantes

Le parametre de maille du cristal non dopé est nécessaire pour le calcul des cons-
tantes multiplicatives de la magnéto-conductivité (4.75), de la conductivité de Hall
(4.76) et du coefficient de Hall (4.77). Le GaAs a une structure zinc-blende avec
un parametre ag = 5, 64A (Yu et Cardona, 2001). Dans nos équations, nous avons
considéré que le cristal parfait avait plutot une maille cubique simple. Pour utiliser
une valeur numérique consistante, nous ne pouvons donc pas directement utiliser ay.
La solution choisie, est d’imposer au volume de la maille élémentaire d’un cubique

simple (ves = a3) d’étre égal & celui d’un zinc-blende (vy, = %8) Ceci implique que la
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1
constante a devant étre utilisée dans nos calculs est a = ((‘E’L‘b‘zo-_—m—)s) S 3,553A.

L’autre constante se définissant & partir du cristal parfait GaAs est la demi-largeur
de bande W, a partir de laquelle tous les parametres énergétiques sont définis. Par
exemple, pour obtenir la valeur de kgT en électron-volt, la demi-largeur de bande
est nécessaire. Le choix de sa valeur numérique est cependant loin d’étre simple.
Dans les travaux précédents (Kagami et al., 2005; Takahashi, 2004; Ivanov et al.,
2003; Bouzerar et al., 2004; Calderon, et al., 2002), les auteurs ont utilisé des va-
leurs se situant entre 2 et 5 eV, ce qui est un domaine plutot large. En effet, si la

——ka% = 5x1073, dépendemment du

température de Curie est par exemple égale a
choix de W, T, ~ 116 K pour W =2 eV et T, =~ 290 K pour W =5 eV. Ces deux
résultats sont tres différents, montrant ainsi 'importance de la valeur choisie pour
W pour la comparaison avec les données expérimentales. Notons quand méme que
les expressions du transport ont été écrites de telle fagon que la valeur précise de
W ne change pas le résultat, puisque tous les termes entrant dans le calcul sont des
variables normalisées. La valeur de W devient nécessaire seulement lorsque nous

voulons connaitre une température en Kelvin ol une énergie en electron-volt.

Il est possible de définir W de la maniere suivante. La densité d’états pres du
bord de bande définissant le maximum de la bande de valence (le minimum si on
consideére les énergies vers le bas comme discuté dans le chapitre précédent) doit
correspondre avec la densité d’états obtenue avec une bande parabolique dont la
courbure est dictée par une masse effective mp, = 0.53mg (Yu et Cardona, 2001).
Nous devons trouver le bon parametre de saut ¢ pour satisfaire cette condition.

Lorsque nous approchons du maximum de la bande de valence, £, — 0, k, — 0 et
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k, — 0. Nous pouvons donc écrire

e = —2t(cos(kza) + cos(kya) + cos(k.a))

(5.1)
~ —6t + ta’k’.
Comme la courbure de la bande parabolique est %,
h2
t=——+——==0,57V. 5.2
2mhhm0a2 ¢ ( )
La demie largeur de bande serait donc égale a
W = 6t =~ 3,42¢V. (5.3)

Cette valeur se situe a peu pres a mi-chemin entre 2 et 5 eV, les valeurs inférieure
et supérieure utilisées dans la littérature. Est-elle correcte 7 Cette question vaut
la peine d’étre posée, mais la réponse est difficile. Pour le moment, nous allons
conserver le plus possible nos résultats en terme des parametres normalisés par W,
les résultats quantitatifs n’étant pas de toute maniere tres fiables, puisque nous

utilisons un modeéle a une bande.

Finalement, afin d’effectuer des calculs & champ magnétique non nul, nous de-
vons trouver la valeur de g* pour le GaAs. Pour ce faire, identifions I’'Hamiltonien
(4.7) avec la partie linéaire en champ magnétique de ’'Hamiltonien de Luttinger
pour les trous (Luttinger, 1956), que nous exprimons comme (van Kesteren et al.,

1990)
Hy, = —-2upg Z (/{Jh’i + ngvi) B;, (54)

i=2,Y,2
ol J; est Popérateur moment cinétique des trous. Le facteur anisotrope g étant

beaucoup plus petit que k, nous pouvons le négliger pour les matériaux massifs.
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Ce faisant, nous obtenons

Hh = —2,U,B Z /QJh,z‘Bi- (55)

1=2,y,2

En comparant (5.5) avec (4.7), nous pouvons faire le rapprochement
g" = 2k. (5.6)

Il reste maintenant a trouver la valeur de x pour GaAs. Nam et al. (Nam et al,
1976) ont obtenu une valeur égale & x = 1,0 &+ 0,2, Willmann et al. (Willmann et
al., 1974) k =1,1£0,1 et Reine et al. (Reine et al., 1970) k = 1,2 + 0, 25. Toutes
ces valeurs sont essentiellement égales. Nous choisissons pour nos calculs la valeur
k=1,1 et ainsi

9 =22 (5.7)

5.1.2 Densité d’états (DOS)

Le comportement de la densité d’états dans un modele CPA, peu importe lequel,
présente certaines généralités. La CPA peut prédire une faible modification de la
densité d’états due a ’ajout d’impuretés (comme le fait Papproximation du cris-
tal virtuel, peu importe les parametres ). Elle peut aussi prédire 'existence de
pseudo-bandes interdites (pseudo-gaps), c’est-a-dire que les niveaux d’impuretés
s’hybrident en partie avec la bande du cristal. Finalement, la CPA peut, dans cer-
taines circonstances, donner des bandes d’impuretés bien définies et, ainsi, de vraies
bandes interdites entre les bandes de valence et d’impuretés. L’émergence de ces
trois différents comportement est controlée par 'amplitude des interactions entre
un porteur et les impuretés. Dans notre cas, si nous prenons l'origine des énergies

comme étant Enys, les comportements possibles sont conditionnés par Eps et Jpq.
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Il faut aussi noter qu’étant donnée la définition du probléme (équation (4.94)), la
température a une influence directe sur la forme de la densité d’états. Pour l'illus-
trer, nous présentons sur les Figure 5.1, 5.2 et 5.3, la DOS pour différentes valeurs

de parametres. Notons que pour les trois figures x = 0,053, Epy =0 et ugB = 0.

0.7
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(c) kgT = 1,09x10~3W (d) kpT = 1,67x1073W

F1G. 5.1 Densité d’états pour diverses températures lorsque x = 0,053, Ey = 0,

upB =0, Jpg =03W et p=0,1z
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F1G. 5.2 Densité d’états pour diverses températures lorsque x = 0,053, Ey = 0,

upB =0, Jpg = 04W et p = 0,8z
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(c) kpT = 4,5x1073W (d) kgT = 5,4x1073W

FiG. 5.3 Densité d’états pour diverses températures lorsque z = 0,053, Ey = 0,

upB =0, Jpq = 0.5W et p= 0,3z

Ces trois figures montrent bien ’apparition d’une bande d’impuretés dans les
énergies négatives, qui se sépare completement de la bande de valence lorsque Jpq
devient assez élevé. L'influence de la température est également facilement obser-
vable. Nous remarquons par exemple que pour Jpq = 0.5W, lorsque T' < T¢, le bord
de la bande de valence présente deux structures, mais que celle de gauche (énergies
négatives) disparait pour T' > T,. Notons finalement que les niveaux d’impuretés

se situant dans les énergies positives sont aussi facilement visibles.
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5.1.2.1 Nombre d’états venant des impuretés

Nous allons discuter ici du nombre d’états accessibles & un porteur de spin s se
situant dans les parties de la DOS modifiées par la présence d’impuretés. Par
exemple, dans les travaux de (Hwang et Das Sarma, 2005) et (Velicky et al., 1968),
lorsqu’une bande d’impuretés bien définie existe, le poids de cette celle-ci est x,
c’est-a~dire que l'intégration de la densité d’états d’un porteur de spin s dans un
domaine n’englobant que la bande d’impuretés, donne la valeur z, ce qui signifie
que le nombre d’états dans cette bande est égale au nombre d’impuretés. C’est
la raison pour laquelle (Hwang et Das Sarma, 2005) obtiennent une valeur de la
résistivité qui diverge en p = x pour une constante d’échange Jp4 suffisante pour
amener une bande d’impuretés séparée. En effet, a cette valeur, I’énergie de Fermi
est dans la bande interdite, ce qui, pour T" = 0 ainsi que pour T # 0 avec une
bande interdite assez large, donne une résistivité infinie. Par contre, dans notre
modele CPA, nous avons vu qu’a T = 0 pour des spins quantifiés (S n’est pas
beaucoup plus grand que un), il existe deux énergies possibles autours desquelles
les impuretés peuvent créer des états pour un trou de spin | alors qu’il n’y en a
qu’une seule pour un trou 7. Pour T # 0, comme les DOS des deux directions de
spin dépendent 'une de 'autre pour devenir les mémes lorsque T' > T,, il y a deux
endroits possibles pour chacune. Ayant considéré qu’a température nulle S* = S,
une bande d’impuretés dans les énergies négatives sera composée exclusivement
d’états de spin |, mais le nombre d’états ne sera pas égal a x comme dans le cas
des autres travaux. L’explication réside dans le fait qu’il existe un certain nombre
d’états | dans les énergies positives. [llustrons ceci par la DOS (Figure 5.4) d’un
systeme contenant une fraction d’impuretés x = 0,053, dont les caractéristiques
intrinséques sont Jp,q = W et Ej = 0, alors que les parametres externes sont

[J,BBZO et ]CBTZO
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La densité d’états des trous | comporte deux bandes d’impuretés, alors que celle
des trous T n’en présente qu’une. Il semble donc que pour la direction |, le nombre
d’états contenu dans le domaine d’intégration 2; est plus petit que la fraction
d’impuretés. Pour le domaine €25, le nombre d’états | devrait correspondre avec le
nombre d’états manquant pour atteindre x alors qu’il devrait étre égal a = pour les

1. En effectuant les intégrales numériquement, nous obtenons les résultats suivants :

pl= | D(E)AE =0.0441 = 0.8321z
9]

p?= | D(E)AE =0.0089 = 0.1679z (5.8)
Q2

p2= [ Dy(E')dE' =0.0530 = a.
Qg

Nous obtenons donc, comme prévu, p} + pf =z et p% = x. Cette particuliarité de

notre modele nous permet déja d’affirmer qu'une divergence de la résistivité existe
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pour p < x et non pour p = z dans le cas ou il y une bande d’impuretés bien

définie.

5.2 Transport a champ nul; B=20

L’équation (4.75) pour la magnéto-conductivité que nous avons développée per-
met de calculer la contribution de chacune des directions de spin. Par contre,
expérimentalement, c’est la résistivité totale de I’échantillon qui est mesurée, c’est-
a-dire qu’il n’y a pas de discrimination en fonction du spin. C’est pourquoi nous
présentons ici la résistivité totale ( p = W}ra_l ), plutét que les résultats pour les
deux directions de spins. Les différents parameétres peuvent facilement étre variés
de fagon théorique, alors qu’expérimentalement, il y a certaines difficultés. En effet,
changer la température est relativement aisé, alors que la fraction d’impuretés et
la densité de porteurs sont des quantités plutot difficiles a controler. Pour chaque
valeur de la proportion de Mn, il faut fabriquer un échantillon, ce qui est un long
travail. Nos résultats sur la résistivité en fonction de la température sont donc les
plus & méme d’étre comparés avec les données expérimentales, alors que les autres
montrent plutot comment le modele se comporte lors de la variation de ces autres

parameétres et aide aussi & guider les travaux expérimentaux.

5.2.1 Résistivité en fonction de la température

Comme nous 'avons vu dans la revue de la littérature, une transition métal-
isolant est observée dans les DMS pour certaines concentrations d’impuretés. Les
résultats de L. Thevenard et al. (Thevenard et al, 2005) montrent que ce com-
portement dépendrait plutot de la densité de porteurs présents. Plus de mesures

sont nécessaires pour savoir si, pour des petites valeurs de z, une variation des
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porteurs peut mener a plusieurs types de comportement. Les Figures 5.5, 5.6, 5.7
et 5.8 montrent ce que le modele prédit pour la résistivité lorsque Ey; = 0, pour
différentes valeurs de la constante d’échange, de la densité de porteurs et ce, pour

quatre concentrations différentes d’impuretés.
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Ce que nous remarquons en premier lieu est la diversité de comportements de la
résistivité en fonction de la température pour différents parametres. Cela est du a
la grande influence de tous les parametres du modele qui, s’imbriquant ensemble,
engendrent une variété dans les courbes de résistivité. Il faut tout de méme re-
marquer qu’il existe une caractéristique commune peu importe z, p et Jpq : a la

température de Curie T, il existe une transformation de la courbe de la résistivité.

Pour les DMS que nous désirons étudier, un certain type de variation en fonc-
tion de la température nous intéresse particulierement, soit celui ot le matériau est
dans I’état métallique dans la région T' < T, et isolant lorsque T > T, (mentionnons
pour le lecteur qui serait confus par I'utilisation des termes état métallique et état
isolant que nous faisons référence au signe de la pente que prend la résistivité en
fonction de la température, positive pour métallique et négative pour isolant). La
Figure 5.2 est un exemple d’évolution de la densité d’états pour un choix de pa-
rametres nous donnant une transition métal-isolant de forme similaire aux résultats
des mesures expérimentales de transport dans les DMS. Des Figures 5.5, 5.6, 5.7
et 5.8, nous voyons bien que la premiére condition pour obtenir le comportement
voulu, est que la bande d’impuretés (états | & T = 0 et les deux directions de
spin & T > T.) chevauche la bande de valence, c’est-a-dire qu’il n’existe pas de
bande interdite entre les états d’impuretés et ceux de valence du cristal parfait.
Ceci survient lorsque la valeur de la constante d’échange J,q (ou le duo (Jpq,Enr)
si Eyr # 0) représente un couplage intermédiare. La deuxiéme exigence est d’avoir
une densité de porteurs telle que la position du niveau de Fermi est autour (in-
cluant directement dedans) de la pseudo-bande interdite, aussi petite soit-elle, avec
la restriction que la bande des trous T soit faiblement peuplée a T' = 0. La Fi-
gure 5.7(d) montre bien que la transition métal-isolant se produit pour plusieurs
densités de trous avec E} autour de la pseudo-bande interdite. Dans le cas précis

de la Figure 5.2 (Figure 5.7(e), p = 0, 8z), le changment de résistivité entre 7' = 0
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et T' = T, est bien trop grand. Nous discutons de cela dans le chapitre suivant.
Par contre, le mécanisme provoquant la transition métal-isolant dans notre modele
peut étre expliqué en choississant n’importe laquelle des courbes. Utilisons donc

celle pour p = 0,8z sur la Figure 5.7(e).

A trés basse température, comme la densité de porteurs n’est pas tres faible (voir
la discussion apres I’équation (4.131) de la Section 4.7.3.1), les densités d’états sont
presque identiques & celle pour T' = 0, alors la resistivité est a peu pres constante.
AT = 0, les spins de toutes les impuretés pointent dans la méme direction et les
porteurs voient un réseau ordonné dans ’espace du spin localisé. En principe, la
conduction des porteurs | devrait étre favorisée, mais les états qu’occupent ces por-
teurs sont modifiés par le désordre, alors que pour les porteurs T, I'équation (4.147)
montre que c¢’est seulement & E' > 0 que ce changement se produit. Ainsi, a E}, les
porteurs minoritaires (1) sont décrits par des fonctions de Bloch, ce qui leur donne
une facilité de déplacement bien plus grande. Pour les porteurs majoritaires (]),
tout dépend de la position exacte de I’énergie de Fermi. Si la densité est assez élevée,
I’énergie de Fermi sera dans la bande de valence et plus la température augmente,
plus les porteurs | sont mobiles, méme s’ils se déplacent dans un réseau de spins
localisés avec des directions de spin aléatoires. Si, par contre, la densité est assez
élevée pour que E} soit dans la pseudo bande interdite, c’est-a-dire que les états
des trous | dépendent fortement des impuretés, ce sont les interactions de spins qui
dominent le transport. Puisque (s*) diminue avec la température, ’aimantation des
Mn s’affaiblie, ce qui augmente le taux de diffusion des trous | et, par conséquent,
réduit la conductivité de la direction de spin majoritaire. Bien que la conductivité
des trous majoritaires puisse augmenter ou diminuer avec la température lorsque
T < T, selon le nombre de trous, comme nous venons de le voir, la contribu-
tion des trous minoritaires, bien que leur nombre soit moins élevé, est dominante.

La résistivité présente un comportement métallique pour un couplage intermédiaire
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avec un faible peuplement de la bande minoritaire & T = 0, dans le domaine T' < T..
Dans la phase paramagnétique, il n’y a plus d’effet magnétique (Dy(E") = D (E"))
et la dépendance en température de la résistivité provient de (—gb@). A faible den-
sité, méme si la largeur de (—2L) augmente avec la température, la résistivité
augmente. En effet, comme E’f est prés du bord de la bande dans ce cas, il existe
une région ou (—%) est non nulle, mais ou la densité d’états est nulle. Pour un
nombre plus élevé de trous, toujours dans le cadre d’un couplage intermédiaire, de
plus en plus d’états participent au transport avec I’augmentation de la température
et, ainsi, la résistivité décroit. Lorsqu’il existe une bande d’impuretés bien séparée,
une certaine région sans état (bande interdite) existe. Il peut donc y avoir plus d’un

changement d’états (métallique ou isolant) de la résistivité avec 'augmentation de

la température.

Notons que si nous utilisons des températures bien au-dela de T,, plusieurs change-
ments d’états peuvent apparaitre étant donné que (—%) est vraiment large. Cepen-
dant, a de telles températures, le matériau serait lui-méme modifié et le modele uti-
lisé ici n’aurait plus aucune légitimité. Les comportements discutés précédemment
pour T' > T, sont valides pour des températures inférieures a une certaine va-
leur, laquelle est difficile & déterminer précisément, le modele ne contenant pas de
conditions propres définissant une limite en température a son applicabilité. La

comparaison avec les données expérimentales est donc la seule fagon d’établir un

domaine de validité en température.

5.2.2 Résistivité en fonction de la densité de porteurs p

Nous étudions ici le comportement de la résistivité en fonction la densité de por-

teurs. La Figure 5.9 présente le cas ol la température est nulle.
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Fic. 5.9 Résistivité en fonction de la densité de trous pour kg1l = 0, Ep = 0 et

/J,BB = 0.

Evidemment, lorsque la densité de trous se rapproche de zéro (p — 0), la résistivité
tend vers une valeur infinie (p — ©0), puisque que l’absence de porteurs dans
le systéme rend le transport électrique impossible. Nous remarquons que lorsque
I’échange J,q devient suffisamment élevée pour qu'une bande d’impuretés soit bien
séparée de la bande de valence, il existe une deuxieme valeur de la densité de trous
npr correspondant & la bande d’impuretés remplie (qui n’est pas égale a x, voir

section 5.1.2.1), pour laquelle la résistivité devient infinie. Ceci s’explique simple-
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ment en se rappellant qu’a T' = 0, le transport dépend strictement de ’énergie de
C s s 8

Fermi, c’est-a-dire que p(T =0) = [dE (—%)TZO p(E) = p(Ey). Quand la bande

d’impuretés est pleine et que celle de valence est vide, ’énergie de Fermi se situe

exactement dans la bande interdite, revenant au méme que §’il n’y avait aucun

porteurs dans le systeme.

La Figure 5.9 montre aussi que, pour une certaine valeur de p, il y a un chan-
gement dans la forme de la résistivité. AT =0, tous les spins localisés pointent
dans la méme direction et ont la méme valeur, soit SZ. Il y a ainsi nécessairement
une différence entre les densités d’états des trous T et |, peu importe leur nombre,
comme discuté dans la section 4.7.3.1. De plus, comme nous pouvons le voir par
exemple sur les Figures 5.1, 5.2 et 5.3, il existe un certain domaine, dans les énergies
négatives, ol il n’y a que des états |. Aussi longtemps que la densité de trous est
telle que 'énergie de Fermi se situe dans cette région, tous les porteurs ont la méme
polarisation et la résistivité suit le comportement propre a ces trous |. Au moment
ou 'énergie de Fermi franchit le bord de bande des porteurs T, il y a début de peu-
plement de cette direction et la résistivité devient un mélange des comportements
associés aux spins T et |. Ceci explique le changement de forme de la résistivité sur
la Figure 5.9. Le domaine d’énergie pour lequel la densité d’états 7 (D;(E')) est
nulle existe peu importe la valeur de Jpq pour = # 0. Plus J,4 et = sont petits, plus
la transition se produit a une valeur p faible et plus la différence de comportement
est atténuée, ce qui est bien montré par la courbe de la résistivité pour Jpq = 0, 1W

et £ = 0.015 (Figure 5.9(a)).

Attardons-nous finalement a la forme des courbes de résistivité pour 7' = 0. Nous
pouvons séparer les comportements possibles en trois catégories, selon la valeur de
Jpd : couplage faible ou la densité d’états des trous | est faiblement modifiée aux

bords de bande, couplage intermédiaire ou la modification aux bords de bandes
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amene Papparition d’une pseudo-bande interdite et couplage fort ou il existe une
bande d’impuretés bien séparée. Dans le premier cas (voir la Figure 5.1(a) pour un
exemple ; notons quand méme qu’a ce J,4, nous sommes entre la fin du couplage
faible et le début du couplage intermédiaire ), le nombre d’états (densité d’états
totale) augmente toujours jusqu’a E’ = 0. Comme la quantité d’états disponibles
a ’énergie de Fermi augmente, étant donné que le nombre de trous n’est jamais
assez €levé pour que E} = 0, la résistivité va décroitre avec p. Pour un couplage in-
termédiaire, il apparait une pseudo-bande interdite dans D|(E") (voir Figure 5.2(a)
pour un exemple), ce qui se traduit par I'existence, dans la densité d’états totale,
d’une région dans les énergies négatives ol le nombre d’états diminue avec I’énergie
croissante, pour ensuite recommencer a augmenter. Les courbes pour Jpq = 0,4W
sont des exemples de ce comportement. La résistivité commence par diminuer en
fonction de p et, lorsque E} est dans la région ou le nombre d’états diminue, la
résistivité augmente avec p pour ensuite recommencer a diminuer lorsque ’énergie
de Fermi est de nouveau dans une région ou le nombre d’états augmente avec
Iénergie. Pour le dernier cas, celui du couplage fort (voir Figure 5.3(a) pour un
exemple), la résistivité diminue avec p au début, puisque ’énergie de Fermi se situe
dans la premiere moitié de la bande d’impuretés, ou le nombre d’états augmente
avec 1’énergie. La densité d’états de la bande d’impuretés contient un maximum et
ainsi, lorsque E} dépasse la position de ce maximum, la résistivité va se mettre a
augmenter avec p jusqu’a ce que la bande d’impuretés devienne pleine, ou p — oo.
A partir de ce moment, E} va passer dans la bande de valence, ou le nombre
d’états augmente et devient rapidement plus grand que celui au maximum de la
bande d’impuretés, amenant une diminution importante de la résistivité avec p par
rapport au minimum atteint lorsque I'énergie de Fermi était encore dans la bande

d’impuretés.

Regardons maintenant l'effet d’une température non nulle sur le systeme. Pour ce
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faire, nous choisissons une tempéraure kg7 = 3,5x1073W et une fraction d’impu-
retés z = 0,053. Comme nous le voyons sur la Figure 5.7, pour kgT = 3, 5x1073W,
le systéme n’est pas dans un état unique, c’est-a-dire que le matériau peut étre soit
ferromagnétique, soit paramagnétique selon couple (Jp4,p) choisi. La Figure 5.10

présente les résultats de la résistivité en fonction de p dans ces conditions.

p (MQ cm)

er
el
L
L
L

05 0?6 0f7 0?8 0:9 ‘;
p/0.053
Fi1c. 5.10 Résistivité en fonction de la densité de trous pour kg7 = 3, 5x1073W,
x = 0,053, Epy = 0 et upB = 0. Le carré pointillé montre la valeur de p pour

laquelle le systéme avec Jpq = 0, 3W subit une transition magnétique.

Ici, pour J,q = 0,5W, la résistivité ne tend pas vers une 'infini pour deux valeurs
comme dans le cas ou T = 0. Comme la bande interdite n’est pas tres grande a
Jpa = 0,5W, (-—(%é) permet d’aller chercher des états de chaque coté de celle-ci, ce
qui meéne & une résistivité finie pour tous p # 0. Pour que p — oo lorsque la bande
d’impuretés devient pleine, il faut que la bande interdite soir assez large pour que
(—g—};) soit nulle aux énergies se situant de part et d’autre de la bande interdite.

) —_
Nous pouvons remarquer que c’est le cas pour Jpqg = W.
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Pour Jyq = 0,3W, Jpg = 0,4W, Jpg = 0,5W et J,q = W, il y a une caractéristique
trés subtile dans les courbes. En effet, comme déja mentionné, pour ces constantes
d’échange, I’état dépend du couple (Jpq,p). Ainsi, pour chacune de ces courbes,
il existe une région ferromagnétique et une autre paramagnétique. La transition
produit un changement tres faible dans I’allure de la résistivité. Un carré pointillé
montre ce changement pour Jyq = 0,3W sur la Figure 5.10. Pour Jpq = 0,2W, le
systéeme est paramagnétique pour toutes les densités de trous et donc, la densité
d’états totale est toujours D(E’) = 2D,(E’) = 2D|(E'"), ce qui ce traduit par une

résistivité monotone qui décroit sans changements de forme.

5.2.3 Résistivité en fonction de la fraction d’impuretés z

Apres avoir étudié la résistivité pour des températures et des densités de trous
variables, nous en sommes maintenant au point de présenter les résultats en fonction
de la fraction d’impuretés, alors que la température et la densité de trous sont
gardées constantes. Les Figures 5.11 et 5.12 montre la résistivité pour kg7 = 0 et

kgT = 3,5x1073W, et ce pour plusieurs valeurs de J,q et de p.
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Fic. 5.12 Résistivité en fonction de la fraction d’impuretésypour kgT =

3,5x1073W, Ejyy = 0 et ugB = 0.

Dans le cas présent, il est difficile d’expliquer les divers comportements en suivant
Pévolution de la densité d’états, puisque celle-ci change a chacune des valeurs de
x pour T = 0 et pour chaque couple de valeurs (z,p) pour T # 0. Par ailleurs,
les positions des niveaux d’impuretés ne dépendent pas de z, mais seulement de
Jpa €t de Ejpy, comme nous lavons vu aux équations (4.147), (4.152) et (4.153).

Par contre, si J,q est tel que (4.153) prédit un niveau bien séparé, mais pres, de la
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bande de valence, la valeur de x détermine si D|(E’) présente une pseudo ou une
vraie bande interdite. Ceci est une difficulté de plus dans ’analyse de nos résultats,
car nous n’avons pas utilisé de Jp4 tres élevés. Puisqu’un ion Mn se place a environ
113 meV au dessus de la bande de valence, la position E, (4.156) par rapport a
E’ = —1 est entre 0,0565 et 0,0226, considérant que la demi-largeur de la bande
des trous lourds du cristal parfait est entre 2 et 5 eV. Nous savons donc que la
valeur de J,q ne peut étre vraiment grande, et c’est pourquoi nous nous sommes

limités a une valeur maximale de Jpq = 0, 5W.

AT = 0, pour les quatre valeurs de J,q, la résistivité pour les densités de trous 0, 12
et 0,3z décroit avec z. Pour J,q = 0,3W et p = 0, 3z (Figure 5.11(a)), contraire-
ment aux trois autres valeurs de la constante d’échange, il y a deux régions dans
la courbe décroissante de la résistivité. A cette valeur de Jpd, les densités d’états
ressemblent, pour tous z, a celles de la Figure 5.1(a). Pour une partie des valeurs de
z, Vénergie de Fermi, déterminée par la densité de porteurs (une fraction de z), se
situe dans la partie ou il n’y a que des des états |. A partir d’'une valeur particuliere
de z (autour de 0.065 dans ce cas), il commence a y avoir des trous de spin 1 et
la résistivité, bien que continuant a décroitre, change de forme. Le méme effet se
produit, avec une amplitude encore plus grande, pour Jps = 0,35W et p = 0,5z
(Figure 5.11(b)). Pour la densité p = z, nous retrouvons une augmentation de la
résistivité pour tous les J,q choisis. Un phénomene tres intéressant peut se produire
pour les deux valeurs les plus élevées de la constante d’échange (Figures 5.11(c) et
5.11(d)). En effet, pour certaines valeurs de z, une bande d’impuretés bien séparée
peut apparaitre et, si la densité de porteurs est telle que E} est dans la bande
interdite, la résistivité a une valeur infinie. Pour kgT = 3, 5x1073W (Figure 5.12),
les bandes interdites que nous pouvons obtenir avec Jpq = 0,4W et Jpq = 0,5W ne
sont jamais assez larges pour empécher (—g}g) d’aller chercher des états de part et

d’autre, alos ce phénomene ne se produit pas.
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Pour terminer cette partie, nous avons effectué le calcul de la résistivité en fonction
de la fraction d’impuretés, mais en fixant la densité de trous a une valeur unique
pour tous les x, contrairement aux courbes présentées sur les Figures 5.11 et 5.12.
Comme la fraction inférieure que nous utilisons est x = 0,01, p ne peut dépasser
0,01 et c’est précisément le chiffre que nous utilisons (le choix est arbitraire). Dans
ces calculs, il y a autant de trous que d’impuretés a x = 0,01 alors que ce nombre
tombe & seulement 10% de la quantité de Mn pour z = 0, 1. Les Figures 5.13 et
5.14 présentent les résultats pour kgT = 0 et kgT = 3,5x1073W.

de =0.4W

1 0‘2 "l 1 L 1 L —L L a1

0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1
x

FiG. 5.13 Résistivité en fonction de la fraction d’impuretés pour une densité de

trous fixe p = 0,01 avec kT =0, Epy =0 et upB = 0.

AT = 0, pour des valeurs de x semblables, la résistivité devient infinie pour
Jpa = 0,4W et 0, 5W. La température de kgT = 3, 5x107*W a pour effet de rendre
la conductivité finie pour tout z a Jpg = 0,4W et d’éliminer les transitions de

comportement drastiques pour Jpq = 0,2W, J,q = 0,3W et Jpy = 0,35W.



137

i L ) 2 ) L L :
0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1

FiGc. 5.14 Résistivité en fonction de la fraction d’impuretés pour une densité de

trous fixe p = 0,01 avec kgT = 3,5x1073W, Eyy = 0 et ugB = 0.

5.3 Transport sous champ magnétique (B # 0)

Nous présentons ici des résultats lorsqu’un champ magnétique externe, perpendi-
culaire a la direction du courant, est appliqué sur le systeme. Il est important de
noter que pour un matériau soumis a un champ magnétique qui, sous une cer-
taine température T, devient ferromagnétique, I’état du systéme qui sera mesuré
est tributaire d’un choix fait par I’expérimenteur. Par exemple, si un échantillon
paramagnétique est refroidi jusqu’a une certaine température, inférieure a T, puis
qu’un champ magnétique est appliqué, les propriétés de transport obtenues seront
en général, différentes de celles mesurées si le champ est appliqué dans 1’état para-
magnétique avant d’abaisser la température. Il est donc tres important de spécifier
quelles sont les hypotheses considérées lorsqu’un calcul théorique a champ non nul
est présenté. Nous devons étre prudents, puisque, dans notre modele, le choix de la

valeur d’essai [(p;) — (p;)]o pour le calcul auto-cohérent explicité & la section 4.7.4
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peut déterminer la direction de spin que le calcul convergé adoptera, méme si, a
priori, une quantité physique ne dépend pas de la valeur d’essai. En regardant
Iéquation (4.114), qui donne la probabilité que la valeur d’un spin localisé ait une
valeur S%,

e—ﬁ(‘{ﬁﬂ [(Pmr)—(Pm1>]—2#BBm) Sz

P(S%) = (5.9)

Zs e—ﬂ(i%d[(me)—<pm1>]—2uBBm)Sz’

nous remarquons que si nous ne sommes pas dans I’état paramagnétique et que la
densité de porteurs p = (p;) + (p,) est assez élévée pour avoir 151 [(Prm1) — (Pmy)]
dominant par rapport a 2ugB,,, le choix de la valeur d’essai va déterminer la
direction de spin du systeme une fois la convergence atteinte. Nous discutons donc,

dans chacune des sous-sections suivante, du choix de la valeur de départ.

5.3.1 Coeflicients du transport en fonction de la température

Commencons par étudier le comportement du coefficient de Hall en fonction de la
température. Si le calcul est effectué a partir des basses températures, le choix de
[(p) — (p})]o peut déterminer I’état de spin du systéme, mais nous ne savons pas a
priort quel est le bon. Pour pallier a cela, nous avons adopter 'approche suivante : 1a
premiere valeur est calculée pour une température bien au-dessus de la température
de Curie et les subséquentes sont obtenues en abaissant la température. De cette
maniere la direction de spin du systéme est déterminée par le champ magnétique.
Si nous appliquons le champ vers les z positifs, les spins des porteurs et des Mn
vont tendre a s’aligner avec le champ, mais, en méme temps, les deux types de
spin interagissent de facon anti-ferromagnétique. Comme le spin des ions est plus
grand, il interagit plus fortement avec le champ que celui des porteurs, et ainsi,
la direction de polarisation des porteurs est opposée a celle du champ. Quand la
température devient inférieure a 7, la polarisation conserve la méme direction et

(s*) est dans le sens inverse du champ pour tout 7. Notre théorie étant isotrope
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(|{s*)] Bposie = |(s%)] Bnégam)’ ce qui, d’apres I’équation du coefficient de Hall (4.79),
indique que Ry est indépendant de la direction du champ si le calcul se fait a partir

d’une température élevée vers les basses températures.

Les Figure 5.15, 5.16 et 5.17 présentent les résultats de notre modele pour le coeffi-
cient de Hall lorsque Ey; = 0 et = 0,053, pour différentes valeurs de la constante

d’échange, de la densité de porteurs et pour trois valeurs de champs magnétiques.

p=0.5x

. )
o 0005 001 o015 0 0.005 0.01 0015

kg TW kgT/W

(a) Jpg =0,3W (b) Jpd = 0,35W

=0.8x
4 p=08x

2
0.005

kg

¢) Jpg = 0,4W (d) Jpq =0,5W
P P

F1G. 5.15 Coefficient de Hall en fonction de la température pour une fraction d’im-

puretés égale & z = 0,053, Eyy = 0 et upB = 1x1075W
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Fic. 5.16 Coefficient de Hall en fonction de la température pour une fraction d’im-

puretés égale & z = 0,053, Ep; = 0 et ugB = 1x107'W
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F1c. 5.17 Coefficient de Hall en fonction de la température pour une fraction d’im-

puretés égale & = 0,053, Ey =0 et ppB = 3x107*W

Contrairement aux courbes de résistivité & B = 0, il n’est pas trés intuitif d’expli-
quer le comportement des courbes de Ry a l'aide de la densité d’états. Nous allons
donc nous contenter de comparer nos résultats avec les données expérimentales
dans la discussion. Nous pouvons quand meme mentionner deux observations. Les
courbes pour les couples (Jg = 0,3W,p = 0, 3z) et (Jua = 0,5W,p = 0, 8z)

présentent des comportements bien différents des autres. Pour Jpg = 0,5W, c’est
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évidemment di au fait qu’il existe une bande d’impuretés bien séparés et qu’a
p = 0,8z, I'énergie de Fermi se situe dans les états d’impuretés, mais proche de
la bande interdite. Pour (J,q = 0,3W,p = 0,3z), nous remarquons que cela est
consistant avec le fait que la résistivité en fonction de la température a champ nul

présentait aussi un comportement atypique pour ce couple précis.

La Figure 5.18 présente deux exemples de la modification de la résitivité en fonction
de la température lorsqu’un champ magnétique est appliqué. Nous remarquons bien
que le champ peut avoir un effet relativement important sur la résistivité et que la
température de transition métal-isolant (= T.), pour la Figure 5.18(b), augmente

avec le champ.
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Fic. 5.18 Résistivité en fonction de la température pour différents champs

magnétiques pour une fraction d’impuretés égale & x = 0,053 et E3y =0
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5.3.2 Coefficients du transport en fonction du champ magnétique

Nous allons maintenant fixer la température et regarder comment les coefficients
du transport évoluent en fonction du champ magnétique appliqué. La magnéto-

résistivité est premiérement présentée, suivie de la résistivité de Hall.

5.3.2.1 Magnéto-résistivité

Définie par I’équation (6), la magnéto-résistivité M R représente le pourcentage de
déviation de la résistivité a champ magnétique non nul par rapport a celle a champ
nul. Une valeur positive de M R indique donc que le champ rend le matériau plus

résistant au courant.

Nous avons choisi comme condition pour les calculs que 'aimantation des spins
localisés soit dans la méme direction que le champ B?. Les Figures 5.19, 5.20,
5.21 et 5.22 présentent la magnéto-résistivité lorsque Ey = 0 et £ = 0,053, pour
différentes valeurs de constante d’échange, de densité de porteurs et de température.
La déviation entre le cas avec et sans champ est au maximum d’environ 55%. En-
core une fois, les couples (Jpg = 0,3W,p = 0,3z) et (Jpg = 0,5W,p = 0, 8x)
présentent des comportements différents des autres. A basse température et a den-
sité de porteurs faible, sauf pour J,q = 0, 5W (voir Figure 5.22), nous remarquons
que la magnéto-résistivité est positive, c’est-a-dire que méme si les spins localisés
sont bien alignés, le champ magnétique rend le systéme plus résistant au passage
du courant. Pour la Figure 5.22 dans son ensemble, la variation générale de MR
est différente que ce qui est observé sur les Figures 5.19,5.20 et 5.21, étant donné

qul y a une vraie bande d’impuretés pour J,q = 0,5W.
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F1a. 5.19 Magnéto-résistivité pour une fraction d’impuretés égale a z = 0,053,
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Fic. 5.20 Magnéto-résistivité pour une fraction d’impuretés égale a x = 0,053,

Ep =0 et Jpg = 0,35W
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Fia. 5.22 Magnéto-résistivité pour une fraction d’impuretés égale a x = 0,053,

Ey=0,p=0,8zet Jg =0,0W

5.3.2.2 Résistivité de Hall

Pour une étude en fonction du champ, nous présentons py plutét que Ry puisque
Ry = Tﬁ% diverge quand B, devient nul, alors que ce n’est pas le cas
pour py. L’équation (17) montre comment peut s’exprimer le comportement de
la résistivité de Hall en fonction de I'aimantation. Dans les expériences sur les
DMS, le courant circule dans le plan de ’échantillon et le champ est appliqué
perpendiculairement a la surface. Cette derniére direction, comme nous ’avons
vu dans l'introduction, peut étre un axe facile ou difficile d’aimantation, le M
de l'équation (17) réfletant ce type d’axe. Ne considérant pas l'existence de do-
maines magnétiques et d’énergies d’anisotropie, notre modele n’est pas & méme de
prédire des cycles d’hystérisis et des axes faciles et difficiles. Pour simuler les effets

expérimentaux, nous allons considérer que 'aimantation des spins localisés suit la

direction du champ et donc qu’il y a une marche a B = 0 pour M, car 'aimantation
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est négative & B = 0~ alors qu’elle est positive & B = 0%. Une transition de type
fonction échelon & B = 0 pour une température ni carrément paramagnétique ni
tres proche de T, existera donc pour pg. Ceci nous permet d’obtenir des résultats
relativement comparables a ’expérience, considérant que le modele donne une ai-

mantation d’axe facile sans cycle d’hystérésis.

Les Figures 5.23, 5.24, 5.25 et 5.26 présentent la résistivité de Hall en fonction
du champ appliqué lorsque Ep = 0 et z = 0,053, pour différentes valeurs de la
constante d’échange, de la densité de porteurs et de la température. Comme nous en
avons discuté au début de ce chapitre, nous ne voulons pas spécifier numériquement,
la demi-largeur de bande W pour le moment. Comme elle apparait explicitement,
dans le facteur multiplicatif de 1’équation (4.80) et qu’elle ne peut étre intégrée
comme facteur de normalisation, les résultats qui suivent sont la résistivité de Hall

divisée par la demie largeur de bande, c’est-a-dire £, avec les unités [QT"‘}
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fraction d’impuretés égale & x = 0,053, Eyy =0, p = 0,8z et Jpq = 0,4W

Tous les résultats de py(B) montrent clairement que le terme proportionnel a la
polarisation des trous est dominant dans ’équation (4.80), puisque la forme des
courbes est similaire a celle de (s*), mais avec quelques modifications causées par
U(T, B,,p,z). Encore une fois, les couples (Jpg = 0,3W,p = 0,3z) et (Jpq =
0,5W.,p = 0,8z) ont des comportements différents des autres et il faut ajouter,
cette fois-ci, le couple (J,q = 0,35W,p = 0,5z) & kgT = 3,64x10~*W. Comme
mentionné, le couple (Jpq = 0,3W,p = 0,3z) donne des résultats bizarres pour
tous les coefficients de transport considérés. Nous ne sommes pas en mesure, en ce

moment, d’expliquer pourquoi.

5.3.2.3 Magnéto-résistivité et résistivité de Hall a température nulle

Pour terminer cette section, nous présentons un résultat a température nulle. La

Figure 5.27 nous montre la magnéto-résistivité et la résistivité de Hall pour une



154

fraction d’impuretés égale x = 0,053, pour Ey = 0 et pour différentes valeurs
d’échanges Jpq. Les résultats sont comparables a ceux que nous avons obtenu

précédemment pour des basses température.
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F1G. 5.27 (a) Magnéto-résistivité et (b) résistivité de Hall ; pour une fraction d’im-

puretés égale & x = 0,053, Epy =0, p=0,8z et kgT =0
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Dans ce chapitre nous avons montré les prédictions du modele pour les coefficients
de transport les plus généralement mesurés expérimentalement. Les comportements
sont variés et montrent, d’'une part, la richesse du modele, mais aussi la difficulté
d’en retirer des réponses physiques simples, étant donné que le choix des parametres
a une tres grande influence. Remarquons ici que, pour tous les résulats présentés, la
valeur Ey; = 0 a été utilisée, c’est-a-dire que Peffet des potentiels non-magnétiques
sur les ions Mn ont été négligés, le temps imparti au projet ne nous ayant pas
permis de faire varier cet autre parametre. Bien str, Peffet de celui-ci, pouvant étre
important dans la réalité, mérite d’étre étudié dans des travaux subséquents. Dans
le chapitre suivant, a la lumiére des prédictions du modele, nous allons discuter de
sa capaciter a expliquer qualitativement les données expérimentales présentées au

Chapitre 1.
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CHAPITRE 6

DISCUSSION

Dans ce chapitre, nous comparons les prédictions présentées au chapitre précédent
avec les données expérimentales correspondantes, discutées au Chapitre 1. Dans
l’ordre, nous analysons la résistivité en fonction de la température, la magnéto-
résistivité et 'effet Hall. Comme nous 'avons déja expliqué au Chapitre 5, les
courbes pour la résistivité en fonction de la fraction d’impuretés et de la densité de

porteurs ne peuvent pas vraiment étre directement comparées avec I'expérience.

6.1 Résistivité en fonction de la température

L’approche par la CPA en étant une d’états étendus, il ne faut pas s’attendre a
obtenir une concordance qualitative avec les mesures de transport provenant des
échantillons isolants. D’apres la Figure 1.1(a), pour des fractions de manganeése
inférieures a 0,035 et supérieures a environ 0,07, il ne faut pas accorder trop d’im-
portance aux résultats de notre modele, puisque la conduction se fait probablement
au travers d’états localisés. Les Figures 1.1, 1.2, 1.3 présentent, pour les systémes
métalliques, une variation de la résistivité entre T = T, (point de transition métal-
isolant) et T = 0, pour les échantillons recuits, se situant entre 20 et 40% et une
diminution plus ou moins faible de la résistivité avec la température pour 7' > T..
Nous voulons donc savoir si la diffusion causée par le spin localisé des impuretés
peut expliquer ce comportement méme si Lopez-Sancho et Brey (Lopez-Sancho et
Brey, 2003) et Hwang et Das Sarma (Hwang et Das Sarma, 2005) prétendent que

la réponse est non.
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D’apres les Figures 5.5 a 5.8, le désordre de spin peut causer une transition métal-
isolant autour de T,, mais seulement lorsque la bande d’impuretés n’est pas com-
plétement séparée de la bande de valence. Comme pour x = 0,035 et z = 0,07, le
matériau réel est isolant, nous nous concentrons sur les prédictions de z = 0,053
pour fin de comparaison (voir Figure 5.7 ). La diminution de p au dela de T,
est faible, sauf pour (Jpq = 0,4W,p = 0,8z). Nos courbes de la Figure 5.7 avec
Jpa < 0,5W, p > 0,5z pour Jpg < 0,35W et p > 0,8z pour J,g = 0,4W res-
semblent beaucoup aux données expérimentales. Toutefois, méme si la différence

p(T =T,)— p(T = 0) est du méme ordre de grandeur, le pourcentage de différence

p(T=T.)—p(T=0)

S(T=T2) x100 est de loin supérieur aux valeurs mesurées, qui se situent entre
—4cC

20 & 40%. Pour diminuer ce pourcentage tout en gardant la méme forme pour la
courbe, il suffirait d’ajouter une constante additive & p(T'). La théorie concorderait

alors bien avec l'expérience tant qualitativement que quantitativement.

La diffusion de charges par des impuretés statiques donne une contribution in-
dépendante de la température py a la résistivité. Si nous faisons ’approximation
que la résistité peut s’écrire comme la somme des contributions provenant des di-
vers mécanismes de diffusion, pyrqe:(T) = D, pi(T'), la courbe théorique devant étre
comparée avec la mesure expérimentale est prneo = Po + Phésordre de spin(1). En sup-
posant que les collisions avec la charge des Mn et avec les autres défauts ionisés
présents dans le matériau sont décrites par un terme constant en température,
nos prédictions théoriques sont en accord avec l'expérience. Par exemple, pour
Jpa = 0,35W et p = 0,8z, si nous voulons un pourcentage de changement entre
T =T, et T = 0 de 20% il faut que py ~ 10 mQcm, tandis que nous de-
vons utiliser py & 3,6 m{lcm pour obtenir un pourcentage de 40%. Des valeurs
quelques peu différentes sont obtenues pour d’autres p, mais une constante de-

meure, la valeur de py est plus grande que celle du maximum obtenue pour p
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avec le modele, mais du méme ordre de grandeur. Ceci signifie que la contribu-
tion constante provenant des impuretés statiques est plus importante que celle
du désordre de spin, mais cette derniere n’est aucunement négligeable et donne
la dépendance en température nécessaire. Il faut par contre mettre un bémol a
propos de I'apparent accord entre la théorie et ’expérience. Premierement, la den-
sité de porteurs théoriquement considérée est nettement supérieure aux valeurs
expérimentales de la littérature. Cependant, celles-ci proviennant de ’extraction
de Ry dans la résistivité de Hall et nous avons déja émis des réserves quant a
ces valeurs dans le Chapitre 1. Deuxiemement, méme si l'interaction de spin peut
prédire une transition métal-isolant, il n’est pas certain que la constante d’échange
(Jpa) nécessaire soit celle du systeme réel ou méme que Ueffet des autres bandes ne
soit pas important, comme nous le supposons ici ( nous n’avons utilisé qu’une seule
bande). Rien ne nous permet de délaisser totalement la possibilité d’une densité
de porteurs vraiment plus petite, qui résulte dans ce modele en une diffusion par
le spin totalement insuffisante, i.e. absence d’une transition métal-isolant. Nous
pouvons seulement conclure que si la densité réelle de porteurs est relativement
proche de la fraction de Mn active (qui donne un spin localisé 5/2), le modele de
ce mémoire est en bon accord avec I'expérience et montre que le désordre de spin

peut-étre un mécanisme nécessaire pour la résistivité.

6.2 Magnéto-résistivité

Pour un champ magnétique externe non nul, la Figure 5.18(b) montre que la
résistivité en fonction de la température a un comportement tout a fait semblable
a celui de I'expérience (Figure 1.3). A trés basse température, comme nous l’avons
vu au Chapitre 1, la magnéto-résistivité montre une petite partie positive lorsque le

champ est faible. Bien stir, nous ne pouvons reproduire ce comportement avec notre
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modele, celui-ci ne considérant pas les domaines magnétiques. Nous remarquons,
en plus, que pour toutes les températures étudiées inférieures a T,, ’expérience
donne une courbe concave lorsque M R est négatif. Encore une fois, nos courbes
avec p trop petit sont en désaccord avec ’expérience, étant donné qu’'une M R po-
sitive pour tout B n’est jamais obtenue expérimentalement. Pour p plus élevé, a
tres basse température et lorsqu’il n’y a pas de bande d’impuretés bien séparée,
nous obtenons une courbe certe négative, mais convexe. A température plus élevée
mais inférieure a T = T, en conservant les mémes parametres intrinseques, nous
obtenons bien (comme a la Figure 1.5) une courbe concave et une valeur de MR
augmentant de fagon plus importante en fonction de B avec 'augmentation de T
Quand T est tres au-dessus de T, (kg7 = 0,015W), le changement de M R avec
B est peu important par rapport a ceux se produisant pour des températures ni
trop basses, ni au-dessus de T,.. Ceci correspond avec la Figure 1.4, bien que nous
ne pouvons voir si la courbe a 300K est constante ou présente une petite varia-
tion concave ou convexe. Ces résultats semblent montrer qu’avec p au-dessus de
0, 5z et avec la bande d’impuretés qui s’hybride avec celle de valence, le modeéle est
relativement bon, sauf a trées basse température ou il échoue a prédire une forme

concave a la courbe.

6.3 Résistivité de Hall en fonction du champ magnétique

Expérimentalement parlant, 'amplitude de la résitivité de Hall est de loin plus
élevée quand 'axe facile est selon la direction perpendiculaire au plan (la direction
de champ). Sur la Figure 1.7(a), pour 2 K et pour I’axe facile dans le plan, la valeur
maximale de py est pg = Ryqu*d =~ 0,6 m{lcm. Les données de la fenétre du haut
de la Figure 1.7(b) proviennent aussi d’échantillons avec 1’axe facile dans le plan et

la valeur maximale de pg 8 2 K est pg = Rpay*d =~ 0,7 m{2cm. Par contre, lorsque
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Paxe facile est selon la direction du champ (comme pour la fenétre du bas de la
Figure 1.7(b)), la valeur maximale de la résistivité de Hall est py = Ryau*d =~ 2,6
m{lem ce qui est environ quatre fois supérieur au premier cas. Comme nos calculs
n’incluent pas d’axe difficile, nos résultats devraient, au niveau quantitafif, étre
plutot comparés avec ceux concernant le champ appliqué selon l'axe facile d’ai-
mantation (perpendiculaire au plan). Il ne faut toutefois pas oublier que, contrai-
rement aux courbes a basse température de la fenétre du bas de la Figure 1.7(b),
nous n’avons pas d’hystérésis dans pgy, les domaines magnétiques n’ayant pas été
considérés. Pour plusieurs densités de porteurs différentes, nos courbes présentent
un comportement semblable & la fenétre du bas de la Figure 1.7(b), nonobstant
I’hystérésis. Losrque p = 0, 1z et p = 0, 3z, les prédictions de la résistivité longitudi-
nale sont en désaccord avec I'expérience ( voir Section 5.2.1) et nous ne comparerons
pas ces données pour py. Regardons les résultats pour J,q = 0,35W et p= 0,8z
puisque ces deux parametres donnent de bons résultats pour les coefficients du
transport déja discutés. Encore une fois, le comportement est qualitativement ex-
cellent a basse et a haute température. Au niveau quantitatif, le maximum obtenu
pour la résistivité de Hall, en utilisant la demie largeur de bande de 1’équation (5.3)
est py =~ 6,7 m{lcm pour une température qui vaut, avec ce W, T' = 14,4 K, alors
que nous obtenons py = 7,9 mQcm pour T = 0. Ces valeurs sont du méme ordre
de grandeur que ceux de V'expérience. Excluant ’hystérésis a basse température,
les calculs incluant Pinteraction spin-orbite intrinseque traitée comme (Movaghar
et Cochrane (a), 1991) et la diffusion par les spins localisés donne des résultats se

comparant trés bien avec ’expérience pour le Ga;_,Mn,As.
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6.4 Coeflicient de Hall en fonction de la température

Nous finissons cette discussion en abordant la variation du coefficient de Hall en
fonction de la température. Pour ces calculs, le champ a été appliqué a haute
température, puis cette derniere a été diminuée jusqu'a sa valeur minimale. Nos
figures (Figures 5.15, 5.16 et 5.17) pour des parametres constants, présentent
des variations de formes et d’amplitudes pour des champs magnétiques appliqués
différents, contrairement a la Figure 1.6, qui montre deux exemples du coefficient de
Hall en fonction de la température sans aucune dépendance en champ. Cependant,
ce comportement n’est réel que si, a partir d'une certaine température, 'aimanta-
tion devient proportionnelle au champ magnétique appliqué M = x(T)H et si les

coefficients Ry et Rg sont indépendant du champ. Ainsi, I’équation (17) s’écrirait

Rs(T
pu(T) = Ro(1)B2 + XX gy (6.1
0
ce qui donne, pour le coefficient de Hall,
Rs(T
Ru(T) = P2 = Ry(T) + M, (6.2)

a B Ho

une quantité indépendante du champ magnétique appliqué. En utilisant la sus-
ceptibilité donnée par la loi de Curie-Weiss, Matsukura et al. (Matsukura et al.,
2002) et Ruzmetov et al. (Ruzmetov et al., 2004) reproduisent bien leurs courbes
expérimentales & T' > T,. Par contre, Ruzmetov et al. (Ruzmetov et al., 2004)
(Figure 1.6(a)) tentent aussi de définir un coefficient de Hall en fonction de la
température ne dépendant pas du champ appliqué pour T' < T,. Pour ce faire, ils
prennent les résultats de la résistivité de Hall (voir par exemple la Figure 3 de (Ruz-
metov et al., 2004) pour T = 4K), essaient de trouver une région ol py est linéaire

avec le champ et en tire un Ry en trouvant la pente. Pour toutes les températures
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inférieures a T, ils utilisent les données entre —500 Oe et 500 Oe et supposent que
le coefficient ainsi obtenu est celui devant étre utilisé pour la courbe en fonction
de la température. La signification physique de cette procédure est impénétrable,
ce choix étant complétement arbitraire, et ne représente rien selon nous. Ceci n’a
pas d’incidence sur les résulats principaux de 'article, étant donnné qu'’ils utilisent
ultimement les mesures & haute température, mais lorsque nous cherchons a com-
parer nos prédictions avec les leurs, nous ne pouvons pas vraiment tenir compte des
basses températures. Nous pourrions essayer de procéder comme eux. Comme les
champs que nous avons utilisé sont bien plus élevé que 500 Oe (avec W = 3,42eV,
upB/W = 1x107° équivaut a 0,6 T ce qui correspond & environ 6000 Oe), la
région considérée comporte une pente bien différente de celle qu’ils utilisent, en se
référant & leur Figure 3 ((Ruzmetov et al., 2004)), ou le champ est limité a +0,2 T.
Tout en gardant en téte que supposer une variation linéaire en champ magnétique
pour Ry lorsque T < T, n’a au mieux qu’un sens physique flou, nous pouvons
quand méme essayer une procédure analogue a la leur, en tragant py(T)B, pour
les trois champs utilisés (upB/W = 1x1075 1x10™* et 3x107%) et en effectuant
une régression linéaire sur chaque trio de points pour une température donnée. Le
coefficient Ry correspond a la pente de chaque droite. La Figure 6.1 montre ce
calcul pour Jpg = 0,35W et p = 0,8z ainsi que les courbes pour trois champs

magnétiques différents.
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Fi1c. 6.1 Coeflicient de Hall en fonction de la température pour les parametres

x=0,053, Jpg = 0,35W, Epy =0 et p=0,8z.

Nous remarquons qu’a partir d’une certaine température d’environ kgT/W =
0, 008, les quatres courbes sont superposées, Ry (T') devenant indépendant du champ
magnétique (c’est le cas pour toutes nos courbes pas seulement celles-ci) et se com-
portant de maniére similaire aux résultats de Matsukura et al. (Matsukura et al.,
2002) et Ruzmetov et al. (Ruzmetov et al., 2004). Pour kgT /W < 0,008, nous avons
une montée suivie d’une descente de Ry quand T' — 0 pour la courbe indépendante
de B,, comme Ruzmetov et al. (Ruzmetov et al., 2004), mais avec un changement
bien plus important. La s’arrétent les comparaisons puisque, ne croyant pas que
cette facon de faire soit justifiée, nous préférons affirmer que Ry change en fonc-
tion du champ constant appliqué pour kgT/W < 0,008, mais malheureusement,

aucune mesure expérimentale n’est disponible pour valider ce résultat.
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6.5 Récapitulatif

Si nous regardons ’ensemble des coefficients de transport que nous avons cal-
culé et discutés dans ce chapitre, nous remarquons bien que pour certains couples
d’échange et de densité de porteurs, comme par exemple Jpq = 0,35W et p = 0, 8z,
les résultats sont qualitativement en relativament bon accord avec l'expérience
pour tous les coefficients, rendant nos prédictions tres intéressantes. La Figure 6.2
présente ces résultats du Chapitre 5 pour Jpg = 0,35W et p = 0,8z (Ry(T) n’étant
comparable qu’a haute température, nous ne lincluons pas dans la figure). Cette
fois-ci, la contribution constante des impuretés statiques a la résistivité (pg) est

incluse.
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Fi1c. 6.2 Coefficients du transport se comparant directement avec ’expérience pour

EM = 0, de = 0, 35W et p= O, 8.

Notons qu’avec W = 3,42eV, Jpq = 0,35W a une valeur numérique de 1,197eV ce

qui, méme avec un modele a une seule bande, est en bon accord avec le résultat

de Okabayashi et al. (Okabayashi et al., 1998), obtenu par photo-émission, Jyq =

1,1+£0, 2eV. Avec la méme demie largeur de bande, en prenant le point ou la transi-

tion métal-isolant se produit dans p(7, B = 0) (kgT /W = 0.0058), la température
de Curie est T, = 230, 2K. Celle-ci est plus du double de la valeur de 110K obte-
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nue par Ohno et ses collaborateurs (Ohno, 1999). Par contre, rappelons-nous que
W = 3,42eV n’est pas une valeur fixe et que le coupe (Jpg = 0,35W, p = 0, 8z)
n’est pas nécessairement le couple exacte qui reproduit ’expérience, mais bien un
exemple du genre de parametres qu’il faut pour obtenir un bon accord. Bien que
nous ne pouvons affirmer avec certitude que notre modele explique bien les pro-
cessus microscopiques responables des propriétés de transports observées dans le
Ga;_,Mn,As, nous avons a tout le moins montré qu’exclure cette approche n’est
pas encore justifié. Evidemment, s’il est prouvé hors de tous doute que la densité
de porteurs réelle est de loin inférieure a z, il faudra conclure a l'insuffisance de
notre modele et chercher quels autres mécanismes sont responsables des propriétés
de transport. Un processus créant un pseudo-gap plus pres du bord de bande,
réduisant ainsi la densité de porteurs nécessaire pour que l’énergie de Fermi se
retrouve autour de cette région, permettrait d’obtenir des résulats qualitativement
corrects pour p plus petit. Méme si, pour tous nos résulats, nous avons supposé
Ey = 0, une valeur non-nulle n’est pas suffisante pour réduire la densité de porteurs
nécessaire. En effet, bien qu'une valeur négative de Ej; signifie une interaction plus
forte entre les trous et les ions localisés, la pseudo-bande interdite n’est pas plus
prés du bord de bande, mais apparait seulement pour un J,q plus faible. Bien que
la variation des coefficients du transport en fonction de E,; constitue une étude
d’intérét, I'accord avec I'expérience pour les valeurs de p plus faibles n’en serait
pas améliorée. Il ne faudrait pas non plus négliger la possibilité qu’une partie des
états accessibles aux porteurs soient localisés. La contribution de tous les états au

calcul de la conductivité serait modifiée, dii a I'existence de deux types d’états.

Il serait des plus intéressant de vérifier s’il est possible d’intégrer un champ ma-
gnétique selon un autre axe que z, en particulier selon z, la direction du courant.
Dans ce cas, pouvons-nous obtenir des expressions mathématiques utilisables pour

tss (équations (4.95) et (4.97)) considérant qu’un champ dans une direction autre
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que z se retrouve inclus dans les termes non-diagonaux de v, (équations (4.91)
et (4.92)) ? De plus, I'équation (I1.24) peut-elle étre résolue si B® = B%% 7 Si c’est
possible, la comparaison entre les deux directions de champ serait d’une tres grande
valeur. La modeéle lui méme pourrait encore étre amélioré. En premier lieu, nous de-
vrions utiliser la fagon exacte d’effectuer la moyenne thermique (équation (4.111))
au lieu d’un champ moyen de spin pour vérifier si des différences significatives ap-

paraissent. Nous croyons que ce sera mineure, mais il serait judicieux de le vérifier.
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CONCLUSION

L’objectif de ce travail était de développer un modéle microscopique permettant
d’étudier les propriétés de transport dans les semi-conducteurs magnétiques dilués
(DMS), formés d’un crital héte I1I-V dopé en grande quantité par des atomes de
manganese, plus particulierement Ga;_,Mn,As. Dans ce modeéle, les spins des trous
p, générés par l'incorporation du Mn, intéragissent avec les moments magnétiques
localisés provenant des cinqg électrons d de ce méme atome par une interaction
d’échange antiferromagnétique. L’effet spin-orbite intrinseque des trous lourds a
lui aussi été considéré et nous avons utilisé ’approximation du potentiel cohérent
(CPA) pour traiter le désordre. Plus particulierement, 'approche de (Takahashi
et Mitsui, 1996) a été adoptée. Les conductivités longitudinale et de Hall ont été
calculées en utilisant les formules de Kubo, une approche totalement quantique.
L’effet spin-orbite intrinseque a été intégré aux formules pour l’effet Hall en sui-
vant le travail de Movaghar et Cochrane (Movaghar et Cochrane (a), 1991). Notre
approche entre donc dans la catégorie adoptée par Jungwirth et al. (Jungwirth et
al., 2002; Jungwirth et al, 2003), mais contrairement & eux, nous avons calculé

Peffet de la température et du champ magnétique sur le coeflicient et la résistivité

de Hall.

Notre objectif a été atteint, puisque le modele a été en mesure, considérant cer-
tains parametres précis, de reproduire qualitativement les comportements observés
expérimentalement pour p(T), MR, Ry(T) et py(B). Pour la résistivité en fonc-
tion de la température, nous avons montré qu’en ajoutant une contribution due aux
impuretés statiques, la diffusion par les spins pouvait étre un mécanisme suffisant,
contrairement aux croyances de plusieurs (Lopez-Sancho et Brey, 2003; Hwang et

Das Sarma, 2005; Kagami et al., 2005). La conclusion principale de ce mémoire
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qu’il est probablement encore trop tot pour rejeter la diffusion par le désordre de
spin comme 'un des mécanismes dominant dans le transport. Des mesures fiables
de la densité de porteurs pourraient cependant signer le glas de cette diffusion dans

le cas ou il s’avererait que p <« z.

Notre méthode est complete et calcule toute la densité d’états, ne se limitant pas
seulement aux énergies prochent du niveau de Fermi, ce qui permet d’intégrer tous
les états dans le calcul de la conductivité. Malheureusement, seul les états étendus
sont considérés, alors que la présence d’états localisés pourrait étre importante.
Notre approche pourrait encore étre améliorée et ainsi permettre des conclusions

toujours plus solides sur les systemes d’écrit par ’'Hamiltonien (4.1).

A long terme, il faudra peut-étre envisager une description plus détaillée du matériau
hote et trouver une maniere d’intégrer la diffusion par interaction de Coulomb. Cer-
tains choix devront également étre faits, se situant entre procéder par une approche
avec des modeles simples, ol la physique est claire et/ou adopter une approche tout

numérique du probleme.
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ANNEXE I

FORMULE DE KUBO POUR LA CONDUCTIVITE

[.1 Expression générale pour un probleme & N-corps

Commencons par rappeler quelques relations bien connues de la mécanique quan-
tique (Cohen-Tannoudji et al., 1998). Si f est un opérateur, la moyenne thermique

de celui-ci s’écrit comme

(F)rn = Tr{fp}, (L.1)

avec p, 'opérateur densité, donné par

1 _ #

p= 7e FBT (1.2)

_H_
ouZ ="Tr {e— kBT} est la fonction de partition.

De plus, nous savons que le taux de changement dans le temps d’un opérateur

peut étre écrit comme

ihg = [H, g). (1.3)

Nous voulons étudier un systéme physique soumis a un champ électrique variant
périodiquement dans le temps et de faible intensité. Nous allons donc écrire 'Ha-
miltonien comme H = Hy+ V(t), ou Hy représente le cas ou il n’y a pas de champ
et V(t) est la perturbation associée a un champ externe. Nous appliquons celle-ci &

t = —o0 et nous 'augmentons adiabatiquement jusqu’a sa valeur nominale & ¢ = 0.
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Nous pouvons écrire la partie dépendante du temps comme

V(t) = lim [eE - re™ "] | (L4)
n—0
ou la charge

+le| si les charges sont des trous
e = (I.5)

—le| siles charges sont des électrons.

Nous allons maintenant, & 1'aide de (1.3), étudier le taux de changment de 1'opéra-

teur densité. Séparons premiérement celui-ci en deux partie, soient p = gy + dp et,

ainsi,
L0, . X R
ih (bo + 0p) = [H, fo + 6]
ihpo + ihép = [H, po] + [H, 7] (L6)
= [Ho, po] +[V (t), po] + [Ho + V' (t), 7],
N —
ihpo
ce qui donne
T8 ~ [V (£), o] + [Ho, 57, (L7)

car, V(t) et 0p étant faibles, nous négligeons [V'(¢), §].

La solution de cette équation est (Kubo, 1957; Jones et March (a), 1973; Jones
et March (b), 1973)

1 t i ’_ i ’_
== | V), pole™ T (18)
? —00

En posant ¢, = t' — ¢, nous obtenons

1 o —i
5= e RV (4 + 1), ole ™ m dt. (1.9)

—o0



180

En remplagant V(¢; + t) dans 'équation précédente par (I.4) et sachant que

ler, po] - E = erpy - E — poer - E = [er - E, py, (1.10)
nous obtenons
1 0 iHgt —i )
6p = lim (,—h- / {e—m’n ler, pole i E} e(_“"+’7)(t1+t)dt1> . (L.11)
n—0 \ ih J_

La valeur de la perturbation atteint sa valeur nominale & t = 0 et, en régime perma-
nent, dp ne change plus aux temps subséquents. Nous avons ainsi, en renommant

t) par t
~ . 1 0 —jwt+nt iHpt ~ —tHpt
op(t =0) = lim _—/ dte ™ e [er, pole ™ -E ). (1.12)

? —0oQ
Le courant doit étre calculé, puisque le transport est la quantité d’intérét : (J)rp, =
Tr{Jép(t = 0)}.

1

0 . iHgt —iHgpt
(J)rn = s lir%/ dte WMy {Je R [er, pole F } -E (L.13)
=0 J o

Ceci permet de définir la conductivité comme

0
ow(w) = liH(l) dte ™MK, (1.14)
-0 J_
ol
K, = %Tr {Jueii‘ﬁ[er,,, po]e“—ifﬂ} . (L.15)

Nous allons réécerire I’équation précédente sous une forme un peu différente, qui est

celle présentée habituellement dans la littérature.
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['rm st] = [30(/3617',/[30 - 7'1/)

Hg _Ho
£0 (e’“BTr,,e kpT — r,,)

. [mT  d _ 1.16
po/o d)\zl—)—\ (e’\HO'r,,e )‘HO) ( )

Il

1
kgT
= ,50/ " deMo [Hy, 7] e Ao
0 N, e’

ih7
Comme 'opérateur courant est J, = eg",
BT
ler,,, fo] = 1Hg / " dre Mo g, e~ Mo (1.17)
0

et donc

1
kgT i —i
K, =Q / P e
0

§ (1.18)
FBT
—0 / ANTE {7, (0)30 ] (t — ihA)} .
0
Finalement, la conductivité prend la forme suivante :
0 ‘ FoT
Oy (w) =  lim dte~wt+nt / dNTr {J,(0)poJ,(t — ihN)} . (1.19)
%) 00 0

Cette derniére équation est appelée formule de Kubo (Kubo, 1956; Kubo, 1957)

pour le tenseur de conductivité.

[.2 Cas d’un Hamiltonien a une particule

Bien que nous pouvons utiliser (I1.19) pour obtenir la conductivité pour un Hamil-
tonien & une particule, nous allons plutdt utiliser (1.14), bien qu’évidemment les

deux formes sont strictement équivalentes.
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Supposons |a) et |3), deux états propres quelconques de Hy :

Hylar) = eala)
(1.20)
Hy|B) = £5]8)-
Nous pouvons réécrire (1.15)
K, = Z—ﬁTr {Juey_{ff)'t(er,,ﬁo — ﬁoer,,)e—ig t}

iHgt —iHgt iHgt —i (121)
“ T [<a!JHe%’"ruﬁoe4€’ @) = (al Jue ™ pore™r" t1a>}
1

En insérant une relation de fermeture > 510) (8] = 1 ainsi qu’en se rappelant que
pour un Hamiltonien & un électron pg|lm) = f(ey)|m) ou f(em) est la fonction de

Fermi-Dirac, nous obtenons

Ky = hZ{alJe #18) (Blrupoe 7 | >—<a|Juei’%”ﬁow><ﬁ|nﬁ'“!a>}

nZau 18)(Blrula)e =<1 (e2) = f(ep)].

(1.22)
La conductivité s’écrit donc
0 it :
O (w) = hmZ (@ JulB) (Blrule)[f(ea) = f(ep)] / dte’ (o= cohim)
e (1.23)
. (a] JulB)(Blrv|a)
=1 o) — .
nlg(l)e 58 €~ hw — ihn[f(g ) = f(e)]
Comme ihV, = [Hy, 7], nous pouvons facilement démontrer que
th{f3 V,, «Q
(Bl o) = TOVe2) (124)

€ — Ea
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. _ oy eV,
Ainsi, remplagant (1.24) dans (I.23), en posant iin = § et en utilisant J, = <5,

nous obtenons

ihe? (@VLlB)(BIVila) flea) = Flep)
T%ﬂzﬂsa—egﬁ—mu—l—ié €3 — €a

Q,

o (W) = : (1.25)

qui est I'expression de la conductivité pour un milieu physique d’écrit par un Ha-

miltonien & une particule.
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ANNEXE II

CONDUCTIVITE DANS L’APPROCHE TB

Dans I’Annexe I, nous avons obtenu la formule de Kubo pour la conductivité dans

le cas d’'un Hamiltonien & une particule. Son expression est

ihe? 1o 5 VD BVila) f(ee) = fleo) (IL1)

=—1
O () Q 6l—r>%aﬂ6a—-6g+m+i5 €3 — Ea

ou 'opérateur vitesse s’exprime comme
v, = —%[HO, T, avec 1, = Z [eyRE (). (IL.2)

Si 'Hamiltonien Hy correspond & Hyy — Hy_p du Chapitre 4, c¢’est-a-dire n’ayant

qu’un seul terme non-diagonal, 'opérateur vitesse se réduit a

— ST IRE — R, (IL.3)
2
ce qui mene a

= —— Z |m) RX R —)
V, = —7 Z Ip) Ryt (1]
»,l

(017216) =~ S {alm) R tma(nlf)

m,n

(IL.4)

(81Vyl0) = ~7 3" (Blp) Rl {1l

m,n
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Nous pouvons ainsi écrire

(| V16)(BIVy lor) = Z Rentmn{n|B8) (Blp) Ryt {l|cr) (| m). (IL.5)

m,n,p,l
IL1 Elément non-diagonal

Avant d’utiliser Pexpression précédente, travaillons un peu I’équation (I1I.1). En
effet, pour le calcul du coefficient de Hall, nous avons besoin de la partie réelle et
donc du terme antisymmétrique du tenseur de conductivité (voir chapitre 1), donné
par

1

Ozy = i(awy - U;c)

(I1.6)

Nous écrivons a 'aide de (11.1)

o _ 1|ine? (o] ValB)(BIVyla) flea) — f(ep)
"xy_élﬂ %;( ga—eﬂmw:w

€3 — €a

(alV418)* (BITslo)” f(ea) = 1 <6ﬂ>>} @

Ea—Eg+hw—id eg—e,
L’opérateur vitesse étant une observable, nous avons

(V18" (BIValar)” = (BIVyla) (alVl6)

) ) (IL.8)
= (a|V2|8)(B|Vyle),
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ce qui permet de réécrire

. her 1 Lo . 1
= imds [ Va9 BV, { i e
f(goz) - f(gﬂ)
£8 — €q ’
(1L.9)
qui devient, pour le cas DC (w = 0),

he? . . o) —

%0 =0) = 2 1im S —italVa18) (817 ) L= ED )

(ep — €4)? + 0%

Commengcons par éliminer ¢, et £g en introduisant des intégrales sur des fonctions
delta de Dirac. Notons qu’a partir de maintenant, par contrainte d’espace, nous

allons écrire of, (w = 0) — of,. Ainsi,

he? N R _
oty ="y [ derae, IRLALTEIAD L =10 56, - apites — <o)

(IL11)

En utilisant (IL.5), nous pouvons écrire

Y —ialValB)(BIV;|e)d(er — e5)d(e2 — ea)

a)ﬂ

= % > RX tmn(n] [Z 18)(Bl6(e1 — €5)
B

m,n,p,l

|p) Ryt ] [2104)(045(82 —€a)} |m)
— 1 a,B
= Rh2 Z Tm,n,p,l’

m,n,p,l

(IL.12)
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ce qui permet d’exprimer (I11.11) comme

a 62 ) f(é'g) — f(gl) a8

Sachant que §(e1 —eg) = —5= (@g — G“é) = —%Im{@g} ol G‘g“ = ﬂ—_;ﬁm, nous
avons
1 A
(n] {Z |8)(B16(ex — 6&)} p) = ——(n] > W)(ﬂ\lm{%}} |p)
8 B (I1.14)
1 v
= —;Im{an(el)}.
T;lr;fw,l peut donc s’écrire, grace a (I1.14), comme
{67 Z T T
Yol = =5 Bontmn I { G (1)} Ryt { G (22) (I1.15)
En définissant Fy(€1,69) = — 3, 01 Tf‘n’i,p,l nous obtenons
@ et . fler) — flea)
amy(w = O) = _hﬁ }SI—I>I(1) d€1d€2 (51 — 82)2 n 52me(€1,€2). (1116)

Concentrons-nous maintenant un peu sur la fonction Fyy(e1, €2). L'intégrale de saut
en présence d’un champ magnétique est

ti; = the s B RR) = o=ifiy (IL17)
L’effet principal du champ magnétique est de changer la phase relative entre deux
points spatiaux et, ainsi, la fonction de Green qui décrit la propagation entre ces

points verra sa phase relative changer. Matsubara et Kaneyoshi (Matsubara et

Kaneyoshi, 1968) ont montré qu’en champ faible, il est possible d’écrire

Im{G};(2)} ~ e B B®ARI (GT0(2))}, (I1.18)
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. .0 . ,
olt G37'(2) est la fonction de Green calculée avec t;; = t3;.

Nous réécrivons Fy,(e1,€2) en utilisant ces relations :

Fo(e1,60) = —— RX 1% Tm{G™°(g; )} RYt% Im{G"?° e~ t(fmn+frp+Fpi+fim)
Y mnmn np plvpl lm
mn,pl
= —iQ Z H2ynp l(gla 52)e_i(fm"+fnp+fpl+flm)
m m,n,p,l o
(11.19)

Nous pouvons facilement montrer que

—€
fmn + fnp + fpl + fim = 2_hB : {(R'plXle) + (RmnXRmp)} (HQO)
et, ainsi,
i B.9 (RpxRym)+(RunxRonp
me(51752 ) Z Hmnpl 51,52)6% {( i )}‘ (1121)
mnvPv

Comme nous cherchons a trouver une expression pour 'effet Hall, nous voulons un
terme linéaire en champ magnétique. Pour ce faire, développons I'’exponentielle en

série et arrétons-nous au terme d’ordre un.

R 145 B-{ (RyRim )+ (RymnXRop) }+O(H?) (11.22)

Ainsi, Fyy(e1,€2) devient

Fzy(al,ez)zﬁ E I i1, €2) [ 1+
m7n7pll
1€
~B- {(Rpllem) + (Rmnxmp)}] .

(I1.23)
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Puisque les vecteurs Ry, et Rzl sont indépendants, les premier terme est nul, car
la sommation comprend autant de valeurs identiques, mais de signe opposé

(Zm’n,pl Hfﬁ?n,p,z,(sla €3) = 0). La fonction F,,(g1,€5) se réduit donc &

Fpy(e1,€9) = 2’;2 Z {B . {(R?llem) + (Rman,lp)}] Hf,;f’nyp’l(el,ag). (I1.24)

m,n,p,l

L’induction magnétique est composée du champ externe dirigé en 2z et du champ

créé par leffet spin-orbite (Chapitre 4).
B = (B® 4 B,,)s = B3, » (11.25)

ce qui se traduit par

eB x x x
Fwy(51752) = 2 Z ( ;flR%/m - Rglle + RmnR?Lp - Rgmanp)

m,n,p,l

«RX 0 Im{GT0(e1)} Rt Im{ G (e2) ).

mn'mn

(11.26)

En développant terme a terme,

~ 2hn? \(R%")ztgnnR%pIm{Gfig (61)}R§ztﬁzlm{G}"£(€z)},
m7n7p7l Vo

I
— R, RY, 10 REIm{GL0(e1) } RYSIM{G]n(e2)}

mn’mn= np pl”p

v

I1
+  RyatoIm{Gr(e1)} Ry Ryt Ry T { Gl (e2) )}

mn-mn
“~ v

111

— Ryt I{Gr ()} Rty Ry, Im{ G (22))

mn-mn
.

v
(11.27)



190
Sachant que

1 )
0 _ § k-R;,;
t” = N e’ T €k,
k

(11.28)
nous pouvons écrire les égalités suivantes (Malwah et Bene, 1972)
85k
x40 _ kR
Rt = N Bk, —e
—-1 825k ;
RCL‘ Ry tO _ ’Lk'Rij
N & Ok,dk,
(I1.29)
(R?)Qt _ __ 0* £k sz
“ N 8k2
- %
2,0 _ k Lik-Ry;
(i)t = N o
Aussi, en définissant, par souci de simplicité de notation, Im{Gf}O(z)} = Gi(2) et
Re{G;“J’-O(z)} = G}¥(z), nous avons
Gl (2 Z e R Righ Ry GL(2). (11.30)

Pour calculer les quatre termes de (I1.27), la méme démarche doit étre employée

Nous présentons ici le calcul de I comme exemple

Z (Rizn)2t?nnRErprG'{Lp (gl)Rzltol GlIm (52)

m,n,p,l
_ 8 Ek- ’Lk R Yy I Z 88]@’ lk’
_Z[— } aze TG (E) | 7] 2 e Ginlen)
m,n,p,l K
—1 8 €k aé‘k (11.31)
_ ! —ik-R, I ik’.R,, —ik* Ry I ik-Rop,
=Y R ok, ¢ O ) e G
8 Ek 8sk/ 0 0
akg ak; Gk’k(ez) |:8 ak,jl Gk‘k’(sl)
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L’équation (I1.27) va maintenant s’écrire

eB O%ey, O 0 0
Fl‘y(51362) = %71'_2 Z akzk 8; Gk’k(&:?) [ak ak/] Gkk’(€1>
kK
8 Ek 8€kl 0 0
"~ Ok,0k, Ok] n(e2) L% 8k’} G (1)
825k« 8€k 0 0 I
* Gon, o, Ciw (&) [8/-:’ 3| Ohete
8 Epr &‘Jk 0 0
~ kO () [akf Ok } G’f’k(@)}
(11.32)

Comme le systéeme que nous étudions est désordonné, nous voulons calculer la
moyenne sur toutes les configurations atomiques possibles (Fj,). Ceci implique de
moyenner le produit de deux fonctions de Green. Nous allons utiliser le découplage
suivant, équivalent a l’approximation de la phase aléatoire (RPA (Random Phase

Approzimation)) :

(G Grk) = (G )(Grr) + [(Gkk’Gk'k> - <Gkk’><Gk’k>]

~ (G ) (Grk)-

(11.33)
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En terme de théorie & N-corps, nous négligeons les corrections de vertex. Dans

(I1.33), (Gyx) est diagonal dans I'espace k, donc (11.32) devient

eB 82€k (9€k

Fafene) = 5oz 2| 2 g (G )] S tm(GEe))

?e;, Oe 0 0 0
2ok Dok (G ) (G0

82€k 8€k
ko 0k, Ok,

82€k agk 7,0 9 7,0
e ok, U (00} g, (G (e}
(I1.34)

+ 2

(G0N 5 I (G @)

2

Nous rappelant la définition de {G) donnée par la CPA (4.16), nous pouvons écrire

Im{(G}(e))} =

l\)l@

[(Gr "(e)) - (Gi’°(€)>}

- 2 (=) (o))
2

1 1
E—er— L E—g&— 2]
Nous pouvons aussi montrer, sans difficulté, que

0 70 a{':k r,0 7,0
2 I {(GP) = 2o (GO R (GEEN), (136)
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ce qui permet d’écrire (I1.34) sous la forme

B 2
<Fzy(51,€2)> = € I: 48 €k (3€k

2
__r = 7,0
D) 5t (5 alen eRel (G )

82616 aé—k 86/0 0
481%8]% T, OF, or(e1,€2)Re{ (G (1))}
D%y, Oey, Oy,

4 7,0
+ akxaky akx akygk(€17€2)Re{<Gk (52)>}

82€k 8€k
k2 \ Ok,

) ox(en, e Re{ (G0} |

ou

or(e1, €2) = Tm{(G}" (2)) Hm{(G}"(e1)) }. (IL.37)

En utilisant les définitions de la masse effective et de la vitesse, dans ’espace k

-1 _ 1 825k

W B2 9k, 0k,

10 (I1.38)
T hok,’

nous obtenons

(Funler,e2)) = S 5 { {3t - T ol R (G )
& zx Ty
- {5 - ek<sl,az>Re{<G;’°<62>>}} .

(I1.39)

Si nous considérons que, dans le probleme étudié, les directions x et y sont équiva-

lentes, nous pouvons simplifier encore (11.39), qui devient

= DS {4 g -2 e e [Ref (650 - ReG ()],
. vy az xy
(I1.40)

™
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que nous écrivons finalement

(Fuere) = 20 5™ Ly (B)ouler, e0) [Ref(G3(e)) — Re{{GL e}
* (IL41)
En insérant le (F,,(e1,€2)) que nous venons d’obtenir dans ’expression de la
conductivité (I1.16), nous obtenons une équation qui contient quatre termes :

e3h’B
o) = g

/ deldsg—L——ZDy K)ow(er, £2)Re{ (G (1))}

(51 —52

de deg——— = 52 e ery Jor(e1,€2)Re{(G}° (e2))}

-/
/dalds = 52 ey Zrzy Jox(e1,€2)Re{(G}"(e1))}
/

+ deideg——"— o 62 ery ok(€1, £2)Re{{G}; (52»}}

(I1.42)

Dans les deux derniéres intégrales, effectuons le changement de variable €, — ¢s.

Nous obtenons

e3h’B f(61)

7t =g [ deda Sl Y Talkedene) | Re{(GE(e1)))

k

— Re{(G}"(=2))}),
(11.43)
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qui peut aussi s’écrire

o1, =2 B S0 / deyde [ fearen e)ReliGy (e))
k

72() (61— &9)?

flen)on(er, e2)Re{(Gy(2))} '

(e1—€9)?

(11.44)

Dans le but de simplifier ’équation précédente, nous allons maintenant développer
une série de relations basées, entre autres, sur la dépendance entre les parties réelle

et imaginaire d’une fonction de Green, soit

Im{GZ(é“Q)}dé“g
o9 — &1 )

Re{G%(¢1)} = % / (11.45)

Etant donné la relation précédente et lexistence de 1’équation de Dyson, nous

savons que ’expression suivante est aussi vraie

(11.46)

Re{[Gi(en)] ) = - / ] }des

&2 — &1

De plus, une fonction de Green retardée ou avancée étant un objet complexe, nous

avons

[G1()] = [Re@ie))] — [m{Gie)] +2Re{ChE)}m{G](E)
Re([G3(2)] ) = [RefGi(e}] ~ [mi{Gi(e))]
Im{[G5()] '} = 2Re{G}(e)}Im{C ()}
(1L.47)

Nous pouvons, a partir de cela, énumérer les relations suivantes :
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a)
0 r _ Im{GZ(&fg)}d&g
roRe{Gi(=1)} = / Bt (11.48)
b)
v o oo 1 pIm{[Gie)] e
Ea—ise{ [Gk(gl)] } - 5/ (&_2 _ 81)2 (1149)
:/Re{GZ(sg)}Im{GZ(sg)}deg
(2 —€1)?
Insérons (11.48) et (11.49) dans (11.44) :
0ty =AY Ta®) [ deifer) Im{(GE))
[ ARe{ (G (e1)) 5 Re{ (G°(e1)) )
m 0 7,0 2
~ G Rel[(GE)] }}
(IL50)

Ogy = AZny(k)/dslf(&)lm{(Gz’O(sl))} [ gaigl[Re“GZ»O(gl))}P

k

- Q%Re{[@z’“(el»f}}

(IL51)

0%y = Tay(k) / d&f(&)lm{(GZ’%&))}%[Im{(GZ’O(El))}]z, (IL52)

k
\ — oe3n’B
olt A = 25547,

Sachant que

wilno

= ({0 - (G o [ (G ], sy
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I'équation (11.52) devient
a 7TA 8 r,0 3
o8, = —?;me(k) / der (1) 5~ [ {(GR° )] (11.54)

Finalement, ’équation précédente est intégrée par partie, ce qui donne

oty = Y Tl) [f(a) (g (G2 e}

- / ag(;‘) [Im{<GZ’°(€1)>}]3d€1}

h % D Tay(k) [ - 8221) [hn{(GQO(el))}] YdeL.
k

-0

(11.55)

La dépendance en k de la fonction de Green étant au travers de la relation de
dispersion &g, nous allons redéfinir la convention d’écriture de la fonction de Green

moyennée sur toutes les configurations.

(GL(E)) = (G"(E, k) (11.56)

L’expression finale de la conductivité de Hall, dans le modele des liaisons fortes a

une orbitale, en utilisant la CPA et le découplage RPA, s’exprime comme

(02, (w=0)) = 223:;’9 / dE <—%§)) > Toy(k) [Im{(GT*O(E, ak)>}]3.
(11.57)

I1.2  Elément diagonal (magnéto-résistivité)

Pour le cas des éléments non-diagonaux, I’équation (I1.23) montre clairement que
s'iln’y a pas de champ magnétique, F,, (€1, €2) est nul. Par contre, pour les éléments

diagonaux, le terme indépendant du champ n’est pas nul. Comme le champ apporte
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une contribution faible, nous allons négliger cette correction pour o,,, ce qui revient
a utiliser dans le calcul t;; = t);. L'effet du magnétisme intervient donc seulement

dans la densité d’états au travers de la self-energy.

Nous pouvons écrire la conductivité longitudinale & partir de (II.1) en utilisant

une démarche analogue a la sous-section précédente, ce qui donne

52 Hm,z £1,€ _
e lim | deides Zm,n,p,l m,n,p,l( 1‘ 2) f(&fQ) f(el) .
T2k -0 €9 — €1+ hw + 140 £ — &9

Ozz(W) = (11.58)

Connaissant la relation lims—.o 4 = P F47d(z), la partie réelle de (I1.58) est

T

[f(e2) — fle1)]6(en — &1 + hw)-

U d€1d€2 Hxa: £1,&2
/ mnpl( ’ ) £1 — Eq

m n)p?

2

~
=TI

(I1.59)
En utilisant la premieére relation de (11.29), le terme I peut s’écrire, dans l’espace

k, comme

Oe O¢}
oI ene) ==Y ( axf) (5,{—k> Gl (e1)GLy(e2). (IL.60)
ko k! z z

m n?p?

Effectuons maintenant 'intégration sur ; et renommons €9, E.

o) = = [ d Z(ag’“) (52 ) Gl (B+)GLy () L EE ) = LD

(11.61)
Il est maintenant temps de trouver 'expression DC pour la conductivité. Cette
fois-ci, nous ne pouvons pas seulement poser w = 0 étant donné que l'intégrant

divergerait. Nous allons plutot prendre la limite de I’équation précédente lorsque
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w — 0, ce qui donne

(1L.62)

Il reste finalement & effectuer la moyenne sur toutes les configurations. En utilisant

encore une fois (I1.33) et (I1.38), nous obtenons ’expression finale

(07 (w = 0)) = i‘; /dE( ) Zv?{ (G (E 5k)>}]2. (11.63)
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MATRICE Ty
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Au Chapitre 4, nous avons obtenu l’expression de la matrice v,,. Nous allons

présenter ici les étapes pour obtenir ’expression de ¢y, que nous avons énoncée au

Chapitre 4. Réécrivons Pégalité t,, = vy, [I — GOvp| ™ comme t,,[I — GOup,] = vy

Regardons en premier lieu la partie non magnétique, c’est-a-dire vY M.

NM NM 0
ZA LOYy [6 0 vie O\ _ [ v
LM M 0 1 0 ¢ )\ o v 0
NM
( (1=Gpofy) M (1=GPyy) | [ oy
M- Gy) M (1= Gl 0

ce qui donne

NM _ J,NM __
ty =ty =0

‘ U1 = vy
TT T 1- GT”TT 1= G(TJVT,
; v oV
u

0 - 0y/7°

(IIL.2)

Pour la partie magnétique, nous allons nous contenter de calculer les éléments

diagonaux de la matrice t¥ | étant donné que nous n’utilisons pas les autres. Comme
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pour la partie non magnétique, nous écrivons

t 10 G 0 v vy T

tf Y 0 1 0 GY vp vy - v vy

tM (1 - Gluyy) — Gy 3] (1 — Glvyy) — 111G N Y

) (1= Gloyy) =t Gloyy ] (1= Ghoyy) — 113Gy vy vy
(IIL3)

Prenons les éléments (1,1) et (1,2) de "équation matricielle (I11.3),
tﬁ[ (1 - G(T)UTT) - t%G?'l}” =N (1114)

t% (1 - G(L]Ull) - t%G?’U% =11, (1115)

et effectuons la construction suivante : (IIL4)x(G{v}y) ™" + (IIL5)x(1 — Gluy)~"
Il est tres important de noter que les différentes variables présentées ci-haut sont
des opérateurs dans l'espace des états du spin localisé, ce qui signifie que ceux-ci
ne commutent pas nécessairement entre eux, alors que, dans l'espace des positions
et du spin de ’électron, ce sont des nombres. Nous devons en tenir compte dans

les étapes du présent calcul de tM.

t17 (1= Glupr) (Gloy 1) = 71 Glugy (Gloy 1)
+t1] (1= Goyy) (1 — Gloy)) ™" =t Gl (1 — Gluyy) ™!
= v37(Gloyr) ™ + o (1 — Ghoy) ™
(IIL6)

1 O, ) 1 1
~o.. Ui~ | =Y
G?’U” 1-— G(l)'l)u G?’U”

ths 1 (1= Glopy) +oUnTT (I11.7)

1
Gluyy
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1 1
11 (1 = GOyy) — (GOy))———(Gy1) | = vp1 + vy ————G%); (I118)
m [l 1 1- G?Ull l f 1- G?Ull l

Développons le terme vy l_G‘T“ 15

2
1 ‘]pd - 1 +

—_— = S5 ——— II1.
T vauv” 4 Sma+benSm’ (IIL9)

otta=1-GYEy+ GupBn — X)) et b= G2,

Supposons que 'on peut écrire — =St = S} g(SZ) et trouvons la fonction g(SZ),

a+sz
si elle existe. Rappelons ici que [SZ, S| = S} — S2S+t = St (SZ +1).

1 + = q+ z
a+ bSz, Sm = Sn9(Sm)
Syt = (a+bS2)Stg(S2)
St = St{a+b(SZ +1))g(S%) (IIL.10)
1= la+0(S5 + 1]g(S7,)
. 1
95m) = s T 1)
Ainsi
1 S+ — S+ 1 — S+ 1
a+bSy ™ e+ b(SHL+1) L - GUEy — E4(S;, +1) + SupBn — )
1
— S+
™1 -G,
(IIL.11)
L’équation (I11.9) donne donc
! (111.12)

U Ao 1 — GOU
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Les variables v;; et vy; ne dépendent que de S%, nous savons donc que vyv); =
v} V17, ce qui n'est pas le cas lorsque S* est présent. Renommons vy = E, +
Bagz % — S B, = Vs et vy = By — 245% — ) + £ upB,, = V. Ensuite,

calculons le produit vy vy, qui se traduit par le calcul de

JZ
’U”’U” - —S S+‘ (11113)

Utilisons les propriétés des opérateurs d’échelles de spin pour réécrire (II11.13) :

SmSit = (8%, — iS¥)(S2, +iSY)
= (S7)" + (Sh)* + ilSh, Sh]

(IIL.14)
= (Sp)* + (Sh)* = S,
= S(S+1)—(S%)* - S
En écrivant vy v = W4 nous obtenons
J2
Wy = 228(8 +1) — (5,)2 — 8Z). (111.15)

4

En remplacant (II1.12) dans (II1.8) et en utilisant les définitions précédentes, nous
obtenons ’expression pour t%ﬁ. La méme démarche est utilisée pour déterminer
ty, en définissant cette fois Uy = Ep + J—g"’-(an —1)— LupBm — T et

oppor, = W, = BHS(S +1) — (S5,)2 + S

Les éléments de matrices sont :

Vi - GI(\U, — W)
mit T GV — GO, + GOGY) (VU — Wy)
Vi - Gl vV - W)
™ T TGO — GOV + GIGY(Uh V) — W)

(I11.16)




