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Resumo

A técnica da matriz de espalhamento ¢ usada para calcular a transmissividade
de spins polarizados, através de heteroestruturas semicondutoras de dupla barreira as-
simétrica. O movimento de elétrons de condugao sao descritos na aproximacao da massa
efetiva dos modelos de Dresselhaus-Rashba.

A transmissividade e a polarizacao sao calculadas como funcao da energia do elétron
para k| =0,5x10%cm™!, ky = 1x10°cm™, kj = 1,5x10%cm ™' e kj = 2x10%cm™!, com
varios valores de ¢, para um sistema InAs/GaSb/InAs/GaSb/InAs. Fixando o momento
paralelo k| e variando ¢ = 0°,15°,30°,60°,75°, e 90° observamos que as posigoes dos
picos ressonantes variam fracamente com a energia e as curvas de transmissao mudam
mais fortemente nas regioes fora da ressonincia com a polarizacao atingindo valores
entre 10% — 82% nos niveis ressonantes. Para as diregdes ¢ = 45° e 135° o spin mizing
produz uma eficiéncia de polarizagdo de 100% e os efeitos das interacoes spin-drbita de
Dresselhaus e Rashba mostram-se bastante favordveis & engenharia na fabricagao de filtro

de spin e dispositivos spintronicos.



Abstract

The scattering matrix technique is used to calculate the transmissivity of polar-
ized spins through semiconductors heterostructures of asymmetrical double barrier. The
movement of electrons is described in the effective mass approach of the Dresselhaus-
Rashba.models.

The transmissivity and polarization are calculated as a function of electron energy
with k) = 0.5 x 10°cm™, kj =1 x 10°cm™, kj = 1.5 x 10%cm™" e k) = 2 x 10%cm™!
varying the angle ¢ InAs/GaSb/InAs/GaSb/InAs system. Fixing the parallel moment
k| and varying ¢ = 0°,15°,30°,60°,75° and 90° we observed that the positions of the
resonant picks vary faintly with the energy and the transmission curves change more
strongly in the areas out of the resonance with the polarization reaching values among
10% — 82% in the resonant levels.For the directions ¢ = 45° and 135° the spin mixing
produces an efficiency of polarization of 100% and the effects of the Dresselhaus and
Rashba spin-orbit interactions are shown quite favorable to the engineered for fabricating

of spin filters and spintronics devices.



Capitulo 1

Introducao

A manipulagdo ou controle de graus de liberdade intrinsicamente nao cldssicos - o spin
do elétron - em sistemas de matéria condensada é um tema extremamente fascinante
e atual [1] -[5]. Parte deste fascinio advem da conexdo inerente entre este tema e a
emergente drea da computacao quantica. Além do apelo intrinsico devido & conexao
com computacao quéntica, fendmenos dependentes de spin em sélidos sao de interesse
fundamenteal e aplicado. Do ponto de vista bdsico pode-se investigar uma variedade de
problemas interessantes nos quais o spin desempenha papel fundamental: spin splitting
de elétrons em pogos qudnticos, transmissao dependente de spins em simples e dupla
barreira, corrente de spins polarizados e etc... Sob a 6tica de interesse tecnolégico, hé
uma grande expectativa quanto a versatilidade e potencial dos denominados "dispositivos
spintronicos" [1]. Nestes dispositivos o spin dos portadores é o elemento relevante para a
sua operacao, i.6., para o processamento, armazenamento e transmissao de informacao.
Estes dispositivos inovadores parecem extremamente promissores a médio e longo prazo.

A dindmica de spins polarizados tem atraido grande atencao dos pesquisadores do
mundo inteiro nos 1ltimos anos. Grandes esforgos tedricos e experimentais estao sendo
feitos no campo da criagao, conservagao e manipulacao de spins eletronicos, por varios
grupos de pesquisa. Tal drea de conhecimento, hoje recebe o nome de spintronica.

Nesse contexto, dentre as vdrias sub-dreas de estudos em Fisica de semicondutores, a



que trata de acoplamentos do tipo spin-drbita em heteroestruturas semicondutoras as-
sumem grande destaque.

Existem dois mecanismos de origem microscépica responsaveis pela interacao spin-
orbita, o acoplamento Rashba produzido pela assimetria das barreiras de potencial (SIA)
e a de Dresselhaus introduzido pela quebra de simetria de inversao espacial no Bulk (BIA)
de materiais ndo centro-simétricos (por exemplo, com estrutura ZincBlend ); juntos essas
interagbes sdo responsaveis pela quebra da degenerescéncia de spins a campo zero [7, 8].
Desta forma efeito de separacao de spins em semicondutores nao magnéticos podem
ser conseguidos das seguintes formas: por meio da aplicacao de um campo elétrico ou
magnético externo no sistema, por meio da assimetria das barreiras de potencial, pela
formacao atomica na regiao de interface da heteroestrutura ou ainda pela fraca simetria
de inversao espacial.

A "revolugao do spin" ora em curso no meio cientifico teve inicio nos primérdios dos
anos 90 com Datta e Das [8], que propuseram um novo tipo de dispositivo eletrénico,
o spin campo de efeito transsistor (spin-FET) onde a corrente de modulagao surgia de
uma precessao de spin devido ao acoplamento spin-drbita de Rashba em semicondutores
de gap estreito, enquanto contatos magnetizados sao usados para, preferencialmente, in-
jetar e detectar orientagoes dos spins. Alguns anos depois, em 1999, trés experimentos
cruciais [9, 10, 11], envolvendo transporte de spin polarizado, foram reportados na pres-
tigiada Nature. Um destes experimentos que possibilitou a realizacao dos outros dois,
demonstrou pela primeira vez transporte de "pacotes de spin" em semicondutores bulk
n-dopados. Surpreendentemente, os pesquisadores foram capazes de "arrastar" estes pa-
cotes - preservando o spin dos mesmos - por distancias da ordem de 100um ! A idéia
do experimento é bastante simples: injeta-se opticamente "pacotes" de spin polarizados
e movimenta-se os mesmos pela aplicacao de um campo elétrico externo. A deteccao é
feita monitorando-se a fotoluminescéncia em funcao do tempo e posicao. A preservacao
do spin dos portadores por distancias microscépias despertou um grande interesse em co-

munidades diversas. Esta descoberta fantdstica mostrou pela primeira vez a possibilidade
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real de se transmitir informagoes via o spin dos portadores.

Nosso objetivo, neste trabalho, é estudar a transmissividade de elétrons polarizados
no tunelamento ressonante em heteroestruturas semicondutoras nao magnéticas de dupla
barreira assimétrica, usando-se a técnica da matriz de espalhamento [12], na aproximacgao
da massa efetiva do modelo de Rashba- Dresselhaus para a interagao spin-drbita. O termo
de Rashba, como ja comentamos, ¢é introduzido pela assimetria nas barreiras e o termo
de Dresselhaus pela (Assimetria de invers@o no Bulk) sdo considerados em suas formas
completas. A interacao spin-drbita acopla estados de spin e o movimento dos elétrons
de conducao no plano perpendicular a direcao de crescimento que abre a possibilidade
de polarizar, manipular e detectar spins para moderados campos elétricos. O efeito
da interacao spin-drbita de Rashba devido a in-built ou campos elétricos externos no
transporte de spin polarizados tem sido investigado em heteroestruturas nao magnéticas
onde tem sido reportado que a polarizacao do spin atinge de 40% a 50% com moderados
campos elétricos [13, 14, 15]. Recentemente Perel [16] tem encontrado uma polarizacao de
20% no caso de heteroestrutura com barreira simples e ndo magnéticas com fraca simetria
de inversao espacial, ou seja, apenas o acoplamento spin-drbita de Dresselhaus. Mais
recentemente, K. Gnanasekar e K. Navaneethakrishnan [17] investigaram o tunelamento
de spins polarizados em dupla barreiras assimétricas de InAs/GaSb/InAs/GaSb/InAs
como funcao da energia usando o modelo que inclui o combinado efeito de interacao spin-
orbita Dresselhaus linear e Rashba. No modelo proposto, o tunelamento dependente de
spin através da dupla barreira é descrito diagonalizando o Hamiltoniano de Dresselhaus-
Rashba para ¢ = 7/4 (dngulo polar do vetor de onda k no plano das camadas) que
permite desacoplar os estados de spin com orientagdes up (+) e down (—). Usando esse
modelo, os autores encontram uma eficiéncia de polarizacao entre 75-85% o que sugere
que heteroestruturas de dupla barreira assimétrica de InAs/GaSb pode ser usando para
a fabricao de filtro de spins.

Na Fig.1.1 ilustramos uma heteroestrutura de dupla barreira assimétrica que pode

funcionar como filtro de spins. A mesma apresenta um efeito quantico interessante con-
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hecido como tunelamento ressonante, que aparece como picos na curva de transmis-
sividade, quando as energias E da particula incidente se igualam aquelas dos estados
quase-ligados, E,(up ou down) da regiao do pogo. Neste trabalho, usando o completo
Hamiltoniano (2 x 2) de Dresselhaus (linear 4+ quadrético e ciibico em k) e Rashba, inves-
tigamos os efeitos da interacao spin -drbita no transporte de elétrons com spins polariza-
dos em dupla barreira assimétrica de InAs/GaSb. Diferente do modelo de Gnanasekar e
Navaneethakrishnan levamos em conta a mistura de spin (spin mizing) entre os estados
de condugao up e down. Assim para cada canal de entrada (up in ou down in) temos
dois canais de saida (up in e down in). O modelo, entao, permite o controle da separagao
de spin (spin splitting) e da eficiéncia de polariza¢io através do momento paralelo as ca-
madas e do angulo ¢ ; quanto maior spin mizing (maior valor de k) e maior spin splitting
. Para ¢ = 7/4 encontramos uma eficiéncia de polarizacao de, aproximadamente, 100% o
que realmente sugere que heteroestruturas assimétricas de InAs/GaSb podem ser usadas

para construcao de filtro de spins.

T T T T T T T T T T T
0.5 1 —
0.4 - —
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8 03 . .
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>
= L 4
2
e 0.2 | —
%)
c
a L 4
e
'_
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Figura 1.1: Transmissividade em fungao da energia do elétron
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A escolha deste problema para compor o trabalho desta dissertacao, deveu-se, ba-
sicamente, a natureza analitica das solucoes deste problema, de relativa complexidade,
permite um bom entendimento de varias técnicas, atualmente, muito utilizadas nesta drea
de pesquisa, dentre as quais, a aproximacao de massa efetiva, matriz de espalhamento,
etc., com vistas a futuras aplicacoes.

Neste trabalho reservamos o Capitulo 2 para uma breve revisao dos aspectos principais
da aproximacao da massa efetiva para o modelo de uma banda e multibandas. No
Capitulo 3, discutimos os modelos de interagao spin-drbita de Dreselhaus e Rashba usando
o formalismo o k - p dentro da aproximacao de massa efetiva.

No Capitulo 4, apresentamos o formalismo da matriz de espalhamento para o célculo
da tranmissividade de spins polarizados em dupla barreira assimétrica.

No Capitulo 5, apresentamos os resultados numeéricos da transmissividade e polariza-
cao de spins em funcao da energia do elétron, onde sao observados o efeito do vetor de
onda k| e do dngulo ¢. Também neste Capitulo é apresentado um resultado comparativo
dos efeitos dos Hamiltonianos de Dresselhaus e Rashba+Dresselhaus.

No Capitulo 6, apresentamos nossas conclusoes e possiveis aplicagoes futuras.
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Capitulo 2

Aproximacao da Massa Efetiva

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

A aproximagao da massa efetiva, na sua forma geral, consiste em transformar o prob-
lema, 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 espaco livre com o mesmo potencial externo, onde todos os efeitos da estru-
tura cristalina (potencial interno) estdo embutidos nos parametros que descrevem esta
aproximacao.

Neste Capitulo, discutiremos o formalismo da aproximacao de massa efetiva para o
cristal infinito, cujos resultados serao adaptados no Capitulo 4 para o cédlculo da transmis-
sividade em heteroestruturas semicondutoras. Desta forma, introduziremos inicialmente
na segao (2.1) a aproximagao da massa efetiva para um modelo de cristal de uma banda e
na se¢ao (2.2) discutiremos a aplicagao desta aproximacao para o caso de heteroestruturas

semicondutoras.
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2.1 Modelo de Uma Banda

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

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

dada por:
Hoty, (r) = e (k) ¥(r), (2.1)
onde
Hy, = . +U(r), (2.2)
2m
¢ o Hamiltoniano do cristal perfeito, p = — iAV é o operador momento linear e ¢ (k) é a

energia do elétron em cada estado rotulado pelo indice k.
Em 1928, F. Bloch demonstrou o importante teorema que afirma que, a solugao de

Schrodinger para um potencial periédico, Eq.(2.1), deve ter a forma especial:

Yy (r) = e®Tuy (), (2.3)

onde ug (r) é uma func¢do que possui periodo igual ao da rede cristalina, sendo k o vetor
de onda reduzido, ou seja, restrito a primeira zona de Brillouin.

A fungao de Bloch, ¥, (r), pode, também, ser escrita como combinacao linear das
funcoes de Wannier a(r — R;) associadas a cada um dos N sitios R;, da rede de Bravais

e que satisfazem a relagao de ortogonalidade [18]:
/a*(r —Ri)a(r — R;)dr = 9;;. (2.4)

Desta forma temos:

1 S ik-R;
Yy (r) = o ; e*Rig(r — R;). (2.5)

Da Eq.(2.5), observa-se que a fungao de Wannier é a transformada de Fourier inversa
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da fungao de Bloch, portanto invertendo a Eq.(2.5) obtem-se
1 )
alr—R;) = — e~ &Ry (). 2.6

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

que os elementos de matriz na base de Wannier sao dados por:

Vij = /a*(r —R;))V(r)a(r — R;)dr gV<R¢)5¢j- (2.7)

O Hamiltoniano do sistema perturbado, H = Hy + V/(r), satisfaz a equacdo de
Schrodinger

[Ho + V(r)] ¥(r) = E¥(r). (2.8)

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

dos sistema nao perturbado. Sendo assim obtém-se

V) = > F(RJalr - Ry) (2.9

onde as fungdes F(R;) sdo as chamadas fungoes envelopes, que dependem fracamente da
posicao e que modulam as fungoes de Wannier em cada sitio R;.
Substituindo a Eq.(2.9) na Eq.(2.8) e projetando o resultado em um elemento da

base de Wannier obtemos

> [(Ho)ij + Vij] F(R;) = EF(Ry), (2.10)

J
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onde usamos as condigoes (2.4) e (2.7), sendo:
(H,),, = / o (r — Ri) Hoa(r — R,)dr, (2.11)

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

podemos ainda escrever

(Ho)i; = Ho(R; — R;), (2.12)

uma forma que expressa a invariancia translacional de Hj.

Desta maneira, a Eq.(2.10) torna-se

> Hy(R: — R))F(R;) + V(R,)F(R,) = EF(R,). (2.13)

que é exata, exceto pela aproximagao indicada na Eq.(2.7).

Como temos N sitios, a Eq.(2.13) é equivalente a um sistema de N equagoes rela-
cionadas as N incégnitas F'(R;). Considerando o fato de que as fungoes envelopes variam
fracamente com a posi¢ao e admitindo que as mesmas sejam obtidas dos valores de uma
funcao 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)?

FR;)=|1+(R;,-R))-V+ o Vi4 .| F(Ry), (2.14)
ou
F(R)) = ¢ RRIP(Ry), (2.15)
onde usamos a substitui¢ao formal V — k.
Substituindo a Eq.(2.15) na Eq.(2.13) obtém-se
Y Hy(Ri — Ry)e BRI F(R;) + V(R)F(R;) = EF(Ry). (2.16)

J
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Por outro lado, levando a Eq.(2.5) na Eq.(2.1), e projetando o resultado em um

elemento a(r — R;) da base de Wannier e utilizando a Eq.(2.12), encontram-se

> Hy(R; — Ry)e FRR) — (k). (2.17)

J

Usando agora este ultimo resultado na Eq.(2.16), obtém-se:
e(—iV)F(r)+V(r)F(r)=EF (r). (2.18)

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. Assim a Eq.(2.18), que é conhecida como equagdo da massa efetiva, torna-se
semelhante & equacao de Schrodinger para uma particula no espaco livre sujeita ao po-
tencial externo V (r), mas com o operador energia cinética (até a ordem de k?), da

forma

n*k?

e (k) 2m*’

(2.19)

onde m*, conhecida como massa efetiva da particula - dai o nome da aproximacao -
contém todas as informacoes relevantes do potencial periédico. De maneira andloga,
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 funcao de Bloch

u, (r) na extremidade da banda kg (aqui considerado ko = 0):
U (r) = F(r)uo(r). (2.20)

Para isto, vamos expandir a fungido de onda ¥ (r), dada na Eq.(2.9), em termos das
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fungoes de Bloch, usando a Eq.(2.6), isto &,

W)= S ER (1), (221)

7.k
Definindo
1 —ik-R;
G (k) = i D e F(R;), (2.22)

J

a Eq.(2.21) pode ser reescrita como
1
U(r) = i Ek G (k) ¢y (r). (2.23)

Utilizando-se, entdo, a funcao de Bloch v, (r) dada na Eq.(2.3), podemos reescrever

a equagao acima como

U (r) = \/—% S G () e (r) (2.24)

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

podemos escrever, com uma boa aproximagao, a Eq.(2.22) na forma

1%

1 .
G k)~ — / e ®TF(r)dr. 2.25
09> o ) (225
Desta equagao, podemos verificar que G (k) ¢é a transformada de Fourier de F'(r); e como
F(r) tem uma fraca dependéncia com a posi¢ao no espago real, G (k) ¢ bem concentrada
no espago reciproco k, ou seja G (k) tem valores aprecidveis somente para k =~ 0. Sendo

assim, podemos substituir uy (r) — wug (r) na Eq(2.24), para obtermos

12

W (r) [\/—% e (k)] o (r) (2.26)
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Como F(r) ¢ a transformada de Fourier de G (k), isto é:
1 )
F(r)=—=)Y e*7G(k), (2.27)
S
podemos reescrever a Eq.(2.26) na forma
W (r) & F(r)uo (r), (2.28)

obtendo assim o resultado desejado.

2.2 Modelo para Multibandas

Vamos agora generalizar os resultados da subsecao anterior para um cristal semicondutor
infinito com vérias bandas acopladas, cujas extremidades ocorrem no ponto kg = 0.
Suponha, também, que exista um potencial externo, V (r), que varie fracamente com
a posicao dentro de uma célula unitdria centrada em sitio, R;, e satisfazendo a uma
condi¢ao andloga a da Eq.(2.7):

Vi = / 0 (r — R)V(¥)a,(r — R;)dr = V(R,)5,, 8, (2.20)

2

onde a,(r —R;) é a fungao de Wannier, para cada banda f, centrada no sitio r = R;.

Expandindo a funcdo de onda do sistema perturbado, ¥ (r), na base de Wannier
1
Y(r) =—— F,(R))a,(r —R,). 2.30
1) = S PR Jautr ~ Ry (2:30

Procedendo, entao, da mesma maneira como na subsecao anterior, obtemos a equagao

de Schrodinger, andloga a Eq.(2.13)

ZHSV(Rz' - R))F,(R)) + V(R F.(R;) = EF,(Ry). (2.31)
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onde, devido a simetria de translacao do cristal perfeito, podemos escrever
HO,(R; — R;) = (Ho)", = / a2 (x — Ry)Hya, (x — R,)dr. (2.32)

Como as fungoes envelope dependem fracamente da posicao, podemos expandir as

componentes F, (R;) em série de Taylor em torno do sitio R;, isto & :
1 )
F,R)=—) e ®TR)p (R, 2.33
R) =5 (®) 233

onde k & — V.
Substituindo esse resultado na Eq.(2.31) e usando-se o andlogo da Eq.(2.17) para
multibandas:

HY, (k) = Z e_ik'(Ri_Rj)Hgy(Ri —-R)), (2.34)

obtemos

> IH, (k — —iV) +V (R) 8,,]F,(R:) = EF,(R), (2.35)

v
que é a generalizacao da equacao de massa efetiva para o modelo de multibandas.
Admitindo-se, como na subsecao anterior, que as fungdes envelope F,, (R;) podem ser
obtidas a partir de uma fungao continua F, (r), a equacao de massa efetiva pode ainda

ser escrita como:
> [H), (k= —iV)+V (Ri)6,,]F,(Ri) = EF,(R,). (2.36)

Utilizando o procedimento idéntico ao da subsecao anterior podemos mostrar que a
fungao de onda, V¥ (r), do sistema perturbado depende da fungao de Bloch no extremo

da seguinte forma:

U(r) =) F(r)uo(r). (2.37)

Nesta secao, descrevemos o formalismo que leva & aproximacao de massa efetiva para
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um cristal infinito perturbado. Na préxima secao estaremos discutindo algumas aproxi-

macoes, visando a utilizacao deste método para o cdlculo das propriedades de transporte.

2.3 Aproximagao da Massa Efetiva em Heteroestru-
turas

Considere uma heteroestrutura composta por dois semicondutores A e B, com simetria
zincblend, crescida 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 atémica (~ 2,8 A ) para o GaAs [19]. Com
uma boa aproximacao, consideramos que as interfaces entre os semicondutores diferentes
sejam bidimensionais, o que implica que os vetores de onda k| = (k, k,) sdo bons ntimeros
quanticos (sdo conservados através da interface) para o sistema.

Nos préximos desenvolvimentos utilizaremos a aproximagao que sonsite em desprezar
a formacao de dipolos devido a acumulacao 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 condicoes de contorno que
as fungoes envelopes devam satisfazer. Esta aproximacao é conhecida como aproximagao
de banda plana ou flat band approximation.

Seguindo estas aproximagoes, devido & diferenga dos gaps dos materiais (E,gB) #+
EéA) ) consideramos numa interface, que a energia na dire¢ao z apresentard uma descon-
tinuidade,

E.+6E, = 6E,, (2.38)

onde 0F. e d £, 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...,0s portadores, nesses materiais (elétrons), estarao sujeitos
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a um perfil de potencial consistindo de pocos e barreiras, semelhante ao problema 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: pocos quanticos com potenciais triangulares e parabdlicos,
estrutura "delta-doping " etc...(Band-gap engeneering).

Como no esquema da aproximagao de massa efetiva o potencial interno V (r) néo
produz acoplamento (isto é, na auséncia de campos magnéticos ou de strains) entre as
bandas,de modo que podemos considerar dF, = 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 :

Y [HYK — —iV) + V(r)d,u] F,(r) = EF(x), (2.39)
com j = A ou B e, entao, estabelecer condigoes de contorno (continuidade) que as fungoes
envelopes devam satisfazer nas interfaces. A funcao de Bloch, em cada camada, toma a

forma da Eq. (2.37),
VO (r) =Y FP(x)ul) (r). (2.40)

Assim, usamos o fato de que a funcdo ¥V (r) deve ser continua em todo o sistema.
Entretanto, essa condicao nao é suficiente para relacionar as fungoes envelope direta-
mente, como pode ser visto claramenteda Eq. (2.40), sendo necessério o conhecimento
das funcoes de Bloch u,(/jg (r) em cada material, o que extrapola o dominio da aproximagao
da 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 exatamente no ponto I' (kg = 0), admitiremos que as componentes da
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funcao de Bloch ugy sejam iguais em todas as regioes, isto é:
uly) = uly), (2.41)

0 que restringe a aplicagao do método a heteroestruturas formadas com materiais com
mesma estrutura cristalina [20].
Desta forma, usando a ortogonalidade das funcdes de Bloch e a continuidade de ¥\ (r)

na interface z = z; obtemos a relagao:
FN(p,z) = FP(p,z), (2.42)

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:

F9(p,2) = exp(ik, - p)F(2), (2.43)

v

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

[H9) (k, — —id/d,) + 1V (r)]FY) (2) = EFY (2). (2.44)

Uma segunda condicao 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, 0, em torno da interface que, no limite 6 — 0, toma a forma
LEDY (z) = LEY (z1), (2.45)

onde J, é o operador densidade de corrente que sera definido no Capitulo 4.

Uma vez obtida a equagao de massa efetiva que descreve o movimento dos porta-
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dores (elétrons) em heteroestrutura 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-orbita.
Para isto, optamos pelos modelos de Dresselhaus em sua forma completa e Rashba para
investigarmos a transmissividade de elétrons, na aproximacao k - p. No préximo Capitulo

discutiremos os modelos de interacao spin-orbita na aproximacao k - p.
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Capitulo 3

Modelo de Dresselhaus e Rashba

Para compreendermos as propriedades eletronicas em heteroestruturas semicondu-
toras sujeitas a interacoes spin-drbita, torna-se essencial um modelo razodvel para cal-
cularmos a estrutura eletronica. Virios formalismos tem sido utilizados no célculo da
estrutura eletronica, como a aproximacao Tight-Binding [21], Pseudopotenciais [22], Den-
sidade Funcional, etc. Além da complexidade inerente de cada um deles, os altos custos
computacionais podem limitar a utilizagao préatica dos mesmos a um grupo reduzido de
locais com infraestrutura computacional necesséria.

Em vista dessas dificuldades, nessa dissertacao optamos pelo Hamiltoniano completo
de Rashba-Dresselhaus, baseado no método k - p, para descrever as propriedades de trans-
porte de spins polarizados em dupla barreira assimétrica, uma vez que o mesmo é facil
adaptacao ao esquema da massa efetiva.

Nesse Capitulo, apresentamos, de forma qualitativa, o formalismo usado neste tra-
balho para o célculo da transmissividade de elétrons polarizados da banda de conducao
em heteroestruturas de dupla barreira assimétrica. Inicialmente serd feita uma descrigao
do método k-p, método este muito utilizado para o estudo de bandas em semicondutores,
que descreve o movimento do elétron no cristal perfeito em suas representacoes sem inter-
acao spin-orbita e, posteriormente, com interagao spin-orbita. Em seguida apresentamos

a aproximacao de Kane usada para simplificacao dos cdlculos no estudo das propriedades
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eletronica de semicondutores, que é baseada no método k - p onde o mesmo ¢é tratado
perturbativamente, através de uma teoria de perturbacao desenvolvida por Léwdin O
Hamiltoniano total, é a soma do Hamiltoniano de Dresselhaus com o Hamiltoniano de
Rashba. O Hamiltoniano de Dresselhaus, que considera o acoplamento spin-drbita em
sua forma completa, gerado a partir da assimetria de inversao de espacial no bulk(BIA)
serd tratado neste capitulo, assim como o Hamiltoniano de Rashba (SIA) introduzido

pela assimetria de inversao espacial no sistema.

3.1 Meétodo k-p

Inicialmente utilizado para determinar massas efetivas e fungoes de onda préximo a pon-
tos de alta simetria no espago-k, o método k - p introduzido por Bardeen [23] e Seitz [24],
tornou-se uma técnica atraente para o calculo de estrutura de bandas em semicondutores.
Isto se deve ao fato de que as propriedades eletronicas usuais, tais como, tunelamento,
absorcao éptica, etc...dependem fortemente dos detalhes da estrutura de banda na viz-
inhanca de seus extremos, permitindo aproximacoes especificas e com simplificacoes nos
célculos que nao comprometem os detalhes dos estados numa dada vizinhanca.

Em linhas gerais, o procedimento béasico para o cdlculo de bandas através do método
k - p [25] envolve trés etapas: (i) transformacdo do Hamiltoniano do cristal para uma
representacao k - p, que incorpora detalhes da estrutura de bandas na vizinhanca do
ponto k = ko; (i7) reducdo ao problema matricial de autovalores, usando como base as
funcoes de onda no ponto ky para se obter formalmente a matriz do passo anterior;
(77i) introducdo de aproximagoes, visando a utilizagdo prética desses resultados. Por
simplicidade de exposi¢ao, convém tratarmos aqui o Hamiltoniano do cristal perfeito,

separadamente na presenca, ou nao de interagao spin-drbita.
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3.1.1 Representacao k-p sem Acoplamento Spin- Orbita

Na aproximacao de particulas independentes, a funcao de onda de um portador no cristal

semicondutor é obtida resolvendo a equacao de Schridinger

2
p
Hot 1) = | U )] o (0) = B ), (3.
mg
onde my é a massa do elétron livre, p = —ihV é o operador momento linear e U (r)

é o potencial cristalino (periédico) que descreve a interacao entre os fons do cristal,
incluindo até alguma média da interacao elétron-elétron. Devido a periodicidade do
potencial cristalino podemos fazer uso do teorema de Bloch e as solucoes da equagao

acima devem ser da forma:

D (1) = €M Ty (1), (3.2)

onde u, (r) é a parte periédica da funcao de Bloch 1, (r), com o mesmo periodo de
U (r) e k é o vetor de onda que descreve o movimento do portador no cristal. Como k
deve ser real (estados extendidos), as energias com vetor de onda k dentro da primeira
zona de Brillouin sdo quantizadas, na forma F,, (k), onde n é o indice que classifica esta

funcao em vidrias bandas de energia.

Substituindo a fungao de Bloch, Eq.(3.1), e multiplicando ambos os lados por e~*

na equagao de Schrodinger, obtemos
H (K) g (r) = Ep (K) e (1), (3.3)

onde definimos, o Hamiltoniano
2 2
p h h= s

H(k)=Hyp, = |— —k-p+——o 4
(10 = Hicp = | 2o+ U (1) 4~k pg e 3.4

a representacao k - p do Hamiltoniano H.
A Eq.(3.3), representa uma equagao de autovalores para u,x (r) no pequeno volume

de uma célula unitdria do cristal, onde essas funcoes sao normalizadas e, como Hy.p
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¢ um operador Hermitiano, espera-se um nimero infinito de solugoes, com autovalores
discretos, classificados pelo nmimero quantico n, o indice de banda.

Vale ainda ressaltar que o vetor de onda k que aparece na equagao de autovalores
apenas como parametro e podemos concluir que, para cada valor deste parametro e par-
ticularmente para k = kg as fungdes u,, (r) formam um conjunto completo, sendo tteis
como base para a formulagao do método k - p. Sendo assim, supomos agora, que £, (ko)
e Upk, (r) sejam solugbes conhecidadas num ponto de referéncia k = kg, satisfazendo a

Eq.(3.3), isto é:

H (ko) tnk, (v) = Ep (Ko) tink, (1), (3-5)
com
2 2
_ P D g g2
H(ko) = S +U(r)+ moko p—|—2m0 k. (3.6)

Comparando as equagoes (3.4) e (3.6), podemos concluir que o Hamiltoniano H (k),
em qualquer ponto k, pode ser representado numa forma que contenha H(kg), o que

permite reescrever a equacao de autovalores (3.3) na forma

{H (ko) + mio(k ko) -p+ %(H _ kg)} e (F) = By (K) e (r) . (3.7)

A préxima etapa é transformar esta equacao, num sistema matricial de autovalores.

Para isto expande-se as fungoes u,y (r) na base completa {u,, (r)} das autofungoes de

Ho(ko)

Unk (I‘) = Z Cnn/Un/ky (I‘) . (38)

nl

Dessa forma, substituindo esta expansao na Eq. (3.3) e projetando o resultado em

um estado particular, u, (r), obtém-se uma equagao para os coeficientes, ¢,

> { {En (ko) + h—?(’€2 - kﬁ)} St + - (k — ko) - P (ko)} ot = Epy (K) cons (3.9)

oy 2771() mo
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P (ko) = /Unko (r) ptnr, () dr, (3.10)

sao os elementos de matriz do operador momento linear, entre os estados de Bloch no
ponto kg, calculados no volume da célula unitaria da rede de Bravais do cristal.

Vemos, portanto, que a Eq. (3.10) relaciona a energia de uma certa banda E, (k),
num ponto k da primeira zona de Brillouin, & uma matriz Hamiltoniano efetivo cujos

elementos sao dados por:

2 h
H;; = |E; (ko) + 2_mo(k2 —k3)| dij + HO(k — ko) - pij (ko) - (3.11)

Uma vez que a matriz do Hamiltoniano efetivo é de dimensao infinita, nao é possivel a
sua diagonalizagao exata. Entretanto, para os materiais que estamos interessados e seus
tipos de propriedades eletronicas de maior interesse, podemos tratar os elementos fora da
diagonal da matriz Eq.(3.9), como uma perturbacao. Usando uma teoria de perturbagao
desenvolvida por Lowdin [26], Kane observou que uma escolha adequada de estados w,,
simplificaria o problema de forma a restringi-lo na busca de solugoes para uma matriz de
dimensao finita. Antes de abordarmos essa aproximacao, vamos descrever na préxima

subsecao representacao k - p com interacao spin-drbita.

3.1.2 Representacao k - p com Interacao Spin- Orbita

Na discussao até aqui desenvolvida, ignorou-se o acoplamento spin-orbita, uma vez que
todos os operadores envolvidos eram independentes desta varidvel. Na grande maioria dos
semicondutores, porém, a interacao spin-drbita é muito importante, sendo fundamental
para comparagcoes com resultados experimentais, uma vez que niveis, inicialmente degen-
erados, podem ser desdobrados com a presenca desta interacao, resultando num espectro
muito diferente daquele, sem essa interacao.

Esta interacao que provém da pertubacao que o spin do elétron sofre devido ao campo

magnético provocado pela sua 6rbita em torno do micleo, tem a forma:
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HSO o x VU (I‘)] P, (312)

T Am2e |

sendo VU (r) o gradiente do potencial cristalino e o as matrizes de Pauli
Op = Oy = O, = , (3.13)

que operam nas varidveis de spin. Dessa forma adicionando a interacao spin-drbita,
— 2 .
Hso, ao Hamiltonino [2';’”—0 +U (r)] e procedendo da mesma forma que a subsecao ante-

rior, encontramos

2 2
_ P >, h
H (k) = Hyp = 2— ey L kopt Hy + Hap, 14
( ) k-p 2m0+U(r)+2m0k +m0 p+ 1+ 2 (3 )
onde

h
Hsol = W[O’ x VU (I‘)] ‘P, (315)

h2
HSOQ = W[O’ x VU (I')] . k, (316)

Como aproximagao, vamos desprezar o termo H,,, que depende do vetor de onda
k cuja magnitude é pequena se comparada ao termo Hg, . Vé se isto, a grosso modo,
nas equagoes acima, onde a contribuicao para o termo de H,,;, vinda essencialmente da
velocidade do elétron em 6rbita atomica, é muito maior do que a velocidade de uma
particula com momento kqy préximo ao extremo (ponto I'), o termo Hgyy é, certamente
muito pequeno, podendo ser desprezado na maioria dos cristais com simetria zincblende.

Portanto, considerando essas aproximagoes teremos a Eq.(3.9) na forma:
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h? h
; { lE” (o) + 5 = (" ~ kﬁ)] Onnt + 2=k = Ko) - P (Ko) + H,, } Cont = B (K) Can,
(3.17)
sendo
Hsnn/ = /unko (I’) Hsolun/ko (I’) dr. (318)

Em geral, os elementos de matriz da interacao spin-drbita resulta na separacao dos
niveis degenerados E, (k) mesmo para k = 0 . Isso ¢ ilustrado na Fig.2.1 onde mostramos
a estrutura de bandas dos semicondutores que se cristalizam na estrutura zincblend. A
estrutura de bandas desses semicondutores mostra que os extremos das bandas de con-
dugdo e de valéncia ocorrem no ponto I'(k = 0), onde se define o gap fundamental do
semicondutor, E,. Neste ponto, na auséncia de spin, o ramo mais baixo da banda de
conducao é nao-degenerada e a banda de valéncia possui tripla degenerescéncia. A inter-
acao spin-orbita quebra parcialmente a degenerescéncia na banda de valéncia, separando
um dos ramos, conhecido como a banda de buraco separado ou split-off (SO), dos outros
dois que permanecem degenerados no ponto I', denominados como as bandas de buraco
pesado heavy-hole (HH) e de buraco leve light-hole (LH).

Anélise detalhada da simetria das estruturas zincblend revelam que, na auséncia de
spin, a parte periddica da funcao de Bloch para a banda de conducao ¢ um funcao-s,
indicando que tem propriedades de simetria de um orbital com momento angular L = 0
sob operagoes de simetria do grupo tetraédrico T7; esta fungao |s) pertence ao tipo
de simetria I';(I's, na presenga de spin). O topo da banda de valéncia é formada por
orbitais ligantes tipo p, indicando que as fungoes de Bloch no topo da banda de valéncia
transformam-se da mesma forma que as fungoes atomicas |x),|y) e |z), de momento
angular L = 1, sob as operagoes de simetria que pertencem & representagao I'4(I'; e

I's na presenca de spin).
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Figura 3.1: Representacao esquemdtica da estrutura de banda dos compostos I1I-V,
na vizinhanca do ponto I', mostrando a lacuna fundamental (EC) e a energia spin-
orbita (A).Os simbolos T';, referem-se as representacoes das fungdes de Bloch sem spin
(& esquerda) e com spin (a direita). Os nimeros em parénteses indicam a degenerescéncia

total em cada caso.
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3.2 Aproximacao de Kane

A localizacao das particulas (elétrons e buracos) nas proximidades do ponto I', (k = 0) das
bandas de conducao e valéncia, torna esta faixa de energia muito importante para o
estudo das propriedades eletronicas nos semicondutores, além de permitir considerdvel
simplificacao nos cédlculos das bandas de energia desses materiais. Em vista disto, e das
consideracoes anteriores, concentramos nossa atencao na regiao do ponto I', onde ocorrem
esses extremos.

Assim sendo, partindo do Hamiltoniano k - p , Eq.(3.11) tomando como ponto de

referéncia ky = 0, obtemos

mo

h2k? h
H, - {E 0+ ] S+ kb (ko). (3.19)
Na aproximacao adotada por Kane, o Hamiltoniano na Eq.(3.19) é tratado perturba-
tivamente, através de uma teoria de perturbacao desenvolvida por Léwdin. Ao contrario
da teoria de perturbacao ordindria, que tenta diagonalizar um Hamiltoniano, usando
somente processo interativo, no método de Lowdin este esquema é usado apenas parcial-
mente, com o objetivo de remover as interacoes, entre os niveis pertencentes a diferentes
categorias, A e B, em que os estados originais sdo convenientemente selecionados. Em
consequéncia deste tratamento, as interagoes entre os estados na mesma categoria A, até

segunda ordem de perturbacao, tornam-se

hiaha' ..
h;j ghz]—i_Zﬁa {17] GA,@GB}, (320)

sendo h,,, os elementos de matriz do Hamiltoniano inicial, como aquele na Eq.(3.11).
Com destaque, observamos que, nesse esquema de cédlculo, as interacoes entre os estados
no mesmo subespago A (por hipétese, as mais importantes) sao tratadas exatamente,
tornando-se assim, muito conveniente a utilizacao desta teoria.

Aplicando este procedimento ao Hamiltoniano na Eq.(3.19) apds selecionarmos os
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estados de conducao e valéncia, para a categoria A (subespago s —p ), obtem-se a matriz

das interacoes renormalizadas:

A B C D
B* F F G
H (k) = : (3.21)
c H I J
D ¢ J K
sendo
21.2
R
2m0
B = By(q-%) +iP(k-%),
C = Bylq-y) +ilkh(k-y),
D = By(q-z) +iPy(k-2),
BY = Bo(q~A) —iPo(k-fc),
C* = Bo(q-y) +ilkh(k-y),
D* = Bo(q 2) —l—z’PO(k 2),
21.2
E = E,+ Lk>+ M(k>+ k?
o LRS-+ My K2) + 5
F = Nkk,
G = Nkyk,,
H = Nkgk,,
2 2 2 thQ
I = FE L M
o L+ My K2) 4 5
J = Nkyk.,
h2k2
K = E,+Lk>+ M2+ E) +—,
Y 2m0

onde k =k, + k,y + k.2, q = kyk.2 + k. kg + ko kyy, Po= mio < 8|pz|x > e By é dado

por:
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R (sl ) (wilpy |2)
o= L &+ B - B 52

J
que é o parametro responsavel pela quebra de simetria de inversao.

Para completar o Hamiltoniano de Kane, convém agora considerarmos o spin do
elétron e introduzirmos algumas notagoes, que serao tteis nesse estudo. Assim, partindo
do Hamiltoniano dado pela Eq.(3.19), podemos mostrar que o efeito dessa varidvel é
duplicar cada nivel derivado da Eq. (3.21), uma vez que o Hamiltoniano aqui considerado
independente do spin é diagonal nos estados dos dois estados do operador S = 1/2.
Desta forma considerando esses estados, usualmente representados na base {| 1>,| | >},
os autoestados de 5,, o subspaco s — p torna-se octodimensional e o Hamiltoniano de
Kane toma a forma:

H 0

H' = , (3.23)
0 H

escrito na base v; = |s T), va = |z 1), v3 = |y 1), va = |2 T) e as demais na, vs, vg, v7 € vg,
igualmente obtidas, combinando os orbitais s — p com o estado | | > na mesma sequéncia.

Para completar o modelo de Kane, incluimos agora a interagao spin-drbita seguindo
o mesmo procedimento usado por Cohen [27], isto é tratando a interagao dentro do
subespaco s — p, incluindo somente a parte nao renormalizada da teoria de Lowdin,
correspondente ao primeiro termo da Eq.(3.20). Dessa forma a partir da Eq. (3.18)

obtemos os elementos de matriz com interagao spin-orbita

HOCO[ HO[
Hy— -2 1, (3.24)

3 * *
~Hy H

oo
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onde

0O 0 0 O
0 0 2 0
Haa = )
0 — 0 0
0O 0 0 O
00 0 O
00 0 -1
Haﬁ - )
00 0 —1
01 — O
(&
A = =3/ (h/4m2) < x| (6 x ﬁ) 2> . (3.25)
)

Assim, o Hamiltoniano total com a inclusao da interacao spin-drbita é da forma:

"

H(k) = H' (k) + H,. (3.26)

Com o objetivo de simplificar o modelo, dando um interpretacao simples ao parametro
A, transforma-se H para a base |J, M; >, dos autoestados do momento angular total,
J =L+ S, onde a matriz H,, é diagonal. Para isto, constroem-se combinagoes lineares
dos orbitais s —p (L =0 e L = 1), com as funcoes de spin S =1/2 : para L = 0, existem
dois estados, [1/2,1/2 > e |1/2,—1/2 >, ambos pertencentes a representagao 'g; para
L =1, dos seis estados possiveis, dois deles, [1/2,1/2 > e |1/2,—1/2 > pertencem a I';,
enquanto os demais , |3/2,3/2 >, [3/2,—1/2 >,|3/2,—1/2 > e |3/2,—3/2 >, possuem
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simetria da representacao I's, desta maneira , define-se a base {u,o;n = 1,8}:

uo = [1/2,1/2 >p,= |sT>
Ugo = |3/27 3/2 >Ts= \/—| (Z‘ + Zy)
uo = [3/2,1/2>p,= —7\(1’+iy)l—22 >,
ug = [1/2,1/2 >p,= \/_l(x—I—zy) 21>,
uso = [1/2,—1/2 >p,= —|s |>,
1
= 13/2,—3/2 Sp.= ———| (z — iy) | >
Ug0 | / / I's \/5|( y)l
1
urg = 13/2,—1/2 >p,= ﬁ\(x—zy)T+2zl>,
1 .
Ugy = |1/2,—1/2>p7:ﬁ|(a:—2y)T—zl>.

Fazendo o mesmo procedimento acima o Hamiltoniano total na representacao k - p
na base acima citada na ordem [s T>, —|s |>,|3/2,3/2 >, |3/2,1/2 >, |3/2,—-1/2 >,
13/2,—3/2 >, |1/2,+1/2 >, |1/2,—1/2 > pode ser escrito na seguinte forma [28]:

Hu Hud
ngg (k) - ~ - . (327)
H, H,
P-Q -D —¥D* 2Q I T* C 0
* _ * D* * *
f{d = _\/,; o Q \/§C v2 ’ f{ud = 7(‘)* fﬁ 1?* y
—¥2D —V2C P-A 0 s —3s 5 —V2Q

onde * denotam o conjugado Hermitiano, sendo:
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Q

h2k?
2m,’
1
E(iS|H|X+iY),
(iS|H|X — 1Y),

Ec +

1
2
2

3

1
—— (X +iY|H|X —iY),
S5 X Y IHIX i)
1
V3

(iS|H|Z),

Sl

—— (X +iY|H|Z),
1 : : 1
§<X+’LY|H|X+’LY> + §<Z|H|Z>,

1 1
(X Y HIX +iY) — 5(Z|H|2).

Na préxima segao, obteremos o modelo de interagao spin-drbita de Dresselhaus (2 x 2)

que descreve os elétrons de conducao, a partir da bloco-diagonalizagao do Hamiltoniano

de Kane (8 x 8), que é baseado no método k- p, dentro da aproximacao de massa efetiva.

3.3 Hamiltoniano de Dresselhaus

O Hamiltoniano de Kane na Eq.(3.27) pode ser blocodiagonalizado [29] tal que as ban-

das de valéncia e conducao sao desacopladas. Assim o Hamiltoniano para a banda de

conducao até a ordem k® pode ser escrito na forma

onde

H3,o = Ho+ Hp, (3.28)
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R?k?

0
HQCXQ = 2m K2 k2 + HDa (329)
2m*
(§]
Hp = aplogk. (k] — k2) + o ky (k2 — k2) + 0.k (K2 — k)], (3.30)

¢ o Hamiltoniano de Dresselhaus. Na expressao acima, o, 0,, 0, denotam as compo-
nentes das matrizes de spin de Pauli e ap corresponde ao pardmetro spin-splitting da
banda de conducao.

Fazendo as devidas substitui¢oes, obtemos o seguinte:

0 (7] (kH, ¢) kg .
HE = ki, @) = apkye. 3.31
5= a0 1 . ar (K, ¢) = aphye (3.31)
HE = —ay (), 0) k. 0 o (ky, ¢) = oszﬁ cos (2¢) . (3.32)
0 (0%)] (kH, qb) kz
2
Hg _ 0 (0%} (kH7 Qb) kz o (k”; ¢) _ apkﬁ’[ei‘b . efi3¢>]/4‘ (333)

* 2
oj (ky, 8) k 0
que sao os termos de ordem linear, quadrético e cibico em k||, respectivamente, de Dres-

selhaus. Assim o Hamiltoniano de Dresselhaus em sua forma completa é descrito por:
Hp = H5 + HS + HS,. (3.34)

Na secao seguinte serd feita a descricao do Hamiltoniano de Rashba, importante

contribuicao a formagao do nosso modelo completo.
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3.4 Hamiltoniano de Rashba e o Hamiltoniano Total

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 con-
finamento. Este potencial pode conter um potencial embutido ou um potencial externo,
como também um potencial efetivo dependente da posicao da extremidade da banda. Re-
centemente, experimentos tem mostrado que o SIA spin-splitting pode ser continuamente
controlada por uma perturbagao externa [30, 31].

Podemos expandir V(r) em série de Taylor,

Vir)=Vo+eE-r+ ..., (3.35)

isto ¢, para a mais baixa ordem, 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 [32, 33],

Hr=a(k xE)-o,

onde « ¢ prefator especifico do material [34, 35]. Considerando E = (£22) e usando as

matrizes de Pauli, obtemos

0 k_
Hp = (a&z) ; (3.36)
ke 0
onde ki = ky + iky, k- =k, —ik, e ar = (a€z) corresponde a um valor médio

do coeficiente de Rashba no material do poco e da barreira e pode ser determinado

analizando as oscilagoes de Shubnikov-de Haas[36, 37, 38, 39]. Dessa forma obtemos

0 ko + ik
Hp = an (ks + k) | (3.37)



e sendo k, = kjcos¢ e k, = k|seng, tém-se

0 aRk'Hei(ﬂ'/27¢)
Hgi = ‘ : (3.38)
Oéka||€_z(7r/2_¢) 0
Com base nos desenvolvimentos efetuados nas segoes anteriores, podemos agora e escr-

ever nosso Hamiltoniano total, que constitui-se como a somatoria dos efeitos de interagao

de spin-drbita de Rashba e Dreselhaus em sua forma completa, dessa forma temos
Hr = Hy+ Hp + Hp, (3.39)

onde Hp é o Hamitoniano descrito na Eq.(3.34) e Hi ¢ o Hamiltoniano de Rashba descrito

na Eq.(3.38). Assim sendo, podemos escrever o Hamiltoniano Total como

H., H,._
Hr=| 7 77, (3.40)
H., H__

onde

12 12
H. . = ( )k2+< *)k||+apk2cos2¢kz,

2m* 2m
H— = (272*) k2 + (271_7;) k| — apki cos 20k,
Hy = (mRkIIB_M) - @Dk\|€i¢/€z + ikﬁ’aD cos ¢ sin e ),
H . = (iagkje™™ — apkyek? + ikjap cos g sin pe™%)".

sendo H, = er,.

No préximo Capitulo apresentaremos o formalismo da matriz de espalhamento (analitico)

que incorpora, de forma muito simples, os efeitos nas interfaces e que estamos inicialmente

explorando para o cédlculo do transporte em muiltiplas barreiras.
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Capitulo 4

Transmissividade Dependente do

Spin

Neste Capitulo, vamos discutir o célculo da trasmissividade de elétrons com spins polar-
izados, no tunelamento ressonante em sistemas de dupla barreira assimétrica, usando o
formalismo da matriz de espalhamento na aproximacao de massa efetiva do modelo de
Dresselhaus-Rashba.

O procedimento para a aplicacao desta técnica consiste basicamente de trés etapas.
(a) resolve-se o problema eletronico no cristal perfeito, correspondente a cada regiao do
sistema, determinando-se as energias e func¢oes de onda de particula (ondas planas, no
caso de potencial constante); (b) a partir dessas fungoes de onda, constroem-se combi-
nacoes lineares em cada regiao, fixando-se os valores de energia e do momento paralelo
kj; e (c) os coeficientes dessas combinacoes lineares sao, entao, relacionados, usando-se
as condigoes de contorno apropriadas em cada interface do sistema. Desta maneira, é
possivel relacionar os coeficientes das combinacoes lineares nas regioes do coletor e emis-
sor, obtendo-se dai a matriz de espalhamento. A seguir, discutiremos cada uma dessas

etapas para a construcao da matriz de espalhamento.
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4.1 Solucao da Equacao de Massa Efetiva

A técnica da matriz de espalhamento [16], por defini¢do, consiste em relacionar os co-
eficientes das ondas que incidem nas interfaces de uma heterostrutura (ag, b,), [veja a

Fig. 4.1] com os coeficientes das ondas que sao espalhadas (refletidas), (a,,bg), mais

precisamente
a, ag
=S , (4.1)
by b,
a, d, a, a, Iy
—_— 1 ——» —» —
0 | N-1
b, b, b, by
+— — ] = -—

¥ U

Figura 4.1: Heterostrutura com N camadas. A figura mostra os coeficientes das ondas
incidentes e das ondas refletidas ou espalhadas em cada regiao.

O primeiro procedimento bdsico para a obtencao da matriz de espalhamento, na
aproximacao de massa efetiva, é resolver a equacao de massa efetiva no cristal perfeito
(bulk) para um determinado valor de energia F, momento paralelo k| e angulo ¢ e, entao,
determinam-se as fungoes envelopes F,_; | (kz, ky, gzﬁ) , para cada tipo de polarizagao o,

T(up), |(down). A equagdo da massa efetiva no cristal perfeito é dado por:

HF (r) = EF(r), (4.2)

onde H & o Hamiltoniano total dado pela Eq. (3.40) e F(r) = (F}, F|) sdo as funcoes

envelopes com duas componentes up e down. Devido a simetria de translacao do cristal,
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podemos escrever F'(r) da seguinte forma:
F(r) = F (k) ™~ (4.3)

Substituindo a Eq.(4.3) na Eq.(4.2) obtemos a equagao de massa efetiva para os

estados de spin-up ou spin-down
HF, (k) = EF, (k). (4.4)
A Eq.(4.4) pode ainda ser escrita como:
(H—-EI)F, (k) =0, (4.5)
que tem solucao nao trivial quando
det (H — ET) =0, (4.6)

A forma explicita dos autovetores F,, (k) para as energias dada na Eq.(4.5) é encon-

trada facilmente, resolvendo-se a equagao de autovalores, Eq.(4.2),

Hyn H F F
11 a2 " _ g 1 7 (4.7)
Hgl H22 Fl Fl

agrupando os termos e resolvendo o sistema, obtemos as seguintes solucoes para os au-

tovetores:
1 Hyo — E)

Fi (k. ky, ¢) = , 4.8
T ( ” QS) \/(H22 _ E)2 + (—H21)2 < _H21 ( )

para spin-up e,

1 Hyy )

F, (k. K, = , 4.9
l ( II ¢) \/(—Hll + E)2 + (H12>2 (_(Hll _ E) ( )
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para spin-down. As solugoes da Eq. (4.6) nos fornece a relacao de dispersdo para os

estados up(+) e down(-) :

h2

2m*

E:I:(k\h k., ¢) = (kﬁ7 kz) + \/’Y(klh k., Qb) +9 (kH7 ¢)7 (410)

onde as quantidades y(ky, k.) e 6(kj) sdo, respectivamente,
V(ky, k2, ) = abkiikZ cos(4¢) + o kitk: — 2apagkik? sin (26) (4.11)

1 . :
O(ky, ) = agki + Za%kﬁ sin?(2¢) + OzDaRkﬁ sin (2¢) , (4.12)

o angulo ¢ é medido do eixo cristalino (1,0) no plano zy.

No esquema de cédlculo para a obtencao da matriz de espalhamento, o parametro k,
é uma quantidade importante para a construcao das fungoes de onda em cada regiao da
heteroestrutura. Dessa forma, reservamos a proxima subsecao para uma andlise detal-
hada da natureza de k. no bulk, cujas informacoes tedricas nos serao tteis para o célculo

numérico da transmissividade.

4.1.1 Natureza das Solucoes de £,

Para k| # 0, o esquema de cédlculo para a obtencao da matriz de espalhamento, requer,
como vimos anteriormente, expressar k., em termos de E, k) e ¢. Para isto, usando a

Eq.(4.10) e, isolando k., obtemos a seguinte expressao

—b+Vb? — 4dac

k2, =
zo 20/

(4.13)

onde

2m*

a= ( il ) —a’ky, (4.14)

2

h? D) 2k
b=2 <2m*> k4 208k sin (2¢) — 2 (Z—m*) E — o’k cos® (2¢) + %[1 — cos (49)],
(4.15)
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c=E"—2F (%) ky + (%) ky—0 (k). (4.16)

e o sinal (4) e (—) correspondem, respecivamente, aos valores de k,; e k).
Diferentemente 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 ky, k, e E. De fato, fixando-se k., ky, ¢ e £ na Eq.(4.10) e impondo-se as condigdes
necessdrias para termos solugoes reais ou complexas, encontramos para quais interva-
los de energia essas condicoes se verificam, dependendo do tipo de entrada, se spin-up
ou spin-down no coletor, fato este que se reflete diretamente no cédlculo da transmissivi-
dade ou da corrente de tunelamento em heteroestruturas Assim procedendo, as condigoes
mensionadas acima, podem ser representadas por duas superficies de energias criticas no

plano z — y (E.3 e E.), assim definidas:

h2k?

1
Ee,, (ky,ky) = %! + \/ﬁzkﬁ + Za%kﬁ sin?(2¢) + ok sin (2¢). (4.17)

divindindo todo o espectro de energia em duas regides (i) e (i7) .
Para cada regiao de energia considerada, k, tem seguintes solugoes, descritas na

Tab.(4.1)

Regiao Energia k, | k., T
i E>FE,., real (positivo)  real (positivo)
i E., > E > E., real (positivo) imagindrio puro

Tabela 4.1: Natureza das solugoes de kz

Com o objetivo de ilustrar as energias criticas definidas anteriormente, mostramos na

Fig. 4.2, o gréfico com os cortes dessas superficies no plano &, e k, = 0 para o material

InAs/Gasb.
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Energia (meV)

-10 -08 -06 -04 02 00 02 04 06 08 1.0
6 -1
k (10" cm™)

Figura 4.2: Energias criticas E¢, e E¢, em fun¢ao do pardmetro real k., com kj = 2 X
105cm™! e ¢ = 45°.
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4.2 Formalismo da Matriz de Espalhamento

O segundo passo para a obtengao da matriz de espalhamento é a contrugao da funcao de
onda total em cada regiao da heteroestrutura. A partir das solugoes da equagao de massa
efetiva no cristal perfeito, a funcao de onda tal em cada camada [ da heterostrutura é
obtida, tomando-se combinagoes lineares dessas solugoes com o mesmo valor de energia,
E , ¢, e do momento paralelo as camadas, kj = (k;, k,). Como o potencial V'(z) quebra
a simetria de translacao na direcao z, a funcao de onda em cada camada pode ser escrita

CO1mo

F(2)= Y [a,F, (+he) €™ oG04y Fy (k) e G720 (4.18)
a(1,1)

aqui , omitimos a onda plana exp(ik|p), pois kj se conserva no processo de tunelamento.
Aplicando as condicoes de contorno na interface n 4+ 1, ou seja, a conservacao da
densidade de probabilidade e da densidade de corrente

F (%) |,,= continuo,

(4.19)
J.F (%) |.,= continuo,

Seguindo a discuss@o na [29], os coeficientes de transmissao sao calculados, usando-se

a definicao para o operador densidade de corrente na teoria k - p é dada por:

J.=—(H® + W), (4.20)

St —

onde H® sdo os elementos do Hamiltoniano total proporcionais a ke H 1) sdo os ele-

mentos proporcionais a k,. Dessa forma encontramos

J++ J—+
J4— J——
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onde
hk, | ooa(k), ¢)

.O'O' = X 4.22
Joo = — = (4.22)
representam a conservacao corrente de polarizacao de spin, e

, 2m*

J-=""F + ai(ky, 9)k. (4.23)

Assim, usando as condigoes de contorno para uma interface n podemos encontrar a

seguinte equacao matricial

(Mn)ll (Mn)lz « ap o (Mn+1)11 (Mn+1>12 o« Ap41

(Mp)a1 (My)22 b, (Myi1)21 (Mpia)22 b, 1

4x4 4x4

Y

(4.24)
onde a matriz M de dimensao 2 x 2 dao os elementos que formam a matriz de transferéncia
usual [40].

Fl F/ Fr F/
N 8 N S QS S e

M= (4.25)

onde usamos uma notacao comprimida para os elementos na forma Fﬁ = Fq| (£ks))
para as fungoes envelope e J ZiT L =y (£k.;) para o vetor densidade de corrente. Sendo
que, 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.(4.24) e com alguma longa
manipulacao algébrica, podemos relacionar os coeficientes das ondas espalhadas numa

interface (a, 41 e b,) com os das ondas incidentes (a, e b, 1), na forma

anp ay
S | (4.26)
bn n+1
sendo .
s, = | M ~Mu Mo ~Mun ) (4.27)
Mn+121 _MTLQQ anl _Mn+122



a matriz de espalhamento para a interface n + 1.
Aplicando as condigoes de contorno nas interfaces localizadas nas posigoes z = z1 e

2z = zy,0btemos :

aj ap

=S, : (4.28)
bg b,
ap a)

=S, (4.29)
b} by

Na regiao 1] Fig.4.1], os coeficientes (a),b;) das ondas que saem e os coeficientes das

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

- P , (4.30)

sendo

P, s , (4.31)

o—ik1d

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, gzﬁ) [40].

Das Egs. (4.29) e (4.30), obtém-se a relacao

as ag

=P, ®S, , (4.32)
b, b,

onde o sfmbolo ® é usado para denotar a composicao em série de duas matrizes, cuja
regra do produto é dada em [28]. Da mesma forma usando as Eqgs.(4.28) e (4.32) podemos

combinar S; e P; ® Sy, obtendo-se assim:
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Az ag
=S, 9P, ®S, . (4.33)

bo b2
Aplicando as condigoes de contorno nas outras interfaces e sempre combinando os
coeficientes das ondas chegando e saindo para cada estdgio da heteroestrutura assimétrica

encontraremos para duplas barreiras
ay Qo
=S 9P1®S®P;®S;9P;® S, : (4.34)
bO b4
onde

Sr=S193P1®S;®P,®S; @ P; ® Sy, (4.35)

¢ a matriz de espalhamento total.
Na préxima segao definiremos os coeficientes de transmissao de spins polarizados em

dupla barreira assimétrica.

4.3 Calculo dos Coeficientes de Transmissao e da Efi-
ciéncia de Polarizacao

Uma vez determinados os coeficientes das fungoes envelopes, que determinam as fungoes
de onda das heteroestruturas como combinacoes lineares das fungoes do bulk, vamos
calcular a transmissividade de elétrons polarizados num sistema de dupla barreira as-
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 poco, uma vez que a energia da particula, em ressondncia 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 pogos quénticos.
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Seguindo a discussao usada por Bittencourt [41], os coeficientes de transmissao sao

calculados, usando-se a definicdo para a corrente de probabilidade
j:o = Re (FIJ.,F,). (4.36)
A densidade de corrente de probabilidade no emissor vale:

i$= (U i)y (4.37)

o=T,l
onde j ¢é a densidade de corrente de probabilidade incidente e j_ é a densidade de cor-
rente de probabilidade refletida (ou espalhada), seguindo a notagao F(+k,), introduzida

anteriormente.De acordo com a Eq.(?7), as expressoes para essas correntes sao:
[j:_a]O = |a8|2 Re[FLH_kZU)JZJ ("‘kza} FU(—I—kza)]a

para regiao 0. Por outro lado a densidade de corrente transmitida vale (regiao 4)

[725)a = 1ag]® Re[FL (+£:0) 3.0 (+hs0) Fo(+hs0)]-

Levando-se em conta o cardcter estaciondrio do sistema, a transmissividade é definida
como a razao entre o fluxo de corrente de probabilidade transmitida (regiao 4), 7o, e a

incidente ™,

J+

zo!

o’ F;_’

(F§ L[ FE)

(Fs,

=28 (4.38)

z=2z0

Taﬂa" (E, k”a ¢) = Je (tg’)* (tg’)

onde os coeficientes t7, = af /ag sao obtidos através da matriz de espalhamento,Eq.(4.34).
A partir do cédlculo da a transmissividade podemos calcular a eficiéncia de polarizacao

de spin P través da diferenca da transmissividade dos estados de spins T (up) e | (down)
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para todos os canais de entrada T (up) e | (down)

(T + 1) = (1) + Tl—w)'
(Ti—1 + Ty=p) + (1= + T1—))

pP= (4.39)

No préximo Capitulo discutiremos os resultados numéricos para o cédlculo da trans-
missividade bem como a polarizacao em sistemas de dupla barreira assimétrica obtidos
a partir do formalismo até aqui desenvolvido. Em todos os casos ali relatados, escolhe-
mos o sistema formado por camadas de InAs (pogo) e GaSb (barreira), que tem seus

parametros de massa efetiva bem conhecidos.
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Capitulo 5

Resultados da Transmissividade e

Spin-Polarizacao

Antes de discutirmos os resultados numéricos derivados das expressoes analiticas para
a transmissividade em heteroestruturas, desenvolvidas nos capitulos anteriores, convém
recapitularmos a metodologia para o cédlculo dessa quantidade, que é baseado na técnica
da matriz de espalhamento dentro da aproximacao de massa efetiva. De um modo geral,
esta técnica consiste em relacionar os coeficientes das ondas que incidem nas interfaces de
uma heteroestrutura (veja a Fig. 4.1) com os coeficientes das ondas que sdo espalhadas
(refletidas). Essas ondas sao obtidas das combinagoes lineares das fungoes envelopes
derivadas das solucoes da equacao da massa efetiva para o bulk do material de cada
camada da heteroestrutura, com k,, o vetor de onda na dire¢ao de crescimento, obtido
da expressao da energia, fixando-se os valores de E e do médulo do vetor de onda paralelo
as camadas, k|, pardmetros estes que se conservam no processo de tunelamento coerente.
Todo o processo de célculo pode ser resumido no seguinte procedimento:

a) inicialmente, resolve-se analiticamente a equacdo da massa efetiva no cristal per-
feito (bulk) para um determinado valor de energia obtendo-se entdo os autovalores e
autovetores (fungdes envelopes) para cada tipo de particula. A partir da expressao da

energia, deriva-se as quatro solucoes para o vetor de onda na direcao-z, satisfazendo as
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condigoes k. = f (E, k), sendo duas das solugoes para spin-up (£k.;) e duas spin-down
(£k.y). As duas funcoes envelopes, obtidas das solugoes da equacao da massa efetiva ,
sao Fy(kyj, k21, 0), F (K, k2|, ¢), para os spin-up e spin-down, correspondentes aos estados
de base [1/2,1/2 >, |1/2,—1/2 >, respectivamente;

b) em seguida, constréi-se a fun¢ao de onda total em cada regiao n da heteroestru-
tura como combinagao linear de quatro ondas planas, correspondentes as duas solugoes
F(k”, k.o, ®), substituindo-se k., = £k,;, £k, para um dado valor de E e fixando-se
ki = (Ka ky);

¢) finalmente, usam-se as duas condigbes de contorno em cada interface, isto é, uma
que nos garante a condi¢ao de continuidade da funcao de onda total e a outra, a conser-
vacao da densidade de probabilidade de corrente, obtendo-se daf uma equacao matricial,
que relaciona os coeficientes das ondas incidentes com os coeficientes das ondas refletida
através da matriz de espalhamento. Resolvendo-se essa equacao matricial obtem-se os
coeficientes de transmissao t2,.

No esquema de cédlculo acima descrito, devemos, a principio, conhecer os coeficientes
de entrada (ap), da particula na regiao de incidéncia, o que significa estabelecermos as
condicoes 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).

Ap6s este breve resumo da metodologia usada no calculo da transmissividade dentro
do formalismo da matriz de espalhamento, discutiremos nas préximas secoes os resultados
numeéricos para a transmissividade de spins polarizados em dupla barreira assimétrica.
Antes, porém, faremos alguns comentdrios sobre o sistema usado neste trabalho e a
apresentacao dos resultados até, entao, obtidos.

Os resultados que serao discutidos mais adiante, referem-se as heteroestruturas de

dupla barreira assimétrica de InAs/GaSb, cujos parametros de massa efetiva, Dresselhaus
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e Rashba estao listados na Tab.(5.1). Em todos os casos a energia potencial da barreira
vale V, = 320 meV e as dimensoes da dupla barreira serdo denotadas por (Ly, L, e
Li2) que representa as larguras da barreira da esquerda, do poco e da barreira da direita,

o

respectivamente; todas as medidas sdo dadas em angstrons (A).

GaSh!  InAs@
ap(meV A3)  0.187 0.13
ar(meV A) 3 10.1
m*/m 0.041 0.023

Tabela 5.1: Parametros de estrutura de banda de semicondutores

Com o objetivo de permitir uma melhor discussao desses resultados, dividimos a
apresentacao em se¢oes como segue. Na se¢ao (5.1) discutiremos o efeito do momento
paralelo, k| # 0 no spin splitting, nas curvas de transmissao e polariza¢ao em dupla bar-
reira assimétrica (80, 60, 50) A. Vale salientar que para k| = 0 nao existe o acoplamento
spin-orbita de Rashba e Dresselhaus e os estados da banda de conducao up e down sao
desacoplados, resultando para o modelo de Hamiltoniano (2 x 2) dois canais de tunela-
mento independentes e degenerados. Ao contrdrio, para situacao k| # 0, os estados da
banda de conducgao up e down sao acoplados, resultando para cada particula incidente
(que denotaremos por up in ou down in) dois canais de tunelamento, T, out € Thouwn out)-
Na secao (5.2) discutiremos a transmissividade dependente de spin e a polarizagao para
vérios valores de ¢ para o sistema com as mesmas dimensoes da secao anterior. Na se¢ao
(5.3) apresentamos a comparagao de resultados da transmissividade e polarizagao usando
os termos de interagao spin-orbita de Dresselhaus e Rashba associados, com o termo de
interagao spin-drbita de Dresselhaus para um sistema de dupla barreira assimétrica (80,

o

60 ,50)A.
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5.1 Tunelamento Dependente de Spin em Dupla Bar-
reira Assimétrica (80,60,50)

De uma forma simplificada, podemos dizer que a banda de condugao de um semicondu-
tor com a inclusao da interacao spin-orbita é constituida por dois tipos de portadores
(elétrons spin up e spin down). O confinamento dos elétrons na regiao do pogo da du-
pla barreira assimétrica, veja Fig.5.1 d4 origem as subbandas de conducao Ey,(kj, ¢) e
E\,(ky, ¢) derivadas da aproximagao de massa efetiva, onde n é o indice que classifica
os niveis de energia dentro do poco quantico. Para valores de k| # 0 essas subban-
das podem interagir (spin -mizing), 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
interacao ¢ formalmente descrita em termos dos elementos proporcionais a k| fora da di-
agonal do Hamiltoniano de Dresselhaus e Rashba. Nesta se¢ao, vamos analisar os efeito
do spin mizing (mistura) no processo de tunelamento de spins polarizados em dupla
barreira assimétrica de InAs/GaSb com dimensdes (80,60,50) A para ¢ = 30° e kj =

0,5x10cm™t, 1 x10°cm™t e 2 x10% cm™ 1.

1 1] m &Y W
l[."-ill_.f.'_l
— _Ti —
[ I I .
=0 o, =g y=a+h czy=a+lb+c

=4

Figura 5.1: Representacao esquemdtica do sistema de dupla barreira assimétrica,
mostrando as regioes de interfaces.
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5.1.1 Transmissividade de Spins Polarizados

Nas Figs.5.2, 5.3 e 5.4 mostramos, respectivamente, para kj = 0,5 x 10 ecm™t, 1,0 x
10 ecm™' e 2 x10% cm™!, as transmissividades dependentes de spin incidente em dupla
barreira assimétrica de InAs/GaSb (80,60,50)A com ¢ = 30° em funcio da energia inci-
dente, comegando da energia critica Eqq; as partes (a) para spin up incidente (up in) e
as partes (b) para spin down incidente (down in). Em todos casos, como ji comentamos,
para cada incidéncia (up ou down) temos dois canais de saida up e down e, os picos nas
curvas de transmissao correspondem aos estados ressonantes Eq(up) e E|i(down) que
degenerados em k) = 0, se separam quando incluimos a interacao spin-drbita. O primeiro
estado é classificado como spin up porque, para a entrada up in ele aparece como o estado
bédsico com um pico com intensidade maior para o canal de saida up out. Analogamente,
o segundo estado é classificado como spin down porque para entrada down in ele aparece
como o segundo pico de maior intensidade para saida down out. Podemos ainda observar
que a separacao de energia dos estados up e down , também chamada de spin splitting,
depende fortemente do momento k). Dessas figuras podemos notar que os spin splitting
para kj = 0,5 x 10% cm™, 1,0 x 10° cm™! e 2 x10° c¢cm™' valem, respectivamente,
AE = |Ey — Ejp| = 6,38 meV, 14,7 meV e 33,9 meV. Quanto maior o valor de k|,
maior acoplamento spin-drbita e maior spin-splitting. Isso é mais evidenciado na Fig.
5.5 onde calculamos a estrutura de bandas (a) e, o spin splitting através da matriz de
espalhamento (b).

Para a incidéncia spin up (Parte (a) da Fig. 5.2), que equivale a tomar os coeficientes
da combinacéo linear (a = 1, a} = 0) os picos ressonantes Ey1 (up) e Ej1(down) emergem
nas curvas de transmissividade T out € Tdoun owt Para a mesma energia, mostrando
que a forte mistura entre eles pode produzir um spin flip. Em todos os casos fora da
ressonancia, as curvas de transmissao, T, o+ (linhas vemelhas) estao sempre acima das
curvas de transmissao Tjoun out(linhas azuis) e, o pico ressonante Ejq(up) emerge com
uma intensidade maior para saida up in. Da mesma forma o pico ressonante F|; emerge

com maior intensidade para saida down out, porém com uma intensidade menor que o
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pico Ey1(up) para saida up out; isto é visto mais facilmente a medida que o parametro
k) aumenta.

Para a incidéncia spin down (Parte (b) da Fig. 5.3), que equivale a tomar os coefi-
cientes da combinacao linear (ag =0, a(l) = 1), o spin mizing entre os estados up e down
da banda de conducao também aparece como um pico no canal down out correspon-
dente ao estado Eyq(up) e diferentemente da incidéncia spin up as curvas de transmissao
nas regides nao ressonantes Ty ou(linhas azuis) estdo sempre acima das curvas de
transmissao T, o (linhas vermelhas) e, o pico ressonante E|;(down) emerge com uma
intensidade maior para saida down in,.e o pico ressonante E}; emerge com maior inten-
sidade para saida up out, porém com uma intensidade menor que o pico E|;(down) para
safda down out. Para finalizar, podemos observar das Figs. 5.2, 5.3 e 5.4, que a medida
que o parametro k| aumenta as curvas de transmissividade spin out e down out ficam

bem mais préximas.
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Figura 5.2: Transmissividade de elétrons polarizados, 17, € Tgown, como funcao da energia
do elétron para ky = 0,5x10° cm™" e ¢ = 30° através de heterostrutura de dupla barreira
assimétrica (80,60,50) A de InAs/GaSh, incluindo ambos os termos de interacio spin-
orbita de Rashba e Dresselhaus, para particula incidente no estado spin-up (a) e, (b)
particula incidente no estado spin-down. Os demais parametros relevantes encontram-se
na Tab.(5.1). Os spins up e down ressonantes estao separados por  ~ 6,38 (meV).
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Figura 5.3: Transmissividade de elétrons polarizados, T, € Tyown, como fungao da energia
do elétron para kj = 1 x 10°cm ™" e ¢ = 30° através de heterostrutura de dupla barreira
assimétrica (80,60,50)A de InAs/GaSh, incluindo ambos os termos de interacio spin-
orbita de Rashba e Dresselhaus, para particula incidente no estado spin-up (a) e, (b)
particula incidente no estado spin-down. Os demais pardmetros relevantes encontram-se
na Tab.(5.1). Os spins up e down ressonantes estdo separados por ~ 14,70 (meV).
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Figura 5.4: Transmissividade de elétrons polarizados, T, € T, como fungao da energia
do elétron para ky =2 x 10°cm™! e ¢ = 30° através de heterostrutura de dupla barreira
assimétrica (80,60,50) de InAs/GaSbh, incluindo ambos os termos de interacdo spin-
orbita de Rashba e Dresselhaus, para particula incidente no estado spin-up (a) e, (b)
particula incidente no estado spin-down. Os demais parametros relevantes encontram-se
na Tab.(5.1).0s spins up e down ressonantes estao separados por ~ 33,90 (meV).

63



200 L) l L) l L) l L) l L) l L) l L) l L) 35 L) l L) l L) l L)
190
30 | A
180 ]
%5 -
170
% ]
%‘160 c 20} -
£ >
N—r -
@ 150 =
o =
© | 15 | -
3 &
Lj 140 £ -
o
(7]
130 10 T
@ 1
120 5L A
down 7 | ® |
110 up
1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 l 1 o 1 l 1 l 1 l 1
20 -15 10 -05 00 05 10 15 20 0.0 05 1.0 15 20
k (10°cm’) k (10°cm’)

Figura 5.5: (a) mostra a estrutura de bandas para InAs/GaSb, ilustrando a quebra
de degenescéncia dos estados de spin-up (linha azul) e spin-down (linha vermelha), em
funcao de k) em que E (k%) = £ (—k7F) devido a simetria de inversao temporal, (b) spin
splitting.
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5.1.2 Spin Polarizagao

Vamos agora discutir o efeito da interacao spin-drbita na eficiéncia de polarizagao (P) dos
elétrons de condugao em dupla barreira assimétrica de InAs/GaSb (80, 60, 50)/01 para ¢ =
30° e k) =0,5x10° ecm™', 1% 10%° ecm™ e 2 x10% cm™

As Figs.5.6 (a), (b) e (c) mostram a eficiéncia de polarizagdo como fungao da energia
para diferentes vetores de onda paralelo as camadas. Devido as variacoes nas intensidades
das curvas de transmissao up out e down out para as entradas up in ou e down in a
eficiéncia de polarizacao depende fortemente da energia incidente e do vetor de onda
kj. Em todos os gréficos a energia inicial é a energia critica E.4, que tem valores, 4,14
meV, 16,6 meV e 66,7 meV para kj = 0,5 x 10° cm™, 1 x 10® em™ e 2 x 10% em™,
respectivamente. Nesse grédfico podemos observar que a medida em que o momento
paralelo k| cresce a eficiéncia de polarizacdo para a energia inicial (energia critica E.4)
aumenta, atingindo a polarizagao de quase 100% para kj = 2 x 10° cm™! para elétrons
spin-down. Isso é devido ao fato de que para os intervalos de energia, F.3 < F < E.4 0
vetor de onda dos elétrons spin-up sao imagindrios e s6 ha particula down incidente na
entrada. Para comprovar isso mostramos na Fig. 5.7 a transmisividade em funcao de
¢ para k= 2Xx 105 em™! e £y = 66 meV; o 100% de polarizacao é atingido sempre que
a energia incidente E estiver dentro do intervalo E.(kyj, ¢) < Eo < E.(k), ¢).Podemos
ainda observar nas Figs. 5.6 (a), (b) e (c) que a eficiéncia de polarizacao atinge nos niveis
ressonantes os valores de 80% — 82% , 78% — 81%, 65% para kj =0,5x10° cm™*, 1x
105 em™! e 2% 10% cm™!, respectivamente, e a medida que k| paralelo aumenta as curvas
de saida up e down ficam mais préximas, isso é refletido na polarizacao que é maior para
menor valor de kj.

Num futuro célculo de corrente, é importante conhecer a dependéncia da transmis-
sividade com o angulo ¢. Dessa forma na préxima subsecao, discutiremos a transmissao

e a spin polarizagao para o outros valores de ¢.
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5.2 Transmissividade e Polarizacao para Varios Val-

ores de ¢.

Vamos agora discutir o efeito da interacao spin-drbita na eficiéncia de polarizagao (P) dos
elétrons de condugiio em dupla barreira assimétrica de InAs/GaSb (80,60, 50)A para
kp = 2 x10° em™ e ¢ = 0°,15°30°,45°,60°,75°, e 90°. Na Fig.5.8, mostramos
na parte (a), a transmissividade de spins polarizados para incidéncia spin up e saida
spin up e, na parte (b) a transmissividade para incidéncia spin-down e saida spin-
down. Nessas figuras, o primeiro pico correspondente ao nivel ressonante E; (up) e o
segundo ao nivel ressonante E|;(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 transmissividade mudam mais
fortemente nas regioes fora da ressonéncia (entre os dois picos). Um caso interessante
é para angulo ¢ = 45°onde nas regioes do emissor e coletor os estados spin up e down
sdo quase desacoplados (mizing é baixo) e temos dois canais de saida independentes,.isto
é, incidindo spin-up na regiao do emissor, temos apenas saida up na regiao do coletor
e incidindo spin-down na regiao do emissor temos apenas saida spin-down no coletor.
Assim através dessas entradas (up ou down) podemos classificar as posigoes dos niveis
ressonantes na regiao do poco; realmente o primeiro pico é .up e o segundo é down.
Na Fig.5.9 (a) é mostrado em detalhe o efeito de (spin-mixing), em que quanto menor
o mixing maior a intensidade do pico, é o que acontece para ¢ = 45°. Na Fig. 5.10
ilustramos o mesmo efeito para o dngulo de ¢ = 135°, mas neste caso, ocorre uma inversao
do estado basico em relagao ao dngulo de ¢ = 45° (linha preta up e vermelha down), o
primeiro nivel ressonante ¢ down (linha verde) e o segundo é up (linha azul). Isso pode
ainda ser confirmado nas curvas de transmissao para os angulos ¢ = 90°, 105°, 120°,
135°, 150°, 165°, 180° mostradas na Fig.5.9 onde a intensidade para entrada down [parte
(b)] € maior no primeiro pico ressonante e a intensidade para entrada up no segundo pico

[parte (a)]. Como vimos nas figuras anteriores os angulos de 45° e 135° para cada canal de
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x10% em™ fixo e ¢ = 0°,15°,30°,45°,60°, 75°, e 90°, para incidéncia de spin-up (a) e de
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entrada up ou down temos apenas um canal de saida up ou down dessa forma devemos
esperar uma eficiéncia de polarizagdo bem superior aos demais dngulos no primeiro ou
no segundo quadrante. Nas Figs 5.11 (a), (b) e (c) apresentamos a polarizagao (P) com
o momento kj = 2 x10% em™! fixo e ¢ = 30°, 45° ¢ 90°. A energia inicial ¢ a energia
critica E.4, que tem valor 66,7 meV. Nesses graficos podemos observar que a eficiéncia de
polarizacao atinge nos niveis ressonantes os valores de 67% ,100%,e 10% — 20% para
os angulos ¢ = 30°, ¢ = 45° e ¢ = 90°, repectivamente. Na Fig.5.12, temos a polarizagao
(P) com ¢ = 135° e momento kj = 2 x 10° cm™' e a energia inicial E.4, tem valor
66,7 meV. Neste caso, ocorre uma inversao do estado bdsico em relacao ao angulo de
¢ = 45°, como ja discutido anteriormente, e a eficiéncia de polarizagao também atinge

quase 100%.
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5.3 Comparacao da Transmissividade e Polarizacao

Dresselhaus x Dresselhaus + Rashba

Para finalizar, nessa se¢ao comparamos a transmissividade incluindo somente os termos
com a completa interagdo spin-drbita (Dresselhaus + Rashba) para barreira assimétrica
(InAs / GaSb / InAs / GaSb / InAs) com Ly, = 80A L, = 604, e Ly, = 504 ; ¢ = 45°
e a altura do potencial da barreira V, = 320 meV.

Nas Figs.5.13 (a) e (b) mostramos a transmissividade e a polarizacao somente com os
termos de Dresselhaus incluidos no Hamiltoniano. O primeiro estado ressonante (linha
vermelha) é down e o segundo estado é up. Para baixas energias entre 67 e 70 meV a
spin polarizacdo é up (positiva) variando de 90% — 40% e, para pontos préximos ao
primeiro nivel ressonante a transmissividade down (linha vermelha) é maior que a down
(linha preta) e a spin polarizagdo down prevalece atingindo um valor de 72%; o inverso
acontece no segundo nivel ressonante (up) a spin polarizagao prevalece atingido um valor
maximo de 83,5%. Na Fig.5.14, mostramos a transmissividade e spin polarizacido quando
ambos os efeitos de Rasbha e Dresselhaus sao incluidos. O primeiro estado ressonante é
up (linha preta) e o segundo estado ¢ down (linha vermelha). Para esse caso podemos
observar que a inclusao dos termos de Rasbha e Dresselhaus provoca um aumento da

spin polarizacao que atinge um valor de 100% nos estados ressonantes.
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Capitulo 6

Conclusoes

Neste trabalho apresentamos a transmissividade de elétrons polarizados em heteroestru-
turas semicondutoras usando a técnica da matriz de espalhamento na aproximacao da
massa efetiva do modelo de Rashba-Dresselhaus.

O problema do tunelamento de spins polarizados em dupla barreira assimétrica foi
tratado, teoricamente, na aproximacao de massa efetiva por K. Gnanasekar e K. Nava-
neethakrishnan [17) usando o modelo que inclui o combinado efeito de interagao spin-
orbita Dresselhaus linear e Rashba. No modelo proposto o tunelamento dependente de
spin através da dupla barreira é descrito diagonalizando o Hamiltoniano Dresselhaus-
Rashba para ¢ = m/4 que permite desacoplar os estados de spin com orientagdes up
(+) e down (—). Usando esse modelo os autores encontram uma eficiéncia de polarizagao
entre 75-85%

Motivados pela versatilidade da técnica da matriz de espalhamento, que permite a
incorporacao de diferentes tipos interacao, nos propusemos neste trabalho estudar os
efeitos de interagao spin-drbita na transmissividade de elétrons em sistemas de dupla
barreira assimétrica de InAs/GaSb usando um modelo de interagao spin-drbita contendo
duas contribuigdes; o termo de Dresselhaus (BIA) até a terceira ordem no momento
paralelo as camadas, e a interacao spin-drbita de Rashba devido assimetria de inversao

espacial na heteroestrutura (SIA).
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No célculo da transmissividade é fundamental conhecermos o movimento das particu-
las no cristal perfeito, através das fungoes envelopes F(ky, k.1, ), F(ky, k2, @) e da
energia Ei(kH, k., ¢) para os estados spin-up e spin-down. Isto foi feito no Capitulo 4,
usando o formalismo da aproximagao de massa efetiva, que apresentamos no Capitulo 3.

No esquema da técnica da matriz de espalhamento, as componentes do vetor de onda
k., ¢ uma quantidade muito importante para a construgao da funcao de onda total em
cada regiao da heteroestrutura, que como vimos, é obtida da combinacao linear das
solugoes no bulk. Para isso no Capitulo 4 desenvolvemos uma andlise bem elaborada
desses vetores, com vistas & formacao das funcoes envelopes na heteroestrutura. Como
resultado geral dessa andlise, observa-se que a natureza das solucoes de k, para os estados
de spin-up e spin-down dependem da magnitude das quantidades k,, k, e da energia F.
Como vimos naquele capitulo, existem duas energias criticas E.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 funcoes e as condicoes de contorno apropriadas em cada interface, que corre-
spondem a conservacao da densidade de probabilidade e da densidade de corrente de
probabilidade para a obtencao da matriz de espalhamento,. isto é feito no Capitulo 4,
para o modelo de uma banda. Vale lembrar que nesses cédlculos usamos a aproximagao
jé tradicional na teoria de massa efetiva de que as fungoes de Bloch sao iguais nos dois
materiais que formam a interface. Desta maneira, calcula-se a transmissividade como a
razao entre as correntes de probabilidade na regiao do coletor e do emissor. A expressao
analitica para tais correntes, dentro da aproximacgao de massa efetiva foi introduzida for-
malmente no Capitulo 4. No Capitulo 5, discutimos os resultados para a transmissividade
em heteroestrutura de dupla barreiras assimétrica do tipo InAs/GaSb (80,60, 50), com
os seguintes parametros: kj = 0,5 x 10%cm™, kj =1 x 10%cm ™" e kj =2 x 10°cm™".

Para o sistema considerado temos apenas um nivel na regiao do poco que se quebra
em dois devido a interagao spin 6rbita. Com excessao das diregbes (£ 45° n =1,3,5,7)

para cada incidéncia (up ou down) na regido do emissor, temos dois canais de saida up ou
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down e, os picos nas curvas de transmissividades correspondem aos estados ressonantes
E41 (up) e E|; (down) que sao separados quando incluimos a interagao spin-drbita. Assim
a transmissividade de saida spin up e down tem ressondncia nos dois estados ressonantes
e pico do estado up tem intensidade maior para incidéncia up e o pico do estado down tem
intensidade maior para incidéncia down. As curvas de tramissividades up out estao acima
das curvas de transmissividade down out para incidéncia up e as transmissividades down.
O ordenamento desses estados muda e, depende do quadrante que estd o angulo ¢; assim
para o dngulo de 30° o primeiro estado ressonante é up e o segundo é down. Para as
diregoes (+ 45° n =1,3,5,7), a mistura entre as bandas de condugao up e down é baixa
e temos dois canais de saida praticamente independentes; dessa forma para incidéncia
spin up s6 temos transmissividade up e incidéncia down sé temos transmissividade down
com ressonancia nos seus respectivos estados ressonantes.

Fixando o angulo de 30° observamos nas curvas de transmissividade uma separacao
maior dos niveis ressonantes a medida que o momento paralelo aumenta. Essa separacao
varia linearmente com & uma contribui¢ao que vem dos termos lineares de Dresselhaus
e Rashba. Observamos ainda para esse angulo que a eficiéncia de polarizacao atinge
nos niveis ressonantes os valores de 80% — 82% , 78% — 81%, 65% para kj = 0,5 x
10° em™, 1 x 10% em™ e 2 x 10° em™!, respectivamente, e a medida que kj paralelo
aumenta as curvas de transmissividade de saida up e down ficam mais préximas, isso é
refletido na polarizacao que é maior para menor valor de k). Entretanto a medida em
que o momento paralelo k| cresce, a eficiéncia de Polarizacao para as energias inicial no
intervalo E.3 < E < E¢4 atinge 100%. Desse modo, através do parametro k| podemos
controlar a eficiéncia de polarizagao.

Fixando o parametro kj =2 x10° em™! e variando ¢ = 0°,15° 30°,45°,60°,75°, e
90° (primeiro quadrante), e ¢ = 90°,105°,120°, 135°, 150°, 165°, 180° (segundo quadrante)
observamos que as posigoes dos picos ressonantes variam fracamente com a energia para
os varios valores de ¢ e as curvas de transmissao mudam mais fortemente nas regioes fora

da ressonéncia. As diregoes ¢ = 45° e 135° sao mais interessante; nessa situacao como é
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baixa a mistura no emissor e coletor (elementos fora da diagonal do Hamiltoniano) desse
modo, podemos identificar mais facilmente os niveis ressonantes up e down e a eficiéncia
de polarizagao atinge valores de 100%, o que sugere que heteroestruturas assimétricas
de InAs/GaSb podem ser usadas para construcao de filtros de spins; ja para ¢ = 90° a
polarizacao varia entre 10% e 20%. Assim através do parametro ¢ também podemos
controlar a spin polarizacao.

Diferentemente de [17],0 modelo combinado Dresselhaus-Rashba usado nessa disser-
tagao apesar de mais complexo, permite um controle maior nas propriedades eletrénicas
através do momento paralelo as camadas, e do angulo polar ¢. Portanto, interagoes spin-
orbita de Dresselhaus e Rashba associadas sao mecanismos importantes para aumentar
a eficiéncia de dispositivos spintrénicos.

Para finalizar, entendemos que todos esses efeitos seriam melhor investigados com
a determinacao da corrente de tunelamento, uma vez que esta quantidade serviria de
objeto de comparacao com resultados experimentais. Porém, devido ao grande esforco
computacional envolvido nesse cédlculo, reservamos tal proposta para trabalhos futuros,
bem como a de aplicar estas técnicas a situagoes mais complicadas, como para materiais

semi-magnéticos, ressonancia em pocos duplos, etc.
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