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Resumen

En el presente trabajo se realiza un andlisis teérico del transporte de espin en un het-
eroestructura tipo pseudovalvula de espin (PSV) conformada por dos ferromagnéticos (FM)
separados por un semiconductor (SC). Para el SC se considera la banda de conduccién en
el punto I" del espacio reciproco y el acoplamiento espin 6rbita (SOC); para los electrodos
FM se tiene encuenta la energia de intercambio interna (A;) y una magnetizacion espon-
tanea. Se obtuvo una expresion analitica para la probabilidad de transmisién en funcién del
vector director magnetizacién (n;). Ademds, se calculd la magnetorresitencia por efecto
tunel (TMR) a T = 0 K dependiente del espesor del SC mediante las formula de Landauer-
Biittiker para un canal y se observa que esta obtiene su valor madximo cuando direccién n;
(fijo) es paralelo al eje [010]. Ademds al aplicar el modelo fisicomatemético propuesto a la
PSV Fe/SC/Fe, con SC como: GaAs, GaSb y InAs, se observé que el SOC Dresselhaus no
contribuye a la TMR.

Palabras clave: TMR, Vector de magnetizacién, PSV

Abstract

In the present work a theoretical analysis of the spin transport in a pseudo spin valve (PSV)
heterostructure formed by two ferromagnetic (FM) separated by a semiconductor (SC) is
performed. For the SC, the conduction band at the I" point of the reciprocal space and the
spin-orbit coupling (SOC) are considered; for the FM electrodes, the internal exchange en-
ergy (A;) and a spontaneous magnetization are taken into account. An analytical expression
for the transmission probability as a function of the magnetization director vector (n;) was
obtained. In addition, the tunneling magnetoresistance (TMR) at T = 0 K dependent on
the SC thickness was calculated using the formula of Landauer-Biittiker for a channel and
it is observed that it obtains its maximum value when the direction n; (fixed) is parallel
to the [010] axis. Moreover, when applying the proposed physicomathematical model to
the Fe/SC/Fe PSV, with SC such as: GaAs, GaSb and InAs; it was observed that the SOC
Dresselhaus does not contribute to the TMR.

Keywords: TMR, magnetization vector, PSV
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Introduccion

Las estructuras tipo PSV, formadas por una tricapa tipo electrodo/aislante/electrodo, donde
los electrodos utilizados son metales ferromagnéticos o semiconductores magnéticamente
diluidos (DMS) o semiconductores ferromagnéticos (FMS), han suscitado un gran interés
para protopitos para el disefio de dispositivos espintronicos debido a sus magnetorresisten-
cias (MR) la cual se ha estudiado ampliamente (Gani ef al., 2020; Kubota ef al., 2019;
Kumar & Kumar, 2022; Takase ef al., 2020). En particular si el aislante magnético es un
SC se tiene una heteroestructura con unidn de tinel magnético (MTJ). De ahi, que se estima
la TMR (Bunder, 2007; Saffarzadeh & Shokri, 2006; Shokri, 2006; Tao et al., 2004)
mediante la féormula de Landauer-Biittiker, en este caso para un canal a T = 0 K, la cual
permite realizar una descripcion del transporte electronico para sistemas mesoscopicos
(Economou & Soukoulis, 1981).

Para el cédlculo tedrico de la probabilidad de transmisién algunos autores como:
Slonczewski (1989) y Qi et al. (1998), ha implentado el modelo a dos bandas que se
relaciona con la energia de A; de las capas FM la cual la definen como el producto escalar
del campo molecular y el operador de espin de Pauli. Esta energia se fijan en la primera
capa FM (j = /) paralela al eje cristalografico [010], mientras que en la segunda capa FM
(j = r) cambia de signo segtn si los espines son paralelos o antiparalalelos; con barreras
de potencial tipo rectangular y Delta Dirac, respectivamente. Eventualmente el modelo
ha tenido variantes como en la descripcién de la A; al sustituir el campo molecular por
una relacion entre su magnitud y la energia del espin splitting de Zeeman (Saffarzadeh &
Shokri, 2006; Shokri, 2006; Tao et al., 2004). Ademas, de presentar el operador de espin
de Pauli (Ju et al., 2008; Saffarzadeh & Shokri, 2006; Tao et al., 2004; Yang ef al.,
1997) como el producto interno entre el vector director de magnetizacion y el vector de
las matrices de Pauli (Bunder, 2007; Kondo, 2012; Matos-Abiague & Fabian, 2009),
generando un sistema de ecuaciones de Schrodinger-Pauli. Por otra parte, se puede observar
que frecuentemente se emplea el espinor de rotacién para diagonalizar los Hamiltonianos
involucrados por el modelo a dos bandas (Bunder, 2007; Qi et al., 1998; Slonczewski,
1989; Tao et al., 2004), pero el trabajo de Matos et al. (2009) propone un espinor que se
relaciona con la direccion n; y el que se forma entre n; y n,. Esto posibilita que el eje a lo
largo del cual se definen las configuraciones paralela y antiparalela las rota hasta que el eje
cristalografico favorezca la magnetizacion.

En consecuencia, en este trabajo se presenta una expresion analitica a la probabilidad de
transmision en funcién de la direccion de los vectores directores de magnetizacién ubicados
en el plano de la barrera y el SOC Dresselhaus y Rashba, a través del formalismo de Matos
et al. (2009). Los analisis para la TMR se realizan con la PSV tipo Fe/SC/Fe donde observa
que para un caso particular los resultados obtenidos no coinciden con los del trabajo Kondo
(2012) para los semiconductores (SCs) de GaAs y GaSb.

Modelo Teorico

El estudio de la transmisidn electrénica de espin se hace bajo los supuestos que el perfil de
energia de potencial es una barrera rectangular delgada (1-4 nm) con una altura Vp, talque
E, /2<Vp < E, donde E, es la brecha de banda del SC (Zenger et al., 2004), la direccion
de tunelamiento es paralela al eje z y que el vector de onda en el plano de la barrera k|| se
conserva en toda la heteroestructura, permitiendo desacoplar el movimiento en el eje z de
los otros grados de libertad espaciales.
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Descripcion de los Hamiltonianos

El Hamiltoniano para las regiones z < 0 o z > a, que correspondiente a las capas L; y L,,
respectivamente, se define:

A~ A
2 )| 1= M
J

donde % es la constante de Planck reducida, mj es la masa efectiva en la capa L;, k. j con
€ = x,y,z es un operador definido como ke ; = —id /dg;, k| j = (kyj,ky;) es la magnitud
del vector de onda en el plano de la barrera, i representa la matriz identidad 2x2) y 7 =
(Tx, %y, 7;) es el vector de las matrices de Pauli. El vector director de magnetizacién en el

plano plano de la barrera es dado por n; = (sin6;,cos 6;,0).

Por otro lado, el Hamiltoniano con SOC para la regién 0 < z < a se decribe como:

, n it :
4o (%x kyg - %y kxo’) ’ (2)

donde ¢ denota cuando el espin S§ es paralelo (0 =7 o 1) o antiparalelo (¢ =] o -1) a
n; (ver Fig. 1), m; es la masa efectiva en el SC, ks es el vector de onda del electrén en
la barrera y V,rr = Vo + EF, con EF como la energia de Fermi. Por dltimo, Yy o son las
constantes de SOC Dresselhaus y Rashba, respectivamente.

ll[o10]

[~} ___________;_ R

Figura 1. Representacién esquemdtica de una barrera de potencial cudntica rectangular, donde a
indica el espesor del SC en la direccién de crecimiento de la heteroestructura [001], n; el vector
director de magnetizacién y S el estado del espin. Ademas, k; = (kH jokz ;) son los vectores de onda
del electrén cuando incide en la barrera para j = [ y cuando se transmite j = r.

~

El Hamiltoniano .Z; se diagonalizan mediante el espinor

i 1 1
X5) = NG <iGe_i9-f> . 3
En consecuencia, los autovalores de energia para las capas L; es descrita por la expresion
2
¥
2m ¥

Aj
2

E] = i — 06— cos B;, )
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con B, = 6,y B, = 6, + 6, donde 0 representa el dngulo que forman n; y n,. Mientras que
el Hamiltoniano .77 tiene como autovalores de energia,

s .
ES = ﬁkg +Vess + sYk K2 + 50k o i (26)), (5)
b

con s = =, lo cual representa los estado del espin. Para el espin up “+ " y el espin down
“—"dado el SOC. Donde el espinor que diagonaliza el Hamiltoniano es (Perel’ et al., 2003)

! 1 1
) =5 (oot ) ©

considerando que @7 se relaciona con la direccién del n; mediante la expresion @) = 6; +
5C%.

Solucion a la ecuacion de Schrodinger-Pauli

La ecuacién de Schridinger-Pauli, 77 |y) = E|y) donde ./ se define en términos de la
funcién de paso O (z) como:

H = A0 (—2) + H#20(2)@(a—2) + 40 (z—a), 7

tiene como solucién la funcién de onda |y), que se puede desacoplar en una onda plana en
la direcci6n k|5 que se sustituye por k| modulada por una funcién de onda |¢s(z)); esta
dltima se define como el producto de una funcién periédica por su respectivo espinor. Es
decir, |y) = &™®I7")yg (2)|x), donde r (x,y) es un vector en el plano de la barrera. Luego,

—1_ eikéz|xé> +=@Ge’ikéz|xé> si z<0

24/kk

06(2)) =3 X {(CseP +T5e ™) |x5)} si 0<z<a, )
s=+
Tge'ko?|yL) si z>a

donde k{, y Ps, representan la magnitud de los vectores de onda para los espines en las capas
L; y dentro de la barrera, respectivamente. En consecuencia,

j 2m; A, >
ks (E:, Bj.ky ;) = ? Ez+6700sﬁj —k”j, )

*
2mj,

2m; o .
or(Es 6) - (Vepr —E:) +kﬁ +s:—§ku sin (26))
s\ Lz, YVI) —

; ; (10)
1+ 2’;:72”7/](“

donde E, es la energia cinética del electrén en la direccion z.

Probabilidad de transmision y TMR

Los coeficientes Z¢, €5, Z5 y Js se determinan aplicando las condiciones de contorno
1 d|¢s) _ 1 .d¢g)

enz; =0y z = a. Bsdecir, [95(z;)) = |05(z)) ¥ G = e | Luego, se
—<J
obtiene:
(gg_ _ Kj ps + K |:1 o l-scei((pé.—el)} e—ip_qa’ (11)
2k Mg
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Ki  Ps— Kr . i(0S—6 in.
7= ——P— [1 —iscell® ﬂ eiPsa, (12)
2Kk, s

52 . 3
conng =2i(x+ &) Ps {cosh (psa)— i(';’l'zkr’)’;s sinh (psa)] yKj= %’ k& (E:, Bj, k| ;). Ademés,

el coeficiente de transmision de define por la expresion:

; Mo 6 s -1
Ty (E,, 0) = f}%e_l<k"a+2]>cos (i’) Zi{gf’} . (13)
o s= S

En consecuencia, la probabilidad de transmisién es dada por la expresion:

e
_lo
iy

La TMR = (Gp — Gap)/Gap, donde la conductancia Gp se presenta cuando n; || n, y la
conductancia Gap se da cuando m; }f n,. De acuerdo a la férmula de Landauer-Biittiker
(LB) para T = 0 K (Wimmer ef al., 2009)

0
TS (E. k. 60) = 4K K, cos? <2’) (14)

A ka
Gl:(zn’);h‘/kl dky; T (K ;,6) . (15)

donde 1t =P, si 8 =0y parat=AP, 0 = m; A. es el drea de la seccién tranversal de la
unién y T (kj ;,0) = Tgl (EF,k”j, 9) +Tgl (Ep,kHj, 9) es el coeficiente de transmitividad.

Resultados y Discusion

La TMR para este trabajo se analiza considerando la PSV: Fe/SC/Fe a T = 0 K, con k; =
kH y k1 =0.1 nm~! hasta k, = 0.4 nm™!; parael Fe, mj‘ = m, (masa del electrén libre), A; =
3.46 eV y Er =2.48 eV, estos dos tltimos valores son calculados con los vectores onda en
el nivel de Fermi para el espin up y down reportados experimentalmente por Stearns
(1977). Las constantes SOC para los SC (III-V) tipo zincblenda: GaAs, GaSb y InAs son
descritas en la tabla 1, la altura de barrera de los SCs es 0.75 eV (Kondo, 2012) para los
dos primeros SCs y 0.32 eV (Dakhlaoui et al., 2020; Lu & Li, 2010), para el dltimo.

Tabla 1. Parametros de masa efectiva normalizada por m,, brecha de banda (Fabian et al., 2007),
constantes SOC Dresselhaus (Perel’ et al., 2003), excepto para GaAs se usa la reportada por Kondo
(2012) y constantes SOC Rashba (Dakhlaoui et al., 2020) para los SC de GaAs, GaSb y InAs.

GaAs GaSb InAs

m’/m,  0.067 0.041 0.023

Eg(eV) 1519 0810 0418
y@eV-A>) 276 187 130
a(eV-A) 00873 03 101

El término Ry = (2mya /hz)kH sin(26;) que se relaciona con el SOC Rashba no genera
ningun cambio al vector de onda del electrén dentro de la barrera de potencial (ver expresion
(10)), debido a que el término R = 0, si 6, =0 0 Ry < 1, si 6, = /4 (dngulo del eje
[110] que favorece la magnetizacion para el Fe (Matos-Abiague & Fabian, 2009), para los
valores de ¢ de la tabla 1.

De igual forma, se observa en la tabla 2, que el SOC Dresselhaus no genera cambios sig-
nificativos, no obstante numéricamente se aprecia una disminucién en la TMR cuando la
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constante de SOC aumenta. El anterior efecto tambien se aprecia en la Fig.2 en donde se
utiliza las férmulas LB y VLB para el cdlculo del TMR en funcién de la direccién del n;
para la PSV Fe/GaSb/Fe, la cual segiin la tabla en mencién muestra cambios mds noto-
rios respecto a los SCs GaAs e InAs; mas no son relevantes, ya que es una disminucion
aproximadamente del 0.06% en el momento de tener en cuenta el SOC en discusion.

Tabla 2. Cilculo de la TMR a 6; = 0, empleando la férmula LB, variando la constante de SOC
Dresselhaus desde 0 hasta el valor definido para cada SC, a diferentes espesores. Para GaAs y GaSb
la altura de barrera se considera de 0.75 eV, y para InAs de 0.32 eV.

GaAs GaSb InAs
a (nm) 0 27.6 0 187 0 130

2.0 0.19370  0.19366 0.24553 0.24493 0.16413 0.16410
2.5 0.19812 0.19807 0.25632 0.25572 0.19276 0.19270
3.0 0.19945 0.19940 0.26059 0.25997 0.21277 0.21270
3.5 0.19980 0.19975 0.26222 0.26157 0.22586 0.22579
4.0 0.19986  0.19980 0.26279 0.26211 0.23410 0.23402

Figura 2. TMR (LB y VLB) en funcién de la direccién del n; para una PSV tipo Fe/GaSb/Fe donde
la altura de la barrera es de 0.75 eV con a = 2 nm. Se aprecia una ampliacién de la zona donde estd el
maximo TMR.

Por otro lado, en la Fig.3 se observa que la TMR alcanza su valor maximo cuando n; es
paralelo al eje [010], donde la PSV Fe/GaSb/Fe muestra mejor desempefio y es claro que la
TMR baja cuando 6; = /4 tal como se observa en la figura 4(b). Por otro lado, para 6; = 0,
como caso particular, el modelo fisicomatemadtico presentado en este trabajo concuerdan con
el trabajo Kondo (2012), excepto con la expresion (14) correspondiente a la probabilidad
de transmisién que no se describe y que la conductancia es definida por una variante de la
férmula de Landauer-Biittiker (VLB) para T = 0 K (Ferry & Goodnick, 1997; Kondo,
2012). Es decir, G, = (¢*/mh)T (k; ;,0) con k ; fijo.

En consecuencia, al observar la figura 4(a) la PSV Fe/GaAs/Fe (VLB) no muestra una
TMR negativa aun considerando el SOC Dresselhaus, generando un discrepancia con el
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Figura 3. TMR (LB) en funcion de la direccion del n; para una PSV tipo Fe/SC/Fe donde la altura
de la barrera los SCs GaAs y GaSb es de 0.75 eV y de 0.32 eV para InAs, con a =2 nm

trabajo de Kondo (2012). En efecto, en el trabajo en mencién la TMR converge a -60%
apartir @ = 0.75 nm al considerar SOC Dresselhaus, resultado respaldado respecto al signo
negativo, més no el valor numérico, con el trabajo de Zenger et al. (2004) el cual usa
campo magnético medido en 7eslas y explica que la TMR negativa implican la supresion
de la dispersién spin-flip o Zeeman-splitting en la barrera de tinel, pero ninguna de estas
explicaciones es totalmente consistente con los datos. En tanto, en la figura 4(a) se tiene
que la TMR se satura en un 19.6%, con y=0o0 y=27.6 eV-A3. Valor que coincide con
el resultado de Kondo (2012) para y = 0, pero no para y = 27.6 eV-: A3, Por otro lado,
el trabajo de Autes et al. (2010) indica que cuando se incluyen los orbitales d y, en
particular, la interaccion espin-6rbita, la relacién TMR se satura rapidamente con el espesor
de GaAs a un valor bastante modesto de alrededor del 30% cuando el nivel de Fermi Er se
encuentra en el medio de la brecha de GaAs.

Adicionalmente, en el estudio de Kondo (2012) para la PSV Fe/GaSb/Fe se tiene que
la TMR converge a 140% apartir de a = 2.5 nm, resultado que no coincide con el modelo
propuesto ya que para ese espesor la TMR es del 25.23% (ver figura 4(a) VLB) debido a
que la contribucién del SOC no es apreciable segiin la tabla 2. Por otro lado, la figura 4(b)
muestra que si la direccién de n; aumenta a 6; = 7/4, la TMR baja sin cambiar la jerarquia
vista en la figura 4(a) respecto al tipo se SC utilizado.

Conclusiones

Para el modelo fisicomatematico propuesto en este trabajo no se aprecia que el SOC Dres-
selhaus y Rashba contribuya a la TMR, bien sea utilizando la férmula LB o VLB. Lo cual
no esta conforme con el resultado de Kondo (2012) para el SOC Dresselhaus para la
PSV Fe/SC/Fe con los SCs GaAs y GaSb. Pero la direcciéon de n; influye inversamente
proporcional a la magnitud de la TMR de las pseudovélvulas de espin en estudio.
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Figura 4. TMR calculado por la férmula LB para un solo canal variando el espesor del SC, con-
siderando una PSV tipo Fe/SC/Fe donde SC corresponde a GaAs, GaSb y InAs. En (a) se comparan
la TMR calculada con la férmula VLB (kH =02mm Ha 6, =0y en (b) se presenta el cambio de la
TMR cuando 6; = /4
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