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Abstract

In this work we used the technique of scattering matrix to calculate the transmissivity
of polarized spins in a semiconductor symmetrical double-barrier heterostruture. The
dynamics of carriers is described by effective mass approximation applied to models of
Dresselhaus and Bychkov-Rashba. In the former case, the hamiltonian was studied in its
full form, free of approximations.

Both models describe interactions of type Spin-orbit, which is basically a coupling
between the orbital angular moment of the electron with its magnetic moment of spin.
This type of coupling as a consequence creates a splitting of some levels of energy, initially
degenerate, resulting in a spectrum of energy more complex than that obtained without
taking it into account such interactions.

The transmissivity is calculated as a function of some parameters, for the type
InAs/GaSb/InAs/GaSb/InAs. All results are compared with literature, and provide
new information about the systems.

The effects of spin-orbit interactions of Rashba and Dresselhaus show is very favorable
to engineering in the manufacture of filter spin and spintronic devices, as well as the
injection of spin in quantum wells and semiconductor detectors based on non-magnetic

asymmetric double barrier.
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Resumo

Neste trabalho usamos a técnica da matriz de espalhamento para calcular a trans-
missividade de spins polarizados através de heteroestruturas semicondutoras de dupla
barreira simétrica. A dindmica dos portadores é descrita pela aproximacgao de massa
efetiva aplicada aos modelos de Dresselhaus e Bychkov-Rashba. Sendo o primeiro hamil-
toniano estudado em sua forma completa, isenta de aproximacoes. Ambos os modelos
descrevem interagoes do tipo spin orbita, que é, basicamente, um acoplamento entre o
momento angular orbital do elétron com seu momento magnético de spin. Esse tipo
de acoplamento gera como consequéncia um desdobramento de alguns niveis de ener-
gia, inicialmente degenerados, acarretando em um espectro de energia mais complexo
do que aquele obtido sem levar-se em conta tais interagoes. A transmissividade é cal-
culada como funcao de alguns pardmetros que controlam a eficiéncia de polarizagao,
para uma heteroestrutura do tipo InAs/GaSb/InAs/GaSb/InAs. Os efeitos das inte-
racoes spin érbita de Dresselhaus e Rashba mostram-se bastante favoraveis a fabricagao
de dispositivos spintronicos, bem como a injecao de spin em pogos quanticos e detectores

baseados em semicondutores nao magnéticos em dupla barreira assimétrica.



Capitulo 1

Introducao

Visto desde os tempos da graduacao como um dos problemas “cléssicos” da mecénica
quantica, o tunelamento de particulas através de barreiras de potencial apresenta ainda
hoje vérias aplicagoes nas mais diversas dreas da fisica ou das engenharias. Manifestacao
clara da natureza ondulatéria da matéria, nao possuindo andlogo cléssico, o efeito tinel,
serviu como explicagao para varios enigmas passados, mas que hoje sao completamente
compreendidos.

O que, aparentemente se constitufa apenas num problema académico, se mostrou
uma nova fronteira para pesquisas de alto nivel. Mais recentemente, as novas técnicas de
crescimento de filmes finos (por exemplo, MBE - Molecular Beam Epitaxy, ou MOCVD -
Metal Organic Chemical Vapour Deposition) tém permitido a confec¢ao de heteroestru-
turas artificiais de melhor qualidade, levando pesquisadores do mundo inteiro ao estudo
de dispositivos que permitam a manipulacao de informacoes & nivel quantico, caminho
natural a ser seguido, visto que a miniaturizagao dos componentes eletronicos tende a
persistir. Em especial, a transmissao de spins em heteroestruturas tem se mostrado uma
drea bem produtiva e com resultados promissores. A manipulacao de spins com fins de
transmissao e processamento de informacoes deu origem a uma nova édrea da ciéncia con-
hecida como spintronica. Neologismo que pode ser traduzido como "eletronica baseada

em spins".



Ja em 1990 S. Datta e B. Das [1], propuseram um modulador para elétrons em
analogia ao modulador eletro-6ptico. A modulacao, ou manipulacao, dos spins se dava
pela precessao dos mesmos causada pela interacao spin o6rbita em semicondutores de gap
estreito.

Outro produto que pode ser considerado de extrema importancia na spintronica é a
valvula de spin. Esse dispositivo tem sua resisténcia elétrica controlada pela direcao dos
spins, ou em outras palavras, da magnetizacao de uma camada magnética sensora. Sua
estrutura bésica consiste de 4 camadas de filmes finos, depositadas em sequéncia sobre
um substrato apropriado (vidro, cristal isolante ou mesmo um semicondutor). A camada
superior ¢ um filme de metal magnético mole, com baixa anisotropia magnética. Ela é
a camada sensora propriamente dita, pois é a direcao de sua magnetizagao, determinada
por um campo magnético externo, que controla a resisténcia do dispositivo.

Como era esperado, a tal nivel de miniaturizacao, fenémenos desconhecidos, ou des-
preziveis & nivel macroscépico passam a influenciar os resultados. Dos vérios compos-
tos conhecidos, heteroestruturas do tipo InAs/GaSbh sao usualmente mais estudadas por
terem uma caracteristica desejével, a de que seus parametros de rede serem aproximada-
mente iguais, o que proporciona uma juncao mais perfeita nas interfaces do dispositivo,
minimizando-se efeitos de tragao (stress) ou compressao (strain). Tais efeitos, comuns
em heteroestruturas, nao foram considerados explicitamente nesse trabalho.

Dentre as varias interacoes que podem ser estudadas numa heteroestrutura semi-
condutora, as interacoes do tipo spin érbita sao fundamentais. Fonte natural de um
“refinamento” na estrutura de niveis de qualquer sistema, a interacao spin érbita tem
como principal caracteristica a quebra de degenerescéncia (separagao) de niveis de energia

aparentemente tinicos.

1.0.1 Spintrénica

De modo simples, podemos traduzir Spintronica como sendo a parte da eletronica que

se baseia no spin do elétron, e nao tanto em sua carga, como na eletronica "classica". As



pesquisas na drea da spintronica surgiram a partir de experiéncias da dependéncia com
o spin, em fenomenos de transporte, em dispositivos de estado sélido feito na década de
1980, incluindo ai a observagao, feita por Johnson and Silsbee [2], da inje¢ao de spins
polarizados de um metal ferromagnético para um metal normal (ndo ferromagnético).
Outro fator fundamental para o desenvolvimento da spintronica foi a da descoberta da
magnetoresisténcia gigante, independentemente por Albert Fert et. al. [3], na Universi-
dade de Paris-Sud, e Peter Griinberg et al. (1988) [4] no Jiilich Research Centre. Essa
descoberta é considerada o marco do nascimento da spintréonica moderna. Origens mais
antigas podem ser consideradas apés os experimentos pioneiros de Meservey e Tedrow [5],
em tunelamento de spins em interfaces ferromagnética/supercondutora, e também nos
primeiros experimentos feitos por Julliere na década de 1970 [6]. No caso da pesquisa
tedrica, a origem da spintronica pode ser definida, pelo menos no que diz respeito a
proposta tedrica de um transistor de spin de efeito de campo por Datta e Das, em 1990
[1].

Como dito no inicio dessa se¢ao, a eletronica cldssica se preocupa e baseia seus cédlcu-
los, na carga dos elétrons. J4 a spintrénica se fundamenta no "movimento de rotacao",
chamado spin, do elétron. Os elétrons podem "girar" nos dois sentidos. Esse "movi-
mento" gera uma espécie de campo magnético ao redor do elétron.

Esta é a razao pela qual uma das primeiras dreas da computacao a se beneficiar da
spintronica foi a de armazenamento de dados, fortemente dependente do magnetismo.

De modo geral, descobriu-se que manipulando os sentidos dos spins dos elétrons para
alinhar os campos magnéticos - por meio da alterndncia de camadas de materiais ferro-
magnéticos, isolados por uma camada nao magnética, era possivel reduzir a resisténcia
entre as camadas, reduzindo também o espaco entre elas.

Essa descoberta foi empregada nos dispositivos leitores dos discos rigidos, possibi
litando aumentar a capacidade dos dispositivos de armazenamento e ao mesmo tempo
reduzir suas dimensoes.

E na spintronica que estd a base das memoérias MRAM (Magnetoresistive Random



Access Memory), ainda nao comercializadas. Elas serao capazes de congelar as atividades
em andamento em um computador quando ele é desligado e recupera-las quando ele é
religado - ao contrario das memérias RAM atuais, que perdem os dados armazenados toda
vez que o computador é desligado e por isso precisam passéd-los para o HD e recupera-los
a cada reinicializacao.

Obviamente, os mecanismos que permitem a manipulacao dos spins, sao fundamen-

tais. Entre eles, estao duas formas de interagoes spin 6rbita conhecidas.

1.0.2 Tunelamento Ressonante

A possibilidade de uma particula atravessar uma regiao proibida, ou seja, uma regiao
na qual apresenta velocidade imagindria (pelo fato de ter energia mecénica menor que
sua energia potencial), serve para introduzir o conceito de tunelamento. O tunelamento
tem, nos iltimos anos, servido para explicar uma série de fendmenos que, sem essa
possibilidade, se tornariam problemas insoliveis. No caso de aplicagoes tecnolégicas, o
sistema de dupla barreira, por apresentar um mecanismo mais eficiente na transmissao,
torna-se mais interessante para uso. A presenca de niveis discretos na regiao do poco,
introduz picos de transmissividade para valores de energia que sao proximos as energias
desses niveis discretos. No limite em que as espessuras das barreiras crescem, os picos de
transmissividade passam a coincidir com as energias dos niveis discretos dentro do poco
isolado. J& para uma camada de largura infinita, a transmissividade em barreira simples
daria um resultado nulo.

Sao trés os passos necessdrios para se calcular a transmissividade:

a) Para cada regiao de potencial constante, resolve-se, separadamente, a equacao de
Schroendinger para dado valor de energia fixo. As solucoes sao do tipo ondas planas e,
onde k é o vetor de onda, real na regiao do pogo e imagindrio na regiao das barreiras;

b) escreve-se a fungdo de onda total de cada regido como sendo uma combinagao
linear das solugoes obtidas no item anterior;

c) utilizam-se as devidas condigdes de contorno (ou continuidade), em cada inter-



face, obtendo-se um sistema de equacoes. Tal sistema pode entao ser resolvido para se
determinar os vérios coeficientes dindmicos do problema.
Num caso simples, o médulo quadrado da razao entre os coeficientes da onda transmi-

tida e o coeficiente da onda incidente nos d4 a transmissividade da particula T'= T'(E).

Tunelamento Ressonante em Dupla Barreira

Passaremos ao caso de uma dupla barreira, inicialmente suposta simétrica a fim de
simplificacao na explicacao.

Sejam as larguras das barreiras iguais, Lg; = Lpy = 2b, separadas entre si por um
poco de largura Ly = a, sendo o W devido ao inglés Well = poco.

Na regiao do poco, o sistema gera naturalmente niveis discretos, também chamados
de estados quase ligados, assim denominados devido ao tempo de vida (de permanéncia)
7 de uma particula nesse estado, caso, para ld, seja levada por algum estimulo. Esse
tempo de vida, devido ao Principio da Incerteza, alarga o nivel de energia por um fator
da ordem de AE o <.

Quando a particula incidente tem a mesma energia de um desses estados ligados, a
curva de trasmissividade apresenta um maximo de valor unitario 7' (F = E,) = 1; neste
caso dizemos, entao, que ocorreu um tunelamento ressonante. A andlise das expressoes
matemadticas para esse caso mostram claramente que o cdlculo da transmissividade nao
depende da posicao das barreiras, e sim dos médulos dos vetores de onda k e ¢, nas
regioes do pocgo e barreira, respectivamente, além da largura de cada regiao.

Da Fig.(1.1), observa-se que os coeficientes A/ e F, que descrevem uma onda que se
propaga para a direita, correspondem aos coeficientes de saida da barreira da esquerda
e de entrada na barreira da direita, na mesma regiao do pocgo, respectivamente. Seus
valores devem diferir, no maximo, por uma fase. Da mesma forma G e B/ correspondem

aos coeficientes de uma onda que se desloca para a esquerda. Sem entrarmos em detalhes



Figura 1.1: Esquema de uma dupla barreira, onde estao mostrados os coeficientes de
entrada e saida das duas barreiras.

matemadticos, obtemos como resultado para a transmissividade, uma expressao, da forma

1
"1+ f{cos? 2 (ka+ O)]}

T (E) (1.1)

Verifica-se facilmente que a ressonancia ocorre para os casos cos (ka + 6) = 0, exatamente
as situacoes em que
7

ka+0=(2n+1)3

(1.2)

Condigao idéntica é obtida no cédlculo dos autovalores de um pocgo de potencial finito
de largura a. Em outras palavras, as barreiras funcionam como uma cavidade éptica,
refletindo as diversas ondas de de Broglie no interior do po¢o. Somente na condicao de
interferéncia construtiva, exatamente a que a expressao acima satisfaz, é que ocorre o
tunelamento ressonante. Nesses casos o comprimento de onda ¢é tal que Ak = 27.

Ja no caso de barreiras assimétricas, verifica-se a impossibilidade de picos com valores
unitdrios [8]. Cada barreira ird apresentar, individualmente, uma transmissividade dife-
rente da outra. Tal diferenca introduz uma diferenca de fase entre as ondas no interior
da "cavidade", que tende a diminuir & medida em que se diminui a diferenca entre as

larguras das barreiras. Trataremos tal caso com mais detalhes posteriormente.



Nesse primeiro capitulo, foi discutido o efeito do tunelamento de uma forma que o
conceito de ressonancia aparecesse de forma natural. No entanto, o sistema de duas
barreiras tem interesse comercial, uma vez que, pode vir a ser utilizada na construcao de
filtros de spins ou dispositivos semelhantes. Para esses casos, a presenca de interacoes do
tipo spin érbita pode alterar as propriedades desses sistema. A quebra de degenerescéncia
em algumas bandas, provocada por tais interagoes, permite uma transmissividade de
forma independente de spins diferentes, criando naturalmemte faixas de energia na qual
apenas um tipo de portador de spin pode tunelar.

Os primeiros estudos de tunelamento de elétrons em heteroestruturas (no caso GaAs/
GaAlAs) foram desenvolvidos por Ezaki e Tsu [9] em 1973, em laboratérios da IBM.
Uniu-se as duas barreiras através de eletrodos GaAs dopados com tipo nt (tanto no
emissor quanto no coletor) para logo em seguida aplicar um campo elétrico. O campo
elétrico deforma o perfil do potencial, fazendo com que a corrente fluisse entre os dois
eletrodos. Tal experimento foi o primeiro a demonstrar a quantizacao de energia em
heteroestruturas semicondutoras. Em tal trabalho, uma resisténcia diferencial negativa
se mostrou presente na curva V' x I. Ela foi explicada por Ezaki por meio da conservacao
de momento do elétron no plano das camadas. Num processo deste tipo, a conservacao
de energia é condicao necessdria, mas nao suficiente para a ocorréncia do tunelamento.
O nivel do pogo requer elétrons com momento linear p° = 7”1/{:—”> no plano x — y. Portanto,
a conservacao de energia implica na conservacao do momento paralelo, para que ocorra o
alinhamento necessério entre o nivel do poco com o nivel de Fermi na regiao do emissor.
Quando ocorre o desalinhamento, a conservacao do momento cessa, produzindo uma
queda brusca na corrente que, por sua vez, aparece como uma resisténcia diferencial

negativa.

1.0.3 Hamiltonianos de Dresselhaus e Rashba

Neste trabalho vamos nos deter em duas interacoes deste tipo: a interacao spin érbita

de Dresselhaus e a interagao de Bychkov-Rashba.
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A interacao spin-6rbita de Bychkov-Rashba deve-se a uma quebra de simetria espacial
da heteroestrutura (SIA - Structure Inversion Asymmetry), provocada pela aplicagao de
um campo elétrico externo ou ainda pela quebra de simetria oriunda da diferenga entre as
dimensodes das camadas formadoras do sistema (barreira assimétrica). Tal acoplamento,
que ocorre no plano perpendicular & corrente, e é responsdvel por uma transmissividade
dependente do spin, e pode ser relevante em duplas ou triplas barreiras assimétricas.

No caso de barreiras simétricas, o Hamiltoniano de Kane que descreve o sistema,
possui ele préprio uma simetria de inversao, que por sua vez é quebrada pela introducao
do termo de Rashba.

Ja o termo de Dresselhaus tem sua origem numa assimetria estrutural intrinseca ao
material que constitui a camada (BIA - Bulk Inversion Asymmetry). Compostos com
estrutura zincblend, que é a estrutura do diamante, porém com dois d&tomos compondo
a base, apresentam tal assimetria.

O tema desta tese surgiu de uma observacao despretenciosa em sala de aula, de
que a maioria dos trabalhos publicados envolvendo interagoes spin érbita, em especial
as que geram os Hamiltonianos de Rashba e Dresselhaus (esses dois mecanismos sao
apontados como responséveis pelo aparecimento de um spin-splitting & campo nulo [10]-
[11]), tratarem, quase sempre, deste tiltimo em sua forma “truncada”. Esse fato nos levou
a perguntar o porque de tal tratamento.

Outro ponto intrigante era a justificativa de que, para energias pequenas dos elétrons
incidentes, comparadas a altura da barreira, poderia-se desprezar certos termos do Hamil-
toniano. Tal afirmacao se mostrava insegura. A justificativa pode até se mostrar correta,
mas carece de radier uma vez que as constantes envolvidas, Rashba e Dresselhaus, sao
originalmente pequenas, dificultando, portanto, a determinacao de um limite aceitdvel
do que é ou nao pequeno, do que pode ou nao ser desprezado.

Como exemplo, temos que Schlieman e colaboradores [12] propuseram um transis-
tor cujas constantes de Rashba e Dresselhaus ao serem manipuladas poderiam inibir a

interacao spin ¢rbita em fios quénticos e duplas barreiras. O efeito da interagao spin



orbita de Rashba, seja devido a estrutura intrinseca da heteroestrutura ou aplicacao de
campos elétricos externos, no transporte de spin polarizados tem sido investigado em
heteroestruturas nao magnéticas onde tem sido reportado que a spin polarizacao atinge
de 40% a 50% com moderados campos elétricos [21]-[23]. J4 Perel et. al. [13], traba-
lhando com barreira simples e nao magnéticas com fraca simetria de inversao espacial,
e apenas com o Hamiltoniano de Dresselhaus, obteve importantes informagoes do com-
portamento da componente planar do spin com respeito a componente transversal do
momento, obtendo eficiéncia da ordem de 20%. Em ambos os casos os termos de Dres-
selhaus se apresentaram na sua forma mais simples, ou seja, apenas o termo de primeira
ordem, normalmente chamado de "truncado".

Mais recentemente K. Gnanasekar e K. Navaneethakrishnan [14] investigaram o
tunelamento de spins polarizados em dupla barreiras assimétricas de InAs/GaSb/InAs/
GaSb/InAs como funcdo da energia dos elétrons incidentes usando um modelo que in-
clui o efeito combinado do termo de Dresselhaus linear e Rashba. No modelo proposto
o tunelamento dependente de spin através da dupla barreira é descrita diagonalizando
o Hamiltoniano para ¢ = § (&ngulo polar do vetor de onda k no plano das camadas)
permitindo desacoplar os estados de spin. Usando esse modelo os autores encontram
uma eficiéncia de polarizagao entre 75 — 85% o que sugere que heteroestruturas de dupla
barreiras assimétricas de InAs/GaSb podem ser usadas para a fabricacao de filtro de
spins.

Ja G.E. Marques e colaboradores [17] ao estudar a dupla barreira sob o Hamiltoniano
completo de Dresselhaus, deixou em aberto algumas possibilidades que exploraremos
nesse trabalho.

Neste trabalho, analisa-se a influéncia dos Hamiltonianos de Bychkov-Rashba e Dres-
selhaus (esse em sua forma completa), para calcularmos a transmissividade, a eficiéncia
de polarizacao e a densidade de corrente, para um fluxo de spins polarizados através de
heteroestruturas semicondutoras ressonantes simétricas e nao simétricas.

Para tais cdlculos utilizamos a técnica de Matriz de Espalhamento na aproximacao



de massa efetiva.

Tal escolha, quando comparada a outras técnicas (Pseudo-potencial [29] ou Tight-
binding [30], por exemplo) se deve a alguns fatores: a) é uma técnica versétil que permite
uma futura inclusao de outros potenciais, para uma continuidade futura desse trabalho;
b) Em geral possui solugdes analiticas, diminuindo consideravelmente o tempo computa-
cional.

Explicando de forma simples, o método de matriz de espalhamento consiste em rela-
cionar as amplitudes da onda incidente, com os da onda transmitida. A forma da relacao
se da através de uma equacao matricial.

Os passos necessdrios para a aplicagao da técnica podem ser descritos da seguinte
forma: Resolve-se a equacao de massa efetiva em cada regiao da heteroestrutura, determi-
nando-se, para cada uma delas, suas auto-energias e autofuncoes. A partir de determi-
nado valor de energia e momento transversal k|, montamos combinagoes lineares dessas
fungoes de onda e aplicamos as condigoes de contorno pertinentes em cada interface,
gerando-se dessa forma uma matriz que relaciona as amplitudes na regiao de entrada da
onda (chamada de emissor) com aqueles da regido de saida (coletor). Uma vez deter-
minados tais amplitudes, o coeficiente de transmissao (ou a transmissividade) é obtida
através da razao entre as amplitudes da onda incidente pela onda transmitida.

Nosso objetivo, neste trabalho, é estudar a transmissividade de elétrons polarizados no
tunelamento ressonante em heteroestruturas semicondutoras nao magnéticas de barreiras
duplas simétricas, usando-se a técnica da matriz de espalhamento [41], na aproximagao
de massa efetiva do modelo de Rashba- Dresselhaus para a interagao spin érbita. O termo
de Rashba como ja comentamos, é introduzido pela assimetria nas barreiras (gerada pela
aplicacdo do campo elétrico externo) e o termo de Dresselhaus (assimetria de inversdo no
Bulk) ¢é considerado em sua forma completa. A interac@o spin érbita acopla estados de
spin e o movimento dos elétrons de conducao no plano perpendicular a direcao de cresci-
mento que abre a possibilidade de polarizar, manipular e detectar spins para moderados

campos elétricos.
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A estrutura dessa tese foi assim definida:

(a) No capitulo I faremos uma introdugao e falaremos um pouco sobre a spintronica
e sobre nossa motivagao;

(b) No capitulo II, discutiremos o Modelo de Massa Efetiva, inicialmente para um
sistema de uma banda e posteriormente para um sistema de multiplas bandas, além do
modelo aplicado em heteroestruturas;

(¢) No capitulo III, iniciaremos tratando o método K - p e em seguida faremos uma
breve discussao sobre as interacoes spin érbita de nosso interesse: Os termos de Dresse-
lhaus e Rashba;

(d) O capitulo IV, serd destinado para a apresentacao do formalismo usado nesta
tese. Apresentaremos a solucao para a Equacao de Massa Efetiva, calcularemos as auto-
energias do Hamiltoniano, discutiremos a natureza das solugoes encontradas para k.,
o método da matriz de espalhamento e, por fim, apresentaremos a transmissividade
dependente do spin.

Todos os cédlculos do quarto capitulo sao baseados nas formas completas dos Hamil-
tonianos de Bychkov-Rashba e Dresselhaus.

(e) No capitulo V, apresentaremos a transmissividade de spins polarizados, como
fungao de vérios parametros, em heteroestruturas de dupla barreira do tipo InAs/GaSb,
além de discutirmos todos os resultados. Calcularemos ainda a eficiéncia de polarizacao
do sistema estudado e discutiremos os resultados obtidos;

(f) No capitulo VI, calcularemos a corrente de spins polarizados como fungao da vol-
tagem aplicada, além de uma andlise detalhada dos resultados;

(g) Por fim, no ultimo capitulo, apresentaremos nossas conclusoes e perspectivas

futuras.

11



Capitulo 2

Aproximacao de Massa Efetiva

Desde as primeiras investigagoes sobre as propriedades eletronicas em heteroestruturas
semicondutoras, a aproximacao de massa efetiva tem sido o método mais utilizado para
o movimento de elétrons num sélido sujeito a campos externos, impurezas, etc., que
destroem a simetria de translagao do cristal.

A aproximacao de massa efetiva, na sua forma geral, consiste em transformar o pro-
blema inicialmente complicado do movimento de um elétron no cristal, sujeito a um
potencial externo adicional, num problema mais simples, correspondente ao movimento
do elétron no espago livre com o mesmo potencial externo, onde todos os efeitos da
estrutura cristalina (potencial interno) estdao embutidos nos parametros que descrevem
esta aproximacao.

Quando deseja-se tratar o problema de um potencial externo V(r) superposto ao

potencial cristalino U(r), o Hamiltoniano do cristal

Ho = iJrU(r), (2.1)

2m0

onde mg é a massa do elétron livre e p 0 momento linear, possui autovalores &, (k)
que sao fungoes bastante complicadas do vetor de onda k dentro da primeira zona de

Brillouin, onde n é o indice que classifica esta funcao em varias bandas de energia. Em
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determinadas situacoes é possivel e desejdvel substituir o Hamiltoniano do cristal perfeito

Ho por um operador energia cinética efetivo T,;; = onde m* é agora a massa

b
2m*?
efetiva que incorpora toda a informagao do potencial cristalino U(r). Impde-se porém
que os autovalores do operador H, sejam iguais ao do operador T.s¢, nas proximidades
da extremidade da banda, ky. Dessa forma o movimento do elétron no cristal sujeito a
um potencial externo adicional torna-se mais simples, pois deve-se encontrar a solucao

de
Tesr+U(r)¥(r) =E. (2.2)

2.1 Aproximacao de Massa Efetiva - Modelo de uma

banda

Considere um cristal infinito com uma banda isolada, cuja extremidade estd no ponto

ko = 0. A equagao de Schroedinger que descreve o movimento dos elétrons nessa banda

¢é dada por:
Hoty (r) = € (k) ¢ (r), (2.3)
onde
Ho = p_2 +U(r), (2.4)
2m
¢ o Hamiltoniano do cristal perfeito, p = —ihV ¢é o operador momento linear, ¢ (k) é

a energia do elétron em cada estado rotulado pelo indice k. Em 1928, F. Bloch [24]
demonstrou o importante teorema que afirma que, a solu¢ao de Schroedinger para um

potencial periédico, Eq.(2.3) deve ter a forma especial:

i (r) = Ty (r), (2.5)

onde u(r) é uma funcao periédica de periodo igual ao da rede cristalina, sendo k o vetor

de onda reduzido, ou seja restrito a primeira zona de Brillouin.
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A fungao de Bloch ¢, (r) pode ainda ser escrita como combinagao linear das fungoes
de Wannier a (r — R;) associada a cada um dos N sitios R, da rede de Bravais e que

satisfazem a relac@o de ortogonalidade [24]:
/ o (r = Ri)a(r — Ry) dr = o, (2.6)

Desta forma temos:

1« ik.R; ,
wk<r>:ﬁ;e a(r — R;) (2.7)

Da Eq.(2.7), observa-se que a fun¢ao de Wannier ¢ a transformada de Fourier inversa

da funcao de Bloch, portanto invertendo a Eq.(2.7) obtém-se

1 KR
a(r—R;) = \/—N§e_7’ i1, (1) . (2.8)

Vamos agora adicionar ao potencial cristalino, um potencial de perturbacao V (r),
variando lentamente com a posicao dentro de uma célula unitaria do cristal, de modo

que os elementos de matriz na base de Wannier sao dados por:
v, = / 0" (r—Ry)V (r)a(r —R;)dr =V (Ry) . (2.9)

O Hamiltoniano do sistema perturbado, H =H, + V' (r), satisfaz a equacao de Schro-
edinger

(H, + V ()] (r) = BT (r). (2.10)

Como o potencial V(r) varia fracamente com a posigao, podemos expandir a fungao
de onda do cristal perturbado, ¥ (r), na base de Wannier que contém as caracteristicas

do sistema nao perturbado. Sendo assim obtém-se

U(r)=—» F(R;)a(r—Ry), (2.11)
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onde as funcoe F'(R;) sao chamadas funcoes envelopes, que dependem fracamente da
posicao e que modulam as funcoes de Wannier em cada sitio R;.
Substituindo a Eq.(2.11) na Eq.(2.10) e projetando o resultado em um elemento da

base de Wannier obtemos

> [(Ho)y + Vi F(Ry) = BF (Ry), (2.12)

J

onde usamos as condicoes (2.4) e (2.7), sendo:
(Ho)ij = /a* (I‘ — Rl) Ho& (I' — Rj) dr, (213)

os elementos de matriz do Hamiltoniano do cristal perfeito, Hy, na base de Wannier.

Podemos ainda escrever

(Ho)i; = Ho(Ri — R;), (2.14)

uma forma que expressa a invariancia translacional de H.

Desta maneira, a Eq.(2.12) torna-se

> Ho(Ri—R,))F (R))+V (R) F(R;) = EF (R,), (2.15)

J

que ¢é exata, exceto pela aproximagao indicada na Eq.(2.9).

Como temos N sitios, a Eq.(2.15) é equivalente a um sistema de N equagoes rela-
cionadas as IV incégnitas F' (R;). Considerando o fato de que as fungoes envelopes variam
fracamente com a posicao e admitindo que as mesmas sejam obtidas dos valores de uma
funcéo continua F'(r) para cada sitio, r = R;, podemos expandir as quantidades F' (R;)

em série de Taylor em torno do sitio R;. Assim sendo obtém-se

(R, — Ry)’

Vi4 .| F(Ry), (2.16)
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ou,

F(R)) = ¢ @ IE(R,), (2.17)

onde usamos a substitui¢ao formal V — k.

Substituindo a Eq.(2.17) na Eq.(2.15) obtém-se

> Ho(R; — Ry) e ™R RIF (R;) + V (R,) F (R;) = EF (Ry). (2.18)

Por outro lado, levando a Eq.(2.7) na Eq.(2.3), e projetando o reultado em um ele-

mento a (r — R;) da base de Wannier e utilizando a Eq.(2.14), encontram-se

> Ho (R; — Ry) e ™ BB — (k). (2.19)
J
Usando agora este ltimo resultado na Eq.(2.18), obtém-se:

e(—iV)F(r)+V (r)F(r)= EF (r). (2.20)

A solucao F (r) desta equacao nos fornece os coeficientes F'(R;), para cada sitio
r=R,;.

Como acontece na maioria dos problemas tratados nesta aproximacao é suficiente
expandir-se € (k — iV) até termos da ordem k? para pontos préximos ao extremo da
banda kq. Assim, a Eq.(2.20), que é conhecida como equagao de massa efetiva, torna-
se semelhante & equacao de Schroedinger para uma particula no espaco livre sujeita ao
potencial externo V (r), mas com o operador energia cinética efetivo (até a ordem de

k%), da forma
h2k?
T ome

g (k) = Teff’ (221)

onde m*, conhecida como massa efetiva da particula - dai o nome da aproximagao

- contém todas as informacgoes relevantes do potencial periédico. De maneira andloga,
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podemos interpretar F' (r) como as autofungoes do elétron naquele potencial.
Convém, agora mostrar, um importante resultado, que estabelece a relacao entre a
fungao de onda do sistema perturbado, W (r), e a parte periédica da funcdo de Bloch

ug, (r) na extremidade da banda (aqui considerado ko = 0):
U (r) = F(r)ug(r). (2.22)

Para isto, vamos expandir a fun¢ao de onda ¥ (r) dada na Eq.(2.11) na base das

fungoes de Bloch, usando a Eq.(2.8), isto é,
1 .
U(r)=—=> e F(R)) i, (r). (2.23)
VN %

Definindo:
1 .
Gk)=—)Y e*Rip(R)), 2.24

a Eq.(2.23) pode ser reescrita como
1
U(r)= N g G (k) ¢y (1) (2.25)

Utilizando-se entao a func¢ao de Bloch v, (r) dada na Eq.(2.5), podemos rrescrever a

equacao acima como

U (r) = \/LN > e TG (k) uy (r) . (2.26)

Como as fungdes envelopes F'(R;) variam muito pouco dentro da célula unitaria,

podemos escrever, com uma boa aproximagao, a Eq.(2.24) na forma

\/—% / e (1) dr. (2.27)

Desta equagao, podemos verificar que G (k) é a transformada de Fourier de F'(r),

12

G (k)

e como F'(r) tem uma fraca dependéncia com a posigdo no espaco real, G (k) é bem

17



concentrada no espago reciproco k, ou seja, G (k) tem valores aprecidveis somente para

k ~0. Sendo assim, podemos substituir uy(r) — uo(r) na Eq.(2.26), para obtermos

1 .
U (r) = —) G (k : 2.28
(r) = ug (r) [ mge ( )] uo (r) (2.28)
Como F (r) é a transformada de Fourier de G (k), isto é:
1 )
F(r)—) %G (k), 2.29
) G (229
podemos reescrever a Eq.(2.28) na forma
W (r) = F(r)ug (r), (2.30)

obtendo assim o resultado desejado.

Como vimos da Eq.(2.20) a aproximacao de massa efetiva para o modelo de uma banda
corresponde a substituigdo do efeito do potencial cristalino U(r), através do operador
energia cinética efetivo T,¢; que produz na vizinhanca de kg, solugoes idénticas as do
cristal. Uma situagao mais complexa ocorre quando existem vdarias bandas v acopladas
com extremidades no ponto kg = 0. Nessa situagao a equagao de massa efetiva, Eq.(2.20),
pode ser generalizada numa forma matricial de dimensao (N x N) onde N é o nimero

de bandas, istoé:

> {H, (k= —iV)+V (R) 6} F, (R)) = EF, (R;). (2.31)
De forma andloga & Eq.(2.30), podemos mostrar que a fungdo de onda, ¥ (r), do
sistema perturbado e a fungao de Bloch no extremo para um sistema multibandas pode

ser escrita como

W(r)~ > F,(r)uo(r). (2.32)
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2.2 Aproximacao de Massa Efetiva em Heteroestru-
turas

Considere uma heteroestrutura composta por dois semicondutores diferentes A e B,
ambos com estrutura zincblend, crescidos na direcao z. A técnica mais utilizada no
crescimento desses sistemas sdo a Epitaxial por Feixe Molecular (MBE-Molecular Beam
Epitaxy) e "Metal-Organic Chemical Vapour Deposition" (MOCVD), que permite obter
interfaces de alta qualidade entre cada material na escala de uma camada atomica (72,8
A ) [31]. Com uma boa aproximagao, consideramos que as interfaces entre os semicondu-
tores diferentes sejam bidimensionais, o que implica que os vetores de onda k| = (k,, ky)
sdo bons nimeros quénticos (sd@o conservados através da interface) para o sistema.

Nas proximas consideragoes desprezaremos a formagao de dipolos devido a acumu-
lacao de cargas nas interfaces e consideramos o movimento dos elétrons em camadas
isoladas como aproximadamente igual ao do cristal perfeito formado por aquele material,
independentemente das condigoes de contorno que as fungoes envelopes devam satisfazer.
Esta aproximagao é conhecida como aproximacao de banda plana.

Seguindo estas aproximagoes, devido a diferenca das energias de gap dos materiais
(ESB) #* EéA)) consideramos que, numa interface, a energia na dire¢ao z apresentard uma
descontinuidade,

SE,+0E, = 6E,, (2.33)

onde 0F, e )/, medem respectivamente a descontinuidade das bandas de conducao e de
valéncia no ponto I'. Desta forma, crescendo uma heteroestrutura com uma sequéncia de
camadas alternadas ABAB..., os portadores, nesses materiais (elétrons), estardo sujeitos
a um perfil de potencial consistindo de pocos e barreiras alternadas, semelhante ao pro-
blema de uma particula em um potencial unidimensional. Entretanto, outras formas de
interfaces sao possiveis variando de forma controlada a composicao dos materiais e que
permitiria obter estruturas diversas como: pog¢os quanticos com potenciais triangulares

e parabdlicos.
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Como no esquema da aproximagao de massa efetiva o potencial externo V (r) nao
produz acoplamento (isto é, na auséncia de campos magnéticos ou de strains) entre as
bandas, podemos considerar 0F, = V (r) = constante. Desta forma, para encontrarmos
os autoestados na heteroestrutura temos que resolver a equacao de massa efetiva dentro

de cada camada j isto é :

> HO(E — —iV) + V(r)d,] Fo(r) = EFY(x), (2.34)
com j = A ou B e entéo estabelecer condigoes de contorno (continuidade) que as fungoes
envelopes devam satisfazer nas interfaces. A funcao de Bloch, em cada camada, toma a

forma [24]
VO(r) = > FO(r)ulf) (r). (2.35)

Para determinarmos os autovalores e autofungoes devemos agora especificar as condi-
¢oes de contorno (continuidade) para as fungdes envelopes. Para isto, usamos o fato de
que \I/(j)(r) deve ser continua em todo o sistema. Entretanto, essa condi¢ao nao é sufi-
ciente para relacionar as fungoes envelope diretamente, como pode ser visto claramente
da Eq.(2.35), sendo necessdrio o conhecimento das fungées de Bloch u,%) (r) em cada
material, o que extrapola o dominio da aproximacao de massa efetiva.

Neste trabalho, estamos interessados no estudo das propriedades de transporte em
heteroestrutura do tipo I, onde as regides de confinamento dos portadores (elétrons)
ocorrem no mesmo material. Como ambos os materiais, que formam a heteroestrutura,
apresentam o gap direto no ponto I' (kg = 0), admitiremos que as componentes da funcao

de Bloch g sejam iguais em todas as regioes, isto é:

uly) =ully, (2.36)

o que restringe a aplicagao do método a heteroestruturas formadas com materiais com

mesma estrutura cristalina [32].
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Desta forma, usando a ortogonalidade das funcoes de Bloch e a continuidade de ¥\ (r)

na interface z = z; obtemos a relagao:
FM(p,z) = FP(p,z), (2.37)

que representa a continuidade das fungoes envelopes nas interfaces, sendo p = (z,y) a
componente bidimensional do vetor r no plano xy das camadas.

Admitindo a invariancia translacional do sistema no plano zy (ou seja, conservagao
do momento linear k,), as fungdes envelopes em cada camada podem ser reescritas como:

FP(p,z) = explik, - p)FY(2), (2.38)

v

o que resulta em uma equacgao de massa efetiva multibandas cuja forma matricial é dada
por:

[H(k, —i0/8,) + IV (r)]FY) (2) = EFY) (). (2.39)

Uma segunda condi¢ao de contorno é a continuidade da corrente de probabilidade,

que pode ser obtida integrando-se a equagao de massa efetiva através de uma pequena
regiao, ¢, em torno da interface que, no limite 6 — 0, toma a forma

LFWY (z) = LEDY (2), (2.40)

v

onde J, é o operador densidade de corrente que serd definido posteriormente.

Uma vez obtida a equacao de massa efetiva que descreve o movimento dos porta-
dores (elétrons) em heteroestruturas semicondutoras o passo seguinte é escolher o melhor
Hamiltoniano para descrever adequadamente as propriedades do cristal perfeito visando
a obtencao de bons resultados, uma vez que, estamos interessados no efeito de spin 6r-
bita. Para isto, optamos pelos modelos de Dresselhaus em sua forma completa e Rashba

para investigarmos a transmissividade de elétrons, na aproximacao k - p.
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Capitulo 3

Modelos de Dresselhaus e Rashba

Para compreendermos as propriedades eletronicas em heteroestruturas semicondu-
toras sujeitas a interacoes spin érbita, torna-se essencial um modelo razodvel para cal-
cularmos a estrutura eletronica. Vérios formalismos tem sido utilizados no cédlculo da
estrutura eletronica, como a aproximagcao Tight-Binding [30], Pseudopotenciais [29], etc..
Além da complexidade inerente de cada um deles, os altos custos computacionais podem
limitar a utilizacao préatica dos mesmos a um grupo reduzido de locais com infraestru-
tura computacional necessdria. Em vista dessas dificuldades, nessa tese optamos pelo
Hamiltoniano completo de Rashba-Dresselhaus, baseado no método k - p para descrever
as propriedades de transporte de spins polarizados em dupla barreira assimétrica, uma
vez que o mesmo ¢é de fécil adaptacao ao esquema de massa efetiva.

Nesse capitulo, apresentamos, de forma qualitativa, o modelo de Rashba e Dresse-
lhaus na aproximacao k - p para o cédlculo da transmissividade de elétrons polarizados
da banda de condugao em heteroestruturas de dupla barreira. Inicialmente serd feita
uma descricao do método k - p, método este muito utilizado para o estudo de bandas
em semicondutores que descrevem o movimento do elétron no cristal perfeito em sua
representacao com interacao spin érbita. Em seguida apresentamos o Hamiltoniano de
Dresselhaus que considera o acoplamento spin érbita em sua forma completa, gerado a

partir da assimetria de inversao espacial no bulk (BIA) e serd tratado neste capitulo,
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assim como o Hamiltoniano de Rashba (SIA) introduzido pela assimetria de inversao

espacial no sistema.

3.1 Representacao k- p

Desenvolvido por Bardeen e Seitz [26], o método k - p, que inicialmente era utilizado
para a determinagido de massa efetiva e as funcoes de onda [28] préximas a pontos de
simetria no espago-k, restritos a uma tnica banda.

Atualmente, tal método pode ser considerado rigoroso para a determinacao empirica
de estruturas de bandas, além de permitir aproximacoes em casos de interesse.

Em linhas gerais, o procedimento béasico para o calculo de bandas através do método
k - p possui trés etapas:

(i) Transformagao do Hamiltoniano do cristal para uma representagao k - p;

(ii) Reducdo ao problema matricial de autovalores, usando como base as fungdes de
onda no ponto kg para se obter formalmente a matriz do passo anterior;

(iii) Introduzir aproximagoes, visando a utilizacdo pratica desses resultados.

Normalmente, em semicondutores, a localizacao dos portadores de cargas, usualmente
ocorrem préximos a extremidade das bandas. Isso contribui ainda mais para a simpli-
ficacao dos cdlculos, uma vez que, para a maioria dos casos, nos restringimos & uma
pequena regiao do espago-k, vizinhas a esses extremos, tornando o método k - p ainda
mais atraente para aplicagoes nesses materiais.

Na aproximacao de particulas independentes, a funcao de onda de um portador no
cristal semicondutor é obtida resolvendo a equagao de Schroendinger para as fungoes de

Bloch e®%Ty,, (r) em um potencial periédico cristalino V; (r)

2
{p_ +W (r)} Uy (r) = B, (k) e®Tuy (), (3.1)
2m0

onde mgy é a massa de um elétron livre, p = —iAV o operador momento, u, (r) é a

parte peridédica da fungao de Bloch e v indica o indice da banda. Aplicando o operador
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momento na fungao de Bloch, obtemos facilmente a equacao de Schroendinger apenas

para a parte periddica |vk) das fungoes de Bloch
H (k) k) = B (K) [7K), (3.2)

onde definimos, o Hamiltoniano

H (k) = {p—+U(r)+h—2k2+ik-p}, (3.3)

2m0 2m0 mo

como a representacao k - p do Hamiltoniano Hy = % + U (r) . Portanto

{p_2 LU+ ng2 . p] k) = B, (k) [vk) . (3.4)

2m0 mo mo

Na maioria dos semicondutores, porém a interacao spin érbita é muito importante,
sendo fundamental para comparacoes com resultados experimetais, uma vez que, niveis
inicialmente degenerados, podem ser desdobrados com a presenca desta interacao, re-
sultando num espectro muito diferente daquele, sem essa interacao. Esta interacao que
provém da perturbagao que o spin do elétron sofre devido ao campo magnético provocado
pela sua érbita em torno, tem a forma

Hso = —h2 20’><VU(I‘) - p. (3.5)
4mge

VU(r) sendo o gradiente do potencial cristalino e o representa as matrizes de Pauli

com componentes
Op = oy = O, = : (3.6)

Ao levarmos em consideragao a interacao spin érbita a parte periddica da funcao de

Bloch passa a ser um spinor de duas componentes |vk) e a equac¢do de Schroendinger na
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representacao k - p toma a forma

p_2 +Vo(r)+ ek + ik 71'—1—L ox (V)| |vk) = E, (k) |vk) (3.7)
2my 0 2mg Mo 4m(2]02p 0 Y ’ '
sendo
T=p+ 4mocQ(J'XVU. (3.8)

Vale ainda ressaltar que o vetor de onda k comparece na equagao de autovalores
apenas como parametro e podemos concluir que, para cada valor deste pardmetro, par-
ticularmente para k = kg as fungoes u,, (r) formam um conjunto completo, sendo tteis
como base para a formulacdo do método k - p. Sendo assim, supde-se agora que, E, (k)
€ Uyk, (r) s@o as solugdes conhecidas num ponto de referéncia k = kg. Dessa forma, para
um determinado valor de vetor de onda kg, o conjunto de fungoes com periodicidade da
rede {|vko)} e {|nko)} , formam um conjunto completo para a base (3.4) e (3.7). Portanto
podemos expandir os kets {|nk)} em termos das fungoes de Bloch no extremo da banda

{|v0)} vezes os auto-estados de spin |o) :

nk) = ) oo (K) ') (3.9)

o'=T1,1

onde |[v'd’) = [v0) ® |00”) .

Até o momento temos escolhido deliberadamente como a base, as autofungoes de (3.4)
sem interacao spin érbita, porque é mais ficil tratd-la como uma pequena perturbacao.
Se multiplicarmos (3.7) pela esquerda por (vo| e utilizando a equagao de autovalores para
|ve) , obtemos um problema algébrico de autovalores para a relagao de dispersao E, (k),

que depende apenas explicitamente do vetor de onda k

> < |E (0)+h2k2 SuGrer + k- P +A Cnvor (K) = Ep (K) oo (K)
v’ 2m0 v’ Voo’ mo vv'oo! w'oo! nv'o’ — Lin nvo )

v o’

(3.10)
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onde

Poyoor = (vo|m|v'd’), (3.11)

h
Avv’ao” = <,UU‘ Wp O X <VU) ’UIO—I> : (312)

Na equagao (3.10), os termos fora da diagonal miok Py, Tesultam em uma mistura
dos estados na extremidade da banda |v0) que se tornam mais forte para maiores ks e
préximos em energia aos extremos da banda em k£ = 0.

Em geral os termos de interagao SO, Ao, resultam em uma separacao dos niveis de
energia degenerados mesmo em k = 0, e portanto, uma andlise mais detalhada requer que
levamos em conta as simetrias das bandas. Isso ¢é ilustrado na Fig.(3.1), onde mostramos
a estrutura de bandas dos semicondutores que se cristalizam na estrutura zincblend. A
estrutura de bandas desses semicondutores mostram que os extremos das bandas de con-
dugao e de valéncia ocorrem no ponto I' (k = 0), onde se define o gap fundamental do
semicondutor, F,;. Neste ponto, na auséncia de spin, o ramo mais baixo da banda de con-
ducao é nao degenerada e a banda de valéncia possui tripla degenerescéncia. A interacao
spin érbita quebra parcialmente a degenerescéncia na banda de valéncia, separando um
dos ramos, conhecido como banda de buraco separado ou split-off (SO), dos outros dois
que permanecem degenerados no ponto I'; denominados como bandas de buraco pesado
ou heavy-hole (HH) e de buraco leve ou light-hole (LH).

Anélise detalhada da simetria das estruturas zincblend revelam que, na auséncia de
spin, a parte periddica da fungao de Bloch para a banda de conducgao é uma funcao s,
indicando que tem propriedades de simetria de um orbital de momento angular L = 0
sob operagoes de simetria do grupo tetraédrico T, esta fungao |s) pertence ao tipo de
simetria I'y (I's, na presenga de spin). O topo da banda de valéncia é formada por
orbitais ligantes tipo p, indicando que as funcoes de Bloch no topo da banda de valéncia
transformam-se da mesma forma que as fungoes atomicas |z), |y) e |z), de momento

angular L = 1, sob as operagoes de simetria que pertencem a representacao I'y (I'y e T's
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na presenca de spin).

E(k,.0.0)
I'}.m +0

50

Figura 3.1: Representacao esquemética da estrutura de banda dos compostos I1I-V, na
vizinhanga do ponto I', mostrando a lacuna fundamental (EG) e a energia spin 6rbita
(A). Os simbolos T';, referem-se as representagoes das fungoes de Bloch sem spin (&
esquerda) e com spin (a direita). Os nimeros em parénteses indicam a degenerescéncia
total em cada caso.

3.2 Hamiltoniano de Dresselhaus

A diagonalizagao de (2.39) nos permite obter a expressao exata para a relagdo de
dispersao E,, (k) e os coeficientes de expansao ¢, (k) para todos os valores de k e todos

os indices de banda n. No entanto, em muitas aplicacoes do método k- p, estamos apenas
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interessados em algumas bandas adjacentes (n = 1, ..., N), para as quais queremos saber
a relacdo de dispersao apenas em pontos préximos ao ponto de expansao kg = 0 (i.e., em
pontos onde |k| << 27”, onde a ¢ a constante de rede. Portanto, a interacao k - p e spin
orbita sao completamente consideradas apenas para aquelas N bandas mais importantes,
chamadas de bandas de categoria A, enquanto as contribui¢oes das bandas mais remotas
(categoria B) s@o consideradas através da teoria de perturbagao de Lowdin com os termos
fora da diagonal tomados como pequenas perturbacoes. Ao contririo da teoria de per-
turbacao ordindria, que tenta diagonalizar um Hamiltoniano, usando somente processo
interativo, no método de Lowdin este esquema é usado apenas parcialmente, com o obje-
tivo de remover as interagoes, entre os niveis pertencentes a diferentes categorias, A e B,
em que os estados originais sao convenientemente selecionados. Em consequéncia deste
tratamento, as interacoes entre os estados na mesma categoria A até segunda ordem de

perturbagao, tornam-se

U_hzj—i-zh iafioj Hi,je A aeB}. (3.13)

W haa

Aplicando este procedimento ao Hamiltoniano na Eq.(3.10) apds selecionarmos os
estados de condugao {|s T),|s |)}, para a categoria A (subespago s), e usando a teoria
dos invariantes, obtemos o Hamiltoniano de Dresselhaus na base {|s 1), |s |)}, que pode

ser escrito como:

Hp = aplosk, (k2 — k2) + oyky (k2 — k2) + o.ka (K2 — K2)). (3.14)

Na expressao acima, 0,, 0, 0, sao as matrizes de spin de Pauli e ap corresponde ao
parametro spin-splitting de Dresselhaus da banda de conducao, sendo uma caracteristica

de cada material ou composto. Fazendo as devidas substitui¢oes [17], obtemos o seguinte:
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0 a1 (ICH,QD) /{g

HlD = aq (kH’SO) = aDk||ei¢7 (315)
o (ki) k2 0
—a (ky, ©) k. 0
"2, — (ki ¢) as (K, ) = apk? cos (2), (3.16)
0 az (ky, @) ke
0 as (ki @) k2 ip _ emi3¢
Hy = | 2 » (o) as (k) = apki—— L @.17)
o (ky, ) K2 0

que sao os termos de ordem linear, quadrético e ctibico. Assim o Hamiltoniano de Dres-

selhaus em sua forma completa é escrito como:

Hp = Hb +HE + H, (3.18)

onde os indices 1, 2 e 3 indicam respectivamente, a ordem dos termos lineares, quadrético
e cubico.

Complementando a descricao do nosso modelo, deve-se acrescentar ao Hamiltoniano
do sistema, a interagao spin ¢rbita de Rashba [16] provocado pela assimetria de inversao

espacial na heteroestrutura.

3.3 Hamiltoniano de Rashba

Em heteroestruturas semicondutoras, a degenerescéncia de spin pode ser quebrada
nao somente por causa da assimetria de inversao espacial no bulk do cristal perfeito
(BIA), mas também por causa da assimetria de inversao na estrutura do potencial V' (r)
de confinamento. Este potencial pode conter um potencial embutido ou um potencial
externo, como também um potencial efetivo dependente da posicao da extremidade da
banda. Recentemente experimentos tem mostrado que o SIA spin-splitting pode ser

continuamente controlado por um gate externo [37, 38].

29



Né6s podemos expandir V (r) em série de Taylor,

V(ie)=Vo+eE-r+ .. (3.19)

isto &, em primeira aproximacao, a assimetria de inversao de V' (r) pode ser caracterizada
por um campo elétrico E. Desta forma, para baixa ordem em k e E o SIA spin-splitting

da banda de condugao é dada pelo termo de Rashba [16],

Hr=0,(k xE) o, (3.20)

onde 3, corresponde a um valor médio do coeficiente de Rashba no material do poco e da
barreira e pode ser determinado analisando as oscilagdes de Shubnikov-de Haas [44]-[47].

Considerando o campo elétrico E = (0,0,&y) na diregao z e usando as matrizes de Pauli

obtemos
0 k-
Hr = 5080 ) (321)
ki 0O
onde ky = k, +ik,, k- = k, — ik,. Dessa forma encontramos
0 &o (ky + ik
Hp = Potal 2 (3.22)

Sendo k, = kjcos¢ e k, = kjsenyp, tém-se

0 6k“ei(”/2_¢)
Hgr = ‘ ) (3.23)
5].6“62&/2—%7) 0

onde 3 = ;€. Com base nos desenvolvimentos efetuados nas se¢oes anteriores, podemos

agora escrever nosso Hamiltoniano total, que constitui-se como a somatéria dos efeitos
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de interacao de spin 6rbita de Rashba e Dresselhaus em sua forma completa

Hr =H.+ Hp + Hg,

onde H, é a parte cinética do Hamiltoniano dada por:

h2k2
Hc _ 2m* 0
2x2 0 H2E2
2m*

Assim sendo, podemos escrever o Hamiltoniano total como

Ho. H__

Hp =

onde

h2 h2
H,, = ( > k? + <—*> ky+ aDkﬁ cos 2k,

2m* 2m
h? B2
- = (2m) R+ <—2m*> kj — apki cos 2¢k..,
Hio = (iBkje™™ — apkjek + ikjap cos psin pe %),
Hoy = <Zﬂk”€_w o O‘Dkl\ewkz + ikﬁ’a[) oS (p sin gpe_i‘p)*7

sendo H,_ = H\_.

(3.24)

(3.25)

(3.26)

(3.27)

(3.28)
(3.29)
(3.30)

No préximo capitulo apresentaremos o formalismo da matriz de espalhamento (analiti-

co) que incorpora, de forma muito simples, os efeitos nas interfaces e que estamos ini-

cialmente explorando para o cdlculo do transporte em dupla barreira.
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Capitulo 4

Probabilidade de Transmissao

Dependente do Spin

Neste capitulo, vamos discutir o cédlculo da transmissividade de elétrons com spins po-
larizados no tunelamento ressonante em sistemas de dupla barreira usando o formalismo
da matriz de espalhamento na aproximagao de massa efetiva do modelo de Dresselhaus-
Rashba.

A técnica de matriz de espalhamento consiste basicamente em relacionar, via equacgao
matricial, os coeficientes das ondas incidentes e espalhadas na heteroestrutura.

Para se obter tal matriz, é necessaria uma série de trés etapas, abaixo descritas:

a) Deve-se resolver a equacdo de massa efetiva, para o cristal perfeito (também
chamado de bulk), para certa energia, para determinar-se as func¢oes envelopes para cada
tipo de particula. Basicamente, as fungoes envelopes sao as funcoes de onda da particula
nessa aproximacao de massa efetiva. Para obté-las, é preciso resolver a seguinte equacao
de autovalores:

HF (r) = EF (1), (4.1)

onde F (r) sao as fungoes envelopes, cujas componentes representam os casos de spin up e

down, propagantes e antipropagantes. Dada a simetria cristalina, pode-se escrever F (r)
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da seguinte forma:

F(r) = F (k) e*™. (4.2)

b) Uma vez determinadas as fungoes envelopes, escreve-se a funcao de onda total em
cada regido, como sendo a combinacdo linear das fungdes envelopes (ainda para dado
valor de energia), mantendo-se fixo para isso, o valor do momento paralelo as camadas,
k” .

F (z) = Z a,F, (ku) eth=(zmn) +0,F, (_kr/) e_ikz(z_zn)a (4-3)
v=T,|

c¢) como etapa final, usamos as condigoes de contorno,
F (z;) |2, = continuo,

(4.4)
J.F (2j) |.; = continuo,

que sao exatamente a continuidade da funcao de onda e da densidade de corrente. Dessa
forma obtém-se a matriz que relaciona os coeficientes das combinacoes lineares para
camadas adjacentes de uma interface, a chamada matriz de espalhamento interfacial. A
matriz total de transferéncia é obtida pela multiplicagao das matrizes interfaciais. Vamos

detalhar um pouco mais esses procedimentos.

4.1 Solucao da Equacao de Massa Efetiva

O primeiro procedimento bésico para a obtencao da matriz de espalhamento, na apro-
ximacao de massa efetiva, é resolver a equagao de massa efetiva no cristal perfeito (bulk)
para um determinado valor de energia F, k|, (momento paralelo) e ¢, entdo, determinam-
se as fungoes envelopes F,—; | (kz, Ky, 90) , para cada tipo de polarizagao T(up), |(down).
A equacdo de massa efetiva no cristal perfeito é dada pela Eq.(4.1), onde o Hamiltoni-
ano total ¢ dado pela Eq.(3.26) e F(r) = (F}, F)) sdo as fungdes envelopes com duas
componentes up e down.

Substituindo a Eq.(4.2) na Eq.(4.1) obtemos a equacao de massa efetiva para os
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estados de spin-up ou spin-down

HF, (k) = EF, (k). (4.5)

A Eq.(4.5) pode ainda ser escrita como:

(H — EL)F, (k) = 0, (4.6)

que tem solucao nao trivial quando

det (H — EI) =0 (4.7)
Hiu M F F
Hoe =g T, (4.8)
H21 H22 Fl FJ,

Agrupando os termos e resolvendo o sistema, obtemos as seguintes solugoes para os

autovetores up e down:

1 Hao —
Fi (k. k) = \/(HQQ—E)2+(H21)2< —Hoy ) (4.9)
para spin-up e,
1 Hio
F, (kz, ky, 90) = St B+ (Ha) (_(Hll B E))7 (4.10)

para spin-down. As solugbes da Eq.(4.7) nos fornece a relacdo de dispersao para os

estados up e down:

Ei(k\bkz,@): ||> k7) j:\/’Y (Kyp, K +(5 k||) (4.11)
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onde as quantidades y(kj, k.) e d(kj) sao respectivamente
vk, k) = a%kﬁkz cos(4yp) + a%kﬁki - 2apﬁkﬁk§ sin (2¢) , (4.12)

(k) = B k + osz;H sin?(2¢) +apﬁk” sin (2¢) , (4.13)

com polarizacoes circular o™

e 0~ quando ¢ é girado no sentido anti-horério e horario
respectivamente. Da Eq.(4.11) o gap medindo o spin splitting entre os estados do bulk

vale

Eg (k.. k) = By — B- = 2/7(ky k) +6 (Ry) (4.14)

Para k, = 0, podemos encontrar o angulo critico onde o gap spin splitting E¢, (kH, ®, kz)

é nulo,

o1 28
Y, = §CLT‘C86TL [_Kkjﬁ] . (415)

Este resultado depende da intensidade do campo elétrico &, e da razao entre as cons-
tantes da interacao spin érbita e, define o médximo valor de k|, dado por k’ﬁ = \/m
que permite indicar dois regimes de simetria no qual o mecanismo de interacao spin
6rbita é mais dominante: (a) SIA ou Rashba dominante para kj < kj, (b) BIA ou Dres-
selhaus dominante para k) > kﬁ Essas propriedades sao vilidas para algum semicondutor
zincblend e nés iremos fixar no InAs que é o material da regiao do pogo da dupla bar-
reira de InAs/GaSb estudada nessa tese. E conviniente escolher como novo zero para o
angulo orbital, a dire¢ao (1, —1) no plano xy, correspondendo a rotacao ¢ = ¢ — 45°.
Na Fig.(4.1), mostramos a relacao de dispersao em funcao de k. para kj = 2,98 x
108cm ™! e diferentes valores de ¢ quando o campo uniforme & = 5kV/cm é aplicado. Na
figura (a), onde ¢ = 90° mostramos a nao parabolicidade spin-split para as dispersoes up
(linha vermelha) e down (linha preta). Para uma energia fixa dentro do gap, os estados
spin up tém somente valores de k, imaginarios (ndo propagantes); o mesmo acontecendo
na figura (c) onde indicamos o intervalo de energia E.3 < E < FE. onde as solugoes

de k, sao imagindrias. Na figura (b) mostramos a situagao para ¢J = 39,87° onde
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Figura 4.1: Anisotropia angular e dispersdes no bulk para a polarizacdo o* para kj =
2,98 x 106cm™"! e & = 5kV/cm.

EZ(kj, ¢, k.) = 0, justamente abaixo desse angulo, para ¢ = 39,63° na parte (d) da
figura, o gap se abre novamente, e os estados up tém duas solucoes reais para k, na
regiao F.o < F < E.3, uma solugao —k, que nos d4 uma onda propagante na direcao +z
(positiva) onde a velocidade de grupo é positiva, e +k, propagante na dire¢do —z com
velocidade de grupo negativa.

Na Fig.(4.2) mostramos as dispersoes em funcdo de ¢ para a situacdo onde kj =
2 x 10°cm™" na parte (a) e kf = 0,918 x 10%m™"! na parte (b). As linhas pretas e
vermelhas representam as dispersoes up e down do combinado efeito BIA + SIA e a linha

verde mostra somente o efeito do termo BIA atuando sozinho. Podemos observar da
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angulo p(graus)

Figura 4.2: Dispersoes up e down em funcao de ¢ para o regime BIA dominante com
kj =2 x10%m™" (a) e para o regime SIA com kj = 0,9198 x 10%m ™" (b), para campo
& = bkV/em. As linhas pretas correspondem as dispersoes spin up, as vermelhas spin

down para o Hamiltoniano completo (BIA + SIA) e, as linhas verdes com somente termo
de Rashba.

parte (b) que os termos combinado BIA + SIA atuam em fase e fora de fase em cada
setor. Esta alterndncia de fase entre os termos do Hamiltoniano de interacao spin érbita
permite o regime Rashba para kj < kj com simetria Coy, como mostrado na parte (a)
da Fig.(4.3) onde mostramos o spin splitting no plano zy; neste regime, o Hamiltoniano
na Eq.(3.26) produz uma pequena mudanga da simetria s para simetria p na estrutura
eletronica no centro da zona quando k) cresce, mas com valores de kj < kﬁ (regime
SIA). Na parte (b) da Fig.(4.2) mostramos as dispersoes no regime de Dresselhaus, para

kj =2 x 10%m~!. Também nessa situagio os termos do Hamiltoniano completo atuam
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em fase e alta simetria twofold C € mudada para fourfold Csy. Como mostrado na
parte (b) da Fig.(4.3) esta modificagdo induz pequena mudanca na estrutura eletronica
no centro da zona, de estados com simetria p para simetria d quando k; cresce, mas com
valores de kj > kf (regime BIA); existe também o aparecimento de um, segundo gap

secunddrio e um duplo vale no setor préximo ao angulo critico.

0.6 ! L L L L 1 [ I — |
(@) k=0 b)) k=2x10an’
0.4 04 m.—ﬂ'-__KfO
2 021 r 02
= . K {.10}
? 0.0 FRL Qo4
= . .
£ , -
8021 . 02
= A—k =025
7] . I .
0.4 ——k,=060 . a4
: —k,=0,9198 ) K BlA (1)
) k=15 . ——SABA o
0.6 02—
06 04 02 00 02 04 06 g8 04 02 00 02 04 06
Spin splitting x cos{p)meV) Spinspiting x 008 (g)meV)

Figura 4.3: Dependéncia angular do spin splitting no bulk do InAs para k, = 0 e campo
& = bkV/cm. Na parte (a) mostramos essa dependéncia para k) < kf (regime SIA)
ek = kj (regime BIA). Na parte (b) mostramos a comparacao entre as interagoes de
Rashba e Dresselhaus; a linha vermelha corresponde aos termos BIA + SIA e a linha
verde ao termo BIA.

Na parte (b) da Fig.(4.3) comparamos os efeitos combinados BIA + SIA (linhas
vermelhas) e somente BIA (linha verde) para kj = 2 x 10° > ki no spin splitting para o
centro da zona k, = 0. Podemos ver claramente que os efeitos sao adicionados ao longo
das diregdes (£1,+1) nas diregoes de méximo spin splitting e o termo BIA domina ao

longo das diregoes (£1,F1) onde o gap secunddrio aparece.
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4.2 Natureza das Solucoes de k.

Para kj # 0, o procedimento de célculo da matriz de espalhamento exige expressar
k, como k, =k, (E Ry, go). Para isso deve-se inverter a expressao das autoenergias, que
nos da

ak? — bk 4+ c =0, (4.16)

obviamente uma equacao biquadrada, com quatro solucoes. Sao elas

i _i\/—b:t\/bz—élac

o (4.17)
onde
K\ 2 7.2
a = (%) - OéD]{?H, (418)
2\ 2 2 n 274 .2 a%kﬁ
b=2 (Zm*) ki +2apBkj sin (2¢) —2F <%) —apkj cos (2<p)+T [1 — cos (4¢)],
(4.19)
2 h? 2 2\ 4

Ao contrédrio do modelo parabdlico, os valores de k,; e k,; nem sempre sao reais na
regiao do poco e imagindrios na regiao da barreira, mas dependem das magnitudes de
k., k, e E. De fato, fixando-se k,,k,, ¢ e E na Eq.(4.11) e impondo-se as condigbes
necessdrias para termos solugoes reais ou complexas na Eq.(4.17), encontramos para quais
intervalos de energia essas condicoes se verificam, dependendo do tipo de entrada se spin-
up ou spin-down no emissor. Assim procedendo, as condi¢oes mencionadas acima, podem
ser representadas por trés superficies de energias criticas no plano xy, das quais somente

(Ec e E.4) podem ser obtidas analiticamente:

n2k?

1 . .
P Lo 4 apsttsn (), (2

Eey (kys ) =
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Regiao Energia k, | k, T
i E-V>E, real (positivo)  real (positivo)

ii E.,>FE—-V > E,. real (positivo) imagindrio puro

it Es < E—-V >E,., real (positivo) real (negativo)

Tabela IV.1: Natureza das solugoes de kz

2k

ey (k1) = 5,

1
- \/BQkﬁ - Za%kﬁ sin?(2¢) + ozDBkﬁ sin (2¢) , (4.22)

divindindo todo o espectro de energia em trés regioes (i), (ii) e (i) .
Para cada regiao de energia considerada, k., tem seguintes solucoes mostradas na

tabela IV.1. e mostradas na figura abaixo

0,10 -0,05 0,00 0,05 010

Figura 4.4: Grafico genérico das relacoes de dispersao up e down, mostrando claramente
as energias criticas Fy, Fy, F3 e Fy.

Tais informacoes sao necessarias para determinar-se os limites de integracao no calculo
da corrente. No cédlculo das trasmissividades a regiao (iii) é suprimida uma vez que o
passo em energia é maior que o intervalo de energia dessa regiao.

Na Fig.(4.5) mostramos a dependéncia angular do momento k, para momento paralelo

ki = 2 x 10%m™!, campo & = 5kV/em e energia Ej, = 200meV. Podemos verificar
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facilmente que tanto para a polarizacao o™ (0° = 360°) e o~ (0° = —360°) existe uma

periodicidade de 180°.

4.3 Formalismo da Matriz de Espalhamento

O segundo passo para a obtencao da matriz de espalhamento é a construgao da fungao
de onda total em cada regiao da heteroestrutura. A partir das solucoes da equacao de
massa efetiva no cristal perfeito, a funcao de onda tal em cada camada [ da heteroestru-
tura (ver Fig.4.5) é obtida, tomando-se combinagoes lineares dessas solugoes com 0 mesmo

valor de energia, £/ , ¢ e do momento lateral paralelo as camadas, k| = (ky, k).

EE'? T I T I T 1 T I T I T I T . T L T I T 1 T I T

2 86 H

k, = 2x1 Oem”
E, =200 meV .

LAY
Yy
N

2.83 =

k (10%m™")

282 -

EE"I T | | T | T L T .| L T T T T 1 T T 7
-360 -300 -240 -180 -120 -60 0 60 120 180 240 300 360

angulo o(Graus)

Figura 4.5: Dependéncia angular do vetor de onda k. up (linha preta) e down (linha
vermelha) para kj = 2 x 10%cm ™", campo & = 5kV/cm e energia Ej, = 200meV .
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Como o potencial V(z) quebra a simetria de translagdo na dire¢ao z, a funcao de

onda em cada camada pode ser escrita como:

F(2)= Y [F, (+ho) e G0 1b) (B, (—kp) e Fer 0] (4.23)
a(1,1)

aqui, omitimos a onda plana exp(ikp), pois k| se conserva no processo de tunelamento.
Em particular para sistema com 5 regides (dupla barreira) para a regidao do emissor

(representado por [ = 0 ) podemos escrever a fungao de onda total como:

FO(2) =) [a0oFs (+hio) e prg ), (—hup) e Herm20)] | (4.24)
o(1.1)

e para regiao do coletor

F*(2) = ) taoFo (thag) €070 4 by (Fy (—hug) e Herlem20), (4.25)
a(T,1)
% 8 a | any A |
— | ~ o R~ Ll N
Regido 0 Regido 1 Regido 2 Regido n-1 ' 1 RegidoN
!
b b b N
i PR Ebz e wt|e—
Z, Z, L, Lo
eix0 z

Figura 4.6: Representacao esquemadtica de uma heteroestrutura, crescida ao longo do
eixo z, mostrando as diversas regioes, bem como os coeficientes das ondas das diversas
regioes.

Assim aplicando as condi¢oes de contorno na interface n ou seja, a conservacao da
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densidade de probabilidade e da densidade de corrente

F (%) |,,= continuo

(4.26)
J.F (z;) |.,= continuo,
encontramos a seguinte equacao matricial
(M) (M) y An - (Mpi1)un (Mpga)ie y An+1
(Mn)Zl (Mn)ZQ Axd bn (Mn+1>21 (Mn+1)22 Axd bn+1
(4.27)

onde a matriz M de dimensao 2 x 2 dao os elementos que formam a matriz de transferéncia

usual [20].
+ + - -
Ff FF P F
A R 7 D S S e
S ¥y LFD JLGF L F

M= , (4.28)

onde usamos uma notacao comprimida para os elementos na forma F}tl = Fq| (£ks))
para as funcoes envelopes e iziT L= Loy (£k.1;) para o vetor densidade de corrente.
Também, a,, é o vetor que representa a amplitude da onda incidente para os estados de
spin up e down e b,, a amplitude da onda refletida. A partir da Eq.(4.27) e com alguma
longa manipulacao algébrica, podemos relacionar os coeficientes das ondas espalhadas

numa interface (a,;1 e b,) com os das ondas incidentes (a, e b,,;1), na forma

Ap41 an

=S, , (4.29)
bn bn+1
sendo .
Mn 11 _Mnm Mnn _Mn 12
S,i1 = ! The ) (4.30)
Mn+121 _anz MTL21 _Mn+122

a matriz de espalhamento para a interface n + 1.

Aplicando as condigoes de contorno nas interfaces localizadas nas posigoes z = z; e
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z = zy, obtemos :

by b,
as a)

=S, . (4.32)
b} by

Na regiao 1 (Fig.4.6), os coeficientes (aj, b;) das ondas que saem e os coeficientes das

ondas que entram nesta regiao (a;, b)) estao relacionados da seguinte forma:

al 3_1
e (4.33)
sendo
eiszd
eikzld
P, = e : (4.34)
6 z
efikzld

a matriz de espalhamento na regiao 1 de largura d. Os valores k., sao vetores de onda ao
longo da direcao z, de propagacao, que sao obtidos através da relacao de dispersao dos
respectivos estados, como k, = f (E, Ky, gp).

Das Egs.(4.32) e (4.33), obtém-se a relagao

as ax
- Pl ® 82 y (435)

b1 b2

onde o sfmbolo ® é usado para denotar a composicao em série de duas matrizes, cuja

regra do produto ¢ dada na Ref. [41]. Da mesma forma usando as Eqgs.(4.31) e (4.35)
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podemos combinar S; e P; ® S, obtendo-se assim:

ag ap

bg bs
Aplicando as condigoes de contorno nas outras interfaces e sempre combinando os coe-
ficientes das ondas chegando e saindo para cada estdgio da heteroestrutura encontraremos
para duplas barreiras

t a
"l=s,eP®S@P, S0P 0S8, | |, (4.37)

Iy b4
onde

stl®P1®SQ®P2®Sg®P3®S4, (438)

¢ a matriz de espalhamento total.

4.4 'Transmissividade Dependente do Spin

Uma vez determinados os coeficientes das fungoes envelopes, que determinam as
funcoes de onda das heteroestruturas como combinacoes lineares das funcoes do bulk,
vamos calcular a transmissividade de elétrons polarizados num sistema de dupla barreira
simétrica, através do formalismo da matriz de espalhamento. A transmissividade através
de um sistema desse tipo é uma medida que permite determinar os niveis quase-ligados
na regiao do pogo, uma vez que a energia da particula, em ressonancia com esses niveis,
d4 origem a picos (ou méximos de intensidades) na curva da transmissividade. Por esse
motivo, a técnica da matriz de espalhamento tem sido muito usada para calcular os niveis
de energia em pocos quénticos.

Seguindo a discussdo na Ref. [34] os coeficientes de transmissao sao calculados,
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usando-se a definicao para a corrente de probabilidade para a direcao z

0—Z0

Jzo = Re (FT J Fa) . (439)
A densidade de corrente de probabilidade no emissor vale:

= (i i)y (4.40)
o=T,1
onde jf ¢é a densidade de corrente de probabilidade incidente e j_ ¢é a densidade de
corrente de probabilidade refletida (ou espalhada), seguindo a notacdo F(=£k.,), etc.,
introduzida anteriormente. De acordo com a Eq.(4.39), as expressoes para essas correntes
sao:

[j;ra]o = ’aUUP Re[FL(—i_kza)lza (+kza) FO’(+kZO')] (441)

£ ]o = [roo|* Re[Fl (+h.0) L.y (+hag) Fol4ka0)], (4.42)

para regiao 0. Por outro lado a densidade de corrente transmitida na regiao do coletor

(regiao 4) vale

5 )a = 11512 Re[Fl (4h.0) L, (+hu0) Fo(4hu0)]. (4.43)

Levando-se em conta o cardter estaciondrio do sistema, a transmissividade é definida
como a razao entre o fluxo de corrente de probabilidade transmitida (regido 4) [j1]s e a

incidente [j7 ]o

<F;’ ’J—+zal | F:’>Z:Z4

To——>a—’ E, k 3 - §R ta/ * tal 5 444:
( Il (P) € ( o ) ( o ) <]:—‘1;r ‘ﬁzo’l Fi>z:ZO ( )
onde os coeficientes t7, = t4,//ag, sd@o obtidos através da matriz de espalhamento,
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Eq.(4.38).
A partir do cédlculo da transmissividade podemos calcular a eficiéncia de polarizacao
de spin P, através da diferenga da transmissividade dos estados de spins 1 (up) e

| (down) para todos os dois canais de entrada T (up) e | (down)

(T +Tq) = (T + T)y)
(Tr—1 + T1—p) + (= + T1—y)

P = (4.45)

No préoximo capitulo discutiremos os resultados numeéricos para o cédlculo da transmis-
sividade bem como a polarizacao em sistemas de dupla barreira obtidos a partir do
formalismo até aqui desenvolvido. Em todos os casos ali relatados, escolhemos o sistema
formado por camadas de InAs (pogo) e GaSb (barreira) que tem seus parametros de

massa efetiva bem conhecidos.

47



Capitulo 5

Resultados da Transmissividade

Neste momento, antes de discutirmos os resultados para a transmissividade é conve-
niente fazermos uma pequena recapitulagao da metodologia utilizada para o cdlculo dessas
quantidades, que é baseado na técnica da matriz de espalhamento dentro da aproximacao
de massa efetiva.

Nesse trabalho, utilizamos a técnica da matriz de espalhamento, na aproximacao de
massa efetiva. Basicamente esta técnica consiste em relacionar via equacao matricial co-
eficientes das ondas que incidem nas interfaces de uma heteroestrutura [veja a Fig.(4.6)]
com os coeficientes das ondas que sdo espalhadas (refletidas). Por sua vez, as ondas sao
obtidas através de combinagoes lineares das fungoes envelopes, derivadas das solucoes da
equagao de massa efetiva para o bulk do material de cada camada da heteroestrutura, com
k., o vetor de onda na direcao de crescimento, obtido da expressao da relacao de disper-
sao para energia, fixando-se os valores de E e do vetor de onda paralelo as camadas, kj;
parametros estes que se conservam no processo de tunelamento. Todo o processo de cél-
culo pode ser resumido como segue: i) inicialmente, resolve-se analiticamente a equacao
de massa efetiva no cristal perfeito para um determinado valor de energia obtendo-se en-
tao os autovalores e autovetores (fungoes envelopes) para cada tipo de particula. A partir
da expressao da energia, deriva-se as quatro solugoes para o vetor de onda na direcao

-z, satisfazendo as condigoes k, = f (E,kH, <p), sendo duas das solugoes para spin-up
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(£k,1) e duas spin-down (xk,|). As duas fungdes envelopes, obtidas das solugoes da
equagao de massa efetiva, sao F1(k||, k.1, ), F (K, k2|, @), para os spin-up e spin-down,
correspondentes aos estados de base [1/2,1/2 >, |1/2,—1/2 >, respectivamente; (ii) em
seguida, constréi-se a funcao de onda total em cada regiao n da heteroestrutura como
combinacao linear de quatro ondas planas, correspondentes as duas solucoes F(k|, k.., ¢),
substituindo-se k., = £k,;, &k, para um dado valor de E e fixando-se k; = (kg ky);
(77i) finalmente, usam-se as duas condigbes de contorno em cada interface, isto é, uma
que nos garante a condicao de continuidade da funcao de onda total e a outra, a conser-
vacao da densidade de probabilidade de corrente, obtendo-se dai uma equagao matricial,
que relaciona os coeficientes das ondas incidentes com os coeficientes das ondas refletida
através da matriz de espalhamento. Resolvendo-se essa equagao matricial obtém-se os
coeficientes de transmissao t7,.

No esquema de cédlculo acima descrito, devemos, a principio, conhecer os coeficientes
de entrada (ag), da particula na regiao de incidéncia, o que significa estabelecermos as
condigoes iniciais para o movimento. Cada um desses coeficientes estd relacionado com
o tipo de estado spin-up ou spin-down, ou uma mistura destes, dependendo da escolha
inicial da particula incidente. Assim, por exemplo, para uma particula incidente no
estado tipo spin-up os coeficientes de entrada sao (1,0); por outro lado, se incidirmos
uma particula no estado spin-down os coeficientes de entrada sao (0,1).

Os resultados que serao discutidos mais adiante, referem-se as heteroestruturas de
dupla barreiras assimétricas de InAs/GaSb, cujos parametros de massa efetiva, Dresse-
lhaus e Rashba estao listados na Tab.(V.1). Em todos os casos o potencial da barreira vale
Vp = 320 meV e as dimensoes da dupla barreira Ly, L, e Ly representam as larguras da
barreira da esquerda, do pogo e da barreira da direita, respectivamente; todas as medidas
sdo dadas em angstrons (A).

Na Tabela V.1 temos os coeficientes de Dresselhaus e Rashba para os compostos
escolhidos.

Chamamos a atengao a uma aproximacao feita neste trabalho; consiste basicamente
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GaSb InAs InSbh

y(meV/A%) 0187 0.13 0.16

a(A%)  0.0033 0.0l 0.05
m*/m 0.041 0.023

Tabela V.1: Coeficientes de Dresselhaus e Rashba e Massa efetiva, para os compostos
utilizados no trabalho

em desprezar o termo de Rashba nas regides de entrada e saida (emissor e coletor) da
heteroestrutura. A mesma aproximagao foi feita por Perel [13] em seu trabalho que
mostra que o termo de Dresselhaus é suficiente para induzir uma dependéncia com o spin

na transmissividade. Em nosso caso, buscdvamos uma maior simplificagao nos cédlculos.

5.1 Transmissividade de Spins Polarizados em Dupla
Barreira

De uma forma simplificada, podemos dizer que a banda de conducao de um semicon-
dutor com a inclusao da interacao spin 6rbita é constituida por dois tipos de portadores
(elétrons spin up e spin down). O confinamento dos elétrons na regiao do pogo da dupla
barreira da origem as sub-bandas de conducao Ey,(k|,¢) e E|,(k|,») que podem ser
obtidas a partir da equacao de massa efetiva, onde n é o indice que classifica os niveis de
energia dentro do pogo quantico. Para valores de k| # 0 essas sub-bandas podem inte-
ragir modificando as massas efetivas dessas particulas, quando comparadas com aquelas
observadas no bulk (cristal perfeito), sendo um forte indicativo de que a transmissividade
deve mudar sensivelmente com o parametro k. Essa interagao ¢ formalmente descrita em
termos dos elementos proporcionais a & fora da diagonal do Hamiltoniano de Dresselhaus
e Rashba. Nesta secdo, vamos analisar o spin splitting e o efeito do spin mizing (mis-
tura) no processo de tunelamento de spins polarizados em dupla barreiras de InAs/GaSb
(100, 100, 100).

Inicialmente na Fig.(5.1) mostramos o efeito da interacao spin 6rbita de Dresselhaus
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Figura 5.1: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100,100,100) de InAs/GaSb com kj = 2 x 10%m ™!, ¢ = 30° para campo
elétrico nulo. A parte (a) para particula up incidente e a parte (b) para particula down
incidente.

na transmisividade de elétrons em dupla barreiras de InAs/GaSb (100,100, 100) com k =
2 x 10%cm™! | » = 30° e campo elétrico nulo (sem efeito Rashba) em funciao da energia
incidente, comegando da energia critica F.4; a parte (a) para spin up incidente (up in)
e a parte (b) para spin down incidente (down in). Para incidéncia spin up a curva de
transmissao, Ty ou¢ (linha preta) estd acima da curva de transmissao Tyoun out (linha
vermelha) e, os picos ressonantes £y e Ejy emergem com uma intensidade maior para
saida up out. Por outro, lado para incidéncia down a curva de transmissao, Town out
(linha vermelha) estd acima da curva de transmissao Ty, o+ (linha preta) e, os picos
ressonante F|; e E|, emergem com uma intensidade maior para saida down out. Devido

ao acoplamento entre bandas up e down vindas dos termos proporcionais a kj fora da
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diagonal do Hamiltoniano de Dresselhaus, para cada incidéncia (up ou down) temos
dois canais de tunelamento up out e down out e, os picos nas curvas de transmissao
correspondem aos estados ressonantes FE,(down) e Ey,(up) que degenerados em kj =
0, se separam quando inclufmos a interacao spin érbita. O primeiro estado F|; nessas
curvas ¢ classificado como spin up e o segundo E|; spin down, o mesmo ordenamento
acontecendo para o nivel n = 2. Para n = 1 primeiro estado E|; ¢ classificado como
spin down porque, para a incidéncia down in ele aparece como o estado bdsico com um
pico com intensidade maior para o canal de saida down out; analogamente, o segundo
estado £}y € classificado como spin up porque para incidéncia spin up ele aparece como
o segundo pico de maior intensidade para saida spin up. Dessa figura podemos notar
que os spin splitting para kj = 2 x10°® em™! vale AE = E;; — E|; = 1,3 meV para
n=1eAE = FEjy— E|3 =4,1 meV paran = 2.

Na Fig.(5.2) mostramos o efeito do momento paralelo nas curvas de transmissividade
para elétron incidente down para trés valores do momento paralelo as camadas, k| =
0,1 x10% em™ e 1,2 x 10 em™, ¢ = 30° e campo elétrico nulo. Para kj = 0 (linhas
tracejadas) nao existe interagdo spin 6rbita e temos apenas um canal de saida down
out. Podemos observar que a medida que k paralelo aumenta, os picos ressonantes se
deslocam para a direita, uma vez que, os estados ressonantes dentro do pogo que sao
dependentes de k paralelo crescem com o aumento da energia e, ocorre um aumento do
spin splitting. Assim para o momento kj = 1 x 10° em ™! [linha azul (down out) e linha
verde (up out)] o spin splitting para o nivel n = 1 vale vale AE = E;; — E|; = 0,85 meV
e para o nivel n = 2, AE = Eyy — E|3 = 2,42 meV e para k| = 2 x10% em™1,
AE =FEy —FEj1=1,3 meVparan =1e AE = Ejy — E|9 = 4,1 meV para o nivel
n = 2. Para finalizar, podemos observar dessa figura que a medida que o pardmetro
k| aumenta as curvas de transmissividade spin out e down out ficam bem mais préximas
realcando o mixing entre os estados up e down.

Na Fig.(5.3), mostramos o efeito da interacao spin 6rbita de Rashba na transmis-

sividade de elétrons em dupla barreiras de InAs/GaSb (100,100,100) com kj = 2 x
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Figura 5.2: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100,100,100) de InAs/GaSb com kj = 0,1 x 10%m™*, 1 x 10°em™!,
¢ = 30° para campo elétrico nulo para particula down incidente.

105em™, ¢ = 30° e campo elétrico £ = 100 kV/ecm  com termos de Dresse-
lhaus nulos. Neste caso é nulo o efeito da interacao spin 6rbita no emissor e coletor
e os estados de bulk up e down sao degenerados, o que implica curvas de transmissivi-
dades idénticas para entrada spin up e down, mudando apenas o tipo de portador na
saida (T,_, = T, _,). Para esse valor de campo elétrico e momento paralelo encon-
tramos um spin splitting de 1,4 meV para o primeiro nivel ressonante, e 1,1 meV para
o segundo nivel, bem menor que o valor encontrado 4,1 meV para esse segundo nivel
quando inclufmos apenas termos de interacao spin 6rbita de Dresselhaus; nessa situacao,
o campo elétrico faz com que o segundo nivel fique menos localizado na regiao do poco
sofrendo menos influéncia da interacao spin 6rbita. O spin splitting depende, além do

momento paralelo as camadas, da intensidade do campo elétrico externo.
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Figura 5.3: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100,100,100) de InAs/GaSb para kj = 2 x 10°%cm™!, ¢ = 30" e campo
elétrico £ = 100kV /cm, com particulas up e down incidentes.

Isso é ilustrado na Fig.(5.4), onde mostramos o efeito Rashba no spin splitting do
primeiro nivel ressonante do pogo quantico, através do célculo da transmissividade de
elétrons up out para incidéncia up para kj = 2 x 10 em™, ¢ = 30° e campos elétricos
de 40kV/em, 80kV /em e 100 kV /ecm correspondendo respectivamente a spin splitting de
0,64meV,1,14meV e 1,4meV .

Na Fig.(5.5), mostramos o efeito combinado BIA (Dresselhaus) + SIA (Rashba) na
transmissividade de elétrons em dupla barreira de InAs/GaSb (100,100, 100) A para
ki =1x10%m™!, 2 x 10%m™, ¢ = 30° e campo elétrico £ = 100 kV/cm a parte
(a) para spin up incidente (up in) e a parte (b) para spin down incidente (down in).
Podemos observar, que a medida que o momento paralelo aumenta ocorre um aumento
do spin splitting; assim para o momento kj =1 x10° em ! o spin splitting para o nivel
n =1 vale vale AE = Ey; — Ejy = 0,61 meV e paraonivel n =2, AE = Eyy — Ejp =
1,92 meV e para kj =2 x10° em™, AE = Ey; — Ej; = 1,13 meV para o primeiro nivel
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Figura 5.4: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura
de dupla barreira (100, 100,100) de InAs/GaSb para 2 x 10%cm™!, ¢ = 30° e campos
elétricos £ = 40,80 e 100kV/cm para elétron up.

n=1eAE = E;y — E|» = 3,11 meV para o nifvel n = 2; entretanto essas separagoes
em energia sao menores para situacao vista anteriormente onde s6 temos contribuicao de
Dresselhaus. Isso vem do fato de que para o angulo considerado, ¢ = 30° o spin mizing
é maior para a situacao onde temos somente interacao spin érbita de Dresselhaus do que
a situagao onde temos a completa interagao Dresselhaus + Rashba.

Isso pode ser comprovado na Fig.(5.6) onde mapeamos o termo de mizing do Hamilto-
niano H;, com interacao Dresselhaus (linha vermelha) e Dresselhaus-Rashba (linha preta)
em funcao do angulo ¢ na regiao do poco para um valor de k, = 3 x 105 em~t. Como
podemos observar dessa figura em ¢ = 30° o médulo de H;, com somente interacao de
Dresselhaus é maior quando temos o efeito combinado Rashba e Dresselhaus; situacoes
interessantes sao para os angulos ¢ = 45° onde mizing ¢ minimo e ¢ = 135° onde
é maximo. Nessas situacoes nas regioes do emissor e coletor onde s6 temos efeito de

Dresselhaus, linear e ctibico, os estados do bulk spin up e down sao quase desacoplados e,
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Figura 5.5: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100, 100, 100) de InAs/GaSb com kj = 1x10%m ™" e 2x10%m ™, p = 30°
para campo elétrico 1005V /cm. Parte (a) para particula up incidente e (b) particula down
incidente.

temos dois canais de saida independentes, isto €, incidindo spin-up na regiao do emissor
temos apenas safda up na regiao do coletor e incidindo spin-down na regiao do emissor
temos apenas saida spin down no coletor.

Na Fig.(5.7) mostramos na parte (a) a transmissividade para ¢ = 45° e na parte
(b) a transmissividade para ¢ = 135° para o momento paralelo kj = 2 x10° em™*
e campo elétrico E = 100 kV/cm. Para o minimo de mizing (45°) encontramos spin
spliting de 0,38 meV para o nivel 1 e, 2,76 meV para o nivel 2, que sao valores menores
realmente que aqueles obtidos quando usamos somente contribui¢ao de Dresselhaus; ja
para o miring méximo (135°) encontramos um spin splitting 2,41meV para o nivel 1
e 4,94meV para o nivel 2, maiores que aqueles onde somente a interacao spin 6rbita de

Dresselhaus é levada em conta.
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Figura 5.6: Moédulo do mizing Hi, para o Hamiltoniano completo (linha preta) e s6 com
termo de Dresselhaus (linha vermelha).

No célculo da corrente de tunelamento é importante conhecermos a dependéncia da
transmissividade com o dngulo . Vamos agora discutir o efeito da interacao spin érbita
na transmissividade de elétrons de condugao em dupla barreira para kj = 2 X 108 em 1
e p = 0°30°75% e 90° e campo elétrico E = 100 kV/cm. Na Fig.(5.8) mostramos
essas transmissividades para incidéncia spin up e saida spin up, parte (a) e na parte (b)
para incidéncia spin down e saida down.

Quando comparamos todas as transmissividades up out e down out observamos que
as posicoes dos picos ressonantes variam fracamente com a energia para os varios valores

de ¢ e as curvas de transmissao mudam um pouco mais nas regioes fora da ressonancia

(entre os dois picos).
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Figura 5.7: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100,100, 100) de InAs/GaSb com kj = 2 x 10%m ™" para campo elétrico
E = 100kV/cm com ¢ = 45° na parte (a) e 135° na parte (b).

5.2 Eficiéncia de Polarizacao

Nessa secao vamos discutir o efeito da interacao spin érbita de Rashba-Dresselhaus na
eficiéncia de Polarizacao (P) dos elétrons de condugao em dupla barreira de InAs/GaSbh
(100, 100, 100) para varios valores do dngulo polar ¢ e momento paralelo as camadas k.

Na Fig.(5.9) mostramos somente o efeito de Dresselhaus (BIA) na eficiéncia de po-
larizagdo de elétrons em fungao da energia em dupla barreira de InAs/GaSb, para
ki =2 x 10%m™" e angulos ¢ = 0°,30°,45% 75%. Para ¢ = 0°,30°, 75" as polarizacoes
atingem respectivamente para o primeiro nivel ressonante valores de aproximadamente
69%,78% e 70% e para o segundo nivel, 87%,93% e 88%. Para ¢ = 45° observamos,
polarizacoes de quase 100% nas energias resonantes up e down e, fora da ressonancia

encontramos polarizacao também maior, situagoes onde a mistura entre os estados up e
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Figura 5.8: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura de
dupla barreira (100, 100,100) de InAs/GaSb para ¢ = 0°,30°,45%, 75% ¢ ky = 2x10%m !
para campo elétrico E = 100kV/cm. A parte (a) para up incidente e (b) para down
incidente.

down é bem menor com maior filtragem spin up para baixas energias.

Na Fig.(5.10) mostramos o efeito combinado Rashba (SIA) + Dresselhaus (BIA) na
spin polarizagao para os campos E = 0,40 kV/cm e 100 kV/em, ¢ = 30° e momento
paralelo 2 x10°% em~!. Podemos observar que a eficiéncia de polarizacao para campo zero
com somente contribui¢do de Dresselhaus (linha preta) atinge os valores de 77% — 78%
no primeiro nivel ressonante e valores, 92% — 94% para o segundo nivel; ja para F = 40
kV/em (linha azul) a eficiéncia de polarizacao atinge valores de 64% — 79,6% para o
primeiro nivel e 90% — 93% para o segundo nivel; para £ = 100 kV/em (vermelho)
encontramos uma eficiéncia de polarizacao entre 8,3% — 44,7% para o primeiro nivel
fundamental e 82,3% — 87, 7% para o segundo nivel.

Essa reducgao na eficiéncia de polarizacao com a inclusao do termo SIA, vem do fato

de que para ¢ = 30" 0 aumento do campo elétrico produz uma mistura maior dos estados
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Figura 5.9: Eficiéncia de Polarizacgao em fungao da energia em heteroestrutura de dupla
barreira (100, 100, 100) para ¢ = 0°,30°,45% 75% e & = 2 x 10%m ™! com somente termo
BIA com campo elétrico nulo.

up e down e as transmissividades up out e down out ficam bem mais préximas, como
pode ser verificado na Fig.(5.11). Essas polarizagoes podem ser aumentadas quando
¢ = 45° 135" onde o termo quadratico de Dresselhaus é nulo e as componentes T} e T';
nao contribuem.

Na Fig.(5.12) mostramos essa situagdo para campos elétricos £ = 0,40 kV/cm e 100
kV/cm e momento paralelo ki = 2 x10% em™ e ¢ = 45°, onde para o nivel bésico
observamos que as polarizacoes atingem 100%.

Na Fig.(5.13) mostramos o efeito do momento paralelo na eficiéncia de polarizagao
para dupla barreira de InAs/GaSb (100,100, 100), para ¢ = 30° e campo elétrico nulo.
O aumento de k|| provoca um aumento da energia critica I, e das energias ressonantes no
plano paralelo as camadas e, como consequéncia, os maximos de polarizagao se deslocam
para a dire¢ao de maiores energias ocorrendo uma diminuicao da eficiéncia de polarizagao

de quase 40% para o primeiro nivel ressonante quando &y muda de 1 x 10° e ™! para 3
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Figura 5.10: Eficiéncia de Polarizacao em funcao da energia em heteroestrutura de dupla
barreira (100, 100,100) para ¢ = 30° e kj = 2 x 10%m ™' para campos elétricos E = 0
(linha preta), 40kV/cm (linha azul) e 100kV/em (linha vermelha).

x10% em 1.

Para finalizar mostramos na Fig.(5.14) a eficiéncia de polarizagao e a transmissividade
em dupla barreira de InAs/GaSb para k| =2 x 10° em™" e ¢ = 0° para outras larguras
da barreira e poco; na parte (a) para uma dupla barreira de InAs/GaSb (50,100, 50) e na
parte (b) para (30,60, 30). Na parte (a) onde apenas diminuimos a largura das barreiras,
as posicoes dos picos ressonantes continuam nas mesmas posicoes que nos casos anteriores
como na Fig.(5.9), com aumento na transmissividade, mas uma diminuicao na eficiéncia
de polarizagao. Para o sistema (30,60,30) e potencial da barreira de 320 meV, existe
apenas um estado quase ligado no poco que se separa em estados up e down com a
inclusao da interagao spin 6rbita. Com a diminuicao da largura do poco esses estados

sao menos ligados e as transmissividades up out e down out sao maiores e mais largas,

o que implica em um tempo de vida menor dos elétrons que sofrem menos influéncia da
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Figura 5.11: Transmissividade de elétrons polarizados através de uma heteroestrutura
de dupla barreira (100,100, 100) de InAs/GaSb com ¢ = 30% kj = 2 x 10%m ™' para
incidéncia spin up.

interacao spin érbita com uma menor eficiéncia de polarizacao.
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Figura 5.12: Eficiéncia de Polarizacao em funcao da energia em heteroestrutura de dupla
barreira (100,100, 100) para ¢ = 45% e kj = 2 x 10%m ™" para campos elétricos E = 0
(linha preta), 40kV/cm (linha azul) e 100kV/em (linha vermelha).
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Figura 5.13: Eficiéncia de Polarizacao em funcao da energia em heteroestrutura de dupla
barreira (100, 100, 100) para ¢ = 30° e kj = 1,2,3 x 10°cm ™" para campo elétrico E = 0.
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Capitulo 6

Corrente de Tunelamento de

Elétrons com Spins Polarizados

Neste capitulo calcularemos a corrente de tunelamento de elétrons com spins pola-
rizados em dupla barreira ressonante InAs/GaSb e discutiremos o efeito da interagao
spin 6rbita Rashba e Dresselhaus nas caracteristicas I x V. A estrutura de dupla barreira
é mostrada na Fig.(6.1), com o pogo de InAs e a barreira de GaSb sanduichada entre
dois eletrodos de InAs. Aqui, iremos considerar o tunelamento no regime coerente, des-
prezando todos os processos de espalhamento. Supomos o poco e a barreira nao dopados,
enquanto os eletrodos tém dopagem tipo n. Assim no calculo da corrente, simplesmente
assumimos que nao existe queda de voltagem através dos eletrodos (potencial flat) e que
nao existe efeito espago carga na regiao do poco que podem modificar o campo elétrico
local e modificar os estados quase ligados. Assim de acordo com a Fig.(6.1) para campo
elétrico nulo, o nivel de Fermi FEr no emissor e coletor sao iguais, e nao existe corrente
elétrica. Quando uma voltagem V' é aplicada entre os eletrodos, o nivel de Fermi no
coletor ¢ abaixado de eV'. Dessa forma, criam-se niveis vazios entre Er — eV (no coletor)

e Er (no emissor) e é estabelecido uma corrente elétrica.

65



Contato Barreiras Contato

.Emiﬁsﬂr S ’ 5 ‘Coletor:
i - Pogo e i

g -

(a}

Energia [~
Portadores Ea

de Cargas \l

Distancia

| Estados com
E menor energia
. dentro do pogo.

17/

(k)

g Energia

I -

Corrente
Ithmi '\.\*

—» Distancia

L]

[c}

Figura 6.1: (a) Esquema de montagem de uma heteroestrutura em dupla barreira; (b)
Dupla barreira ressonante, mostrando os efeitos da dopagem; (c) Efeito da aplicagao do
campo elétrico na dupla barreira.

6.1 Densidade de Corrente Spins Polarizados

Se for desconsiderada a mistura entre os estados de conducao, os elétrons up e down
podem ser tratados como particulas independentes. Nessa aproximagao, chamada de

parabolica, a corrente de tunelamento pode ser escrita como

- &Pk [f (E) — f(E—eV)] T (k) hkz, (6.1)

=
8% Ji.>0 m
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onde f(F) é a funcao de distribuicao de Fermi-Dirac e % ¢é a velocidade de grupo na
direcao z. A corrente total é obtida pela integracao de todos os estados incidentes no
emissor no espaco dos momentos. Entretanto no nosso problema, existem termos de
Dresselhaus e Rashba fora da diagonal do Hamiltoniano e, para cada incidéncia de spins
up ou down na regiao do emissor, temos dois canais de tunelamento up out e down out
na regiao do emissor. Dessa forma, a corrente para incidéncia up e down podem ser

escritas como:

e
I = g | KU E) = £ (B = V)] [Ty (10 + Ty ()] g (), (6.2)
e
=g ol Ik [f (B) = f(E = eV)] [T} (k) + T} (k)] vz (K), (6.3)
onde a velocidade de grupo v, ¢é obtida da relacao de dispersao g—]fz = hv, e, as regioes

de integragao Q2 e 0 correspondem a regiao (i) da Tab.(4.1) para o qual E;, E| > Ey4

correspondendo a valores reais de k,; e k.|, isto é:
Qy = {(k), k. ) |Ep > By > Eul}, (6.4)

Q= {(ky, k=, @) |Ep > B > Eal}, (6.5)

onde Er é o nivel de Fermi. Na aproximacao utilizada, o potencial é flat no emissor
e coletor e portanto nao hé interacao de Rashba nessas regioes, o que implica a nao
existéncia da regido (iii) da Tab.(4.1); a regido (ii) ainda existe, mas como mostra a
Fig.(6.2) é uma regiao bastante estreita da ordem de 0,15 meV para energia de Fermi
Er =20 meV e 0,67 meV para Er = 55 meV, sendo desconsiderada. Podemos ainda

escrever para 1" = 0 a corrente total como

JO’ - JS ng, (6-6)
©
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onde as componentes J,, para incidéncia o =1 (up) e | (down) sdo respectivamente

e kg kg
Tio=gm | Fidk / dk [Ty (ky, k=) + Try (ks k2)] var () (6.7)
i =i
€
e (ks ke
b =g [ Rk /k dk. [Ty, (ky, kz) + Tiy (y, k2)] 02y (k) (6.8)
II% 2%

cada uma dessas correntes tém duas componentes up e down. Assim para cada incidéncia
o temos

Jo=Joso +J

/.
o—0

(6.9)

Desta forma, para incidéncia de spin up no emissor temos as correntes componentes

J11, Jy1 e para incidéncia down Jj| e Ji;. A spin polarizacao pode ser definida como

_dntdn—Jn—Ju
Jp+Jp+ I+

(6.10)

A Fig.(6.2), mostra o esquema para a determinagao dos limites de integracao k; e ks
da varidvel k|, em funcao da energia critica E.4. Deve-se observar que para Frp — eV <
0, kj; = 0. Para se determinar os limites de k.;, k.; da varidvel k. usa-se a expressao para
k. definida na Eq.(4.17), para os valores da energia e momento lateral correspondentes.

As proximas segoes, apresentam resultados para corrente de tunelamento e polariza-

¢ao de spin para dupla barreira de InAs/GaSb em duas configuragdes: (30,60,30) A,
(50,100, 50) A.

6.2 Corrente de Tunelamento e Spin Polarizacao para
(30,60,30)

Nessa se¢ao vamos discutir o efeito da interacao spin érbita de Rashba-Dresselhaus

na corrente de tunelamento de elétrons polarizados e Spin Polarizacao em dupla barreira
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Figura 6.2: Energias criticas F.3 e E.4 mostrando os limites de integragao para o momento
paralelo.
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de InAs/GaSb (30,60, 30) A com diferentes niveis de dopagem; as dimensdes menores
foram escolhidas para diminuir os esfor¢os computacionais no célculo da corrente.

Na Fig.(6.3a), mostramos a densidade de corrente up out e down out em fungao
do potencial U para spin up incidente (up in) e energia de Fermi Er = 20meV e, na
Fig.(6.3b) para spin down incidente, ambas com somente efeito de Dresselhaus (BIA).
Em ambos os casos, podemos observar que a corrente total (parcial) para cada incidéncia
tem praticamente as mesmas intensidades na regiao de ressonéncia. Observa-se que,
a corrente dominante para cada situagao, depende do portador incidente. Assim, para
entrada spin up in, a contribuicao maior vem dos elétrons com spin up e, para entrada spin
down a contribuicao maior vem dos elétrons com spin down. O alargamento das curvas,
provém da ressonancia dentro do poco dos estados up e down quando ha alinhamento
com o nivel de Fermi do emissor. Como mostrado na Fig.(5.14), para a dupla barreira de
InAs/GaSb com as larguras (30,60,30) os picos nas transmissividades sao largos, fato
que é refletido na corrente quando essas transmissoes sao integradas. Para visualizar o
potencial U onde ocorre o tunelamento ressonante, mostramos na Fig.(6.4a) as correntes
de saida up out e down out para as incidéncias up e down respectivamente e, na parte
(b) as correntes de menor intensidade up out e down out para incidéncia down in e up
in respectivamente. As ressonancias up e down devido a interacao spin érbita acontecem
respectivamente para os potenciais de 189, 97meV e 187,43meV que corresponde a uma
separagao AU = 2,54meV . Assim como indica a parte (a), o primeiro pico é down (linha
vermelha) e o segundo é up (linha preta).

Na Fig.(6.5a), mostramos a densidade de corrente up out e down out em fungao
do potencial U para spin up incidente (up in) e energia de Fermi Er = 20meV e, na
Fig.(6.5b) para spin down incidente, ambas para o combinado BIA + SIA. Como nao
existe contribuigao do termo SIA no emissor e coletor, os limites de integracao para os
momentos paralelos sao os mesmos que no caso BIA e, portanto as curvas up out e down
out apresentam as mesmas caracteristicas como da Fig.(6.3). Com a inclusao do termo

SIA na regiao do poco, podemos esperar um pequeno aumento na separacao AU dos
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Figura 6.3: Densidade de Corrente de elétrons com spins polarizados em dupla barreira
ressonante de InAs/GaSb para Ep = 20meV. (a) Elétrons up incidente e (b) elétrons
down incidente com somente termo BIA.
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potenciais ressonantes; isso pode ser observado na Fig.(6.6), onde mostramos na parte
(a) as correntes up out e down out para as incidéncias up in e down in respectivamente e,
na parte (b) as correntes de menor intensidade up out e down out para incidéncia down in
e up in respectivamente. As ressonancias up e down para as respectivas incidéncias para
o combinado BIA + SIA acontecem respectivamente para os potenciais de 190, 72meV
e 187,85meV que correspondem a uma separacao AU = 2,87meV; diferentemente do
termo BIA, na parte (b) com a inclusao dos dois termos (BIA + SIA) as correntes de
menor intensidade para incidéncias invertidas sofrem uma separacao em energia da ordem
de 6meV no pico ressonante em relagdo aos picos da parte (a) da Fig.(6.6).

Na Fig.(6.7a), comparamos os efeitos BIA e SIA + BIA na densidade de corrente up
out e down out em fungao do potencial U para spin up incidente (up in) e energia de Fermi
Er =20meV e, na Fig.(6.7b) para spin down incidente. Podemos observar dessas figuras
que, a contribuicao BIA + SIA aumenta fracamente as correntes up e down out para
incidéncia spin up e down respectivamente, em compensacao diminui as componentes up
out e down out para as incidéncias down e up respectivamente. Assim, para esse nivel
de dopagem, Er = 20meV, encontramos pouca variagoes nas correntes quando usamos
a contribuicao BIA e BIA + SIA; isso pode ser verificado na spin polarizacao que sao
quase idénticas como mostra a Fig. 6.8), onde observamos baixas polarizacoes na faixa
de 4% (down)— 8% (up). Como ja salientamos no capitulo anterior, a diminuigao das
larguras da dupla barreira, produz uma diminui¢ao na eficiéncia de polarizacao para
transmissividades, o mesmo acontecendo para a corrente de spin polarizagao.

Na Fig.(6.9), mostramos a densidade de corrente up out e down out em fungdo do
potencial U, com somente termo BIA nas partes (a) e (b) e, termos BIA + SIA nas partes
(c) e (d) para energia de Fermi Er = 55mel/. De imediato, podemos observar que para
essa dopagem maior, ocorre um aumento considerdvel das correntes de tunelamento up
out e down out para ambas as entradas (up in e down in) com e sem interagdo Rashba.
Com o aumento da dopagem o mixing é muito mais pronunciado, os picos nas correntes

up out e down out sao distorcidos e mais separados comparado com a dopagem anterior,
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provocando um pequeno aumento da spin polarizagdo. Como mostra a Fig. (6.10), para
baixos potenciais, entre 0 e 9mel/ temos polarizacdo na faixa de 20% e, conforme o
potencial aumenta, aumenta a mistura e diminui a spin polarizacao na regiao fora da
ressonancia; na ressonancia a polarizacao atinge o valor de 11% com somente termo BIA

e 13% com o termo BIA + SIA.

6.3 Corrente de Tunelamento e Spin Polarizacao para
(50,100,50)

A Fig.(6.11a), mostra as densidade de correntes parciais down out e up out em funcao
do potencial U para spin down incidente (up in) para a energia de Fermi Er = 20meV e
na Fig.(6.11b) para spin up, para a completa interagdo BIA + SIA em uma dupla barreira
ressonante de InAs/GaSb com as larguras (50,100,50) A. Nessa situacido ocorre uma
diminuicao nas intensidades da densidade de corrente em comparacao com a configuracao
(30,60, 30) A (veja a Fig.6.5) para a mesma energia de Fermi, o mizing ¢ baixo e os picos
de tunelamento sao mais pronunciados e mais facilmente identificados, como no primeiro
pico onde podemos ver uma pequena abertura devido a interagao spin érbita que separa os
estados do pocgo up e down. Podemos ainda observar, que a corrente total para incidéncia
up [parte (a)] € maior que a corrente total para incidéncia down [parte (b)] para o primeiro
pico; isso implica numa maior spin polarizagao para os elétrons com spin up. Isso pode ser
visto claramente na spin polarizacao mostrada na Fig.(6.12), onde a polarizagao atinge
um valor de 45% para o potencial U = 114meV/, bem maior que as situagoes anteriores
onde as dimensoes do sistema eram menores. Para potenciais maiores, a polarizacao
decresce, atingindo no segundo pico uma polarizacao de 6,8% para elétrons down em
U = 432meV e 11% para elétrons up para U = 474meV. Assim a separacao dos picos
up e down, "mascarados" no cdlculo da corrente sao melhor visualizados no célculo da
spin polarizacao.

A Fig(6.13a) mostra a saida up e down para a incidéncia up em fungao do potencial U
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Figura 6.10: Spin Polarizacao de elétrons em dupla barreira ressonante de InAs /GaSh
com larguras (30,60,30) A para Er = 55bmeV com os efeitos da interagdo BIA (linha
preta) e BIA + SIA (linha vermelha).
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para o Hamiltoniano completo e, nas parte (b) para spin up incidente para Er = 55meV .
Com o aumento da dopagem as magnitudes sao maiores em comparacao com os casos onde
Er =20meV, o mizing é maior, distorcendo e separando mais os picos das componentes
das correntes de menor intensidade, up out (linha preta) para elétrons down incidente e
down out (linha vermelha) para elétrons down incidente. Esse maior mizing produz um
aumento da spin polarizacao em comparacao com o caso anterior, Kr = 20meV; isso é
mostrado na Fig.(6.12) onde para o primeiro pico, a polarizagao atinge um valor de 54%
com somente termo BIA e 47% com o termo BIA + SIA para os elétrons spin up. As
polarizagoes BIA e STA sao praticamente idénticas, mudando mais claramente na regiao
ressonante.

Para finalizar, devemos salientar que o aumento das dimensoes das barreiras e poco,
confina muito mais o primeiro nivel quase ligado na regiao do poco e, por isso aparece
pequenas oscilagoes no cédlculo da corrente, fato que poderia ser corrigido diminuindo
o intervalo de integracao da energia, o que evidente aumentaria os esforcos computa-
cionais no célculo da corrente. Na Fig.(6.14) mostramos a spin polarizacao para larguras
(100, 100, 100) para Er = 20meV onde essas oscilagoes sdo bem maiores, mas ainda assim
podemos estimar as polarizacoes dos elétrons up e down para o primeiro nivel; para essas
larguras temos spin polarizacao de 18% down e 71% up na mesma faixa das eficiéncias

de polarizagao vista no capitulo anterior.
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Figura 6.11: Densidade de Corrente de elétrons com spins polarizados em dupla barreira
ressonante de InAs/GaSb (50,100,50) A para Er = 20meV com o termo BIA + SIA
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Figura 6.14: Spin Polarizagao de elétrons em dupla barreira ressonante de / nAs/GaSb
com larguras (50,100,50) A para Er = 5bmeV com os efeitos BIA + SIA.
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Spin Polarzagao

Figura 6.15: Spin Polarizacao de elétrons em dupla barreira ressonante de InAs /GaSh
com larguras (100, 100, 100) A para Er = 20meV com termo completo da interagao spin
orbita.
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Capitulo 7

Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho apresentamos o transporte de spins polarizados através de heteroestru-
turas em dupla barreiras semicondutoras simétricas, utilizando a técnica da matriz de
espalhamento na aproximagao de massa efetiva do modelo de Rashba-Dresselhaus.

Um dos primeiros trabalhos tedricos a tratar o problema de tunelamento de spins po-
larizados em dupla barreira, na aproximacao de massa efetiva foi feito por K. Gnanasekar
e K. Navaneethakrishnan [14] usando um modelo que inclufa os efeitos combinados das
interacoes spin orbita de Rashba e do termo linear de Dresselhaus. No modelo
proposto, o tunelamento dependente de spin, através da dupla barreira é descrito ao
se diagonalizar o Hamiltoniano combinado de Dresselhaus (termo linear) e Rashba para
¢ = %, desacoplando os estados de spin com orientagoes up (+) e down (). Usando esse
modelo e com essas aproximagoes, os autores encontram uma eficiéncia de polarizacao
entre 75 — 85%.

Levados pelo questionamento do porque dos trabalhos publicados, até o momento, em
geral tratarem da contribuicao de Dresselhaus apenas da forma truncada e sabendo da
versatilidade da técnica da matriz de espalhamento, que permite a incorporacao de dife-
rentes tipos de interagoes, propusemos neste trabalho estudar os efeitos de interacao spin
6rbita no transporte de elétrons em sistemas de duplas barreiras de InAs/GaSb usando

um modelo de interagao spin érbita contendo duas contribuicoes: o termo de Dresselhaus
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(BIA), em sua forma quase completa (até a terceira ordem em k), e a interagao spin
orbita de Rashba.

Uma das aproximagoes que permitem facilitar o cdlculo da transmissividade em he-
teroestruturas é chamada de Aproximacao de Massa Efetiva. Nessa aproximacao, do
problema original, de uma particula sujeita ao potencial cristalino interno e um poten-
cial externo, o transformamos em um problema de uma particula livre sujeita apenas
ao potencial externo. Todos os efeitos do potencial interno é entdao embutido na massa
da particula, que passa a se comportar como se, de fato, tivesse uma massa "efetiva",
diferente daquela original. De forma simplificada, as fungoes de onda que descrevem
essa particula nessa aproximacao, siao chamadas de Funcoes Envelopes. E fundamen-
tal conhecermos o comportamento das particulas no cristal perfeito, através das fungoes
envelopes Fy(k, k.1, ¢), F (k). k.|, ) e das auto energias E*(k|, k.|, p) para os estados
spin-up e spin-down. O modelo de Massa Efetiva foi apresentado no capitulo II, en-
quanto que o cédlculo da transmissividade foi apresentado no capitulo IV. No terceiro
capitulo apresentamos os modelos de Rashba e Dresselhaus.

Na técnica da matriz de espalhamento, os vetores de onda k, sao importantes na
construcao da funcao de onda total em cada regiao da heteroestrutura, que como vi-
mos, é obtida da combinacao linear das solugoes no bulk. Para isso, no Capitulo IV
desenvolvemos uma andlise bem elaborada desses vetores, objetivando a construcao das
fungoes envelopes na heteroestrutura. Como resultado geral dessa anélise, observa-se
que a natureza das solugoes de k, para os estados de spin up e spin down dependem
fortemente da magnitude das quantidades k,, k, e da energia £. Como vimos naquele
capitulo, existem duas energias criticas, denominadas F.3.e F.4, que dividem o espectro
de energia em duas regioes, das quais dependem a natureza de k..

Uma vez obtida as fungoes envelopes no cristal perfeito, usamos a combinacao linear
dessas fungoes e as condigoes de contorno apropriadas em cada interface (sendo elas a
conservagao da densidade de probabilidade e da densidade de corrente de probabilidade)

para a obtencao da matriz de espalhamento. Tal técnica é apresentada no Capitulo
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IV, para o modelo de uma banda e extrapolada para um modelo de multiplas bandas.
Vale lembrar que nesses cdlculos usamos a aproximacao ja tradicional na teoria de massa
efetiva de que as funcgoes de Bloch sao iguais nos dois materiais que formam a interface.
Desta maneira, calcula-se a transmissividade como a razao entre as correntes de pro-
babilidade na regiao do coletor e do emissor. A expressao analitica para tais correntes,
dentro da aproximagao de massa efetiva foi introduzida formalmente no Capitulo IV. No
Capitulo V, apresentamos e discutimos os resultados para a transmissividade.

Para os sistemas considerados, temos dois (em alguns casos, apenas um) niveis na
regiao do poco que se quebra em dois devido a interacao spin 6rbita. Com excecao das
diregoes (£ 45°) para cada incidéncia (up ou down) na regiao do emissor, temos dois
canais de saida up ou down, na regiao do coletor, e, os picos nas curvas de transmissivi-
dades correspondem aos estados ressonantes Eyy (up) e Ej; (down) que sao separados
quando inclufmos a interagao spin 6rbita (spin-splitting). Assim o pico de transmissivi-
dade do estado up tem intensidade maior para incidéncia up e o pico do estado down
tem intensidade maior para incidéncia down. Para as diregoes (+ 45°) a mistura entre
as bandas de conducao up e down é baixa no emissor e coletor e temos dois canais de
saida praticamente independentes; dessa forma para incidéncia spin up sé temos trans-
missividade up e incidéncia down s6 temos transmissividade down com ressonancia nos
seus respectivos estados ressonantes.

Para a anélise do comportamento da transmissividade em funcao do momento paralelo
com somente termo de Dresselhaus, Rashba e o combinado Rashba + Dresselhaus, esco-
lhemos um angulo de 30° (4ngulo genérico) e observamos nas curvas de transmissividade
uma separacao maior dos niveis ressonantes (splitting) & medida que o momento paralelo
aumenta para as trés situagoes, além de um deslocamento dos picos em direcao a maior
energia. Essa separacao varia linearmente com & numa contribui¢ao que vem dos termos
lineares de Dresselhaus e Rashba. Uma maior contribuicao para o spin splitting vinda
do efeito combinado Rashba (SIA) + Dresselhaus acontece quando o mizing é méximo

na regiao do poco ¢ = —225% —45° 135°, 315°.
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Como andlise geral, observamos ainda que a medida que k| paralelo aumenta, as
curvas de transmissividade de saida up e down ficam mais préximas, isso é refletido
na polarizacao que ¢ maior para menor valor de kj. Entretanto a medida em que o
momento paralelo k| cresce, a eficiéncia de polarizacao em funcao da energia mantém o
mesmo comportamento, deslocando-se para a direcao de maior energia ocorrendo uma
diminuicao da eficiéncia de polarizacao. Desse modo, podemos atribuir ao parametro k,
em especial sua componente paralela, uma forma de controlar a eficiéncia de polarizagao.

Os resultados para as eficiéncias de polarizacao para alguns valores de campo elétrico
aplicado, mostram um deslocamento das curvas em direcao & menores energias, con-
dizente com o efeito do campo nos niveis ressonantes do pogo, ao deslocé-los "para
baixo" em energia. Como resultado geral o aumento do campo externo aumenta a mis-
tura, diminuindo drasticamente a eficiéncia de polarizacao para um determinado angulo
p, com excecao dos angulos onde o mixing ¢ minimo no emissor, como por exemplo,
45% e 135°, onde encontramos uma eficiéncia de polarizacao de quase 100% para campos
variando de 0 a 100kV/cm. No caso de ¢ = 135°, temos uma inversiao no nivel funda-
mental, sendo o spin up, o de menor energia. Assim além do campo externo, a direcao é
importante para controlar a eficiéncia de polarizagao.

Para andlise do efeito de Dresselhaus e Dresselhaus + Rashba na corrente de spins po-
larizados e spin polarizagao em dupla barreira ressonante de InAs/GaSbh para as larguras
(30, 60, 30)121, (50,100, 50)A. Escolhemos dimensdes menores das barreiras e pogo em re-
lacao as dimensoes usadas na maioria dos célculos para transmissividade para diminuir
o esforco computacional.

Para o sistema (30,60, 30) tanto para o nivel de dopagem, Er = 20meV como para
Er = 55meV, encontramos baixas spin polarizacao, uma caracteristica de sistemas com
largura baixa da barreira. Como resultado geral para o sistema (30, 60,30) com baixa
dopagem a contribuicao BIA + SIA em comparagao com a contribuicao SIA aumenta
fracamente as correntes up e down out para incidéncia spin up e respectivamente, em

compensacao diminui as componentes up out e down out para as incidéncias down e
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up respectivamente; as polarizagoes sao bem parecidas com maiores intensidade na faixa
de 4% — 8%. Para Ep = 55meV ocorre um aumento dos limites de integragao em k
(aumento da mistura) provocando uma maior separagao nos picos ressonantes up e down
aumentando a spin polarizagao, 13% com somente a inclusao do termo BIA e 11% com
os termos combinado BIA + SIA, que sao polarizacoes relativamente baixas que podem
ser aumentadas com o aumento da largura do poco ou da barreira. Desta forma, para o
sistema (50, 100, 50) com nivel de Fermi Fr = 55meV encontramos para o primeiro nivel
uma polarizacao de 54% com somente termo BIA e 47% com o termo BIA + SIA para
os elétrons spin up. Fica evidente, que o aumento da dopagem introduz um aumento no
valor do momento paralelo, aumentando a contribuicao dos termos BIA e STA e da spin
polarizacao.

Em linhas gerais, o modelo combinado Dresselhaus - Rashba usado nessa tese apesar
de mais complexo, permite um controle maior nas propriedades eletronicas através do
momento paralelo &s camadas, e do dngulo polar ¢ e da voltagem aplicada. Portanto,
interagoes spin 6rbita de Dresselhaus e Rashba associadas sao mecanismos importantes
para controlar a eficiéncia de dispositivos spintronicos. Nossos resultados mostram que as
eficiéncias de polarizacao e a spin polarizagao sao maiores quando somente o mecanismo
de Dresselhaus (BIA) e menores com os mecanismos BIA + STA.

Como trabalhos futuros, pretendemos aplicar o formalismo aqui desenvolvido para
estudo das propriedades de transporte em heteroestruturas nao magnéticas e estender o

céalculo para barreira tripla.
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