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掺秘忆铁石榴石薄膜材料磁光性能的计算机辅助设计
’

韦江 维 何华辉
华中理工大 学固体 电子 学系 武汉

摘 要

从介电张量表达式出发
,

利用相应模型对微观表达式进行简化
,

得到了法拉第旋转角和

光吸收系数的计算公式 进一步建立了描述
一

磁光性能的理论模型和参数数据库
,

在此

基础上实现了
一

磁光性能的计算机辅助设计
,

其结果与实验符合得较好

一

薄膜材料
,

磁光性能
,

计算机辅助设计
,

词号键类关分

引言

目前
,

人们对掺秘忆铁石榴石
一

单晶磁光薄膜材料的研究
,

仍然采用传统
“

炒

菜
”

方法
,

显然
,

这种研究方法带有很大的偶然性和盲 目性 虽然法拉第旋转谱和吸收谱

的理论计算已有一些文献报道
,

但在这些工作中
,

有些计算的理论模型过于简单
,

他们 ,

假定激发态的 自旋轨道劈裂能 △ 很小
,

而忽略了 △ 的二次以上的量 没有考虑到 由于 的

掺入对 △ 的影响 有的也只是在定性基础上半定量计算 , , 有的仅仅是为了解释某一具体

的实验结果和微观机理而进行的拟合计算 本文的 目的就是在这些作者的研究工作基础

上
,

从材料设计角度出发
,

尝试利用计算机对
一

材料的磁光性能进行辅助设计

理论

法拉第旋转角的计算公式

到 目前为止
,

关于磁光效应的微观理论都是采用以下关系式
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对于铁磁性材料
,

由于 自旋简并而产生的超交换场很强
,

从而阻碍了塞曼劈裂
,

使基态

变成自旋单态
,

因此
一

的法拉第效应的主要来源为激发态由于 自旋轨道相互作用劈

裂 △ 而导致的抗磁型跃迁
,

于是
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对纯
,

用 △ 表示激发态的 自旋轨道劈裂能
,

式可写成
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,
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乞

其中凡 为单位体积中 次晶格位跃迁中心数
·

对
一 ,

由于 的掺入使激发态的 自旋轨

道劈裂增大
,

设增大后的 自旋轨道劈裂能用 △ 表示
,

则 式变成

一 艺 艺凡 尺
, 、 , 田 , 。。 ,
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的晶格常数
·

吸收系数的计算公式
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式中 光速
,

二 入射光角频率
,

叮 介电张量的虚部
,

单位体积的吸收中心数
,

电子电荷
,

二 电子质量
,

。 跃迁线宽
,

几
。 振子强度

, 。 电子处于态 功 的概率

对
一 ,

用 △ 表示 自旋轨道劈裂能
,

则吸收系数为
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可以看出
,

计算中所涉及的参数很多
,

除了入射光能量 山 是人为控制外
,

其它参数的

取值是由外延膜的成分
、

结构决定的 另外
,

在计算过程中
,

不仅要考虑顺磁型
、

抗磁型跃
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迁的贡献
,

而且还要考虑不同的次晶格内所有跃迁的贡献 基于以上原因
,

目前在这方面

所进行的计算只能是一些简单的计算
,

而且效率也很低

程序设计及有关计算结果

根据 目前对
一

单晶薄膜材料磁光特性研究特点
,

程序功能设计如下 给定

浓度
,

计算法拉第旋转角 给定法拉第旋转角
,

预测
一

中 的含量 法拉第

旋转谱的拟合计算 法拉第旋转角随 浓度变化曲线的拟合计算 吸收谱的拟合

计算 吸收系数随 浓度变化曲线的拟合计算 磁光优值的辅助设计
·

另外
,

系统

还设有与该材料领域有关的知识查询功能
,

如查询国内外一些典型实验 包括实验工艺
、

测

试结果等 以及一个由经验
、

实验数据组成的数据库
,

为各计算模块提供所需要的参数
,

例如跃迁能 。。
、

线宽
、

自旋轨道劈裂能 △ 和振子强度 等

为了检验以上的理论公式 模型 和程序设计的正确性
,

我们给出功能模块 的计算

结果 如图 中的实线所示 和功能模块 的计算结果 如图 中的实线所示
,

并分别给出

相应的实验 曲线 如图
、

中的带圆圈的实线所示

公

俨二

几月‘月,后、。尸已。ó偏侣巴全

一

一

一一ùùù一一一

,

曰饭劝 , 侧叶 绝 节厄 , 卜

图 一 二 二

的法拉第旋转谱

盯
二 二

,

图 一 二 二

的吸收谱

一 二 二

,

在计算法拉第旋转谱和吸收谱时
,

分别利用了表
、

中的参数 在计算吸收谱时
,

对

抗磁型跃迁
,

当 时
,

△ 分别取 和
,

当 护 时
,

△ 分别取 和

结果表明
,

理论计算与实验结果相 比符合很好
,

这有力支持了关于 的浓度与跃迁中心数

之间的定量描述的理论
,

也说明了我们建立的
一

工 磁光特性理论模型 已基本能描述实

际情况 在此基础上实现计算机辅助设计也是可行的

利用表
、

的数据
,

我们对功能模块 和 也分别进行了计算
,

其结果都与相应的

实验值吻合较好 图 是对磁光优值进行拟合计算的结果
,

从图 可以看出
,

随
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表 法拉第旋转谱理论计算引用参数 , 一
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名刀

。己一逆重

舫 ,

启 乃

, 兀 介侧勿的 以‘ 响 户粗电泊 侧, 日丫抽

月兮月兮图 磁光优值 外 随 浓度变化曲线
一

图 吸收系数随入射光能 变化曲线

着 浓度的增大
,

而近似线性增大 在一定的 浓度范围内
,

对于给定的 二
,

寿
、 外 。 ,

这说明对给定的
,

磁光优值在一定的 目 范围内随着 。 的增

大而增大
,

超过某一临界 山 值后
,

将随 。 的增大而减小 这一现象可以从图 的 。 、 。 曲线

模块 的计算结果 得到解释 从图中可以看出
,

忆铁石榴石具有特殊的光窗特性
,

即在

入射光能量从 范围内
,

光吸收显著增大
,

超过这个范围
,

光吸收就急剧减少

这一点与 ‘ 得出的结论 在 拼 波长范围内光吸收最小 是一致的 整个吸
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收谱由一主吸收峰和两个次吸收峰组成
,

很显然
,

在吸收峰的两侧 丙 随 。 的变化情

况是不一样的

结论

首先
,

利用计算机对
一

薄膜材料磁光性能进行辅助设计
,

能较好地完成由于计算

过程中所涉及的参数和跃迁类型的迭代次数太多而手工很难完成的设计工作 其次
,

利用

本系统还可以进行各种其它方面的拟合计算
,

如给定实验值
、 。 、

丙
,

可以计算出 。。
、

、

△
、

跃迁中心数和杂化轨道数 目中的任意一个参数 以作为参数数据库的数据来源

最后
,

对磁光优值的辅助设计
,

使我们能够更好地了解
一

薄膜材料的磁光特性
,

从而

选择合适的材料参数和工作波长
,

最大限度地降低器件的插入损耗 为研制
一

磁光薄

膜材料提供了依据

参 考 文 献

, 丈召召召 了物。占 材。夕。
, , 一

, , , 工召召召 升。。 材。夕。
, , 一 一

, , 夕 , , 一

张 颖
,

欧阳嘉
,

苏 钧等
,

功能材料
, , 一

胡华安
,

何华辉 河北师范大学学报 自然科学版
, ,

以增刊 一

, , 夕 , , 一

, 尹 夕 , , 一

, , , 。 夕 , , 一

娜
, , ,

, 一

, ,

乳 夕。 , , 一

, 夕 。。 , , 一

一

入度

一

七

。。。亡 记 。。‘
,

枷
。夕咖‘。 。葱, 坛 四刀

叭
。 不 娜 ‘。

,

, 减
一

,

一 ,

一 ,

昭
,


