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铁磁半导体兼具铁磁性与半导体性，具有丰富的自旋极化效应，是研究自旋电子学

的一种新型材料。铁磁半导体相关异质结具有将信息处理与信息存储集于一身的应用

潜能，成为研究自旋电子学的热门电子器件。

本文扩展了研究半导体的k．P微扰理论，得到了适用于研究铁磁半导体的k．P微扰

方法，并得到了铁磁半导体的能带结构信息以及波函数。进一步采用结合传输矩阵的

量子散射方法，对铁磁半导体相关异质结的传输性质进行了研究。另外，用旋转矩阵

的近似方法研究了铁磁半导体相关异质结在任意磁构型下的传输性质，并得到了隧道

磁致电阻TMR。具体研究两种异质结：

一则，分别在两种模型即自由空穴带模型和扩展的k．P微扰模

型的基础上，使用结合传输矩阵的量子散射方法，对双势垒隧道

结GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaAs／GaMnAs 隧穿性质进行研究，并对两者所得

的结果进行比较。发现能带间的混合作用对隧道结透射系数有显著影响，势垒的存在

使隧道结产生共振隧穿现象，以及隧道结的透射系数和TMR随中间势阱层厚度的变

化具有周期性等结论。此外，用旋转矩阵的近似方法研究任意磁构型时隧道结的输运

性质，结果表明在自由空穴带近似模型下，TMR随相对磁化角度臼变化显示出单调关

系，并随sin2(e／2)的变化为线性关系，而在扩展的k．P微扰模型下，由于铁磁半导体

中能带的混合作用，TMR随相对磁化角度0的变化呈现出非单调性变化。

二则，在扩展的k．P微扰模型基础上，使用结合传输矩阵的量子散射方法研究了

自旋过滤器件GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs，得到了透射系数随入射能量的变

化关系，透射系数随中间势垒层AiAs厚度的变化关系，TMR随中间势垒层AlAs厚度的

变化关系，TMR随磁性层相对磁化角度臼的变化关系等传输性质。

在实验上，对铁磁半导体构成的相关异质结的研究能为制备新的高效率信息处理和

磁存储器件提供理论指导。
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Abstract

Ferromagnetic semiconductor with magnetic and semiconducting properties，showing

abundant spin—polarizing effects，becomes one of the most attractive materials of spin．

tronics．The relevant hetero-junctions composed of ferromagnetic semiconductor possess

the potential application of designing a device with information process and data storage

and become one kind of popular-researching spin—dependent electronic component．

In this article，we extend the|I。·P perturbation method to studying ferromagnetic

semiconductor materials，and obtain the wave functions and information of energy bands

for ferromagnetic semiconductor．Furthermore，we combine the extended惫·P perturba-

tion method with quantum scattering method(transfer matrix)to study the transport

properties of hetero-j unctions consisting of ferromagnetic semiconductor．We also study

the transport properties and TMR in different magnetic configurations by using spin

transformation matrix approximation．Two heter叫unctions are discussed：

First，we study the double barrier tunnel junction GaMnAs／A1As／GaAs／AIAs／GaM．

nAs using free-hole approximation model and extended k．P perturbation model，re。

spectively,combining quantum scattering method，and then we compare their results．

Transmission coefficients are found to strongly depend on bands—mixing effect．The spin．

polarized resonant tunnehng phenomena with transmission coefficients andTMR changing

periodically with the width of middle potential well are also exhibited．Furthermore，it is

shown that the dependence of TMR on relative magnetization angle 0 is not monotonous

in the k·P perturbation model，which is different from that in the free．hole approximation

model．

Second，we study the spin—filter GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs structure and

obtain abundant transport properties．The dependences of transmission coefficients on

incident energy and middle AlAs thickness are presented．The variation of TMR with

AlAs thickness and relative magnetization angle 0 are also illustrated．

Experimentally，it is hoped that the results can provide a theoretical guide for mall．

ufacturing devices with high—effective information process and magnetic memory

keywords：k’P perturbation method，ferromagnetic semiconductor，heterojunction
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第一章 绪论弟一早 三百y匕

在信息技术迅速发展的今天，自旋电子学在信息处理与数据存储方面日益显示出其

重大的应用前景。自旋电子学研究器件中电子自旋自由度的控制与操纵，自旋动力学

和自旋极化的输运性质等等，是凝聚态物理中一个新兴而重要的分支。铁磁半导体材

料因同时具有铁磁性与半导体性，加之多种潜在的优越性，使得它成为自旋电子学中

的新兴材料，引起人们越来越多的关注。

铁磁半导体是在半导体材料中掺入磁性离子形成的，通常分为(II，VI)族铁磁半导

体和(III，V)族铁磁半导体两种，它们分别是在(II，VI)族化合物半导体和(III，V)

族化合物半导体中进行Mn离子掺杂而形成的。以GQl一。Mn。As为例：Mn离子占据了原

本属于Ga的格点，扮演了磁矩和受主的角色，结果是产生的高浓度的自由空穴，导

致Mn离子之间长程序的铁磁相互作用，使材料产生铁磁性『l一31。这种铁磁相互作用

使材料能带发生了自旋劈裂，产生了如巨Faraday和Kerr旋转效应f4_61、磁致金属．绝

缘体相变f71等一些自旋极化效应。当Mn离子浓度处于0．02<z<0．08范围内时，观察

到了G口1一。Mn工As的居里温度达到了IIOK[8，10】。铁磁半导体具有广阔的应用前景：

通过调整Mn离子的掺杂浓度，可以调整材料的晶格常数以及能带参数f91，使铁磁半

导体成为量子阱、超晶格和其它相关能带工程的理想材料。铁磁半导体的高居里温度

(达110K)显示出可能的技术用途。另外，成熟的材料生长工艺f11一t3]X铁磁半导体

的应用奠定了基础。

近年来，在铁磁半导体隧道结中发现了隧道磁致电阻(TMR)和自旋极化相关

现象f14，151，显示出铁磁半导体相关异质结的重大应用前景。人们在研究半导体

异质结的基础上，对铁磁半导体相关异质结作出进一步研究。其中铁磁半导体层处

于异质结的不同位置将影响异质结的输运性质。普遍的隧道结将铁磁半导体层作为

自旋极化载流子的注入层，得到自旋极化的电流。女HGaMnAs／GaAs／GaMnAs道结

f16]NGaMnAs／A1As／GaMnAs道结[14，151等。又因为铁磁半导体具有铁磁性，可将

它作为自旋过滤器件中的过滤势垒层。目前有很多其它磁性材料构成的自旋过滤器

件f1弘191，其磁性层中自旋劈裂的能带造成高度不同的势垒，对具有不同自旋的载

流子有过滤作用，使结中产生极化电流。这些自旋过滤器件的极化电流可以通过外场
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进行调节，因而实现对自旋自由度的控制。对于铁磁半导体构成的双势垒或多势垒

隧道结，在理论上和实验上的研究都比较少，而且关于任意磁构型下的异质结的输

运性质几乎没有此类研究。特别是对于自旋过滤器件来说，考虑用铁磁半导体材料

如GaMnAs来构成过滤层，目前似乎还没有文献表明研究过此类结构。

异质结作为一种材料与结构相结合的系统，对其研究需要使用分析材料的理论方

法与分析结构的理论方法相结合。以铁磁半导体相关异质结为例，分析铁磁半导体材

料的理论方法有有效质量理论f20-22]，平均场理论f23，241，第一性原理『25—271，知．P

微扰方法f21，281等。在分析异质结结构方面，处理较厚的异质结有隧道哈密顿方法

[29】。处理较薄的系统时，有传输矩阵的量子散射方法f30，31]。另外，Y．X．Liu等人发

明了大矩阵的方法f321，将异质结划分为格点，巧妙地得到了递推的哈密顿来研究异质

结。

研究铁磁半导体相关异质结时，由于铁磁半导体兼具铁磁性与半导体性，并和异

质结结构结合起来，对其进行理论研究是比较复杂的。常见的一种做法是用自由电子

(或空穴)模型和量子散射方法相结合。1989年J．C．Slonczewski发展的量子散射方法

[33】，使用自旋极化的自由电子模型来描述两边铁磁金属和中间方势垒模型的绝缘层，

在依据量子力学的薛定谔方程给出入射波函数、反射波函数和透射波函数的形式后，

保持隧穿前后电子的能量守恒、自旋守恒和平行动量守恒，用量子散射的方法计算隧

穿矩阵元，再根据隧穿矩阵元来计算极化电流和隧道磁致电阻效应。这种方法使隧道

结两边的量子态严格地一一对应，电子在隧穿过程中保持能量守恒和动量的平行分量

守恒，并且保留了反射、折射等丰富的物理现象，表现了清晰的物理图象，适用于处

理绝缘层比较薄、界面比较光滑、杂质散射较少的物理系统。这种方法也可以用来求

解空穴载流子的隧穿问题和TMR问题f16，34，351。这种自由电子(或空穴)模型结合

量子散射方法的求解理论的优点是形式简单，求解方便，并且可以得到精确的解析

解。缺点是以自由电子(或空穴)来近似处理铁磁半导体，不能充分地反映材料的半

导体性。对于铁磁性的描述，也只考虑简单的分子场作用，简化了铁磁半导体中的能

带结构。在解释含有铁磁半导体这种能带比较复杂的材料的异质结的时候，自由电子

(或空穴)模型显得不够精确。另外能带间的混合作用也被忽略，自旋轨道耦合作用

也很难用这种方法加以考虑。

考虑到用忍·p微扰方法与传输矩阵的量子散射方法相结合的做法在研究半导体异

质结时取得了很大的成功[35】，而铁磁半导体材料可以理解为是在半导体材料的基础上

掺入磁性离子构成的。受此启发，试想扩展岛．p微扰方法，使之能适用于分析铁磁半导
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体材料，并结合传输矩阵的量子散射的方法，便可以比较精确地分析铁磁半导体相关

异质结的输运性质。

在本文第二章中，介绍了研究铁磁半导体材料的相关理论，并在第四章中

得到了适用于分析铁磁半导体材料的扩展的七．p微扰方法。在第三章中，我

们用自由空穴带模型结合传输矩阵的量子散射方法对铁磁半导体双势垒隧道

结GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs进行了理论推导。在第四章中，我们在得到

扩展了的砖．p微扰方法的基础上，结合传输矩阵的量子散射方法对铁磁半导体相

关异质结进行了理论推导。在第五章中，我们把理论方法具体应用于两个异质结

结构模型，分别是双势垒隧道结GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs和自旋过滤器

件GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs。在分析双势垒隧道结时，我们分别用了自由

空穴带模型和扩展的K．P模型结合传输矩阵的量子散射方法，并对两者得到的结果进

行了对比讨论分析。在分析自旋过滤器件时，我们用的是扩展的K．P模型结合传输矩

阵的方法，对得到的相关结果进行了讨论。第六章中总结了本论文得到的结果并阐述

了进一步深入研究该课题的展望。

．3．
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第二章 铁磁半导体材料的相关理论

k·P微扰方法原本是用于讨论半导体导带底和价带项极值附近能带结构的一种有

效而且实用的方法．[21]。由于铁磁半导体是在半导体的基础上进行磁性离子掺杂而成，

为了能够进一步扩展％·P微扰方法使之适用于分析铁磁半导体材料，有必要先对k·P

微扰方法作初步地介绍和说明。

2．1 k·P微扰方法

知·P微扰方法首先是由J．Bardeen f36]和F．Seitz【37]弓I进的，是一种确定石空间高对

称点邻近的晶体电子波函数和有效质量的方法。后来，W．Shocldey f38]将此方法推广

到包含简并能带的情况，G．Dresslgaus【39]等和E．O．Kane[40]进一步推广到包含自旋一轨

道相互作用的情况。Luttinger和Kohn f281给出了包含自旋轨道耦合的6×6的哈密顿矩

阵，具体方法作如下介绍[2l】：

已知半导体导带底或价带顶高对称点届处的能量晶(瓦，囝与波函数咖。(焉，而，首先

将处于赢处周期势场矿(固的单电子薛定谔方程做一些变换：

l磊+咐¨磊，力=易(磊，锨(磊，力(2-1)
将≯。(岛，力=e‘幻气。(％，而代入上式，经变换整理可得只关于晶格周期函数的方程：

l桀+未州力+≯声-En(相卜翮：。 (2-2)

此时的能量日还是精确的露处的能量。

鬼．P方法就是在已知届处能量与波函数的基础上，求其附近石处的能量与波函数。

下面就来考虑磊附近观的能级波函数以及薛定谔方程。云处的波函数可以用磊处的周期

函数展开：饥(后，力=ei石。气n(i，力=ei露·F∑i A,。ju．c(ko，力对应能级为晶(云，刁，仿照前

面改写薛定谔方程的做法，将：

I罴w(卟蜥：而=嘶，r-O矽觚，刁

．4。
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改写成：

互l，[h2七2+2危￡·声十声2+y(而]e辱F∑A可％(届，刁

=晶(石，司e矗F∑A删％(焉，刁
J

约去e‘云～，考虑到∑J A幻％(磊，力=‰(云，刁，再将后=届+△云代入得：

张+知+簪州刁]+[≯司+静侧卜力
=岛(忌，而un(七，刁

(2-5)

7

3v括g-内第一项即为焉处的能级晶(焉，力，第二项为％．P微扰项，第三项为能量的平

移。如果设扁=0，则上式简化为：

f凰+凰p』‰(庇，而=鼠(七，力u。(七，固 (2-6)

其中，
’

扁=熹+y(囝+篆矛，鼠．p=刍云．歹日0 2彘+y(囝+豪忌2，矾·p。赤七。歹
将巩．D作为微扰项，用微扰论的方法即可以求得南处的能级和波函数。

下面就介绍用k·P微扰方法求解典型半导体材料Si和Ge的能带，并得到著名

的Luttinger--Kohn哈密顿矩阵。如果不忽略电子的自旋轨道耦合作用，那么上面七空间

的薛定谔方程可表示成：

J扁+鼠．p+矾。I‰(云，力=&(云，而‰(云，力 (2．7)

其中，鼠。=赢‰(Vy×P)·a为自旋轨道耦合哈密顿量。已知si和Ge在价带顶r点

(后=o)处是三重简并态，考虑自旋之后为六重简并态，分别标记为I矽1 T)，f也T)，l驴3下

)，I曲1’【)，I≯2 i)，I砂3上)。由于晶体点群的作用，晶体周期函数矽·，也，痧3按照一定的函数方

式变换。

首先考虑鼠．口微扰项，以≯1，矽2，妒3三个周期函数为基的哈密顿矩阵为：

Ali：；+B(忌；+硬) Ck。％暂 Ckzk：

Ck正七y Ak；+B(磋+尼；) Ckpk：

Ck王也 Ck可k。 Ak；+B(磋+七；)

一5．
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其中：

P一旦F!鱼!坦三l里2 1里!堕№1 2±!鱼!生!!竺2 1里坦苎匣1 2
。一仇。刍 醒一霹仇；en ’’

。一

自旋轨道耦合咆密顿量为：

瓯2专Ⅳ队P)～ (2-9)

2磊i歹[(场z—K现)％+(场七一K仇)％+(屹ps，一Km)吼】
在I西，下)，l痧：下)，I≯3 T)，l≯。’【)，I矽2 i)，I咖3 I)下的矩阵元御=(九矧见。ICjxj)，可求解得：

f so_r
A

儿so 2了
5

0 i 0 0 0——1

一{0 0 0 0 i

0 O 0 1一i O

0 0 1 0一i O

0 0 i i 0 0

—1一i 0 0 O O

(2．10)

其中矩阵元共同因子△。o／3=i意(≯1iKm一场；I≯3)／(4m2C2)，由上哈密顿矩阵可求

得自旋轨道耦合哈密顿的本征值与本征态，分别为：珑=-A。D／3对应四重简并

态ul，U2，U3，u4，砭=2A。。／3对应二重简并态U5，u6：

I u1=去(≯1+i≯2)xT

{地=矧(¨矽：)犷2九州 {奶=去№1+娩)时九州 (2-11)

1 u。：击[(矽。一i≯。))(T+2咖。_)(I] 、挑：丧[(≯。一i也)xt+≯。)(1]
。‘。1上’

【u4=老(毋1一i≯2)Ⅺ

重新以u1，让2，乱3，U4，札5，讹为鼠．p哈密顿量新的基矢。这样做的理由如下：一方面，自
旋轨道耦合哈密顿量在本征态构成的基下只有对角元非零，包含自旋轨道耦合作用的

计算将比较简便。另一方面，在前面已经得到忌·P微扰哈密顿作用于≯1，≯2，咖3的积分

元。因此在新基下矾．p的矩阵元运算将相对简单。如此，便可以得到包含自旋轨道耦

一6．
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合作用的6×6的．1。·P微扰哈密顿矩阵，也就是著名的Luttinge卜Kohn哈密顿矩阵：

Hkip+H 80=

其中：

；P ￡

L’ {P+；Q
M’ 0

0 M+

一去￡+点(P一2Q)一历D瓦趸kf一二V，

以M’ 篑L4

M 0 一击L
0 M壶(P一2Q)

：尸+；Q —L 一鬟L’
一L+ ．；P 以M·

‘
’

一鬟￡ 以M{(P+Q)

壶(P一2Q)击L 0

√2M

鬟L√2一

表(P一2Q)
去Lt以“

0

{(P+Q)

(2-12)

P=(A+B)(霹+岛；)+2ck,2

Q=A七!+B(后：+磅)

L 5赤(一c‰也+icb也)
M 2焘[(A—B)(七：一七；)-2lc‰b]

将A、B、C按照下列关系代换，用7l、72、伪改写Luttinger-Kohn哈密顿矩阵，可得到

更实用的形式。，y1、仇、73为与具体半导体材料相关的参数，其数值可以由实验测得。

I A=关(71+4他)

{B=景(7l一2仡) (2—13)

I C=等舶

改写后的Luttinger．Kohn哈密顿矩阵形式如下，其中P、q、L、M,NT]l、他、％重新定

义。

P+Q L M 0 t?娩L —t以M
￡+

M’

0

尸一Q 0 M—i讵Q i顾L
0 尸一Q—L—iV氤／2L4一i以Q
M+ 一L+ 尸+Q—i以M‘一i／、／互L+

i／Vi．L+iv'互Q i镢L i以M P+A。。0

i以M+一i、／5压L’i以Q i／以L 0 P+△。。

．7一

(2—14)

V，砖2

，

一

舻

。呵

嘶

傍

h

+旦溉孵

=

hQ'旦加
=Q

为MLQ的义定新重
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L=嘉【_i2,／g．y3(k．一ikv)k：]
M 2豪怕h(磋一砖)一i27skz如]

电子价带顶石处的能量色散关系可由矩阵上方的4×4矩阵和下方的2 x 2矩阵近似得到：

E1,2
2 P士(Q2+LL++M删／2 ㈨)

E80=P+A s口

在云空间内，考虑自旋轨道耦合的Si和Ge半导体的电子价带有三条，各为二重简并，其

中，E。为自旋轨道耦合分裂带。可以看到，在云=o处，原来的六重简并态，由于自

旋轨道耦合作用分裂成两组，在下面考虑铁磁交换相互作用后能带还将继续分裂解简

并。在不考虑自旋轨道耦合作用时，能带E。可以不考虑，同时哈密顿矩阵也可以只

取左上方的4×4矩阵。值得注意的是，空穴的色散关系与电子的色散关系相差一个负

号。在下面的计算中，考虑的是以空穴为载流子的情况。

2．2铁磁交换相互作用

目前已经有很多文献[23，24，41，42]对铁磁半导体中的铁磁交换作用作了深入研

究，并给出了该作用在k·p方法下的哈密顿矩阵形式。以J．K．Furdyna的 究[2413旨

例：

在铁磁半导体材OaMnAs中，Mn离子占据了GaAs半导体晶格中某些Ga的格点，半

导体包含局域的磁动量，材料的能带结构将由磁离子与导带空穴间的交换相互作用修

正。这种交换相互作用用日e。来表示：

宜。∞=>_J印一d(尹一豆)爰．孑 (2—16)
R

其中，求和包含所有Mn离子占据的格点，J印_d为空穴．Mn离子间的sp-d交换积

分，f卮分别为空穴和Mn离子的坐标，曩为在格点豆处的磁性离子自旋算符，孑为

导带空穴的自旋泡利算符。

在具体运算中采取两个近似来简化彪。首先，用分子场近似将曩用所有Mn离子自

旋的热力学平均值(s)代替。假设磁化方向沿z方向，那么就有(s)=(＆)。另外，将对

所有Mn离子晶格的求和∑Rt作近似转化。做法为：对晶格进行重新划分，每个晶胞含

有一个Mn离子，这样就把对所有阳离子的晶格求和转化成对z个晶胞的交换积分的求

．8．
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和。简化后的如为：

也z=吼(￡)z∑J印一d(尹一宠) (2一17)
R

铁磁半导体总的哈密顿量可以表示成半导体部分与铁磁部分哈密顿相加，半导体部

分哈密顿可以用前一节中的Luttinger-Kohn哈密顿表示：

H=巩一K+也z (2—18)

因此，将瓦用也一K相同的基(2．1l式)ul，u2，札3，u4展开成矩阵，以便于进一步求解
铁磁半导体的本征能量和本征态。简化后的鼠￡在札1，u2，u3，U4下的矩阵为对角化的：

其中：

H％=

3口0 O 0

O B 0 O

O 0一B O

O O O 一3B

B：昙Ⅳo肛(￡)
O

(2—19)

(2—20)

‘

∥=(≯1 IJ印-dI≯1)／Qo

矩阵中的B为铁磁半导体中由于铁磁性造成的自旋劈裂能，它可以由一组方程自洽求解

得到，将在下一节介绍。

2．3铁磁半导体的自旋劈裂能

铁磁半导体中自旋劈裂能和磁性离子的掺杂浓度、温度都有关系。用△∞表示铁

磁自旋劈裂能，虿表示Mn离子浓度，JM劬表示Mn离子和空穴之间的交换耦合作用常

数，则2—20式改写为：

△。。=虿J肘帆(最) (2—22)

A．VanEsch等人【34，43]用一组方程自洽求得Mn离子的自旋平均值(＆)，并得到铁

磁半导体中的自旋劈裂能，具体理论求解介绍如下：

铁磁半导体材料的自发磁化不同于单纯的铁磁体，是多重交换相互作用的结果。

用扩展的平均场理论可以定量地描述这些交换相互作用，包括空穴与空穴之间的交换

一9一
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相互作用，空穴与Mn离子间的交换相互作用，以及Mn离子与Mn离子间的交换相互作

用。

考虑一个处在磁场B中的自旋量子数为歹的空穴，它的哈密顿量可以表示为：

Hh=一∑力^歹·Jf—jMahj·S+9h#SJ·B(2-23)
Z

其中，ji，歹z表示空穴的自旋，S表示Mn离子的自旋。J从，jMnh分别表示空穴．空穴

交换耦合常数以及Mn离子．空穴交换耦合常数。只考虑最近邻粒子间的作用，并假

设Mn离子的自旋S只和它周围的一个空穴作用，可以求得空穴能量为：

E^=[一qJ^^U；)一jMnh(足)+gh#BB】止 (2-24)

上式中的g指的是在该空穴周围的最近邻的空穴数目。根据平均场近似，空穴自旋的平

均值为：

(二!!竺』盔2二之竺：!!：垦2±丝竺星星211(2-25)kT f

再用同样的方法考虑Mn离子，忽略Mn离子与Mn离子间的交换相互作用，得

到Mn离子的哈密顿量为：

HMn=-JMnhj·S+gMn#BS·B (2-26)

Mn离子的自旋平均值为：(跏萎B[世掣掣](2-27)
联合2-25式与2．27式，就可以自洽求得臼：)和(是)，从而进一步求得自旋劈裂能△口。可

以看出，自旋劈裂能△∞不仅与磁性杂质离子的浓度z有关，而且与温度丁有关，表现

为(是)是温度丁的函数。

以上介绍的是应用于铁磁半导体材料的相关理论和物理图象，目的是为了更精确地

解释铁磁半导体的能带结构以及得到相关异质结中载流子的入射波、反射波波函数，

以便于进一步研究铁磁半导体相关异质结。

一10．
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第三章 自由空穴带模型

3．1 自由空穴带模型下对异质结的理论推导

考虑铁磁半导体双势垒隧道结GaMnAs／AlAs／GaAs／AlAs／GaMnAs，它的结构可

由图3一l表示，隧道结层面处于z—y平面，各层沿Z方向堆叠。由自由空穴模型可以得

到各层中载流子的哈密顿：

肚一丽h2丽02瑚调卜(一d)]朋隆d小H]e[|朴互d](3_1)
上式e(z)表示阶跃函数。当z取不同数值时，上式表示处于某一层中的空穴哈密顿。方

． 程右边第一项表示有效质量为m+的自由空穴哈密顿量。根据有效质量的不同，载流子

可分为重、轻空穴。第二项为铁磁半导体层中的铁磁交换作用项，五(r)表示分子场，其

大小近似等于△。2／2，孑为泡利自旋算符。分子场的存在，又使空穴分成多数与少数载流

子。第三项为势垒层的影响，V为相对于蜀的势垒高度。第二项也可表示成关于△。的

图3．1(a)GaMnAs／AIAs／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结示意图，其中加、d分别表

示AIAs、GaAs层的厚度。(b)各层相对能级示意图，△。。表示GaMn缸层中自旋极化劈裂能，∥表

示势垒层AlAs的能级相对高度。
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肜式：
， ＼

嘲小卟I-(∥d)]一等∞M|_(一d)]
隧穿过程中不包含自旋反转的情况，保持后的平行分量尼。在隧穿过程中守恒。由》1式可

以得到不同层下的本征能量与波函数。
。

GaMnAs层：． 』≯t 2∥矸’(：)e“k。+b圳， 七T 2~／2m+(E一△髓／2)一七i
【九=eiktr(：)∥@柏础V引，乜=~／2m4(E+△∞／2)一七i

ALAs层：≯t==el七Af’(：)eickz+七Vy，，移-=：ei％Az’(；)eickzz+≈VⅣ，，七^。==、／!；：：：ijj?研GaAs层：”扩甜(护咖盹w，驴∥Ⅳ(护咖蝴驯，‰=丽
根据散射方法，定出各个区域的入射波、反射波波函数。图3一l中将双势垒隧道结划分

为五个区域，其eft--区和第五区为铁磁半导体区。当这两层的磁化方向平行时，每

个区域对麻的波函数为(约去冈子Pt(‰计bv))．

皿l=ale让t。(j)+61e值I。(：)+cle一谴T。(j)+dle一请l。(：)， z≤一W—d／2

皿2=a2eikA；。(j)+b2e讯^z。(?)+C2e--ikA。。(j)+d2e-ikAtz(：)， 一W—d／2<z<一d／2

皿3=03e诋G。。(：)+b3eikGoz(?)+c3e“2Ga2(：)+如e一七G。。(：)， 一d／2≤名≤d／2

皿4=a4ei“z7(j)+b4eikAz。(：)+C4e-ikAlz(：)+d4e一“c：(：)， d／2<z<W+d／2

皿5=ase让T。(：)+65e他。。(：)+cse一诰T。(j)+d5e一钆。(：)， z 2 W+d／2
(3·2)

其中，ai，6i，Ci，dt为第i个区的各种波的入射、反射系数。当两铁磁半导体层的磁化方向

相反时，假设第一区的磁性层的磁化方向保持不变，第五区的磁性层磁化方向变化，

则相应地只需改变第五区的波函数：

炉螂嘶。(：)+bseik。z(：)q-Cse-ikTz(呈)协础F(三)
各区波函数在每个边界上都必须满足边界条件，即波函数连续以及波函数的导数连

续。以第一个边界(记为z1)为例，在Zl边界上，皿l和皿2波函数连续以及导数连续，可以

得到：

I aleikT。1+o+cle-ikT。1+0=a2eik^￡。1+o+C2e一话AI。1+0

I

f 0+ble诀I。1+o+dle一让i。l=0+b26ikAt。1+0+如e—i七A2：1
≮

I Q1i后te伽T。1+o+C1(一ikt)e一让l。1+0=a2ikAf∥kAlzl+0+C2(一ikAf)e—ikAl：1+0

l 0+blik$eikl21+0+dl(一ikl)e一‘札。1=0+b2ikAfe‘kAl。1+0+cf2(一ikAz)e—ikAt：1

(3-3)

．12．
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稍加整理便可以得到关于ai，bi，Ci：di矩阵方程：

e，i≤kT。z，lz。i：0：。——ie；：--．詈ikT。z七1．：。e-．i?kI。1 I f妻bik 0-ik e-ik。,zl d J
0 e饿i乱 0 I乱 I 1

te嘶zl o —i忌Te一即：1 I l c1
o i忌l e低m o+ I l 1

02

62

C2

cf2

(3—4)

可将上式简写如下形式。其它边界上按照同样的方法可以得到一系列矩阵方程。双势

垒隧道结有四个边界分别标记为z1，Z2，Z3，魂，则有：

边界zl：MXl=M2恐；

边界勿：％恐=M4X3；其中： 五：
边界z3：M5X3=眠x4；

边暴zI：M1x4=M8x§．

0t

bi

Cl

吐

(3-5)

综合上式矩阵方程，即可以由初始入射状态X1求得最终的异质结透射系数．k：。

Mil M7Ai；1 M5M≯M3Mi^MlXL=xs 03-6、)

其中M,-1表示矩阵坛的逆矩阵。令A91尬蟾1地蚜1尬蚜1且五=M可使上式得到
更为简洁的形式：

MXl=溉 (3-7)

其中M即为传输矩阵。

由于第一层中已知入射情况(已知a1，b1)，最后一层只存在透射波函数而不包含

反射项(c5=0，d5=O)，由这些初始可以求得另外四个未知的系数Cl，dl，a5，b5。其

中cl，d1是第一层中的反射系数，a5，b5为最后铁磁半导体层中的透射系数。

当隧道结结构比较简单时，例如只有三层的三明治结构，按照以上步骤解析最后

的透射系数还是比较方便的，但是当隧道结的层数增加，传输矩阵的数目也将随之增

加，用解析求解的复杂程度便会增大。但用计算机进行数值求解便不存在上述问题。

．13．
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3．2透射系数和透射电流

由上节得到的透射系数可以进一步求得隧道结的透射电流。仍然按照上述模型，隧

道结载流子有四种入射情况，分别为重空穴的多数载流子入射、重空穴的少数载流子

入射、轻空穴的多数载流子入射以及轻空穴的少数载流子入射，相应的出射情况也有

四种。总的电流为四种出射电流的总和：厶。删=∑，(k+见)，其中^，f分别表示重空

穴和轻空穴，盯=T，土分别表示载流子的多数和少数状态。以出射态为由重空穴多数载

流子能带出射为例，透射电流可由Landauer Biiticker公式『35，441得到：

／hT=嘉厂dE[f(E-eV)一f(E娜)T)(8-8)
其中：

／'kiltc'‘幻，，

砰(E，下)=／dklltT(E，‰下) (3—9)

式3_8中的，(E)表示平衡费米方程，A为隧道结截面，y为偏置电压，透射几率tT=

105f2IuTI／Iv盯I=Ia512kT／k盯，与出射态和入射态的能带群速之比相关[32，35】。当入射态

为重空穴多数载流子时有IvlIl／Iv仃l=l，即出、入射态的能带群速相等。在低温以及低

偏置电压的情况下，由于a，／aE=一6(E一所)【44】，式3-8可以简化为：

厶T=[Ae／(2丌汽)]矸(E，T) (3-10)

进而可以求得电导：

Ght=[A7me2／(7r危3)]砰(E，下) (3—11)

总的电导为各电导之和：G幻“=∑，(G胁+G打)。

在GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结中，两层磁性层的磁化方向

可以相对变化。磁化方向平行与反平行时，得到相应的平行电导与反平行电导，可以

求得隧道磁致电阻(TMR)。

以上求解过程是建立在自由空穴带模型的基础上的。我们可以看到用这种近似的

优越之处，一是计算简便，二是隧道结的隧穿机制容易理解，物理图像清晰。但同时

这种近似的不足之处也不可忽略。第一，自由空穴带模型求解的重、轻空穴载流子的

抛物线型能带过于简单。半导体材料中，重、轻空穴能带的等能面己表现出各项异性

f45，461，铁磁半导体材料的能带结构将更加复杂，如果用抛物线型的能带作为近似，

则必然会丢失许多重要的信息。第二，由于在自由空穴带模型中，只能分开分析重、

轻空穴载流子的透射情况，故重、轻空穴能带间的混合作用无法考虑。实际情况是，
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当惫II的值不为零时，重、轻空穴间的混合作用不可忽略。第三，自由空穴带模型中铁磁

交换作用引起的分子场的影响也比较简单，从以上推导可以看出，这种影响只是使空

穴的能带产生简单的分裂，分成的多数载流子能带与少数载流子能带之间的差别仅是

带底位置发生了上下移动。综上所述，研究铁磁半导体构成的相关异质结需要更为精

确的方法。

3．3隧道磁致电阻(TMR)

1975年，M．Julliere最早发现了隧道磁致电阻(TMR)效应f471，在由铁磁体／绝缘

层／铁磁体构成的隧道结中，两铁磁体层的磁化方向处于平行和反平行时的隧道结电阻

存在差异，他用隧道结电导定义了这种隧道磁致电阻：
门 p

丁MR：—,jp_---,．．r—ap (3．12)
“p

、 。

其中，Gp和G印分别表示平行磁构型以及反平行磁构型时隧道结的电导。

1988年，Fert和Gruenberg分别独立地在铁磁／非磁／铁磁的三层薄膜结构中发现巨

磁阻效应(GMR)f20]，自此，-兴起了研究电子自旋学的热潮。GMR同样也是由于

两铁磁层中磁化方向不一致引起电阻差异造成的。TMR与GMR有着类似的现象，

但两者的机制不同。隧道磁致电阻效应来自于自旋相关的隧穿过程，巨磁阻效应是源

于铁磁／非磁界面和铁磁体内部的自旋相关散射过程。磁致电阻现象虽然很早就被发

现，但是对于一般的材料而言，它是一种比较微弱的效应。由于磁场变化带来的电阻

变化并不显著，因此很难判断原本就很微小的电流变化。但随着纳米技术的发展和制

备技术的完善，磁性隧道结的质量不断上升，同时也获得了更高的隧道磁致电阻效

应。M．Tanaka等人发现在低温下，GaMnAs／AIAs／GaMnAs隧道结的TMR能达N75％

【14，15]a

90年代后，自旋阀、磁隧道结等具有磁阻效应的器件得到了很快的发展以及广泛的

应用，例如基于磁阻效应的磁阻内存，其具有大密度、快访问、极省电、可复用和不

易失的特点。2007年，磁记录产业巨头IBM公司和TDK公司合作开发新一代MRAM，

使用了一种称为自旋扭矩转换(spin．torque．transfer，STT)的新型技术，利用放大了

的隧道效应，使得磁致电阻的变化达到了一倍左右。东芝在一枚邮票见方的芯片上做

出了IGB内存，这也使得世界看到了磁阻内存的威力。

一15．
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第四章 扩展的尼．P微扰模型

4．1应用于铁磁半导体的扩展的知·P微扰方法

上一章中，我们用自由空穴带模型推导了铁磁半导体中载流子的透射情况，虽然简

便易行，却存在不足。我们试图寻求更为精确的理论方法。前面提到，铁磁半导体是

在半导体的基础上掺入磁性杂质得到的，而k．P方法在研究半导体材料方面获得了巨

大成功。可以想见，将引入磁性杂质产生的影响包含进k．P方法中，对庇．P方法进行扩

展，能为更精确地研究铁磁半导体提供切实可行的途径。幸运的是，描述半导体中空

穴状态的Luttinger-Kohn哈密顿量和铁磁交换作用哈密顿量能在一组共同基下展开，并

且形式相对简单，这为我们将两者结合起来打开了方便之门。

4．1．1铁磁半导体的空穴色散关系

已知描述半导体中空穴状态Luttinger—Kohn哈密顿矩阵风一Ⅳ(2．14式)以及描

述Mn离子．空穴相互作用的交换作用哈密顿矩阵如(2．19式)，假设铁磁半导体中的
磁化方向沿z方向，铁磁半导体中空穴的哈密顿矩阵可以表示为：

HFs 2 HL—K+H％

P+Q+3B L M 0

L。 尸一Q+B 0 M

M’0 P—Q—B 一三

0 M+ 一L’ 尸+Q一3B

(4一1)

以上所用的Luttinger．Kohn哈密顿矩阵为4×4的，表示忽略了自旋．轨道耦合作用。若

要考虑包含自旋．轨道耦合作用，则需要用到6×6甚至更高阶的Luttinger-Kohn哈密顿

矩阵。由于考虑的载流子是空穴，矩阵中的只Q，L^，含有的共同因子为-h2／(2mo)，与

．16．
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，雪三三三耋三芋
【d=P+Q一3B

求得关于本征值At的一元四次方程：

AA4+BA3+CA2+DX+E：0

其中，

A=1

B=-(a+b+C+d)

(4-2)

C=06+cd+(a+6)(c+d)一2(LL’+MM+) (4-3)

D=(a+b+C+d)(LL++MM+)一ab(c+d)一cd(a十b)

E=abcd一(ab+cd)LL+一(aC+bd)MM’+(LL++MM8)2

∞￡=托羹淳
令：

‘兰三蠹二：，一D。]

一17．

(4-4)

(4-5)

(4-6)

(4-7)
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其中：

k3 砖
舻一kl一希’

甍拦黧
；)2+

一[(g

一[(≥

)
1)

§)

¨51(4-8)
，

]；r
其中，u=(一1+i锈)／2。将上式的实根代入4-6式即得到y的值。结合4-4式，得到本征
值为：

A1=(一R+棚下习百)／2

A2 2(一Fl一厕)／2其中
As=(一局+∥可刁i)／2
A4=(一足一加虿j瓦)／2

R=；(B+、／8∥+B2—4C)

F2=；(B一∥再丽)
G1=Y+(By—D)／(~／8可+B2—4c)

G2=Y一(B可一D)／(√8y+B2—4c)

(4-9)

本征值也即本征能量，是关于波矢七的函数，上式即为铁磁半导体中空穴的色散关系。

从表达式的形式上来看，用扩展后的k．P方法求解的铁磁半导体的空穴色散关系相

比于自由空穴带模型得到的抛物线型色散关系要复杂的多。我们将得到的铁磁半导体

的空穴色散关系与半导体的空穴色散关系作了对比，能够反映出由于Mn离子．空穴的交

换相互作用的引入，使得铁磁半导体能带与半导体能带有所不同。

由图4—1显示的半导体空穴能带在波矢空间的等能面可以看出，半导体空穴能带有

两条。曲率较大的为重空穴能带，曲率较小的为轻空穴能带。重、轻空穴能带分别为

二重简并态。能带在也一屯平面、如一也平面以及‰一也平面上的等能面图形基本一

致，表明能带的等能面在七空间具有比较高的对称性，但不是各向同性的球形等能面。

重、轻空穴等能面形状的不一致以及在七空间中的各向异性，是半导体中载流子能带的

重要细节，说明了用自由空穴带求得的重、轻空穴抛物线型能带是极其简单的。

铁磁半导体中的Mn离子一空穴交换相互作用对能带有明显的影响，如图4．2。与半导

体能带相对比，原本简并的重、轻空穴能带解简并，分成四条独立的能带。这可以解

释为由于铁磁半导体的铁磁性，使简并的能带发生自旋劈裂，产生自旋极化的载流子

能带。交换相互作用越强，载流子能带分裂的情况越复杂。此外，铁磁半导体能带的

等能面在三个平面内的形状明显不同，表明能带对称性降低，等能面在云空间具有明显

的各向异性。

．18．
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图4-1半导体空穴能带在费米能量附近的等能面，费米能量Ef=O．2ev。图像分别显示等能面

在‰一b平面、b一也平面以及‰一也平面上的情况。

图4-2铁磁半导体空穴能带等能面，自旋劈裂能B=0．03ev。图像分别显示等能面在‰一b平

面、b—k平面以及k一也平面上的情况。

．19—
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4．1．2铁磁半导体的空穴波函数

已知垂1式的本征能量九，由坼sR=AiR可以求得相应的态函数。包络函数R的矩

阵元设为z·，X2，z3，z4，能得到关于矩阵元的一组方程组如下：

(a—A)zl+Lx2+Mx3+Ox4=0

L+z1+(b—A)X2+Ox3+A，z4=0

M+zl+Ox2+(c—A)z3一Lx4=0

Oxl+M+X2一L+￡3+(d—X)x4=0

矩阵兀I司的相互关糸为：

J ILL++Af^，’一(。一A)(6一入)]z1=(b-c)M。3

1[LL*+MM*-(c—A)(d-A)k：(d-a)M锄
l[LL’+MM+一(口一A)(c一入)】z1=(c—b)Lx2-L 、 ，、 ，J ‘ 、

1 ILL*+MM·一(6一州d一划z。：(d—n)L‰

J[己己’+且，M+一(口一A)(6一A)]z2=a-d)Mz4
l[二L·+MM·一(c二入)(d一入)]z4：c-b)Mtz2
l[己L‘+MM+一(o—A)(c—A)】z3=(d—a)Lx4

1 ILL*+M且彳t一(6一A)(d—A)]z4：(c一6)三tz3

LL++MM+一(a—A)(c—A)1M’zl=[LL++MM+一(C一入)(d—A)]Lx4

三三’+MM‘一(a一入)(6一A)】L+Xl=[(6一A)(d—A)一(己L++MM+)]Mz4

(4-10)

2[LL’+且，M+一(b-k)(d—A)]M+物=[￡￡++^fM。一(c—A)(d—A)】己‘z3(4-11)
I[L￡’+MM+一(口一A)(6一A)]Lx2=[(口一A)(c—A)一(￡L’+MM+)]Mx4

对表达式中的公共部分进行定义：

．20．
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<倪alzz。l：=。(db一-口c)，MMz+z3。，{卢a，2zz。l：=。(dc-一。b)，L己z。z2。，{屈alzx。2：=。(ca一-6d，)MM，zz4。，，
舷oL2x3却--(d叫-a)耽Lx4。七a2M‰'z1硼=32L‰z4，瞄二二篡

(4-13)

R=G

凡=c3

8182

一岛(口一d)L+

一角(n—d)M’

(o—d)(6一c)M+L划

131(b——c)M

-(a—d)(6一c)ML+

口1∥1

-al(b—c)L’

， 恳=C2

， F4=q

一伤(6一c)L

Q2仍

(。一d)(6一c)M4L l

—a2(6一c)胪j
一(o—d)(6一c)ML

口2(口一d)M

fo—d)L--Orl d)Lf0一

OrlQ9

(4-14)

由于铁磁半导体中Mn离子一空穴交换作用的引入，使原本简并的重、轻空穴能带分

裂，相应地态函数日，R，R，R对应不同的本征值。对于重空穴能带的分裂，R为重空

穴多数载流子的态函数，R为重空穴少数载流子的态函数。同样，对于轻空穴能带的

分裂，恳为轻空穴多数载流子的态函数，R为轻空穴少数载流子的态函数。

我们的模型中还包含半导体层，为此我们需要知道半导体中的空穴色散关系与

对应的包络函数。至今已有很多研究[20，21，41，461给出了结果：半导体空穴哈密顿

用2．14式中左上方4×4的Luttinger．Kohn哈密顿矩阵表示，空穴色散关系为：

El，2=P 4-(Q2+LL‘+MM’)1／2 (4—15)

其中，El对应+号表示重空穴态，易对应一号表示轻空穴态。这里的P，Q，￡，M含有

的共同因子为一，12／(2mo)，应与2．15式表示的电子色散关系加以区别。对应的包络函

．21．
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数K为f35]：

Ⅵ=q

Rl

L’

M+

0

，K=q

—L

R2

0

一M’

， K=q

一且Z

0

R2

L+

， K=q

0

M

一三

Rl

(4-16)

其中，q为归一化常数，K，K为重空穴两个简并态的本征函数，K，K为轻空穴两个简

并态的本征函数。本征函数中冗1=P—Q+El，以及R2=一Q—P一如。

以上，我们得到了铁磁半导体以及半导体的本征能量与本征态，明确了各层中载流

子的基本情况，可以进一步写出铁磁半导体异质结各层中的入射波、反射波波函数，

用传输矩阵的量子散射方法研究铁磁半导体相关异质结。

4．2扩展的忌·P微扰模型下对异质结的理论推导

我们己知半导体中空穴的本征态和其包络函数，并用扩展的k．P方法计算了铁磁半

导体中自旋极化的空穴的本征态和包络函数。下面将结合传输矩阵的量子散射方法，

仍GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs模型，如图3—1，仿照第三章的过程，推导

平行磁构型下异质结的传输矩阵。

异质结中载流子的波函数为：

』莎Fs
2 R(刁u。(力∥缸F， 铁磁半导体层

． (417)

I多sM=K(而uo(力e伯一， 半导体层

其中R和K为4-14式以及4-16式中表示的包络函数之一，t正o(而=(U1，IL2，u3，蛳)为布洛赫

函数中的周期函数部分。每个区域中的波函数是各个波包的线性组合，保持七』守恒。以

第一个区域GaMnAs层和第二个区域AlAs层为例：

在第一层GaMnAs中：

霍l=[口1F1(+khr)eihT。+a2R(+克zT)e‘hT。+a3R(+觑1)e‘确l。+a4R(+南^1)e‘hl。+

a5F1(一khr)e-ikhT2+a6R(一ktr)e-iktT2+a7R(一乜I)e-ikl』。+ (4·18)

口8F4(一七^I)e一‘h12]uo(力e‘(k。+b掣)
’

上式中ol，02，⋯，a8为线性组合的系数，k"，七fT，觑l，khr分别为铁磁半导体中重空穴多

数载流子、轻空穴多数载流子、轻空穴少数载流子以及重空穴多数载流子的波矢也分

量。它们可以由铁磁半导体中空穴的色散关系4-9式得到，对应的入射能量为E。

．22—
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同样地令b1，b2，⋯，68为系数，在第二层AIAsO丁：

皿2=[61Vl(+kAzh)e弛A‘“。+b2％(+kAtl)eikA'；?+63％(+h“)e‘2A“2+64K(+七Alh)e让At^。

+b5Ⅵ(一七A执)e-ikA胁2+b6Y2(一kAzz)e一七^舭+67K(一晃A“)e--ikA舭

+bs％(一岛A执)e一让Am。]uo(而∥(kz+by)

(4-19)

其中，kAlh，h“为AlAs层中重、轻空穴波矢分量。GaAs层中的波矢分量用克G。^，kGal表

示。半导体中没有自旋极化，故空穴没有多数、少数载流子之分，即它们是简并的。

波矢分量可以用半导体中空穴色散关系2．15式得到，此时对应的能量为E—V。以此类

推可以得到其它各层中的波函数表达式。

波函数在分界面上满足连续性条件，以第一个分界面z。处为例，可以得到：

一幻)_蚀2z1)(4-20)
l BⅢl(z1)=B皿2(z1)

矩阵B由M．Altarelli等人得到[35]，其作用是使界面处波函数导数连续。将波函数改写

成矩阵与系数矩阵相乘的形式，再由连续性条件得到传输矩阵方程：

边界纠M1a=M2b； 口2(ol a2⋯08) ．

边界勿： M3b=M4c；
其中：

．6 2(61 62⋯bs) f4-21)兴下： 、 7

【硅‘Zl J

边界Z3：Msc=M6d： ；
、

边界忽：MTd=Mst； t：ftl t2⋯ts)。
符号T表示对矩阵取转置。具体的B矩阵形式以及各个矩阵^以的形式见附录(A)。由

上式可得到：

t=MilM7M；1 M5Mil M3MilMla=Ma 04-22、)

由已知的入射情况al，a2，a3，口4以及透射最后一层无反射的条件t5=t6=t7=t8=

0，有：

(¨。州4 0 O 0 o)2=M al a2 a3 a4 a5口。a7口。)1(4-23)
可求得第一层中的反射系数口5，06，a7，a8以及最后一层中的透射系数tl，t2，t3，t4。

由Landauer Biiticker公式可进一步求得透射电流、电导以及TMR。

此时我们可以看到，四个透射系数表明载流子通过了四个通道出射，总的电流

包含了四个通道的全部透射几率。与用自由空穴带模型的方法对比，我们将四个能

带放在了一起考虑。在此，重、轻空穴的名称并不是很贴切，因为这里的载流子与

自由空穴带模型中的载流子以及半导体中的重、轻空穴载流子是不相同的，而是四
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种单独的、无简并、自旋极化的载流子。但是我们还是保留重、轻空穴的名称，用

多数、少数载流子对有自旋极化的四种载流子加以区分。同时，对各种载流子相应

的出射通道，分别命名为：重空穴多数载流子通道，对应t1；轻空穴多数载流子通

道，对应t2；轻空穴少数载流子通道，对应t3；重空穴少数载流子通道，对应t4。简称

为：噩、乃、死、五通道。用扩展的％-P微扰模型结合传输矩阵的量子散射方法的方

法来计算铁磁半导体相关异质结得到的结果清楚地显示了能带间的混合作用。关于对

结果的讨论，将在下一章详细叙述。

以上理论方法在研究具有相似结构的铁磁半导体相关异质结时显示出其简便的一

面。本文中研究了两种模型，即GaMnAs／AlAs／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结以

及GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs自旋过滤器件。可以看到，该自旋过滤器件相

比于双势垒隧道结，在结构模型上只需将各层做一下调换。这样的操作并不会使理论

推导变得复杂。各层中的波函数同样可以很容易地写出，还是按照传输矩阵的推导过

程，只需要将连续方程中各^么调换，再代入相应数值即可。方程形式保持不变，最终

仍得到4．22式。

4．3任意磁构型下的近似理论

在研究平行磁构型下铁磁半导体相关异质结时，我们可以用简化的对角矩阵哈密顿

量如求得磁性层的包络函数以及波函数。为了研究不同磁构型下异质结的传输性质，
需要使磁性层间的磁化方向发生相对改变。在本文所用的模型中涉及到两层磁性层。

假设入射层或靠近入射层的铁磁半导体层的磁化方向总是保持不变，沿着z方向，而使

出射层或靠近出射层的铁磁半导体的磁化方向发生(0，妒)的改变，其中臼表示磁化方

向与z轴的夹角，妒表示磁化方向与z轴的夹角。我们用旋转矩阵[16】的方法近似求得磁

化方向发生改变的铁磁半导体层中的包络函数与波函数，

先求得算符珥在四个基u1，U2，u3，It4下的本征值与本征态，研可表示成：

珥=孑·元 (4—24)

其中，孑=(7xi+％j+吼忌为自旋泡利算符，i，；，|乏分别表示沿z，Y，z轴的单位向

量。磁化方向单位向量商=(sin cos护，sin妒sin口，COS妒)。泡利算符％，％：％在四个

．24．
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基矢t‘1，U2，u3，u4下的形式[45]为：

O"x
2

0焘0 0

丽1 0{0

0{0办
0 0办0

，q。2

则得到鼠在四个基矢u1，u2，u3，u4下的矩阵算符为【45]：

H，=

本征值与对应的本征态为：

、

1

Al 5互，

．
1

A3 2一：
O

COS3罢e一2循
‘

v'3 sin詈。cos2詈e一9

锈sin2詈COS詈

sin3詈e钳

去sin妒e卅

{cos华,

j1 sin(_pe谢

0

、
1

； 入2=i，
D

锈sin2筹COS号e一9

一j sin(3 cos+1)

；cos专(3 cos妒一1)e徊

怕sin詈cos2号e2谚

由此得到旋转矩阵毒为：

L=

COS3詈e≈坩

怕sin詈COS2詈e一9

插sin2詈COS詈

sin3号e谢

O

{sin妒e一8

一{cos

丽1 sin妒e铂

∥2
2

{0 0 0

0{0 0

0 0寻0
0 0 0等

O

O

去sinCe一8

一§COS妒

一怕sin等COS2等e_2徊

；COS(3cos一1)e“9

12 sin(3 cos+1)

锈sin2等COS等e诏

、
1

； A4。一互，

一怕sin詈cos2詈e吨埘

互i cos(3 cos—1)e一硼

i1 sin(3 cos+1)

插sin2詈COS詈e坩

一sin3号e一口

锈sin2詈COS多
一v百sin COS2专e饵

COS3鸶e2徊

sin2 2竺COS詈e卅

一；sin詈(3cos+1)

互1 cos号(3cos一1)e钳

钜sin 2竺COS2署e2徊

(4-25)

(4-26)

(4-27)

一sin3号e_8

怕jin2号COS詈

一钜sin号COS2詈e汨
COS3等e2棚

(4-28)

己知铁磁半导体中磁化方向沿z方向时，铁磁半导体层中载流子的包络函数为只，由旋

转矩阵可求得磁化方向旋转(目，妒)后载流子新的包络函数日：

E=正R

用新的包络函数构成磁化方向发生旋转的铁磁半导体层的波函数。

(4-29)

与】I。．p微扰模型下得到的旋转矩阵毒不同的是，自由空穴带模型下的旋转矩阵形式

一25一
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第四章扩展的七．P微扰模型

要简单得多，因为自由空穴带模型下只有两个自旋相反的态函数为基，得到的旋转矩

阵为2×2的，具体形式为：

霉=(一耋葚一诏s兰；喜9) c缸3。，

在下一章中，我们将对在角．p微扰模型下和自由空穴带模型下运用旋转矩阵的近

似方法研究铁磁半导体相关异质结得到的相关结果进行详细叙述并作对比说明。

尽管最精确的求解方法是直接从最原始的哈密顿开始求解，但是任意磁化方向的

铁磁半导体的交换作用哈密顿[41j是比较复杂的非对角矩阵，再与Luttinger-Kohn哈密

顿结合在一起，总的哈密顿量将变成一个矩阵元全为非零、形式复杂的4×4矩阵。在

解析推导本征态与本征函数时十分不便，在具体数值计算时对变量控制也很困难。用

旋转矩阵近似方法可使计算变得简便可控，它对磁化方向发生改变的磁性层作单独处

理，并且不用重新求解本征值与本征态。另外，旋转矩阵的近似方法还适用于处理任

意角度的磁化方向变化。
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第五章 关于两种异质结的数值计算结果及讨论

5．1 两种铁磁半导体相关异质结的结构模型

以前面两章的理论为基础，我们对两种铁磁半导体相关异质结进行研究，分别

是GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结和GaAs／GaMnAs／A1As／GaM—

nAs／GaAs自旋过滤器件。我们建立它们的结构模型，分别用自由空穴带模型和扩展

的K．P微扰模型，结合传输矩阵的量子散射方法，用计算机模拟的数值计算得到相关

物理信息，并对这些结果进行对比讨论。

两种铁磁半导体异质结结构模型的能带示意图如图5．1(a)和图5-1(b)所示。图

中粗略表示出了铁磁半导体GaMnAs、半导体势垒AlAs与半导体势阱GaAs的能带间的

高低差异。铁磁半导体劈裂的四条能带的具体细节未完全画出或近似画出。关于铁磁

半导体的具体能带结构，我们已在前文中给予了说明，在下一节中，我们也可从另一

个角度讨论铁磁半导体空穴的能带结构。

图5．1(a)中的d、W分别表示势垒AlAs层的厚度以及势阱GaAs层的宽度；矿表示

势垒项部与势阱底部的势差，即势垒高度；名。，Z2，Z3，施分别表示隧道结的四个界面，它

Z1 Z2 Z3 Z4

(a)

W

·d- U
——d—
'●——

■

AIAs
6b

●

GaMhAs Ga MnAs

(b)

图 5-1(a) Gm'vlnAs／AlAs／GaAs／AlAs／GaMnAs 双势垒 隧 道 结 能带示意

[](b)GaAs／GaMnAs／AiAs／GaMnAs／Ga&s自旋过滤器件能带示意图
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们将隧道结分成五个区域。

图5一l(b)中的d、W分别表示自旋过滤层GaMnAs层的厚度以及中间半导体

层AlAs层的厚度。在GaMnAs铁磁半导体层，画出的四个能带只是按照能带带底的

差别取的近似画法，其中B为铁磁半导体中的自旋劈裂能，能带带底间的最大差值

为6B。

在这两个理想模型中，没有考虑外界偏置电压的影响，如果考虑外置偏置电压，能

带结构将发生倾斜，隧道结载流子的隧穿过程将产生所谓的FN隧穿现象f48—501。

5．2具体数值计算中对波函数的一点说明

我们用到的量子散射方法要求给出异质结各层中的波函数，在数值计算的过程中，

这些波函数都将被代入数值。在已知载流子入射能量E和k“的条件下，铁磁半导体以及

半导体中构成波函数的包络函数E和K是关于七：的函数，因此需要从铁磁半导体和半导

体中载流子的色散关系(4—2式和2．15式)出发，得到各种载流子相应的k：值。对于半

导体中的k：值并不难得到。对于铁磁半导体中求解k：如下： ．

以k；为未知数，由色散关系4．2式改写得到关于k。的方程式：

A7七；+B7磋6+C7七：+D7k；+E7=0 (5．1)

其中系数分别为：

A，=Ei

B7=2E1(E2一b7)一4el嘶E

C7=2elE3+6e182+E；一f；一2a7e1—2b7∈2+b忍+4E(b7di—e2西一E1西)

+2E2(∈1+2砰)

D7=2(e2一b，)(E3+382)一2({1叩1+ate2一07矿)+4E[(a7雹+b'ci)一e3(c'1+盔)

一3d：B2—2∈1B]+2E2(e2+4ci磁一b7)一4西E3

E7=(e3+3／32)2一叩；一2a7(E3—382)+a彪+4E(a7ctl一ctlE3—2Brh一382ctl)

+2E2(E3+2c孑一a7—582)一4E3C：+E4
(5-2)

其中，E为载流子入射能量，取为费米能量毋，B为铁磁半导体中的自旋劈裂能。其它
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{6a，／：1二姜2；磊2：篙j2+4磋七；】
鼹一略

2c'ldi一

文一睦

‘

；{驴饥 (5-3，

【磁=一23'2

(5·4)

其中，71，讹，加为与材料相关的参数。在GaAs和Ans中它们的值分别为6．85，2．1，2．9以

及3．45，0．68，1．29[45]。GaMnAs中7值和GaAs相同。

用数值求解一元八次方程得到也值。取载流子的入射能量为E=0．2ev，铁磁半导

体中的自旋劈裂能为口=O．03ev f24，341，得至UCaMnAs中四种载流子的k：随七|I的变化如

图5—2，也值的实部与虚部分别用实线与虚线表示。其中七o=~／砭了胃。

半导体中没有自旋极化，故可使B=Oev。通过计算分别得至tJOaAs和AlAs中载流子

图5-2 铁磁半导体中各载流子惫：随七¨的变化。(a)轻空穴少数载流子的也情况；(b)轻空穴多数载流子

的也情况；(C)重空穴少数载流子的也情况；(d)重空穴多数载流子的也情况。
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图5-3半导体中各载流子k随七¨的变化。(a)G如中重空穴的也情况；(b)GaAs哞1轻空穴的也情
81；(c)A1As中重空穴的也情况；(d)AlAs*轻空穴的也情况。

的k：随k||的变化，如图5—3。

在图5—2中，也值有四组(每组反号)，说明铁磁半导体能带为解简并的四条。

当尼|l<kLL时，轻空穴少数载流子k：为实数，kL二<kI|<七M时为纯虚数；当k||<

kLH时，轻空穴多数载流子k：为实数，虹H<ktl<尼M时为纯虚数；当七9>kM时，轻空

穴多数、少数载流子k：均为复数。为使波函数满足辐射条件[51】，即在Z方向传播过程

中是衰减的，在确定k：的值的时候，保持k：的虚部为正。当ktf<kHL时，重空穴少数

载流子k。为实数；当七o<kHH时，重空穴多数数载流子k：为实数；当锄>kHH时，重

空穴多数、少数载流子均为复数。在kⅣL>k¨>kHH这段区间里，重空穴少数载流子

的k：值比较复杂，这是由重空穴少数载流子能带在这段区域中的鞍形等能面引起的，见

图4-2。四种载流子的也值的情况，都可以与能带的等能面一一对应，因此从k：的情况

也可以反映铁磁半导体中载流子的能带情况。

图5．3中，GaAs和AIAs中载流子的k。值各有两个，每个为二重简并的，对应重空

穴与轻空穴。虽然半导体中没有多数与少数载流子之分，但图中仍然用日日，HL表示

重空穴，表明是二重简并的。轻空穴亦然，用L日，￡L表示。GaAs中，当七¨<乜时，
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轻空穴后：为实数；当乜<七||<七k时轻空穴也为纯虚数。凫Il<b时，重空穴七。为

实数。当确>ks时，重、轻空穴也均为复数。AIAs和GaAs同为半导体材料，但

是ALAs中重、轻空穴的之：皆为复数，这是由于AIAs的能带高于GaAs的能带，形成了势

垒U。GaAs和AIAs中载流子的k：值情况也与半导体能带等能面一一对应，见图41。

由图5．2和图5．3中可以看出，也随尼}|的变化能清晰地反映材料中能带结构的细节。

另外，铁磁半导体的能带结构比半导体的能带结构复杂得多。

5．3 GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结

分别在自由空穴带模型以及扩展的K．尸微扰模型基础上，使用结合传输矩阵的量

子散射方法研究GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs双势垒隧道结，得到透射系数随

入射能量，波矢平行分量，势阱宽度等物理量的变化情况，并求得透射电流以及隧道

磁致电阻TMR。另外还对两种方法下得到的结果进行了对比说明。

5．3．1自由空穴带模型

在运用自由空穴带模型对双势垒隧道结进行研究时，不能将重空穴与轻空穴载流子

同时考虑，而只能根据重空穴与轻空穴的有效质量不同以及由于铁磁交换作用能带间

劈裂能的差别，将重空穴载流子与轻空穴载流子的透射情况分别考虑。以重空穴载流

子的透射情况来说明自由空穴带模型下双势垒隧道结的透射性质。

图5—4是重空穴多数载流子的透射系数随七¨的变化情况，其中05，65是透射系数，

与3_2式中的透射系数相对应，表示载流子可以由两个通道透射。通道的数目是由自由

空穴带模型决定的，因为自由空穴带模型只能单独地考虑重空穴或者轻空穴，而无法

将重、轻空穴结合在一起考虑。在分子场作用下载流子分为多数与少数载流子，口5对应

多数载流子出射通道，65对应少数载流子出射通道。只考虑费米面附近载流子的透射情

况，取E，=0．2ev，中间GaAs势阱层宽度d=30A，势垒层AlAs厚度叫=10A。

由图5—4可以看出，重空穴多数载流子透射有显著的共振峰，但从两个通道透射的

情况有显著差别。从多数载流子通道出射的载流子透射系数曲线存在共振峰，而于少

数载流子通道透射则没有峰。这种情况说明，用自由空穴带模型研究双势垒隧道结

时，多数与少数载流子能带间也没有耦合作用，但是模型很好地反映了双势垒隧道结

中共振透射的情况。

图5．5是在不同中间势阱层厚度时，重空穴多数载流子的透射系数随波矢平行分

．31．



k。(1／A)

图5·4重空穴多数载流子的透射系数随‰的变化

kⅣ(I／A)

图5-5 不同GaAs厚度时，重空穴多数载流子的透射系数随七If的变化
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图5—6四种载流子透射电流随中间层势阱GaAs宽度的变化。其中：(a)重空穴多数载流子透射电

流；(b)重空穴少数载流子透射电流；(c)轻空穴多数载流予透射电流：’(d)轻空穴少数载流子透射电流

qummlwaⅥ_-I曲d(A)

图5—7 TMR随中间层G如势阱宽度d的变化，其中臼：7r
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e(rad) sin2(012)

图5-8 (a)TMR随相对磁化角度p的变化； (b)TMR随sin2(p／2)的变化。图中，实线与虚线分别对

应隧道结势阱层宽度d=25A和d=45A。

量的变化情况。中间势阱层GaAs的宽度分别取20A、40A、60A以及80A。图中可以看

出，由于双势垒的存在，隧道结产生共振隧穿，表现为透射系数存在共振透射峰。隧

道结的共振透射主要是受势阱宽度的影响。共振峰的个数随着势阱宽度的增加而增

加。以上结果也暗示着隧道结的透射电流也将随着势阱宽度的变化而呈现周期性变

化，因为隧道结的透射电流主要是由透射系数的峰值贡献的。

图5．6得到了四种载流子的电流随中间势阱层宽度的变化情况。实线和虚线分别

表示平行磁构型下以及反平行磁构型下的结果。图中显示，重空穴和轻空穴载流子

的透射电流随势阱宽度增加呈周期性振荡，但两者的振荡周期不同。重空穴载流子

电流的振荡周期约为20A，轻空穴载流子电流的振荡周期约为48A。当势阱宽度为载

流子波矢对应波长的半整数倍时，载流子透射出现共振透射峰，电流对应出现周期

性。由Ad=7r／珏以及已知的费米能量可以求得，重空穴与轻空穴的共振周期分别

为20．42A和48．46A，图中的结果符合这一结果。重空穴与轻空穴电流有各自独立的周期

也显示了重空穴与轻空穴之间没有耦合作用。另外，多数载流子透射电流在平行与反

平行磁构型下有明显差别，少数载流子透射电流在两种情形下有细微差别，即总电流

将在平行与反平行磁构型时有不同的情况，这种差别可以由TMR显示，如图5—7。

图5．7计算了相对磁化角度p=7r时的TMR随势阱层GaAs厚度的变化。即此时

的丁MR=(Gp—G。，)／Gp，反映的是平行磁构型与反平行磁构型时的双势垒隧道结的

隧穿电流之间的差别。可以看到，TMR整体为正值，其值随着势阱层宽度呈周期性变

化。这一结果说明，反平行磁构型下，隧道结总的透射电流受到了铁磁层自旋极化的
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限制，其值小于平行磁构型下的的透射电流。另外，双势垒隧道结的共振透射性质，

也影响到了隧道磁致电阻TMR。由TMR的周期与重空穴电流周期比较相近这一点可以

看出，重空穴电流对总电流的贡献不可忽略，并且使TMR明显带有重空穴透射电流的

特征。

我们用旋转矩阵的近似方法得到了TMR随相对磁化角度口的变化情况，p从0变化

至7r，如图5—8所示。图(a)中显示，TMR随口的增加而单调增加，当达到口=7r即反平

行磁构型时，TMR达到最大值，说明反平行磁构型下的透射电流受到的透射限制最

大。TMR随口的变化关于口=7r对称，说明在自由空穴带模型下，隧道结中铁磁半导体

层的自旋极化对电流的限制作用是高度对称的。这一高度对称性还可以从图(b)中明

显看出，TMR关if：sin2(p／2)的变化是线性的，这一结果与J．E．Bunder的研究[161所得结

论是一致的。

自由空穴带模型中忽略了重、轻空穴间的混合作用，得到了具有高度对称性的结

果。事实上，重、轻空穴间的混合作用对隧道结的透射性质影响很大，研究铁磁半导

体相关异质结需要用更精确的方法。

5．3．2扩展的k．P微扰模型

用扩展的k．P微扰模型结合传输矩阵的量子散射方法研究铁磁半导体相关异质结，

弥补了用自由空穴带模型中的不足。它将重、轻空穴多数、少数载流子能带同时考

虑，包含了重、轻空穴带间的混合作用。考虑到扩展的k．P微扰方法是以半导体材料研

究为基础的，我们首先把铁磁半导体构成的双势垒隧道结的研究结果与半导体构成的

双势垒隧道结的结果作了对比，显示出铁磁半导体中的铁磁交换相互作用对隧道结透

射的影响。再与同为研究铁磁半导体相关异质结的自由空穴带模型的结果进行对比。

图5．9给出了两种异质结的透射系数随入射能量E的变化。其中， (a)和(b)图

为半导体双势垒隧道结的结果，隧道结结构为GaAs／A1As／GaAs／A1As／GaAs。 (c)和

(d)图为铁磁半导体双势垒隧道结的结果。分别用HH、LH、LL、HL代表重空穴多

数载流子、轻空穴多数载流子、轻空穴少数载流子和重空穴多数载流子。两种隧道结

中间层势阱宽度都为d=30A，势垒层厚度为W=20A。当自旋劈裂能B=0．OOev时，

表示隧道结为半导体构成，不含有铁磁交换作用；自旋劈裂能为B=0．03ev时，表示

隧道结为铁磁半导体构成，含有铁磁交换作用。从取不同的波矢平行分量得到的结果

可以明显看出能带间混合作用的影响，其中七1|=o．00(I／]I)时表示能带间没有混合作

用，‰=0．03(1／A)时显示出能带间的混合作用。
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圈5-9 (a)、 (b)GaAs／AIAs／GaAs／A1As／GaAs双势垒隧道结透射系数随入射能量变化，其

中，七《分别为o．00(1／A)以及o．03(I／A)。 (c)、 (d)．GaMnAs／A从s／GaAs／AlAs／GaMnAs双势垒隧道

结透射系数随入射能量变化，其中B=0．03ev，后“分别为o．oo(i／．h)以及o．03(1／A)。

一方面，由图(a)和(b)中半导体构成隧道结的透射系数曲线显示，半导体中

没有自旋极化，重、轻空穴能带是二重简并的，因此图中重空穴的多数、少数载流子

是重合的，轻空穴也是如此，即半导体构成隧道结中没有多数、少数载流子之分。图

(c)和(d)中铁磁半导体构成隧道结的结果则相反，四种载流子之间的透射系数曲

线发生了分离，说明由于铁磁半导体中铁磁交换作用的存在使简并能带发生分裂，产

生载流子的自旋极化。另一方面，能带间混合作用对载流子的透射情况有显著的影

响。图(a)以及图(c)中，不考虑能带间的混合作用时，重、轻空穴载流子不在同一

能量发生共振透射，它们的共振峰是分离的。而取忌o=O．03(1／A)时得到的结果显示，

如图(b)和(d)，载流子能带间的混合作用使共振透射峰的个数有所增加，重、轻

空穴间的透射系数的数值相互趋近，并且使四种载流子在相同能量处发生了共振透

射。

我们进一步计算了GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMn_As：双势垒隧道结在费米面附

近的载流子的透射情况，如图5．10。图中显示了隧道结中四种载流子的透射电流随势阱

宽度的变化，其中势垒厚度取为20．a。 (a)图和(b)图分别是在平行磁构型和反平行
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磁构型下得到的结果。图中显示，透射电流随势阱宽度变化呈现明显的周期性，而且

各种载流子的电流在相同的势阱宽度产生周期峰值，这不同于由自由空穴带模型得到

的结果(图5．6)。这一结果表明，在铁磁半导体双势垒隧道结中，能带间的混合作用

对隧道结的透射电流有比较大的影响而且不可忽略。

图5．ii给出了平行磁构型下和反平行磁构型下双势垒隧道结的总透射电流随势阱

宽度的变化，并求得隧道磁致电阻TMR随隧道结势阱宽度的变化。由(a)图可以看

到总透射电流在平行磁构型时的值大于反平行磁构型时的值，说明铁磁半导体中的自

旋极化作用使反平行磁构型时载流子的透射受到抑制。总的透射电流随势阱宽度产生

周期性交化，周期大约为20A。(b)图中显示的TMR随势阱宽度变化同样具有周期

性，但与自由空穴带模型下的结果(图5．7)对比可以看出，两者的周期是不等的。自

由空穴带模型下的TMR的周期明显具有重空穴载流子电流的周期特征，而图(b)中

的TMR曲线周期则与总电流周期相似。这可以解释为：用自由空穴带近似计算TMR的

过程中，由于重、轻空穴能带间没有混合作用，重、轻空穴载流子的透射电流是各自

独立的，总的透射电流就会具有重、轻空穴某一方透射电流的特征。而用扩展的k·p

微扰模型考虑了重、轻空穴能带间的混合作用，使隧道结中各种载流子透射不再是独

立的，而是相互联系的，这使得各种载流子的透射电流具有相似的峰值与相同的周

期，因而对应的TMR也具有透射电流的整体特征。

我们进一步计算了任意磁构型下的TMR，如图5—12。在0—7r范围内，发现TMR随

相对磁化角度9的变化是非单调的，TMR的最大值并不是出现在p=7r的位置处。这

卫
C

星
云

图5一lO GaAs／AlAs／GaAs／A1As／GaAs双势垒隧道结的透射电流随势阱宽度的交化。 (a)：平行磁

构型，(b)：反平行磁构型。
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图5．11

GaAs width d(五)

琴
’。一一

叱
芝
I--

GaAs width d(盂)

(a)GaAs／AIAs／GaAs／AIAs／GaAs双势垒隧道结的总透射电流随势阱宽度的变化，

(b)TMR随势阱宽度的变化。

o(rad)

图5-12 TMR随相对磁化角度口的变化，其中，势垒厚度取为t￡，=10A，势阱宽度取为d=30A。
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说明反平行磁构型下的隧道结的透射电流不是最小的。反平行磁构型下，极化载流

子的透射过程虽然受到抑制，但不是最大的抑制。在其它磁构型时，例如隧道结处

于TMR曲线坡顶附近的范围内所表示的磁构型时，极化载流子隧穿时受到的抑制比反

平行磁构型时大。造成这种结果的原因可以作如下解释：铁磁半导体的能带结构不是

简单的抛物线型，在露的等能面呈现各向异性，如图4．2。因此极化载流子透射的各个出

射通道本身也随着磁构型的变化而变化：另外，能带间的混合作用使载流子以一定的

几率通过各个通道出射，磁构型变化时，载流子在各个通道的透射几率也相应受到调

节，最终造成了总电流非单调性的变化。

5．4 GaAs／GaMnAs／A1As／OaMnAs／GaAs自旋过滤器件
’

铁磁半导体层中铁磁交换作用对隧道结透射性质的影响，铁磁半导体能带间混合

作用对隧道结透射性质的影响以及铁磁半导体中自旋极化作用的各向异性对隧道结的

透射性质影响，在铁磁半导体构成的自旋过滤器件的输运性质中也得到了体现。自旋

过滤器件中将具有铁磁性的材料作为势垒层，从而对载流子起到自旋过滤使之产生极

化的作用。我们GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs为模型，用扩展的恐．p微扰模

型，结合传输矩阵的量子散射方法对其进行研究，得到了丰富的结果。

图5．13显示了自旋过滤器件中载流子透射系数随入射能量的关系。可以看出隧

穿过程中没有共振透射的情况，这是因为异质结中不存在势阱，中间层是一个势

图5—13透射系数随入射能量的变化。、(a)kll=o(1／)0，(b)岛Il=0．03(1／))。其中，GaMaAsN厚度

取为W：20．j1，中间AlAs层取为d=30A。
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图5—14透射电流随中间层AlAs厚度的变化。 (a)平行磁构型时的情况，(b)反平行磁构型

时的情况。其中，GaMn／LsP丢厚度取为w=20．：i，中间A埝s层厚度变化为5A至5的，GaAsN费米

能EF=0．2ev，GaMnAs层中自旋劈裂能B=0．03ev。

垒。从四种载流子的透射情况来看，原本入射层GaAs中的非自旋极化的载流子在经

过GaMnAs层后，产生了微小的自旋极化，从而使四种载流子的透射系数曲线分离了，

也就是说，铁磁半导体层在这个异质结中起到了自旋过滤的作用。在能带间无混合作

用(后o=0(1／)i))时，重空穴与轻空穴的透射系数曲线分离得比较明显；当混合作用

存在(锄=o．03(1／jt))时，重空穴与轻空穴的透射系数曲线明显地靠近了许多。这一

结果显示了在研究铁磁半导体相关异质结时，能带间的混合作用不能被忽略，因为它

对载流子的透射系数的影响是明显的，而使用扩展的k．P微扰模型是合适的。

考虑费米面附近的载流子的透射情况，入射能量选为费米能量EI=0．2ev。可以注

意到的是，对于拥有该入射能量的载流子来说，GaMnAs层起到势垒的作用其实并不

明显，因为我们所选取的GaMnAs材料中由于铁磁交换作用而产生的能带劈裂能JE7只

有0．03ev。但是，从前面的讨论中可以看出，铁磁半导体层还是起到了自旋过滤的作

用。从载流子的透射电流中也可以反映出铁磁半导体层对载流子的自旋选择作用，如

图5—14。

从图中可以看出，在中间势垒AMs层比较薄的时候，载流子在费米面附近透射时

电流有明显的极化现象。随着中间层势垒厚度的增加，透射电流也逐渐减小趋向于

零，这与双势垒隧道结的结果有所区别(如图5—10)。双势垒隧道结中由于存在共振透

射的情况，随着中间层势阱宽度的增加，载流子的透射峰数将增加，使得载流子的透

射电流不一定单调减小，而是呈现出周期性。但通过计算发现，如果增加双势垒隧道
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结的势垒厚度，载流子的透射系数以及透射电流也将相应地减小。这也表明了在制作

异质结时不能把势垒层做得太厚，势垒层的厚度对异质结的透射电流的大小有很大影

响。另外，对图5—14中(a)图和(b)图比较发现，平行磁构型下的自旋过滤器件的总

透射电流值略大于反平行磁构型下的总透射电流值，我们进一步计算了这种差别随着

自旋过滤器件中间势垒层厚度的变化情况，如图5-15。

图5．15中的丁MR=(G，一G。p)／q。由图中可以看出，当势垒层厚度比较小的时

候，即电流的极化现象比较明显的时候，TMR的值相对较大；当势垒厚度增加，电流

都减小并趋向于零时，TMR的值也逐渐减小；在势垒厚度大约为10A时，TMR有最大

值约为16％。

同双势垒隧道结一样，我们也计算了任意磁构型下，自旋过滤器件的TMR。保持

自旋过滤器件模型中左侧的GaMnAs层的磁化方向不变，改变右侧的GaMnAs层中的磁

化方向，两层磁化方向间的相对角度为9，令TMR=[a(o)一c(e)]／a(o)，得图5—16中

所示的变化关系。可以看到，TMR的值随9的变化呈现非单调性，其曲线趋势基本与前

一节中双势垒隧道结的TMR随相对磁化角度目的变化趋势一致，即在某些磁构型下，

结的透射电流受到抑制而小于反平行磁构型的情况。产生这种结果的原因可以归结为

两个：一是铁磁半导体中能带的混合作用，二是异质结磁构型变化对铁磁半导体异质

结中载流子出射通道的调节作用。另外可以由双势垒隧道结与自旋过滤器件的结果

(图5．12和图5．16)对比看出，TMR随相对磁化角度目的变化趋势是受两层铁磁半导体

层中相对磁化方向影响，反映的是异质结中铁磁半导体磁化方向在z一Ⅳ平面内的相对

关系。异质结Z方向的影响，如异质结的结构和异质结的厚度对主要反映在TMR的值

图5—15 TMR随中间层势垒AlAs的厚度d的变化。
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图5-16 TMR随相对磁化角度p的变化。其中，中间AlAs层厚度d=20)I，两GaMnAs层宽度叫=

10A。

上。
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第六章 总结与展望

铁磁半导体兼具铁磁性与半导体性，其相关异质结具有丰富的隧穿性质。对铁磁半

导体相关异质结的研究可以为研发新型磁存储器件提供理论指导。

本文首先介绍了研究半导体材料的理论方法，即七-P微扰方法，作为研究铁磁半

导体材料的理论基础：其次介绍了铁磁半导体中的铁磁相互作用以及由于铁磁相互作

用造成的自旋劈裂能，作为研究铁磁半导体材料的铺垫。根据以上理论基础，推导了

适用于研究铁磁半导体材料的扩展的k．P微扰模型，得到了铁磁半导体中空穴的色散

关系和波函数表达式。

分别用自由空穴带模型以及扩展的k．P微扰模型，结合传输矩阵的量子散射方

法，对铁磁半导体相关异质结的输运过程进行了理论推导。另外还运用旋转矩阵的

近似方法，对任意磁构型下的异质结的TMR进行了研究。本文对两种异质结结构

模型进行了研究。一种是GaMnAs／AlAs／GaAs／AlAs／GaMnAs双势垒隧道结，另一种

是GaAs／GaMnAs／AIAs／GaMnAs／GaAs自旋过滤器件。
。

对GaMnAs／A1As／GaAs／A1As／GaMnAs：双势垒隧道结的研究，采用了自由空穴带

近似结合量子散射的方法以及扩展的K．P微扰方法结合传输矩阵的方法，并对两者

得到的结果进行了对比，主要得出如下结论：一，双势垒隧道结中具有共振透射的现

象。二，双势垒隧道结的透射电流随中间势阱层宽度的变化具有周期性。三，双势垒

隧道结的TMR随势阱层宽度的变化具有周期性。四，铁磁半导体的铁磁交换作用使简

并能带(相对半导体能带而言)解简并，并引入能带间的混合作用。五，能带间的混

合作用对载流子的透射系数以及透射电流有较大影响而不可忽略。六，能带间的混合

作用以及能带岳空间的各向异性使TMR随磁性层间相对磁化角度的变化不是单调的。

对GaAs／GaMnAs／A1As／GaMnAs／GaAs自旋过滤器件的研究，采用了扩展的k．P

微扰模型结合传输矩阵的量子散射方法，得到了透射系数随入射能量的关系，透射系

数随中间层AlAs厚度的变化，TMR随中间层AlAs厚度的变化，TMR随磁性势垒层相对

磁化角度矽的变化等输运性质。结果表明器件左层的铁磁半导体层起到了自旋过滤的作

用，右层铁磁半导体层对极化载流子起到调节透射的作用。

本文试图在已有的理论基础上，寻找更精确的研究铁磁半导体相关异质结的方法。
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但是由于时间和能力有限，本文取得的结果是初步的，还有许多地方需要修正改进，

可以从以下几个方面说明：一，扩展的知．P微扰模型是有前提条件的，即它需要使铁

磁半导体中的磁化方向沿着Z方向。对于不同磁构型时的铁磁半导体中的磁化方向变

化，是通过旋转矩阵的近似方法得到的。因此，为了能更精确地研究铁磁半导体相关

异质结，可以从最根本的哈密顿求解出发，而不是使用近似方法。或者运用其它理论

方法进行研究，例如运用第一性原理，格林函数法等等。二，目前对任意磁构型下的

铁磁半导体相关异质结的输运性质的研究还不广泛，但其具有丰富的输运性质，值得

深入研究。三，本文所研究的自旋过滤器件中，虽然各层材料可以很好地匹配而方便

制作，但是铁磁半导体GaMnAs作为过滤层势垒还是不太理想的。因此可以从其它铁磁

半导体材料出发，设计出更新型的自旋过滤器件。
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附录A

A．1 B矩阵

B=

附录A

(71—2-y=)(O／0z)v'gv3(k。一i‰)

一,／5-y3(k茁+iky)("／t+272)(0／0z)

0 ’0

O 0

O 0

0 ， 0

(，y1+2W)(0／Oz)一锸∞(七z—i七可)

、／7多y3(七。+ib)("Yl一2m)(a／az)

A．2各个矩阵尬的形式

首先，用字母表示铁磁半导体GaMnAs中的四个包络函数中的各个元：

F1=

A1

B1

G

D1

，局=

A2

B2

Q

D2

，F3=

A3

B3

岛

D3

同理，半导体GaAs和AlAs中四个包络函数表示为：

K=

A：

且i

q

Di

，％=

码

邑

q

呸

，K=

A：

毯

q

珑

，F4=

，V4=

A4

B4

q

D4

A：

磁

q

珑

(1·1)

(1-2)

(1-3)

坛为8 X 8的矩阵。其中对于i=1和i=8，表示的是分别在第一个边界(n=1)和
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第四个边界处(n=4)、属于铁磁半导体层的矩阵。各个矩阵元可表示为：

Al(knT)e‘七hTZn

B1(khT)e塘hTZn

Cl(七hT)e‘hT。n

Dl(khT)e魄T。n

A2(ktT)ei坼n Aa(ktl)ei硒l钿

B2(k；T)e‘乜T轨Ba(k11)e‘乜I。n

Q(‰T)e‘乜T‰C3(k；1)e‘恕l。n

D2(ktT)ei‰T‰D3(‰i)eiktl‰

A4(khJ)e派hi．。n

B4(khl)e讯hlZ．n

q(‰1)e伽hi。n

D4(k,hi)e谤h J．Zn

E净
c1(一khr)e—hT‰ C2(1c；r)e址lT鲰 G(一七“)e一魄l张q(一‰J)8一诫^l知I’
．DI(一岛；T)e卅‰T％D2(k,r)e弧竹zn Da(-k；1)￡一hl知D4(一k虬e—t‰Izn I

^磊，63=一、／蚕y3(‰+ikv)Aa(kfi)e诀u鲰+(7l+272)iknB3(缸i)ei缸l却，

尬，64=一、／蚕y3(‰+ikv)A4(七_}ll eikh$钿+(7l+27=)ik^lB4(七^1)ethIk，

且互，65=一、／弓y3(也+iku)A1(-khT)e-ikh,轨一(71+272)ik^TBl(一南ht)e—thT钿，

^磊，66=一v@ra(kz+ib)A2(一kcT)e～‘确T‰一(7l+2他)i‰T岛(一岛t e-'缸T钿，

^么，67=一、／弓y3(k+iku)Aa(-kt'【)e—i向。‰一(饥+272)ik；lB3(一‰i e-i缸J“，

尬，68=一怕竹(k十ib)44(一‰1)e一‘如。“一(71+272)ik^I鼠(一尼M)e一{七^I‰；
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朋妒I 2(7l+2v2)ikhtCl．(kht)e娩^f知一√张(‰一ib)Dl(ht)efhT轨，
朋i'72 2(7l+272)ikltC2(ktr)e讹‘Th一~／瑰(也一i如)D2(缸T)ei乜T卸，
朋t，73

2(，y1+2"r=)ik；aCa(k；,)e诎u“一vSw(k,一iky)D3(乜I)et饥‰，

朋i，74 2(饥+2讹)i忌MQ(‰1)e‘七^I钿一~／魏(k—ik扩)D4(h1)eihI钆，
朋i，75

2一(7l+2"r2)ikhrCl(～尼hr)e一慨T卸一V％a(g—ik3，)D1(一‰t)e—t“T‰，
朋t，76

2一(饥+2"r：)ikzrC2(一tcLr)e一‘‰t如～、／弓y3(也一iky)D2(一缸T)e一撕r钿，

朋t，77 2一(，yl+2-y2)i／g J．C／一忌“)e一撕l‰～、／吾y3(也一iky)D3(一‰I)e—t觑J厶，
。Ⅵi，78 2一(m+272)i玩lQ(一‰1)e一魄l知一~／玩(‰一ik扩)D4(一如』)e—fhi‰；

朋t，81 2
v73za(k．+ikv)Cl(khr)ei‘^T钿+(7l一272)i‰TDl(hT)eihr如，

且磊，81
2、／3伯(也+ig)Ce(19r)e啦Th+(饥一272)iktTD2(砬t)ethT知，

朋≤，8l
2、／3仇(也+ikv)Ca(kll^)e啦j‰+(饥一2％)ikliD3(后fJ)e魄l钿，

^磊，81
2、／3蚀(也+ib)q(如1)e伽hl鲰+(71—272)ik^iD4(hi)e{h。‰，

婵{，81 2、／3似(也+i如)q(～khr)e一‘hT轨一(，y1—272)i如rDl(一玩t e-'hT撕，

且磊，8I。~／373(也+i如)Q(一k_ft)e一魄t钿一(71—2％)ikfTD2(一‰t)e—f缸T‰，

朋t，81。、／373(k+ib)G(一‰i)e一‘h。‰一(71—2他)t乜JD3(一乜i)e一啦l钿，

』1矗，81。~／3铂(也+i如)cr4(～‰i)e—ih-h一(7l一2"fg)ikhl矾(一hi)e—thJ锄．

p跳羞篆篆圈；
』 ； j J=

一47一

(1—7)

(1-8)

(1-9)

体波导的半子了流成载换种数各函中络体包导的半体了导成半换磁矢铁波是的本子原流是载只种，各式中形体似导类半有磁也铁

，

日疋

磊驻t．尬本R眠原好它．-：明其数说于函体对络具。的矢



附录A

Aj(一七1)e一忌z钿

Bi(-k1)e一‘七1钿

q(一k1)e一诀·‰

Di(一七1)e一‘七1。n

4；(一k2)e一让：细

另(七2)e‘七2‰

cl(k2)e‘七2。n

Di(k2)e‘惫2‰

A：(一k2 e-,k2‰

B；(一k2)e-ik2锄

cl(一忌2)e一‘七2轨

珥(一七2)e砒。‰

A：(一七1)e一‘七-轨

Bi(-k1)e一‘七12n

q(一七1)e“缸n

或(一七1)e础·2n

尬，51=(71—272)iklAi(七1)e‘h轨+、／蚕№(‰一ib)Bi(七1)e让1知，

^毛．52= 一272)ik2A'2(k2)e‘七：zn+、／蚕Ⅺ(尼z—ib)Bi(七2)e‘‘2“，

尬，53=(71—2—y2)i尼2A：(七2)e‘七：钿+、／砜(‰一t‰)E(七2)ei七2如，

』I磊’54=(71 —272)iklAi(k1)e讹-魏+~／弓№(也一ik掣)81(尼2)e伽·翔，

舰，55=一(71—2,y2)iklAi(一忌1)e一‘n‰+、／弓№(惫z—ikv)B；(一南1)e一伽l轨，

^磊，56=一(7l一272)ik2A：(一k2)e—i七。。n+、／吾№(‰一ikv)B；(一七2)e一‘‘：“，

^么．57=

^幺．58=

一(71—272)ik2A：(一七2)e一伽22“ +、／7多y3(七。一i‰)B：(一k2)e一‘七2轨，

一(71—272)iklA：(一k1)e一忌z细-4-、／砜(尼z—i如)或(一k1)e毛七-轨；

舰．61=一~／如3(也+iky)Ai(k1)e诹-钿+(71+272)1k1Bi(k1)e娩1钿，

尬'62=一45-y,(k：,+ikv)A'2(k2)e‘屉。‰+(7l+272)ik2JE7；(‰)e‘南2钿，

舰．63

尬．64

^以．65

一~／多y3(七z+ikv)A'3(k2)e‘七2‰+(7l+272)ik2B；(七2)e琅2h，

一、／动3(克。+ik,v)A'4(k1)e让t‰+(7l+2"y2)iklBi(k1)e讯1“，

一、／西3(后$+iky)Aj(一k1)e_七-h一 (71+272)ikl Bi(一k1)e叫七-“，

舰，66=一、／多y3(‰+ikv)A：(一七2)e一。：钿一(71+2能)ik2琶(一k2)e一如：钆，

舰．67= 一、／蚕№(也+ikF)A；(一k2)e—i七：。n一(71+2能)i忌2Bi(一k2)e一‘七。‰，

％，68=一V／373(也+ik可)A：(一k1)e一‘七-：n一(7l+272)iklBi(一k1)e一‘七·‰；
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尬，7l 2(71+2仇)ihq(七1)e讯l。n一,／5，y3(kz—iky)Di(k1)e让-h，

必，一2 2(饥+2叫,2)ik2q(七2)e话2锄一、／弓丫3(‰一ik可)D；(后2)ef‘。细，

弘，73 2(，y1+2仇)i尼2q(七2)e‘七2如一以73(‰一ik夕)D；(七2)ei≈：施，

必，74 2(m+2"y2)iklq(k1)e谤l卸一、／弓№(‰一iku)D：(k1)e掘t鲰，

尬，75 2～(7l+2"／2)iklC：(一k1)e一让1知一、／弓73(‰一{b)Di(一k1)e—ik-知，

舰，76 2一(71+2他)i盘2q(一k2)e一‘‘2知一、／§73(也一ik掣)D；(一k2)e—i七：h，

M，77 2一(7I+272)ik2G(一k2)e一‘七2‰一v‘Sva(k。一ib)珥(一七2)e—ik2zn，

弘，78 2一(饥+2他)i岛1q(一k1)e一‘七l细一、／弓73(k—ib)q(一七1)e～ik-：n；

且毛，8】。、／373(k+tb)q(尼1)e豫l钿+(7l一272)i后IDi(七1)e讹·孙，

舰，81 2、／373(七￡+i乜)q(忌2)e‘乜‰+(7l一2z=)ik2D；(七2)e谤。钿，

且磊，81 2~／373(‰+fb)q(如)e‘幻‰+(-r1—272)ik2D'3(k2)ei七撕，

坛，81 2、／3拍(七z+ikⅣ)G：(k1)e诫-2“+(3'1—2-y=)ikl珑(七1)e诰1轨，

A互，81 2、／373(七z+ib)q(一尼1)e一‘七I钿一(71—272)iklDi(一惫1)e．-ik·轨，

舰，81 2、／37r3(‰+ib)q(一k2)e一‘南2“一(7l一272)i也D；(一k2)e—i七：轨，

且毛，81 2~／3∞(七王+ib)c：(一七2)e一诋2“一(m一272)ik2D；(一忌2 e-t缸：h，

坛，81 2~／3∞(也+ib)q(一七1)e—i妃孙一(傩一2—y2)i七lD：(一后1)e一弛-钿．

(1-13)

(1一14)

其中，％、尬、坛、尬分别处于第一个、第二个、第三个和第四个边界，属
于AlAs层，因此此时扎分别对应l，2，3 7 4。另外，七1：kAlh,后2：七A“。

对于坂和地，它们分别处于第二个和第三个边界，N于GaAs层，因此佗分别对
应2和3。另外，kl=b砒，乜=培“。
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