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Resumen de la tesis de Marysol Ochoa Fajardo presentada como requisito parcial para
la obtencién de la Licenciatura en Fisica. Ensenada, Baja California, México. Diciembre
del 2006.

ESTUDIO DE LA DINAMICA DE PAQUETES DE ONDA ESPIN
POLARIZADOS EN PRESENCIA DEL ACOPLAMIENTO ESPIN-
ORBITA

Resumen aprobado por:

/ [
Dr Frandisco Mireles Higuera

Resumen:

Se estudi6 el transporte de paquetes de onda electronicos espin polarizados a través de una
heteroestructura semiconductora unidimensional en presencia del acoplamiento espin-érbita de Rashba.
En particular, se estudi6 el efecto del acoplamiento espin-6rbita de Rashba local sobre la transmision de
paquetes Gaussianos con espines polarizados a través de barreras de potencial estacionarias. Se desarroll6
un esquema numérico que resuelve la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo en una dimensi6n
y con acoplamiento espin-6rbita por medio de diferencias finitas. El formalismo es una generalizacion del
esquema espin independiente de Goldberg que incorpora el grado de libertad del espin a través del
acoplamiento espin-6rbita de Rashba. Se elabor6 un algoritmo computacional que resuelve la ecuacion de
onda via la solucién de un sistema tridiagonal y de ecuaciones de recursion. Se verificé la exactitud del
esquema numérico al reproducir en forma exacta los casos analiticos independientes del espin, i.e. sin la
interaccién espin-6rbita. Se realizaron célculos de la transmision por especie de espin como funcién de la
energia de los paquetes de onda incidentes espin-polarizados. Se estudio el transporte de espines para
distintos valores del pardmetro de Rashba, altura y espesor de la barrera de potencial, asi como para
distintas polarizaciénes de espin.
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Introduccion

En la Gltima década una nueva electronica basada en el espin llamada Espintrénica
se ha venido desarrollando con sorprendente rapidez. Mientras la electronica
convencional traslada la informacién al cambiar el nimero de electrones en un circuito
manipulando su energia, la naciente Espintrénica pretende codificar los datos a través
de la orientacion de los espines de los electrones; i.e. a través de la manipulaciéon del
grado de libertad del espin.

La manipulaciéon controlada y eficiente del espin en materiales semiconductores
podria producir novedosas aplicaciones en sistemas electronicos, magnéticos y
fotonicos, convergiendo a una sola tecnologia con capacidades multifuncionales.
Algunas de las posibles aplicaciones que surgirian si se logra la integracién del espin
en la electronica actual serian, e.g.: el transistor de espin, filtros de espines, diodos de
espines, memorias no voléatiles, baterias de espin, implementacién de la computacién
cuantica, entre otras. Dispositivos que prometen el aumento en la velocidad de
procesamiento de datos, disminuir su tamafio, el menor consumo de energia eléctrica,
entre otras atractivas caracteristicas.

Para lograrlo es indispensable pensar y estudiar novedosas formas que permitan
manipular, generar y detectar corrientes eléctricas con espines polarizados.

Uno de los efectos que mas ha capturado la atencién recientemente y que ha dado
un fuerte impulso al desarrollo de la espintrénica, es la interaccién espin-érbita de
Rashba en semiconductores, asi como el estudio de su influencia en los procesos de
transporte electrénico y de espin en dispositivos nanoscépicos (e.g. alambres cuanticos,

puntos cuanticos, entre otros).



Datta y Das en uno de los trabajos pioneros en el area de la Espintronica proponen
un dispositivo de transistor basado en el espin de los electrones. En su dispositivo
prototipo se puede controlar la orientacion (presesiéon) de los espines a través del
acoplamiento espin-orbita de Rashba.

En la presente tesis hacemos un estudio tedrico y numeérico del transporte de
paquetes de onda electrénicos espin-polarizados en un dispositivo transistor del tipo

Datta y Das.



1. Antecedentes

11 Ley de Moore

La Fisica de la materia condensada ha promovido desde sus inicios en los afios 40’s
el desarrollo de importantes aplicaciones en la Microelectréonica, Ingenieria, Medicina y
recientemente en la Nanotecnologia, entre otras areas de gran impacto econémico y
social. Un excelente ejemplo es el descubrimiento del efecto transistor en
semiconductores, observado por J. Bardeen, W. H. Brattain y W. Shockley, que les hizo
merecedores del premio Nobel de Fisica en 1956!. El descubrimiento del transistor
impulsé significativamente el desarrollado de la industria electrénica, de manera que el
primer transistor comercial estuvo disponible tan solo cinco afios después (1952) de su

descubrimiento (Prinz et a., 1998).

En 1958, el Ingeniero Jack Kilby (Nobel de Fisica en 2000) de la compafia Texas
Instruments en Dallas y Robert N. Noyce 2 de la compania Fairchild Semiconductor,
establecida en los alrededores de San José, California (llamada mas tarde Silicon
Valley) disefiaron y construyeron el primer circuito integrado basado en materiales

semiconductores de dimensiones microscépicas. El circuito integrado finalmente

1 Anos mas tarde el investigador J. Bardeen (1908- 1991} realizé estudios sobre el fenémeno de la
superconductividad que le hizo de nuevo merecedor del premio Nobel de Fisica en 1972. Convirtiéndose asf en
la unica persona (al presente) que haya ganado dos premios Nobel de Fisica. (Hacian, 2002)

2 Meses mas tarde del descubrimiento del circuito integrado, el investigador Robert N. Noyce fué cofundador de
la corporacién Intel.



estuvo disponible comercialmente 7 afos después de su creaciéon. El relativamente
vertiginoso desarrollo e integracion de los transistores en circuitos integrados conduce
a uno de los fundadores de la corporacion Intel, Gordon E. Moore, a establecer una

norma que rige desde entonces la evolucion de los sistemas informaticos (1965).

G. E. Moore observé que el numero de transistores presentes en un circuito
integrado se duplicaba (debido a las mejoras en las técnicas de miniaturizacion) a
intervalos regulares (aproximadamente cada dos afos), y predijo que este fenomeno
seguiria tal tendencia en los afos venideros. Esta afirmaciéon es conocida actualmente
como la Ley de Moore, ampliamente conocida en la industria de los procesadores
electrénicos (David Z et al, 2002). Para computadoras marca Intel el numero de

transistores en un procesador es el doble cada dos afios (Ver Flg 1.1).

Transistores
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Fig. 1.1 Ley de Moore: El numero de transistores por unidad de area en un circuito integrado de un
procesador se duplica aproximadamente cada dos afios. Datos tomados de la pagina web de Intel
(www.intel.com).



En 1959 el fisico estadounidense Richard Feynman (premio Nobel de Fisica en
1965) ofreci6é una conferencia en la reunion anual de la American Physical Society en la
que afirmé: “There is plenty of space at the bottom”, es decir, traducido literalmente,
que hay espacio de sobra en el fondo. A lo que R. Feynman se referia con tal
afirmacién es que las investigaciones a niveles atdémicos revelarian nuevas
oportunidades que serian de gran utilidad en el futuro para el manejo y procesamiento
de informacién. Aunque en la practica atin no hemos llegado a ese punto, Feynman no
se equivocaba al predecir de qué forma evolucionaria el almacenamiento y lectura de la
informacién, siendo su comentario uno de los paradigmas de la ciencia y tecnologia

actuales.

1.2 Antecedentes de la Espintrénica

La creciente demanda de la miniaturizacién de los dispositivos electronicos hace
que nos acerquemos rapidamente a las afirmaciones de Feynman. En la ultima
década, una nueva rama de investigacién llamada Nanociencias se ha venido gestando
en los laboratorios y universidades mas importantes del mundo. En Nanociencias y en
Nanotecnologia se estudia el comportamiento de los materiales en los que al menos
una de sus dimensiones es del orden de nandmetros (109 m). A estas diminutas

escalas los efectos cuanticos gobiernan el comportamiento de los electrones.

Recientemente el interés en el espin del electrén y su manipulacién ha dado origen
a un campo de investigaciéon de frontera en Nanociencias, denominado Espintrénica --

electréonica basada en el espin (Awshalom et al, 2002).



Mientras la electrénica convencional, traslada la informaciéon cambiando el nimero
y la energia de los electrones de un circuito, la naciente espintrénica codifica los datos
basandose en la orientacién del espin de los electrones, efectuando operaciones légicas
modificando dicha orientacién. Dado que las operaciones de cambio de espin
consumen poca energia, se presume que los dispositivos espintréonicos requeriran
baterias muy livianas. Ademadas, los chips espintrénicos podrian permanecer
desconectados entre una y otra operacién produciéndose memorias denominadas no-
volatiles. Al cambiar el espin, la energia cinética de la particula apenas si aumenta, por
lo que los circuitos generan minimo calor. Por si fuera poco, el proceso alcanza
velocidades muy grandes, por ejemplo, se ha conseguido invertir la orientacién del
espin electrénico en pocos picosegundos (1x10-12 segs). Y estas son solo algunas de las
ventajas sobre la electréonica convencional que el desarrollo de la Espintrénica

generaria.

El nacimiento de la Espintronica se considera que tuvo lugar en Orsay (Francia) por
M. Baibich y colaboradores (Baibich, 1998) en el afio de 1988 y esta ligada al

descubrimiento de la “Magnetorresistencia Gigante “{GMR, por sus siglas en inglés).

Lo que M. Baibich y colaboradores observaron es que al hacer fluir una corriente
eléctrica a través de multicapas metalicas nanométricas hechas de apilamientos de
capas magnéticas (Fe, Co,...) separadas por capas metalicas no magnéticas ( Au,Cu,...),
la resistencia cambia (enormemente) dependiendo de si las capas magnéticas tienen
magnetizaciéon paralela o anti-paralela. A tal efecto se le denomina Magneto-
Resistencia Gigante (GMR). El efecto GMR ocurre debido a que en los materiales
magnéticos hay un desequilibrio entre la densidad de electrones con espin arriba y

espin abajo a la energia de conduccién (energia de Fermi). Las miiltiples dispersiones



de los electrones en las interfases favorecen (por el principio de Pauli una resistencia

maxima cuando las capas ferromagnéticas presentan magnetizaciones anti-paralelas

*"7 f*:*J L

(figura 1.2).

a) b)

Fig.1.2.Representacion esquematica del transporte electronico dependiente del espin en una estructura de
materiales ferromagneto / conductor/ ferromagneto con orientaciéon de la magnetizacion a) paralela, donde
la resistencia es minima y b) antiparalela, donde la resistencia se maximiza. ( Prinz et al, 1998)

Las primeras aplicaciones de los dispositivos basados en los efectos dependientes
del espin tipo GMR son las cabezas lectoras para discos duros o memorias magnéticas
no volatiles RAM (MRAM) que han sido de gran impacto en la tecnologia de

almacenamiento de informacién. (Prinz et al, 1998).

1.3 Transporte de espines en semiconductores

Histéricamente la idea de inyecciébn de electrones espin-polarizados en
semiconductores fue propuesta en los 70’s en el contexto de estudio de tunelaje
usando electrodos ferromagnéticos (Cifres et al, 1973). Tiempo después se realizaron
estudios tedricos sobre la inyeccion de espin a través de interfases ferromagneto a
semiconductor por Aronov Yy Pikus quienes calcularon el decaimiento espacial de la

polarizacién de espin en tales sistemas. (Aronov et al, 1976). No fue si no hasta 1992



que Alvarado y Renaud observaron el tunelamiento de electrones espin polarizados de
un ferromagneto (Ni) a un semiconductor (GaAs) con un STM (Scanning Tunneling
Microscope) demostrando que la inyeccién de espin en semiconductores era en efecto

posible. (Alvarado et al, 1992).

Ciertamente, para la implementacién de dispositivos semiconductores
espintronicos, ademas de generar y detectar corrientes de espines polarizados, es
importante lograr la manipulacién efectiva de los estados de espin ademas de que

estos se mantengan coherentes durante tiempos suficientemente largos.

Experimentos recientes han vuelto a encender el interés en la utilidad de los
materiales semiconductores usando el espin como portador y fuente de informacion.
En 1999 David Awschalom y colaboradores (Awschalom et al, 1999), demostraron
utilizando medios o6pticos, que electrones espin-polarizados pueden mantener su
coherencia a escalas de tiempos de nanosegundos en el semiconductor de GaAs. Esto
significa que los electrones espin polarizados pueden ser desplazados a distancias del

orden de 100 um sin perder su coherencia en tales sistemas. Lo anterior abrié la

posibilidad de la realizacién del transporte de la informacién con espines coherentes en
micro-dispositivos. Otro de los experimentos que capturéd la atencion fue realizado por
Ohno y colaboradores en Japén (Ohno et al. 1999), donde demuestran que es posible
inyectar eficientemente electrones con espines polarizados de un semiconductor
magnético a otro no magnético mediante el uso de materiales no convencionales
(aleaciones semiconductoras III-V). Otro experimento en esta direcciéon fue realizado
simultanea e independientemente por Fiederling y colaboradores (R. Fiederling et al,

1999) obteniendo resultados similares.



Dada la naturaleza intrinseca del espin en los electrones de un solido, la
manipulacién del espin en los materiales semiconductores podria conducir a
novedosas aplicaciones al integrarlos en los sistemas electronicos, magnéticos y
fotonicos, conduciendo a una sola tecnologia con capacidades multifuncionales.

Algunas de las posibles aplicaciones que surgiran si se logra la integracion del
espin en solidos semiconductores serian: el transistor de espin, filtros de espines,
diodos de espines, memorias no volatiles, baterias de espin e implementacién de la
computaciéon cuantica.

Uno de los mecanismos fisicos propuestos para la manipulacién del espin es el
acoplamiento espin-orbita el cual es de origen relativista y se presenta como
consecuencia del acoplamiento del momento orbital de los electrones con su momento
magnético angular intrinseco (espin), debido a la presencia de un gradiente de
potencial eléctrico no uniforme. (Sakurai, 1999).

En 1984, Y. A. Bychkoy y E.I. Rashba (Bychkov et al, 1984), establecieron un
modelo que describe apropiadamente la interaccién espin-orbita, en gases de
electrones bidimensionales en semiconductores, ampliamente conocido como “Efecto
Rashba”. Tal efecto crea la base de uno de los trabajos pioneros en el campo de la
Espintrénica, el prototipo de un transistor de efecto de campo de espin (SFET, por sus
siglas en inglés) propuesto en 1989 por Supriyo Datta y Biswajit Das de la Universidad
de Purdue. El SFET es similar en operacién a un modulador electro-éptico, utilizando
campos puramente eléctricos para controlar los estados de espin electrénicos.

Afios mas tarde, se demostré que la intensidad de interacciéon del efecto Rashba en
gases de electrones bidimensionales puede ser controlada mediante la aplicaciéon de un
campo eléctrico externo.(Engels et al, 1997; Nitta et al, 1997). Tales experimentos

promovieron gran interés en la implementacién del SFET de Datta y Das.
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Ahora bien, en el aspecto teorico el estudio de la Espintrénica tomé un giro
interesante con la publicacion de las investigaciones realiza das por A.V. Moroz y
colaboradores (Moroz et al, 1999), donde estudian el efecto de la interaccion espin-
orbita en la conductancia en sistemas cuasi-unidimensionales. Este trabajo alento el
interés de los tedricos en la Espintrénica, reviviendo el estudio del prototipo del
transistor de espines de Datta y Das.

En el afio 2001, F. Mireles y colaboradores (Mireles et al, 2001) estudiaron las
propiedades de transporte balistico de electrones espines polarizados en alambres
cuanticos cuasi-unidimensionales en presencia del acoplamiento espin-érbita
utilizando el formalismo de funciones de Green y modelando el efecto Rashba a través
de un esquema de amarre fuerte. En este trabajo se muestra que la interaccién espin-
orbita puede producir cambios dramaticos en la transmision de electrones con espines
polarizados en alambres cuanticos semiconductores, arrojando valiosa informacién
para la realizacion practica de estos dispositivos.

Después de las publicaciones de A. V. Moroz et al y de F. Mireles et al han ido
creciendo exponencialmente los trabajos tedricos, particularmente hablando del efecto
Rashba, en donde el acoplamiento espin-érbita es el topico central; realizados por
diferentes grupos de investigacién en diferentes sistemas (alambres cuanticos, puntos
cuanticos, pozos cuanticos, etc.).

Uno de estos trabajos recientes realizado por el grupo de J. Schliemann, C.
Egues y D. Loss (Schliemann et al, 2003), proponen teéricamente un SFET, que no
s6lo se basa en el acoplamiento espin-érbita de Rashba, si no en otro tipo de
acoplamiento espin-érbita de importancia en semiconductores, denominado efecto

Dresselhaus®. Schilemann y colaboradores encuentran que ese sistema admite

3 Es un acoplamiento espin-6rbita producido, en cierto tipo de semiconductores como el GaAs, por la asimetria
de inversioén espacial de la estructura cristalina del bulto del semiconductor.(Winkler et al , 2002}
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procesos de dispersion dependientes del espin sélo si la intensidad del efecto Rashba
es igual a la intensidad del efecto Dresselhaus, lo que sugiere que, al menos en este
caso, no es estrictamente necesario el transporte de forma balistica para lograr el
efecto de transistor de espin.

El afo pasado (2005}, J. Wunderlich y colaboradores (Wunderlich et al, 2005), al
mismo tiempo que K. Kato y colaboradores (Kato et al, 2005) mostraron
experimentalmente la existencia del efecto Hall de Espin (SHE por sus siglas en ingles),
como consecuencia del acoplamiento espin-6rbita. Cabe mencionar que el efecto Hall
de espin fue predicho por M.I. Dyakanov y V. L. Perel en 1971 (Dyakanov et al, 1971} y
redescubierto por J. E. Hirsch (Hirsch, 1999), pero no fué hasta el afio pasado que se
observé experimentalmente. Es importante recordar que el Efecto Hall (clasico)
consiste en la acumulacién de carga eléctrica en las orillas de un conductor cuando se
hace pasar corriente eléctrica a lo largo de este en la presencia de un campo magnético
perpendicular 4.En el Efecto Hall de espin, sin embargo, no existe campo magnético
real, pero existe un “campo magnético efectivo” producido por el acoplamiento espin-
orbita, resultando asi una acumulacién de espines (pero no de carga) en las orillas del
conductor.

Un estudio reciente de R. Romo y S. Ulloa {Romo et al, 2005) estudian la dindmica
de tunelaje resonante dependiente del espin con interaccién del acoplamiento espin-
orbita, describiendo un comportamiento de filtro de espin en su sistema, entre otras

caracteristicas interesantes.

4 La acumulacién de carga resulta de la fuerza de Lorentz que experimentan los electrones en su travesia
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Recientemente, J. Schliemann y colaboradores (Schliemann et al, 2005)
investigaron el efecto Zitterbewegung® de un paquete de ondas electrénico
bidimensional bajo la influencia del acoplamiento espin-érbita en pozos cuanticos.

Asi pues, la Fisica del fenémeno de transporte electrénico en nanoestructuras
semiconductoras con acoplamiento espin-érbita es uno de los temas de investigacién
de frontera de gran interés actualmente en espintrénica. Dicho efecto (SHE) ha tomado
gran importancia y ha motivado un sin numero de publicaciones recientes en
espintrénica; lo anterior por sus posibles aplicaciones y por las preguntas

fundamentales que se plantean.

1.4 Objetivo de la Tesis

En este proyecto de tesis se considera el transporte electrénico en una dimensién
en materiales semiconductores de tipo GaAs, en presencia de la interaccion del
acoplamiento espin-orbita de Rashba. Esto es fuertemente estimulado con el propésito
de modelar el prototipo del transistor de espines (SFET) en una dimensién. Es de
particular interés el estudio de los efectos que el acoplamiento espin-6rbita introduce

en la transmisién electronica de electrones con espines polarizados.

5 Propuesto originalmente por E. Schridinger, el efecto Zitterbewegung se refiere al efecto relativista que
describe el movimiento oscilatorio de los electrones en direccién perpendicular a la direccién de propagacion.
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Il. El Transistor de Espines y el

Efecto Rashba

En este capitulo se discutird en detalle el efecto que crea la base del SFET,

ampliamente conocido como el efecto Rashba.
2.1 El Transistor de Espines (SFET)

Antes de describir en detalle el principio de operacién de un transistor de espines
(SFET, Spin Field Effect Transistor), conviene recordemos primero el mecanismo de
operacion de un transistor de efecto de campo convencional (FET). En un FET se
introducen cargas eléctricas a un semiconductor por un electrodo fuente y se reciben
por un electrodo colector colocados en los extremos del material semiconductor. La
aplicacién de voltaje a un tercer electrodo (sobre la regiéon semiconductora) genera un
campo eléctrico que aumenta o disminuye la corriente de la fuente al colector,
produciendo asi, un efecto de interrupcién y/o amplificacién de la corriente. Por otro
lado, en el SFET propuesto por Datta y Das (Datta et al, 1990)., una heteroestructura
semiconductora de InAlAs/InGaAs, por ejemplo, proporciona un canal de transporte
para los electrones, mientras que la fuente y el colector son materiales

ferromagnéticos.

Cuando se inyecta corriente eléctrica en este dispositivo (SFET), la fuente emite

electrones con espines polarizados en la direccién de magnetizacion del material,
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fluyendo corriente espin polarizada por el canal de conduccién hasta el colector. Lo
anterior siempre y cuando que el ferromagneto posea la misma polarizaciéon de espin
(magnetizacién) que la corriente incidente (Fig. 2.1.a). Sin embargo, al aplicar un
voltaje en la compuerta sobre la region semiconductora se produce un campo eléctrico
que induce una presesion en el espin de los electrones incidentes, fenémeno originado
por efecto de acoplamiento espin-orbita (Rashba) y que se explicara en detalle mas
adelante (figura 2.1.b). El punto crucial en el SFET es que es posible controlar la
polarizacion del espin del electron por medio de campos eléctricos externos (Datta et al,

1990).

Ferromagnetic

Gate (no voltage applied)
Ferromagnetic
source

Spin-polarized
current flow

Voltage applied

b)

Fig.2.1 Dibujos esquematicos del transistor de efecto de campo de espin, SFET, propuesto en 1989 por
Supriyo Datta y Biswajit Das.( Datta et al, 1990). a) No hay voltaje aplicado. Una corriente espin polarizada
es inducida del ferromagneto fuente al ferromagneto colector. b) Se aplica un voltaje de compuerta
induciendo presesion en los espines en su travesia. Si la polarizacién de los espines es opuesta a la
magnetizacion del ferromagneto colector el electron no pasa al colector (Awshalom et al, 2002).
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Asi pues, la corriente del electrén es modulada por el grado de presesion del espin
del electréon introducido por el campo inducido por la compuerta de voltaje (Mireles et
al, 2001). Dado que el efecto de precesién es generado por el fenéomeno de
acoplamiento espin-orbita de Rashba, siendo este el mecanismo fundamental de
operaciéon del SFET, ademéas de ser un tépico central de la presente tesis, en la
siguiente seccidén se explicara en detalle el origen fisico de dicho efecto, asi como sus

consecuencias en las propiedades de conduccién eléctrica dependiente del espin.

2.2 Acoplamiento espin — orbita.

El fenémeno del acoplamiento espin-orbita es de origen puramente relativista y se
presenta como consecuencia del acoplamiento del momento orbital de los electrones
con su momento magnético angular intrinseco (espin), debido a la presencia de un

gradiente de potencial eléctrico. (Sakurai, 1999).

El término del acoplamiento espin-6rbita aparece naturalmente de la ecuacién de
Dirac al resolver el problema genérico de la dinamica de un electron en presencia de
un potencial eléctrico externo V(r) tomando en cuenta los efectos relativistas hasta
orden (v/c)?, se puede demostrar que la contribucion al acoplamiento espin-o6rbita esta
dado por el Hamiltoniano (Shankar, 1994):

/]

HSOZWVV(")'(axﬁ) (2.1)
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con c la velocidad de la luz, %ies la constante de Planck, m es la masa del electrén

libre, V{r) es el potencial eléctrico, ¢ = (0, 0, 0,) es el vector de las matrices de Pauli

y finalmente p = —iV es el operador de momento.

El acoplamiento SO se ha constituido en uno de los efectos con gran potencial para
aplicaciones espintronicas, por el control del espin de los electrones por medios
puramente electrostaticos, sin necesidad de introducir campos magnéticos en sistemas
solidos. El gradiente de potencial se puede producir artificialmente construyendo una
heteroestructura semiconductora (pozo cuantico) que confine a los electrones en dos

dimensiones formando un 2DEG (ver figura 2.2).

a) Si b)Y/ 1
) Sistema de Capas )f, 120 i
(InP 10 nm / R

Vd

/S ol |
Iny5sGa, yAs  70nm / L | W
lIn;;Ga, ,As 10 0m : £ | i i
vy £ o] LB

InP 20 nm ot I' : g /Gy 35AS
InP (n') 10nm AN
InP 350 nm /e

Y 180
InP \ - o

Energy (eV)

Fig. 2.2. a) Representacién esquematica de una heteroestructura semiconductora que contiene un pozo
cuantico. b) perfil del potencial asimétrico del pozo cuantico.

Si el potencial del pozo es asimétrico, el electréon se mueve en un campo eléctrico E.
Relativisticamente, en el sistema de referencia del electron, dicho campo eléctrico se

transforma en un campo magnético efectivo B.
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—
5

Fig. 2.3 Efecto Rashba. Perfil de las bandas de conduccién que confina a los electrones en un pozo
cuantico. K es el campo eléctrico efectivo que apunta en la direccién de confinamiento (eje z), V es la
velocidad del electrén en el plano Z — ) y B es el campo magnético efectivo producido por el acoplamiento
espin-o6rbita; el espin precesa alrededor de este campo en su travesia.

En sistemas soélidos (heteroestructuras semiconductoras), el acoplamiento espin-

orbita equivalente a la ecuacion (2.1) se transforma a (Bychkov et al, 1984):

&y == = d d
H =—L|ox =ia,| 0, ——0.— 2.2
S0 h ( p): ! R B! dx O-.\ dy ( )

donde « es el parametro de la intensidad del acoplamiento espin-orbita (parametro

de Rashba). Como el parametro de Rashba depende del campo eléctrico efectivo
(gradiente del potencial en la interfase) en la heteroestructura semiconductora,
entonces es posible modular la intensidad de este parametro por medios puramente
electrostaticos al aplicar voltajes de compuerta que modifiquen el perfil del potencial de
confinamiento. Es importante enfatizar que el efecto Rashba no puede producir una
polarizacion espontanea de espin de los estados electrénicos (Mireles et al, 2001). Sin

embargo, es capaz de inducir un desdoblamiento de los estados de espin del gas de
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electrones en ausencia de campos magnéticos (para k# 0) como se ilustrara mas
adelante. Este desdoblamiento de los estados de espin es proporcional al vector de
onda de los electrones y depende del campo eléctrico efectivo en la interfase

semiconductora (parametro de Rashba).

2.3 Efecto Rashba en las dispersiones electronicas.

El Hamiltoniano total para el gas de electrones en dos dimensiones (2DEG) esta
dado por:
H=H +H_, (2.3)

2 2 1 0
donde HO=(—£‘——+ Py }-I, con I=[ }; (2.4)

ik xvikyy

por lo que para soluciones del tipo e , €l Hamiltoniano total (2.3) se puede

escribir:
R o
= (K2 +K)) ik, +ayk,
H= y (2.5)
. 2 2
itk + gk, o (k2 +£)

El1 Hamiltoniano H produce dos ramas en la dispersion de los electrones, dadas por:

hZ

0=,

*

K toagk (2.6)
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donde m* es la masa efectiva de los electrones y k= |k| = ,/k 3 +k )2, , es la magnitud

del vector de onda en dos dimensiones (en el plano del 2DEG).

La ecuacién (2.6) muestra que para un gas bidimensional de electrones, la
interaccién espin-6rbita de Rashba introduce un rompimiento de la degeneracion de
espin a la energia de Fermi. La naturaleza de el desdoblamiento es tal que permite que

electrones con la misma energia tengan diferentes vectores de onda (k:y k2), esto es,

E*(k)=E (k,), donde ki es el vector de onda asociado con la banda E con

eigenvector |_> = _\/1_5_(|T>+‘J,>) , v ko representa al vector de onda asociado con la banda

1

V2

ecuacion de dispersion (2.6) para «,=0y a, #0.

E* con eigenvector |+> = (|T>_|¢>) .En la figura 2.4 se muestra esquematicamente la

E(k)

|
|
[

- kl kz kl

Fig. 2.4. Dispersién para un gas bidimensional de electrones. La linea negra es para €l caso sin el
acoplamiento espin-orbita (¢, = 0). Para el caso en que «, # 0 se observa que a la energia de Fermi (Er),

se tiene dos vectores de onda k para los estados |—> y |+> respectivamente, generando un rompimiento de

la degeneracion de los estados de espin al mismo valor de k,ie. E (k) # E™(k,).
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Para ilustrar el efecto de presesion producido por el acoplamiento de Rashba en la
fig. 2.5 se describe en forma esquematica (a) la dispersién en el plano (x-y) para las
ramas E+y E - y (b) la proyeccion en el plano (x-y) de las dispersiones a una energia
fija. Las flechas verdes indican la direccién del momento mientras que las flechas rojas
denotan la direccién de polarizacion del espin. Note que la direccién del espin rota

(precesa) con el cambio del momento.

a) b)

Fig. 2.5, Dispersion para un gas bidimensional de electrones con acoplamiento espin- 6rbita de Rashba. (a)
dispersién en 3D. (b) vista superior de la grafica (a una energia constante) en el espacio de los momentos.
Las flechas verdes indican la direccion del momento mientras que las flechas rojas denotan la direccion de
polarizacion del espin (Sinova et al, 2004).
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lll. Sistema Fisico y Modelo

3.1 Sistema Fisico: Transistor de espines en 1D

En este trabajo de tesis estudiamos el transporte electrénico dependiente del espin
en un dispositivo tipo Datta y Das en una dimensién como el mostrado en la fig. 3.1.
En la superficie de la heteroestructura (ie. InAlAs/InGaAs) se colocan un par de
compuertas metalicas (A y B) que al aplicarles un voltaje produciran un campo
eléctrico que repelan a los electrones del 2DEG inmediatamente debajo de las barras

metalicas, produciendo asi un gas electrénico cuasi-unidimensional (Q1DEG).

Asimismo, en el sistema se incluye el parametro de intensidad de acoplamiento
espin-6rbita, que depende de la posicién y siendo finito sélo en la region de una

barrera de potencial (ver figura 3.1.d) en el centro del Q1DEG. Se aplica voltaje en Dy

E para inducir &, =0 en esa regién, mientras que en voltaje en F se puede variar para

cambiar &, en tal region.
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Fig. 3.1 (a) Dibujo esquematico del dispositivo de SFET en 1D. (b) Seccién transversal esquematica del
dispositivo usado para crear un QIDEG.(c) Vista superior del alambre cuantico cuasi-unidimensional con
interaccién de un potencial arbitrario, (d) vista inferior para el caso del acoplamiento de Rashba.

Ahora bien, debido a que el potencial cuenta con el efecto Rashba, la pregunta es
ZcQué pasa con la transmisién que ahora es dependiente de la direccion del espin?
2Qué se obtiene después de la interaccion con el potencial? Intuitivamente se podria
decir que deberiamos de obtener transmisién y reflexion (dependiendo de los
parametros) para las diferentes polarizaciones de espin, pero estas preguntas no seran
contestadas en este capitulo, nos limitaremos aqui a describir el modelo fisico de
interés y comentar brevemente en el capitulo 6 la descripcién del sistema numeérico

utilizado para resolver el problema.
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3.2 Modelo para el transporte en un SFET en 1D

Modelamos el dispositivo de Datta-Das (espin FET) unidimensional descrito en la
seccion 3.1 a través de inyeccién (incidencia) paquetes de onda Gaussianos,
(inicialmente espin polarizados) sobre un potencial estacionario (arbitrario en general)
con la presencia del acoplamiento espin-orbita localizado solo donde se situa la

barrera de potencial, ver diagrama esquematico de la fig. 3.2.

Fig. 3.2. Sistema esquematico de la dispersion de un paquete electrénico Gaussiano (inicialmente
espin polarizado), interactuando con una barrera de potencial con acoplamiento espin-orbita. a)
Paquete Gaussiano espin polarizado al tiempo t=0. (b) y (c) Paquetes de onda parcialmente transmitido
y reflejado para t>0 con polarizacion “arriba” y “abajo” respectivamente.
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Una vez que el paquete electronico interactiia con la barrera de potencial,
donde se supone existe el acoplamiento espin-orbita (ver figura 3.2}, uno esperaria
que parte del paquete Gaussiano se transmita y parte se refleje con algun cambio

no trivial en las polarizaciones de espin.

3.3 Implementacion numérica del modelo

Uno de los trabajos numéricos pioneros en la dispersion de paquetes de onda
electronicos por barreras de potencial, es el desarrollado por Goldberg y colaboradores
(Goldberg et al, 1967) que describen una técnica numérica que les permite resolver la
ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo para Hamiltonianos sin dependencia
temporal explicita, realizando simulaciones de la interacciéon de paquetes de onda

gaussianos sobre barreras de potencial rectangulares y estacionarias (Koonin,1990).

Definimos el problema a tratar en este trabajo de tesis de la siguiente forma: nos
interesa el tunelaje en una dimensiéon de un paquete de onda electrénico espin-
polarizado con energia promedio E sobre una estructura de potencial estacionario con
presencia del acoplamiento espin-érbita. Siendo uno de los objetivos el calculo
numérico de las probabilidades de transmision de la interaccién de la onda incidente

con el potencial estacionario con acoplamiento espin-6rbita.

La solucién del sistema se describié por medio del método de diferencias finitas,
discretizando la ecuacion de Schrédinger dependiente del tiempo en una dimension, al
igual que el método desarrollado por Goldberg (1967), pero en mi caso implementé el
formalismo antes mencionado para la dependencia del acoplamiento espin-érbita de

Rashba unidimensional. El transporte es Uinicamente en una direccién y el potencial es
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estatico. Una vez discretizada la ecuacion del sistema se elaboré un algoritmo
computacional que resuelve basicamente la ecuacién de onda por medio de un sistema
tridiagonal con ecuaciones de recursién, que describiré en detalle en el siguiente

capitulo.
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IV. Metodologia Numérica

En este capitulo se revisara en detalle el método de integraciéon numérico que se

utilizara para la solucién de la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo con

acoplamiento espin-érbita. Primeramente, en la seccién 4.1 se discute el esquema

desarrollado por Goldberg y colaboradores (Goldberg, 1967) generalizado en este

trabajo, para incorporar el efecto de la interaccién del acoplamiento espin-orbita de

Rashba. En la secciéon 4.2 se generaliza la ecuacién de Schrédinger en diferencias

finitas. En la seccién 4.3 se describen las condiciones iniciales y a la frontera

necesarias para la soluciéon del problema numérico y por Ultimo en la seccion 4.4 se

detallara el calculo del coeficiente de transmision.

4.1 La ecuacion de Schrédinger con acoplamiento espin-

orbita de Rashba:

El Hamiltoniano total del sistema cuasi-unidimensional del sistema esta dado por:

H=H +0
2 g2
con H, ='i:i2“+V(Y)
2m" d°y
3 AR (2 5 A ~
y Hso =“(pr)z =aR(O—xpy —O-ypx)

h

(4.1)

(4.2)

(4.3)
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con m* la masa efectiva del electrén, V(y) el potencial estacionario de interacciéon y el
parametro de Rashba &,(y) que depende solamente de la posicién en nuestro modelo.

Ahora bien, la ecuacion (4.3) se puede reescribir de la siguiente forma:

A N o 0
H,=HY +HY =ia,o, = — 00, — (4.4)
X

o

Se puede demostrar que la contribucion del término H ,(Q") es despreciable para

sistemas Q1DEGS con acoplamiento espin-érbita débil (Burgos, 2005), de tal forma

que la ecuacion (4.4) se transforma en:

. 0
H, =~-ia,o, —

50 ay (4.5)

En el caso de que a; =a4(y), no es dificil notar que la ecuaciéon (4.5) no es

" . A + cpe s
Hermitiana, ie. H  # H_ . Para recuperar la Hermiticidad de

H,,, lo que
tipicamente se hace es simetrizar el Hamiltoniano de la siguiente forma:
1 0 0
Hm = ~10'\—{ak(y)——+—-ak(y)} (46)
2 oy oy
que se puede reescribir:
. 0 10x
Hso =—~lo-x{aR(y)_+____R.£X_).} (47)
& 2 oy

La forma de H_, ahora es claramente Hermitiana (ademas unidimensional).

La ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo con acoplamiento Rashba 1D

se reduce a:
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n 0 , o 10ay(y) _ihd
K“z;;—a—y—ﬁV(y)]l—wx{%(y)gy—Jr;—*—ay Hll//(y,f))—— o lw(».0) (4.8)

Donde |l// (», l‘)> es un espinor de la forma:

(4-9)

l//'r(y, t)]
V/i(y’ t)

lw(3,0) =(

Notamos que H es el Hamiltoniano para un sistema conservativo y por tanto la
ecuacion de evolucién temporal es:

—i(t-ty) H

lw(y.0)=e " ll//(yo,fo)> (4.10)

i .
~L(t-1)A
donde el operador e * " es Hermitiano con ,t,) la funcién de onda en la
p YVoslo

posicién yo al tiempo tocon & < L.

Procedemos ahora a discretizar las ecuaciones (4.8) y (4.10) y resolver el sistema de

ecuaciones de diferencias finitas.

4.2 La ecuacion de Schrodinger en diferencias finitas:

Usando diferencias finitas discretizamos los términos de la ecuacién de onda y

tenemos {ver apéndice B):
Hly(y,0) ~ (Hy)] H— H(5,&) y wnn -y

donde H=H,+H,

sof
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“lan
pitt=et Yy (4.10)

con y—> joy y t—>ndt, para todo j = 0,1,2,....,d y n = 0,1,2,...,N, siendo Jy N el

numero total de particiones en el espacio y tiempo respectivamente.

Siguiendo el trabajo de Goldberg, utilizamos para el operador de evolucién

temporal:

_isA I- l—é‘—tﬁ
e " = 2 h (4.11)  “Aproximacién de Cayley “
i ot
I+ —H
2 h
2
2 h

Aqui H es un operador matricial de 2x2 conl la matriz identidad de 2x2. Cabe

notar que la aproximacion de Cayley es correcta hasta términos de orden 5t

Sustituyendo la aproximacion de Cayley (4.12) en la ecuacién (4.9) obtenemos lo

siguiente:
N ,t
(% (y )] 2 (% (s O)J .13
l//¢(y’t) I+_Z_QI:\I l//.L(yoato)
2h
que podemos reescribir formalmente como:
.1 N N
(V/T(y )J _[#:Gosto) _(%(yo O)J 1)
v (1:0)) 8 osty)) \Wiolo)

donde hemos definido la funciéon auxiliar ]¢( Voslo ))
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(‘/% (y09t0)] _ .2 (‘//T(J’oato)j (4.15)
¢¢(yoato) I+,1__5£}A[ l//¢(yo>to)

2 h

que conduce al reagrupar términos a:
N i N N
5 WT(yo o) _ (I +_l_ét_H)[¢?(yo 0)] (4.16)
‘//L(yODto) 2 h ¢J.(y0at())
) i ot
ie. 2|l//(yo,t0)>=(1+5—77—H)|¢(y0,t0)> (4.16a)

Si ahora aplicamos H a |¢(y0,f0)> en diferencias finitas (ver apéndice B)

obtenemos:

2

" " Drijey ~ g |,
2m 5)/ (¢T(1+1) ¢T(, 1) 2¢Tj)+Vj¢Tj éyakj((bi(m) ¢ ) (—@'—‘“}ﬁl]

! n aR(JH) allj " n n n
'"B-y‘akj(%(m) ¢ ) (T}}T, "2 @) (¢¢(,+1) ¢¢(;~|)"’2¢¢j)+Vj¢ij

H|¢(J’o’to)> =

(4.17)

Por lo que el sistema de la ecuacién (4.16) en diferencias finitas se puede escribir:

o hz n » G 5 ) on .
¢ (1 )[ (¢T(J+l) ¢T(J—1) 2¢Tj)+Vj¢Tj 5 (¢¢(1+1) ~¢; ) 2(3‘_%)__?’__}%] (4.18a)

2h ) 2m’ &°
n n l& hz n n aR( +1) QX pi n
2‘/’1j= 4 +(Eﬁ){ o éj) (¢i(1+1) ¢¢(1 -1) 2¢¢j)+VJ¢lj @ (¢T(,+|) ¢ ) (_”LE:;—'@' ¢Tj (4.185)

Observamos que el sistema de ecuaciones (4.18) acopla las componentes del

espinor para ¢, i.e. ¢ y # a través del parametro «,. Claramente para el caso

o, =0 la ecuacion (4.17) es diagonal, reduciendo el problema al sistema de Goldberg
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para cada especie de espin. En ésta situacién las ecuaciones (4.18) conforman un

sistema tridiagonal el cual es posible resolver conociendo Wﬁ? (condiciones iniciales)
(para todas las @y 1;)- Sin embargo, debido a la presencia del término del acoplamiento

espin-6rbita (o, #0) tenemos un sistema de ecuaciones acopladas que no se puede

resolver en la presente forma.
Para poder resolver el sistema de ecuaciones (acopladas en el espin) de la ecuacion
(4.18), lo que tenemos que hacer primero es desacoplar las ecuaciones para que

conduzcan a un sistema tridiagonal que podamos resolver numéricamente, Para este

fin usamos la transformacién unitaria, U que conecte a un nuevo espinor 1 z}'> con

l¢j’.’>, esto es:

. n 1 n n
es decir Xij = :/——E<¢Tj + ¢¢j) (4.19)

Si ahora sumamos (4.18a) y (4.18b) y utilizamos (4.19), llegamos a la siguiente

expresion al reagrupar términos:

8 (im'6y* Y\, . . 2im*Sy 0
ﬁ(W](W” )= (1 +"“;l'5“"‘“kf)?5+um

4im* 5 y* 2im'Sy* 2im*'Sy im'Sy .
+( hot —2- 72 V- PP Oy + T (aR(j-H)_aRj) Xy Xamn

(4.20)

Similarmente, si ahora restamos (4.18b) y (4.18a), utilizamos (4.19) y reagrupamos

se llega a la ecuacion.
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8 (imoy*\ . . 2im'Sy "
“E(W)(Wﬁ—wh)z(l—?aﬁ AT

. % 2 . % 2 . % .k
N 4im Oy _2_21m25y Vj+21m25yaRj+zm éz'y
hot h /] 2h

n n
(aR(jH) — O )]X—j R ATE)

(4.21)
Las ecuaciones (4.20) y (4.21) se pueden escribir en forma compacta de la siguiente

manera:
8 lm*5y2 n n 21771*53/ n
:/*—é'—hg;—(q’w * w):(liT‘?‘j Zs(j+)

4im* 5y’ 2im*8y*  _2im*Sy imdy n n
+( "ot —2- 72 V, ¥ 72 a;+ TE (aR(jH)—aRj) Kt Xegy

(4.22)
La solucién de la ecuacion tridiagonal (Mireles, 1995) anterior (4.22) se encuentra
numeéricamente usando las condiciones iniciales (seccién 4.3) y de frontera con las
ecuaciones (4.19) y (4.14) en diferencias finitas, con la cual es posible obtener la
funcién de onda al siguiente intervalo de tiempo y asi sucesivamente. Debido a que
tenemos una ecuacién para cada direccion de polarizacion del espin, el programa
evaliia cada una de las ecuaciones por separado, arrojando los resultados para ambas
polarizaciones.

Note que el uso de las transformacién unitaria U nos permitié reescribir nuestro

sistema acoplado original para las ¢T . ’s a un sistema desacoplado para las funciones

A
La ecuacién (4.22) es claramente tridiagonal y por tanto soluble a ¢ = 0 si conocemos

n=0 n=0 n=0 n=0 O )

las ecuaciones iniciales Z9 AR AT de frontera (WTj =y, =0). Lo que nos

permite encontrar las ¢§'=j° y ¢i’=j° para todo jde (4.14).
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Ahora, a través de la ecuacion (4.14) en diferencias finitas:

n+l

— AT n
Vi "'¢'f,j Vs

n+l

— ANy
Vi "¢¢,j Vi

es posible conocer la funcién de onda al tiempo (n+1) para toda posicién j y cada

polarizacién de espin. Conociendo la nueva solucién para la funcion de onda utilizamos

n+l

de nuevo la ecuacion (4.22) para conocer la nueva X, Y repitiendo el procedimiento
3

n+2

anterior determinamos la mueva X, LY asi sucesivamente, se repiten los pasos

anteriores hasta conocer la funcién de onda para cada espin a todo tiempo y posicioén.
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4.3 Condiciones iniciales y a la frontera.

Para la soluciéon numeérica de la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo se
representd el estado inicial de los electrones por un paquete Gaussiano espin

polarizado:
|l//( y,0)> =w(y,0)¢, con & _, —> polarizaciéon del espin
w(y,0) = (mo) " "e o)’ 1207 (4.23)
donde €™ hace que la funcién de onda se desplace hacia la derecha con un momento

inicial promedio fiko , donde y, es la localizacién inicial del centroide del paquete

Gaussiano en t = 0, siendo o la dispersion del paquete.

Las condiciones a la frontera para la funcién de onda w(x,t) se fijaran de la

siguiente manera: supondremos que la particula esta confinada dentro de una caja
unidimensional de longitud L de tal manera que las funciones de onda para cada espin

asociadas a estas particulas se anulen en las paredes de dicha caja, a todo tiempo ¢,

l//T (La t) V/T (O’ t)
(‘//l (L,t)] (‘%(OJ)J 24

Tal condicién restringe por supuesto la eleccién de los valores de la dispersion

ie.,

inicial (o), y de la posicion del centroide del paquete Gaussiano (y,) para que las

funciones de onda sean despreciables cerca y en las fronteras de la caja durante el
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tiempo de simulacién. Goldberg (Goldberg, 1967) mostré que las condiciones

numéricas 6ptimas son las siguientes:

2 2 2
[G—N] =1+(4N5§’ ) ~1 (4.25)
o Ao

en donde o, es la dispersién del paquete después de un tiempo NOJt, siendoNy 4,

el numero total de particiones en el espacioy A=26 y*/8t. Por otro lado el momento

inicial promedio ko dado por:

k,=JAI8NSy (4.26)

Asi mismo, Goldberg sugiere usar las siguientes condiciones para la eleccion de los
valores maximos permitidos por el esquema numérico del nimero de onda y el

potencial de interaccion, fmax ¥ Vmax , respectivamente:

oo <] (4.27)
12

(knlax5y)2
12

<<1

La precisién de la simulacién numérica depende de la eleccion arbitraria de estos

valores en el rango de validez de tales condiciones.
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4.4 Calculo Numérico de la Transmision.

Una vez conocida la funcién de onda en toda posicién y tiempo para cada espin
usamos el esquema numérico descrito anteriormente, uno puede proceder al calculo de
las probabilidades de transmisién y reflexién. Estas las calculamos a través de las
razones de los flujos transmitidos y reflejados respecto al flujo incidente para un
tiempo de simulacién suficientemente grande. Explicitamente, la probabilidad de

transmisién de un paquete de onda con espin ¢ =T{ esta dada por:

L
lim (%, ([ dy
T (E)=—7" (4.28)
2 2
> [ oo 0t =0)f dy
o' ¢
Mientras que la probabilidad de reflexion esta dada por:
£--n
2 2
lim J1¥ 0o0f d
R (E)=—F7" (4.29)

——a

2, ZI ¥, (0t = O)f

a0
Donde se ha supuesto que el potencial de dispersiéon V(y) estd centrado en —2— con

extensién 2a, siendo L la longitud “efectiva” de simulacién numérica. Note que por

conservaciéon de corriente se debe satisfacer:

1 ST, +R,)=1 (4.32)
2 7

ie. T(E)+R(E) =1,
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con T(E)= %(TT (E)+T,(E))

1
y R(E) = - (R, (B) + R,(B))
Claramente, para el caso sin acoplamiento espin-orbita T,(E)=T (E) vy

R,(E) = R (E) arrojandonos los valores esperados para T(E) y R(E) del caso espin-

independiente.
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V. Resultados y Discusién

5.1 Analisis

En este capitulo se mostraran y discutiran los resultados de la simulacién numérica
del sistema para el caso de una barrera de potencial estacionaria en presencia del
acoplamiento espin-6rbita en una dimensién. Inicialmente se comprobé la exactitud
del algoritmo comparando los calculos numéricos obtenidos con los exactos ya
conocidos. Posteriormente se procedidé a incorporarle los demas efectos como el
acoplamiento espin- érbita entre otros, y estudiar el transporte. Se realizaron calculos

numéricos del coeficiente de transmisiéon con respecto a la energia, al ancho de la
barrera, el parametro «, de Rashba y para diferentes polarizaciones del paquete

incidente. Se obtuvo, asimismo calculos del cuadrado de la polarizacién de espin como
funcién del ancho de la barrera.

A continuacién se discutiran y analizara los resultados obtenidos mediante la
solucién a la ecuacién de onda del sistema, para dos casos (barrera relativamente
delgada (30A), barrera ancha (100A). Se mostrara el calculo de la variacién de la
transmision respecto a la energia de Fermi (energia incidente de los paquetes de onda),
del parametro de Rashba y de las diferentes polarizaciones de onda incidentes, entre

otros parametros.
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5.2 Caso de la Barrera Angosta

Los resultados que se discutiran en esta secciéon corresponden solo al caso de la
barrera delgada de 30 A de espesor. Los parametros de simulacién no mostrados en el
texto se describiran explicitamente en cada grafica.

Con el fin de probar el algoritmo, se considera primeramente el caso de

acoplamiento espin-érbita nulo (&, =0)y se grafica coeficiente de transmision
suponiendo paquetes incidentes con polarizacion ;:—\/: | para ambos casos: el
2\1

analitico (exacto) y el numérico. En la figura 5.1 se observa claramente un traslape de
la solucién exacta con la solucién numérica, demostrando que nuestros resultados

numéricos se ajustan excelentemente al caso exacto. Los parametros de simulacion

son: Vo = 0.4eV del potencial y una dispersién del paquete de o =1200[o\ para ambas
polarizaciones arriba y abajo

Asimismo, en la figura 5.1 se muestra el coeficiente de transmisién como funcion
de la energia promedio (en eV ) de los paquetes incidentes sobre la estructura para un
valor tipico del parametro de Rashba (a, =5x10"eVm) que se observa de color rojo,

para ambas polarizaciones, en donde la linea discontinua es para el caso de la

polarizaciéon abajo y la linea continua es para la polarizacién arriba.

6 . Las férmulas analiticas para T(E) vs E que se graficaron son las siguientes, para una barrera E>0 (Davies

J, 1993);
-1
E>V, e S 2ka) con g =[2m(E-V,)/h]"? (5.1)
AE(E-V,)
2 -t 2 2
E<ly T=|1+ ——V"—-——Sinhz(zka) con k=[2my, -~ EY/ 1" (5.2)
4E(, - )

con Vpla altura del potencial y 2a el espesor de la barrera.
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1.00 T T T T T T : T y T T
— 0, =0 Analitico? |

@ o =0 Numérico T |,

0.75 |- s o =5x10""eVm T -

c - = o, =5x10"eVm v
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i

£

2 0.50 =

s

P -
0.25 7
0.00 1 | L | L

0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.256 1.50

Energia (eV)

Fig. 5.1. Comparacién del calculo exacto y numérico del coeficiente de transmision como funcion de la
energia promedio E. La barrera tiene una altura de Vo = 0.4eV, la polarizacién del paquete incidente es

1 o
&, :_(), con una dispersion de o =1200A para Rashba cero y Rashba finito. Para la simulacién
i
numeérica se utilizaron también los siguientes parametros: t=5900t donde §r=1 f, con un intervalo
espacial de la simulacion de §x=2 10;
En la fig. 5.2 se muestra, la evolucion temporal de un paquete de onda Gaussiano
en 4 tiempos diferentes (0,177, 236, y 5315t), como funcién de la posicion; para la

simulacién se utilizaron los parametros de la fig. 5.1.



i atR=g i 1 a, =0 e, o =10 T__T &= 0
7 e *L o= ] o — = -
= ot t=177 st v 236 st 531 st
it -11 d ol 11 ] . A1 : ¥
5x10 =5x10" eVm4 1 a,= 5x107'eVm 1 =5x10"'eVm
Sl ) t=177 st ] t= 236 5t - t=531 st
%o 0.6 - ] _T' i
g 0.4 o - S ST 4
= :
0.2 < - |
5x1o“eVrr 5x107'eVm 4 i
{ i = 5x10"'evm { ¥ a,=5x10""'eVm
' t =g ] t=177 5t | t=236 35t ] i t= 581 8t
o) H ° ] il |
i rg SR ] p f 2 3 A 7 1 R : 7 ; 7 ! . //
L (x10°A) Lo(1x10%4) L (1x10*A) L (1x10*A)

Fig. 5.2. Grafica de la evolucién temporal del paquete de la simulacién de la figura 5.1 para los siguientes tiempos: t = 0, 177 Ot , 236 Ot 531 Ot (Ot =11).
Que ilustra la posicién del paquete en su posicion inicial, cuando interactia con la barrera y la posicion final del paquete.
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En la fig. 5.3 se muestra graficado el coeficiente de transmision dependiente del
valor promedio de la energia E, para distintos valores de la altura del potencial Vo (0.23
eV, 0.30 eV, 0.50 eV), la linea continua es para el caso de polarizacion “ arriba " y la

linea discontinua es para el caso de la polarizaciéon " abajo "

1.0 T T » T T T T T T T I T
- - o= 3x10° eVm V,=0.23 eV
9 | ——V, =0.30 eV
- |§>:_1_ —V0=0.50eV i
08 |- 15/= /ol 1
T (E)

0.7 |- ~

0.6

0.5

Transmision

0.4
0.3
0.2

0.1

1 " | "
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50
Energia (eV)

Fig. 5.3. Coeficiente de transmisién dependiente de la energia para diferentes valores del potencial Vo y con

ﬁ .
120004, Ox =24 y 6t=59f .

o
polarizacién incidente 1£,) _I_(IJ , el resto de los parametros son, o =1200 A, longitud del sistema L =
* i

Es evidente de la figura 5 que entre menor sea el valor de Vo=0.23 eV mas suave es
la curva de transmision. Note que la transmision se satura para energias E>0.75eV.
Ahora bien, para la grafica de la figura 5.4 al igual que las anteriores se calcul6 el

coeficiente de transmisién dependiente de la energia E, pero ahora para distintos

valores de ¢, y para un valor fijo de Vo = 0.5 eV.
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1.0 T T T | T 1 T T T T T

09 | a,=0 -
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06 |-
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. \
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reemrre e b ccn e o]

0.5 |

—
=

-
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0.0 = 1 I | L | L | 1
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50

Energia (eV)

Fig. 5.4 Coeficiente de transmision dependiente de la energia para diferentes valores del parametro &, con

Vo = 0.5 eV el resto de los parametros son idénticos a los usados en la fig. 5.3. Las lineas continuas son el
resultado para el caso de la polarizacion con espin “arriba” (grupo de curvas en el circulo de color negro) y la
linea punteada o discontinua es para el caso del espin “abajo” (grupo de curvas en el circulo de color rojo).

Para el caso de & =0 la transmisién con direccion “arriba” y “abajo” se traslapan
tal como uno esperaria para los demas casos, se puede observar que entre mayor €s el
valor de @, menor es la transmisién con polarizacion “abajo”(Tl) y por lo tanto la

transmisiéon con direccién “arriba” aumenta reflejo de la presesion de espin inducida

por el acoplamiento espin-orbita.

Similarmente, en la fig. 5.5, se fijo6 un valor del parametro de Rashba &, y se

calculd el coeficiente de transmisién como funcién de la energia, pero ésta vez variando

la polarizacion del paquete incidente. Note que dependiendo de la orientacién de la
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polarizacién inicial (y energia), la transmision puede ser maxima (cerca de 1) o minima

(casi cero).

Transmision

0.0 PRt BT L s P bty o i =i s e
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
Energia (eV)

Fig. 5.5. Coeficiente de transmision dependiente de la energia para diferentes polarizaciones iniciales, con

o
Vo = 0.4 eV y con una dispersion del paquete de 0=230A, con valor del parametro de Rashba

o
a,=5 x10MeVm con la dimension de la longitud del sistema L = 120004, con un Oox =2A y con un

S8t =591 . Las lineas continuas son el resultado para el caso de la polarizacién con espin “arriba” y la linea
punteada o discontinua es para el caso del espin “abajo”.

De la figura 5.5 se observa ciertamente como las polarizaciones del paquete
incidente afectan dramaticamente la transmision respecto a la energia, debido a la
configuracion del sistema y de la direccién del transporte. Note por ejemplo para la
linea de color rojo la transmisiéon es casi en su totalidad espin arriba, si se hubiese
incidido un paquete con la polarizaciéon “abajo” lo que esperariamos ver seria que la

transmisién tendria la contribucién mas importante en direccion “abajo”.
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5.3 Barrera Ancha

Las graficas que se mostraran en esta secciéon corresponden solo al caso de la

barrera ancha de 100A de longitud, los demas parametros de simulaciéon se
mostraran en cada grafica respectivamente para los distintos calculos.

Inicialmente, con la finalidad de comparar los resultados analiticos (ecuaciones 5.1
y 5.2) con el numérico, se realizo el calculo para el valor de a, =0, ie. sin
acoplamiento espin-6rbita. Observamos que hay un claro traslape entre las curvas de
transmisién. Asimismo en la figura 5.6, se calculd la variacién de la transmision

respecto a la energia con un valor arbitrario del parametro de Rashba (e, =5x107""eVm)

para ambas polarizaciones de espin. De la grafica es evidente que el parametro ¢, s

un valor muy pequefo, debido a que la polarizacién incidente es §+=71__(1] se
2\

esperaria que la contribucién en la transmisién con direcciéon “abajo” fuera
significativa, de tal manera que @, no es lo suficientemente grande para cambiar la

polarizacion de la transmision.
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Fig. 5.6. Coeficiente de transmision dependiente de la energia con Vo = 0.3 eV y una dispersion de

o =1200 A, con la longitud del sistema L = 120004, con un Ox =2Ayconun 5t=591.

Las lineas continuas son el resultado para el caso de la polarizacion con espin

“arriba” y la linea punteada o discontinua es para el caso del espin “abajo”. Si se suma

la transmision “arriba” y “abajo” vemos que a las energias de resonancia: T,+T, =1.

Ahora bien, en la fig. 5.7 se muestran, en 4 tiempos diferentes (0, 295, 472 y
5310t), la evolucion del paquete Gaussiano graficando la variacién del coeficiente de

transmision respecto a la posicién; para la simulacion se utilizé un valor de la energia

incidente de E = 0.45eVy un Vo=0.4¢V.
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Fig. 5.7. Grafica de la evolucién temporal del paquete Gaussiano para 4 tiempos t = 0, 295 Of , 472 Ot 5310t (5t=59 f). La polarizacién inicial del

1
NG

paquete incidente es de £ = _(1] con Vo = 0.4eV, una dispersién de o = 700 A, con una energia incidente de E = 0.45 €V, @/ =2A.
i
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En las primeras 4 graficas de la figura 5.7 para el caso de , =0, se ve claramente
un traslape entre las curvas de las polarizaciones “arriba” (color azul) y “abajo” (color
rojo), debido a la ausencia de acoplamiento espin-orbita. En la siguiente serie de
graficas de la figura 5.7 se calculo para el caso de a,=5x10"eVm para ambas
polarizaciones de espin.

Asimismo, se calculé la variacion del coeficiente de transmisiéon respecto a la
energia, para diferentes valores del acoplamiento espin-orbita (), al igual que

algunos casos anteriores se incluy6 la solucién analitica y la soluciéon numérica, con la

intenciéon de comparar ambos métodos.

1.0 T T
Analitica
- e NUMérica
0.8 b———a, =2x 10 elm
E a,=5x10"el'm

-C
'% 06 F——a,=8x10"ermf ’ -
£
n L
c
£
=04

0.2 |-

0.0 h

0.00 0.25 0.50 0.75 1.00

Energia(eV)

Fig. 5.8. Variacion del coeficiente de transmisién con respecto a la energia para diferentes valores del

parametro de Rashba, con un Vo = 0.3 eV con la dispersion del paquete de o =1200 Z y polarizacién inicial

1

de £ =_(1J, la linea continua es para el caso de la transmisién con direccion “arriba” y la linea
+ .
N2 \1

punteada es para el caso de la direccion “abajo”.
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Para el caso de la grafica de la figura 5.9 se calculéo también la variacion del
coeficiente de transmision respecto a la energia pero ahora se dejé fijo el valor de &,

para diferentes valores de Vo.

1.0 T T T T T T . | i : ' ' ' :
0.8 |-
S
g °r
£
) X
c
: —V =05eV
= 04} |
02| |
L /\ -'(:;i:f:'===E::="-"""""""'t
00 : ! Z A/ 4 | 1 | 1 | " 1 A |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
Energia (eV)

Fig. 5.9. Variacion del coeficiente de transmision con respecto a la energia para diferentes valores de Vo,
dejando fijo el valor del parametro de Rashba (¢, = 5x10"eVm), la dispersion del paquete es de o = 120011

i ia 1 (1
y polarizacion inicial de £ z_(
+ \/5 i

“arriba” y la linea punteada es para el caso de la direcciéon “abajo”.

) , La linea continua es para el caso de la transmisién con direccion
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5.4 Dependencia con el espesor de la barrera

En esta seccién se mostraran los calculos obtenidos de la variacion de la coeficiente
de transmisién con respecto a la extension espacial (2a) de la barrera, dejando el valor
de la energia fijo para las dos regiones: E > Voy E < Vo. Ahora bien, como se mostro al
inicio de cada seccién del capitulo, se contemplé también en esta parte la comparacion
de la solucién analitica con la solucion numérica sin incluir el término del
acoplamiento espin-6rbita. De la grafica de la figura 5.10 es evidente un traslape en las

dos soluciones ilustrando la exactitud de nuestra solucion numérica.

|} ¥ | y | L | !
10 E>V, 1
08 | -
L -
[
0
‘@ 06| ’
£ . .
@ - — Solucién Tedrica 1
E oal —— Solucién Numérica |
. o, =0 j
02| .
I Wy ]
00} 0
1 ) | ! | ) | \
20 60 80 100

40
Longitud de la barrera (2a) (A)

Fig. 5.10. Calculo de la transmision variando la amplitud del ancho de la barrera de potencial de 15 Aa
100A, sin la presencia del acoplamiento espin-orbita (analitico y numérico). Se usé el valor de

E._=0.25¢V paraelcasode E < Voyelde E =0.5eV parael caso de E > Vo con Vo=0.3eV.

inc inc
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En la figura 5.11 se grafica la variacion de la transmisién respecto a la longitud
del potencial (2a, en A), para diferentes valores de la intensidad del parametro de
Rashba, para los casos: E > Vo y E < V, La linea punteada es para el caso de la

direccién de polarizacion “abajo” mientras que para la direccion “arriba” es la linea

continua.
1-0 I 1 ' L] l L] I L
08 |- <
5
:E 06 — >
£
7] - J
c
4
I_ 04 E>VO E<V0 -
——a, =2x 10" eVme=— |
— =X 10" eVim s
0, =8x10"'eVm R
/7
— P
- = -y L -
e+l
I:~l~§$__*|4_
20 40 60 80 100

Longitud de la barrera (A)

Fig. 5.11. Calculo de la transmision variando el ancho de la barrera del potencial desde 15 1(5: a 100 1‘51 5
para diferentes valores de fp . Se uso E = 0.256Vpara elcasode E < Voy el de E = 0.4eVpara el

nc nc

1
caso de E > Vo, con Vo = 0.3eV. La polarizacién incidente del paquete es §+ =_1_( con una dispersion de
i

V2

o =1200A.
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Para el caso de la polarizacién “arriba” {lineas continuas) cuando £ >V, el
P 0

coeficiente de transmision es mayor para o, = 8x 10" eVim en el régimen de la longitud

0
de la barrera menor que 70A después de esta regiéon la transmisiéon es mayor para

valores de g, =5x107""eVm . Asimismo, para el caso de E <V, es evidente que solo se

o
obtiene transmisién para valores menores que 60A en la longitud de la barrers,
mostrando que la transmisién para los diferentes valores de «, no varia

considerablemente. Analogamente para el caso de la polarizacién “abajo”.

En la figura 5.12 se observa graficado el cuadrado del valor esperado de &, y la
transmisién como funcién de la amplitud de potencial. Para los diferentes casos en
donde E>V,y E <V,. Elvalor esperado de la polarizacién y del cuadrado se obtuvo

a través de las formulas (Shankar, 1994):

X

(o) {wio, ly)

2> <‘//|O-.f |‘//>
(wlw)

y analogamente <o‘ = <§I/ | l,V>
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. 1
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V2

[lj con una dispersion de o =1200 Zs. .
1
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Por ultimo en la figura 5.13 se muestra graficado la variacion del cuadrado de la
polarizaciéon respecto un intervalo de la amplitud del potencial, para distintos
valores de la polarizacién del estado inicial. Lo anterior se hace para cada

componente de la polarizacion (s,,0,,0,)-

<g >

<g >

20 40 60 80 100 120
Longitud de la Barrera

Fig. 5.13. Calculo del cuadrado de la polarizaciéon variando la amplitud del ancho de la barrera de
potencial de 15A a 120 A para un valor fijo de o, =5x10™"eVm . La energia de los paquetes incidentes

usadafuede E, = 0.4eV con Vo= 0.3eV para las diferentes polarizaciones incidentes.
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Note que para el caso de <o’ >, el paquete incidente con polarizacién
q P paq p

£, =_1_(1] se transmite en su totalidad, debido a que coincide con la direccidon del

V21
transporte (y). Por lo que dicha polarizacién no contribuye a la polarizacién total.
Claramente, para cualquier espesor de la barrera siempre se cumple que la suma de
las polarizaciones arroja el valor unitario como era de esperarse por conservacion de

flujo de espin.
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VI Conclusiones

Inspirados en el modelo del transistor de espin de Datta-Das, estudiamos el
transporte de paquetes de onda electrénicos espin polarizados a través de una
heteroestructura semiconductora unidimensional en presencia del acoplamiento espin-
orbita de Rashba. En particular, se estudié los efectos que el acoplamiento espin-érbita
de Rashba introduce en la transmision electrénica de electrones con espines
polarizados a través de barreras de potencial estacionarias. La solucion numérica del
sistema se describié por medio del método de diferencias finitas. Especificamente
discretizamos la ecuacion de Schrédinger dependiente del tiempo en una dimension,
generalizando el formalismo desarrollado por Goldberg para incorporar la dependencia
del acoplamiento espin-6rbita de Rashba unidimensional. Se elabordé un algoritmo
computacional que resuelve la ecuaciéon de onda con acoplamiento espin-érbita a
través de la soluciéon de un sistema tridiagonal y de ecuaciones de recursién. Se
reprodujo los resultados de la solucién analitica para la transmision para los casos sin
acoplamiento espin érbita, mostrando la excelente precisiéon de la solucién numeérica.
Se realizaron calculos de la variacion de la transmisién respecto a la energia, para
distintos valores del parametro de Rashba, altura del potencial, longitud de la barrera

y distinta polarizacién de espin.

En particular se calcul6 el coeficiente de transmisién como funcién de la energia
para el caso de una barrera delgada y una barrera ancha, variando «,, la polarizacion

incidente y altura del potencial. Asimismo fue posible calcular el coeficiente de
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transmision como funcién del espesor de la barrera de potencial (variandoca,,

polarizacién del paquete Gaussiano incidente, energia incidente, entre otros

parametros).

El modelo que se implementé para la soluciéon numérica del sistema pueda ser
modificado sin mucha dificultad, para simular otros sistemas o bien incorporar otros
efectos, tales como: el potencial arbitrario sin importar el perfil (barrera, pozo, entre
otros), asi como su dependencia explicita en la posicién y en el tiempo. Similarmente

se pueden considerar situaciones fisicas en la que el parametro de Rashba dependa a
su vez del tiempo y posicién, o,(x,t), por ejemplo. Efectos de la interacciéon con

campos magnéticos y eléctricos también podrian considerarse para el calculo de
corrientes espin polarizadas. El modelaje del efecto Zitterbewegung podria asimismo

implementarse con el esquema presentado en esta tesis, por mencionar algunos.
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Apéndice A

Anadlisis de la funcién de onda incluyendo el espin

Si incorporamos el grado de libertad del espin de las particulas en la ecuacién de
Schrédinger entonces su funcién de onda asociada dependera no sélo de la posicién y
el tiempo, si no también del estado del espin de la particula. Para la descripcion
matematica de este grado de libertad, se introduce adicionalmente la componente del
espin en direccién arbitraria, por conveniencia escogemos la direccién Z, de manera

que el espin S, se agrega como argumento de la funcién de onda conocida. La
1 : . .
componente S; puede tomar solo dos valores, * Eh , si las particulas son fermiones la
representacién de la funcién de onda sera entonces:
w=y(#,S,,0) (A.1)

V/T(’—;at)
w, (7.0

Donde €es un espinor, IlLe. =( j, con componentes

o (F,0)=w(F+sht) v w (F,1) =y (F,~Liht) respectivamente. Por tanto podemos

reescribir (1) de la siguiente forma:

W (—’,t) - R . 1 . 0
W= (WI (;,t)j =¥y (r,t)m +y, (r,t)M =W, (r,t)[oj +y, (r,t)(lj (A.2)
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La introduccién convenientemente de la funcién |0'> con O'=T,\L nos indica

unicamente el estado del espin, espin arriba o espin abajo del electrén. Interpretamos
2 2
it//T (r,t){ ya ’l// f (r,t)l como la densidad de probabilidad de encontrar un electrén en

una localizacién 7 a un tiempo t con espin arriba y espin abajo, respectivamente. Tal
interpretacion sugiere entonces que la probabilidad total de encontrar en cualquier

tiempo e independientemente de la direcciéon del espin debe ser 1; esto es,

+ - ( * % WT - 2 — 2
[vrwEnav = [y, v 7= [lwr G0+, G0l v =1 (A.3)
{

La notacion del espinor ofrece una formulaciéon clara y mas util pues permite de
manera transparente actuar los operadores de espin, (escrita en términos de las
matrices de Pauli) sobre tales espinores. Por ejemplo, las matrices de Pauli estan dadas

por:

por lo tanto:

similarmente para el caso de l¢> .
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Apéndice B

Diferencias finitas para la ecuacion de onda

A continuacién se mostrara como se obtuvo la ecuacién de onda total en

términos de diferencias finitas:

nt 9 . o 10da, ho
H‘ m* oy + V(y)jl ~io, {aR ) > + E%QHI y(y,0) = %;I!/f(y, n) (B.1)

Con el fin de convertir las ecuaciones anteriores en términos de diferencias finitas

proponemos que:

t—> not .
i . entonces: l//(y, l‘) Y,
J> %y

Donde la posicién y en forma discreta es joy con j = 0,1,2,...,J, donde Jy es el
ancho de cada intervalo en el espacio, mientras que para caso de la variable temporal

se utilizé ndt con n=0,1,2,..., donde similarmente & define el intervalo temporal.

Para derivar la ecuacién diferencial requerimos empezar por considerar la variacion

espacial de la funcién de onda y; suprimiendo el indice dos tiempos y de espin

haciendo el desarrollo de la serie de Taylor:

A T I
Vin=V; +5yl//j +_5y21//j +—@)3Wj +O(5y4)
2 6 (B.2)
) 1 " ]. [} ’
l//j—l = V/j _5)”//]" +§5.})2Wj _’6"@)31/11‘ +O(5y4)
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Sumando ambas ecuaciones anteriores obtenemos lo siguiente:

Wi+ =20, + & W, +O(") (B.3)
Reescribiendo (B.2) tenemos lo siguiente:

w1
V= SyT(l//jH =2y, +wj_1)—0(@)2) (B-4)

vemos que de (B.3) tenemos el valor de la segunda derivada en donde la ecuacién (4.2)

queda de la siguiente forma:

2

A

Hy — -

1 n n n n
el (ZA A R R (B.5)

en donde el valor del potencial solo depende de j, debido a que el potencial es

independiente del tiempo.
Ahora bien, para el valor de H, se obtiene similarmente quedando de la siguiente

forma:

f( j+1) _¢f 1| Qrejuny — g |,
0 akj[ J éy J J+ 5(-#5)——1.}1%]
H_ |p(x,0)—>—i
’ ) t =00 ) 1 @Gy %% )
aij @1 + ‘5 65; ¢Tj 0
(B.6)

En donde el término en paréntesis de la ecuacion (B.6) corresponde a la primera

derivada y el valor de &; depende del valor espacial, debido a que su localizacién esta

definida solo en la regién del potencial.
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