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Resumen

El reciente interés en la manipulacion del espin del electron ha dado origen a un
campo de investigacion de frontera en la Fisica de Estado Sélido conocido como
Espintrénica (electrénica basada en el espin). Uno de los mecanismos que han sido
propuestos para lograr una eficiente manipulacion del espin de los electrones, es el
acoplamiento espin-orbita de Rashba. Aunque el acoplamiento Rashba para electrones
ha sido ampliamente estudiado tanto tedrica como experimentalmente en los ultimos
aiios, poco trabajo se ha realizado para el caso de huecos en heteroestructuras
semiconductoras. En el presente trabajo, utilizando el formalismo de la teoria kp de
masa efectiva dentro de la aproximacion de la funcién envolvente, se obtuvo la forma
explicita de los Hamiltonianos que describen adecuadamente el acoplamiento espin-
orbita tipo Rashba, tanto para huecos ligeros como para los huecos pesados, en
heteroestructuras semiconductoras tipo zinc-blenda. Para la deduccion de tales
Hamiltonianos se emplearon los modelos de Kane y de Luttinger-Kohn extendido que
acoplan las bandas de conduccioén, huecos ligeros y huecos pesados. La forma exacta
obtenida de los Hamiltonianos de Rashba tanto de huecos ligeros como de huecos
pesados, depende explicitamente de la posicion, la energia y el vector de onda k. Con el
fin de explorar la fisica relevante detras de las expresiones obtenidas, el Hamiltoniano de
Rashba en ambos casos (huecos ligeros y huecos pesados) fue expandido en series, y se
conservaron los términos dominantes. Esto permitié obtener expresiones analiticas
simples tanto para los Hamiltonianos de Rashba como para las constantes de
acoplamiento, asi como para las dispersiones y los desdoblamientos de espin.
Particularmente para el caso de los huecos pesados se obtuvo que el Hamiltoniano de
acoplamiento Rashba estd compuesto por un término lineal y un término ciibico en el
vector de onda k& cerca del vector de onda de Fermi. La contribuciéon dominante esta dada
por el término lineal, en contraste de lo que se ha obtenido por otros autores mediante
teoria de invariantes y modelos simplificados, donde el acoplamiento Rashba esta dado
solamente por un término cibico. Para el caso de huecos ligeros, se obtuvo que el
Hamiltoniano de acoplamiento Rashba esta compuesto solamente por un término lineal
en k, resultado que concuerda perfectamente con lo que se ha reportado en la literatura
para estos sistemas. También se realizaron calculos numéricos del acoplamiento Rashba
para diversos compuestos utilizando las expresiones obtenidas, y se discutid la relevancia
¢ implicaciones de tales expresiones para el disefio de dispositivos espintronicos
prototipo basados en la manipulacién del espin de los huecos en heteroestructuras
semiconductoras.
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Capitulo 1

Introduccion

Es bien sabido desde los inicios de la Mecanica Cuantica que los electrones
poseen una propiedad magnética fundamental, su momento angular intrinseco, i.e. el
espin. Recientemente ha cobrado un gran interés el estudiar novedosas formas que
permitan manipular, generar y detectar corrientes eléctricas con espines polarizados, con
miras a una prometedora electronica sin precedentes denominada Espintronica [1]
(electronica basada en el espin). En Espintrénica (o Magnetoelectronica, como se le
denomind en los inicios de este campo de investigacion) no sélo se explota la propiedad
de carga eléctrica de los electrones, tal y como se ha venido haciendo en la electronica
convencional, sino que ademads, se toman en cuenta diferentes fenomenos cuanticos,
principalmente el grado de libertad de espin de los portadores de carga en un material
(electrones y/o huecos) e inclusive el espin nuclear. Se espera que al incorporar el grado
de libertad de espin, se agregaran muchas mas funciones y capacidades a los dispositivos
electronicos convencionales basados en la carga eléctrica; entre las ventajas que estos
novedosos dispositivos tendrian sobre los dispositivos semiconductores convencionales,
se pueden mencionar: el decrecimiento en el consumo de energia eléctrica, el aumento en
la velocidad de procesamiento de datos y el incremento en las densidades de integracion
de informacion, entre otras [1]. De lograrse un completo control sobre el espin de los
electrones y huecos, se abriria la puerta hacia una nueva era tecnolégica en la que se

vislumbra la posibilidad de construir una amplia gama de dispositivos espintrénicos, tales



como memorias no volatiles, baterias, diodos y transistores de espin, entre otros. Mas
aun, la manipulacion de los estados cuanticos individuales permitiria la construccion de
compuertas logicas cudnticas espintrénicas, que darfan paso al desarrollo y a la creacién

de una computadora basada en efectos cuanticos (computacion cuantica) [2].

Sin embargo, para que todo esto se vuelva una realidad, se requiere contestar un
sinnimero de preguntas fundamentales, por ejemplo: ;Es posible fabricar
semiconductores que sean ferromagnéticos a temperatura ambiente?, ;como generar
corrientes de espines polarizados?, jcoémo detectar una corriente de espines polarizados?,
(como manipular una corriente de espines?, etc. [2]. Algunas de estas preguntas aun no
han sido contestadas apropiadamente, otras de ellas han sido respondidas solo
parcialmente hasta el momento. A pesar de ello, existen experimentos en los que por un
lado, se ha logrado mantener la coherencia de los estados de espin durante varios cientos

de nanosegundos, recorriendo distancias de mas de 100 um en heteroestructuras

semiconductoras [3].  Por otro lado, recientemente se ha podido demostrar
experimentalmente la inyeccién de portadores de carga con espines polarizados de un
material ferromagnético a un semiconductor no magnético [4]. Son estos experimentos

los que han dado gran motivacion e impulso a la Espintronica recientemente [5].

En relacion a la manipulacion de las corrientes de electrones con espines
polarizados, uno de los mecanismos fisicos estudiados en la actualidad con mayor
intensidad es el acoplamiento espin-Orbita (acoplamiento del espin de los electrones con

su grado de libertad traslacional); tal efecto en heteroestructuras semiconductoras se le



conoce como acoplamiento Rashba [6] y constituye la base del trabajo pionero de Datrta
y Das [7] en el que proponen un transistor de espines de efecto de campo (SFET, por sus
siglas en inglés). Por otro lado, muy recientemente [8] y de manera independiente, dos
grupos [9, 10] descubrieron de manera experimental el efecto Hall de espin, cuyo origen
es el acoplamiento espin-orbita. Dependiendo si el acoplamiento espin-orbita es de tipo
Rashba, o es acoplamiento con impurezas, se tienen dos tipos de efecto Hall de espin,
conocidos en la literatura como efecto Hall de espin intrinseco y extrinseco
respectivamente. El efecto Hall de espin es uno de los temas en Espintronica que mas ha
capturado la atencion en la actualidad, ya que proveeria de una herramienta para lograr el

filtrado y acumulacion de espines por medios puramente electrostaticos.

Asi pues, la Espintronica es hoy en dia una prometedora y excitante area de
investigacion, en la que aun resta mucho trabajo por hacer tanto en el ambito cientifico

(investigacion basica, tedrica y experimental) como en el tecnolégico.

1.1  Antecedentes: Nacimiento de la Espintronica

El inicio de la Espintronica esta ligado al descubrimiento del efecto de
Magnetorresistencia Gigante' (GMR, por sus siglas en inglés) realizado por Baibich et
al. en 1988 [11]. EIl efecto GMR tiene un origen netamente cuantico y se observa

tipicamente en estructuras estratificadas de peliculas delgadas, compuestas por capas

" Fl fenomeno de magnetorresistencia (ordinario), el cual se presenta en todos los metales, es el cambio en
la resistencia eléctrica intrinseca longitudinal de un material conductor al aplicar un campo magnético; la
resistencia se presenta debido a la fuerza de Lorentz que experimentan los electrones y que dan origen al
efecto Hall clasico.



alternadas de materiales ferromagnéticos y no magnéticos. Cuando una corriente
eléctrica se hace pasar a través de la estructura, se presenta una cambio en la resistencia
eléctrica longitudinal si se cambia la direccion de la magnetizacion de una de las capas
ferromagnéticas, este cambio resulta ser un orden de magnitud mayor a la
Magnetorresistencia ordinaria (MR).  Mas precisamente, cuando los momentos
magnéticos de las capas ferromagnéticas se encuentran en posiciones paralelas, la
dispersion dependiente del espin de los portadores es minimizada, y el material tiene su
resistencia minima ante una corriente longitudinal a lo largo de la estructura (figura 1.1.
a). Cuando los momentos magnéticos de las capas ferromagnéticas se encuentran
antiparalelos, la dispersion dependiente del espin de los portadores se maximiza debido a
las multiples dispersiones con las interfases y al principio de exclusion de Pauli; entonces
el material tiene su resistencia maxima (figura 1.1. b). Si se procura que una de las capas
sea un material ferromagnético que mantenga firme su orientacion magnética ante un
campo magnético externo (hard ferromagnet), mientras que la direccion del momento
magnético de la otra capa pueda ser manipulada por dicho campo externo (soff
Sferromagnet) entonces se puede lograr que pequefios cambios en el campo magnético
externo produzcan un substancial cambio en la sefial de GMR, por lo que puede utilizarse
el efecto para construir sensores magnéticos de campos extremadamente pequefios [12].
Hoy en dia, estos materiales pueden ser fabricados para producir cambios significativos
de respuesta GMR ante campos magnéticos rclativamente pequefios y operar a
temperatura ambiente. La primera aplicacién tecnolégica del fendmeno y que produjo un
impacto econdémico substancialmente elevado, fue en las cabezas lectoras de discos duros

(componente fundamental de cualquier computadora), introducidas al mercado por IBM
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Figura 1.1 Representacion esquematica del transporte paralelo al plano de las capas que
conforman la estructura tipo “sandwich”, formada para una capa de un metal no magnético

(ejemplo Cu, Au y Al) entre dos capas de metales ferromagnéticos (ejemplo Fe, Ni, Co),
orientados en direcciones (a) alineadas y (b) antialineadas, [12].

en 1997. Entre otras aplicaciones del efecto GMR, destaca la construccion de memorias

no volatiles.

Posteriormente, cinco afios después del descubrimiento del efecto GMR, fue
reportada por Helmolt et al. [13] la existencia de un material con estructura tipo
perovskita (LaBaMnO) en el que se presenta una resistencia de un orden de magnitud
mayor a la GMR a temperatura ambiente. Tal efecto es conocido como
Magnetorresistencia Colosal (CMR), y sin duda, una potencial aplicacion de estos

materiales es construir sensores magnéticos.
1.2 Materiales con aplicaciones espintronicas

En un metal ferromagnético, la densidad de estados a la energia de Fermi de los
electrones con espin arriba difiere substancialmente de la de los electrones con espin
abajo (figura 1.2); al aplicar una diferencia de potencial a través del material, esto da

como resultado una corriente electronica de espines polarizados. Esto hace de los
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Figura 1.2 En un material ferromagnético, las densidades de estado entre espines arriba y
espines abajo estan corridas en energia, mientras que para un metal no ferromagnético estan al
mismo nivel en energia. £ es la energia electronica, £ es el nivel de Fermi y N(E) es la
densidad de estados, [12]

metales ferromagnéticos candidatos ideales para generar corrientes de espines
polarizados y por tanto funcionar como filtros polarizadores de espin. Sin embargo,
resulta complicado incorporar metales ferromagnéticos en dispositivos semiconductores
(siendo estos ultimos los materiales basicos en la electronica), por sus diferencias en
estructura cristalina y enlace quimico. Asi pues, seria muy deseable tener un
semiconductor que fuese ferromagnético, con temperatura de Curie por encima de la
temperatura ambiente y capaz de incorporar dopantes tipo p y tipo n. 'Y aunque de hecho
existen semiconductores ferromagnéticos, tales como calcogenuros de Europio, éstos
poseen una temperatura de Curie por debajo de la temperatura ambiente. Recientemente
se descubrieron aleaciones semiconductoras 11I-V dopadas con impurezas magnéticas
(como Mn'?) con propiedades ferromagnéticas y que poseen una temperatura de Curie tan

elevada como 110 K [14). Tales materiales son conocidos como semiconductores

magnéticos diluidos (DMS, por sus siglas en inglés) y han generado gran expectacion.



Mas aun, se ha predicho recientemente que compuestos como Zn0O, ZnSe y GaN dopados

con Mn, deberian presentar temperaturas de Curie de mas de 300 K [15, 16].

El desarrollo de nuevos materiales para aplicaciones espintronicas contintia a
pasos agigantados. Cientificos japoneses han descubierto ferromagnetismo a temperatura
ambiente en 7i0; dopado con 6% a 8% de cobalto, preparado mediante ablacion laser
[17]. Este material es transparente a la luz visible, lo que lo hace un material con
posibles aplicaciones optoelectronicas. Otros materiales como el CaBy dopado con La, y
capas epitaxiales CrSb/GaAs/CrSh han mostrado temperaturas de Curie por encima de la
temperatura ambiente. Mas recientemente, Liu et al. [18] reportaron experimentos con
peliculas de GaN y AIN dopadas con Cr, en los que se observa ferromagnetismo a
temperaturas superiores a los 900 K. Asi pues, resulta aparente que el desarrollo de

nuevos materiales seguira siendo una parte importante en ¢l desarrollo de la Espintronica.

1.3 Inyeccidn, transporte y deteccion de espin

Histéricamente, la idea de inyectar espines en semiconductores fue propuesta a
principios de 1970, con el fin de realizar estudios de tunelaje utilizando electrodos
ferromagnéticos [19]. Posteriormente se realizaron estudios teéricos sobre inyeccién de
espines, relacionados con célculos sobre el decaimiento espacial de la polarizacién de
espin de los portadores de carga (longitudes de coherencia) [20]. Aiios después, Johnson
y Silsbee [21] realizaron experimentos pioneros en los que inyectaban electrones con

espines polarizados de un ferromagneto a un paramagneto. Para una exitosa aplicacién



de fendmenos dependientes del espin, es requisito indispensable lograr una eficiente

inyeccion de corrientes de portadores de carga con espines polarizados. Diversas

metodologias de inyeccion de espines han sido estudiadas. Entre ellas es posible

mencionar las siguientes:

Inyeccion 6hmica. La forma mas directa de inyeccion de espines es la formacion de
contactos 6hmicos entre un ferromagneto y un semiconductor, esperando una
corriente de espines polarizados en éste ultimo. Sin embargo, los contactos 6hmicos
tipicos metal-semiconductor son logrados mediante un fuerte dopaje en la superficie
del semiconductor, conduciendo a dispersiones en las que el espin del electrén
cambia y se pierde la polarizacion de la corriente. Hasta hoy, se han reportado
inyecciones 6hmicas de espines con una eficiencia del 4.5% a temperaturas menores a
10 K [22]. Un trabajo de Schmidt [23] sefala que la efectividad de la inyeccion
depende de la razon entre las conductividades de los electrodos ferromagnéticos y no
ferromagnéticos, or y oy respectivamente. Si oy < o,r (lo cual es el caso tipico en
metales), entonces puede ocurrir una eficiente inyeccion de espines. Sin embargo,
cuando of > o, lo cual sucede cuando el material no ferromagnético es un
semiconductor, la eficiencia en la inyeccion de espines se vuelve significativamente

pequena.

Inyeccion mediante tunelaje. En 1992, Alvarado y Renaud utilizaron un STM,
logrando inyectar electrones con espines polarizados de Ni a GaAs con una

polarizacion del 30% mediante tunelaje al vacio [24]. El desarrollo de uniones tinel



ferromagneto-aislante-ferromagneto con una alta magnetorresistencia ha demostrado
que las barreras de tunelaje pueden resultar en una conservacion de la polarizacion
del espin durante el proceso mismo de tunelaje, sugiriendo que dicho proceso puede

ser mucho mas efectivo para la inyeccion de espines que en el trasporte difusivo.

Inyeccion balistica. Otra alternativa es la inyeccion de espines a través de la interfaz
ferromagneto-semiconductor en ¢l régimen balistico, en el que se asume que se

conserva el momento transversal del electron incidente y en el que la longitud del

dispositivo es mucho menor a la longitud de onda de Fermi (4.). Ademas, la

probabilidad de que el electron con espin polarizado sea elasticamente dispersado de
regreso al ferromagneto debe ser muy pequefia. Experimentos recientes con
contactos puntuales entre metales no magnéticos y ferromagnéticos han demostrado

inyeccion balistica con una eficiencia mayor al 40%. [25, 26].

Inyeccion a altas energias. Ofra técnica de inyeccion requiere el uso de electrones
polarizados con energias mucho mayores a la energia de Fermi. Se han reportado
experimentos en los que los electrones de alta energia atraviesan una capa de cobalto
de 3 nm, dando como resultado una corriente de electrones balisticos con una
polarizacion del 90% [27]. Esta corriente altamente polarizada puede continuar
hacia una interfaz subyacente metal-semiconductor, donde una porcion entrara al
semiconductor, y si no hay dispersion en la interfaz, la corriente se mantendra

polarizada. La desventaja de esta técnica es que posee una muy baja eficiencia total.



En el contexto tedrico, una de las cuestiones importantes concernientes al estudio
de transporte e inyeccion de espines en semiconductores es la validez de utilizar un
modelo de electrén independiente y qué tan importantes son las interacciones electron-
electron para la interpretacion de resultados experimentales. En particular, Sham y
Ostreich [28] encontraron que a temperaturas muy bajas, estas correlaciones entre
particulas se vuelven importantes al momento de explicar los tiempos de relajacion del

espin (tiempo que duran coherentes los estados de espin).

En 1997, Awschalom et al. [29] realizaron experimentos con Gads, en el que
utilizaban pulsos de luz polarizada circularmente para excitar grupos de electrones hacia
estados idénticos de espin, los cuales permanecieron coherentes por varios nanosegundos
y fueron arrastrados por mas de 100 um, esto a muy bajas temperaturas. Ha sido éste
uno de los trabajos que ha dado mayor impetu a la Espintronica, ya que mostrd la

factibilidad de alcanzar largos tiempos de relajacion y grandes longitudes de coherencia.

Por otro lado, la deteccién del espin es el proceso inverso a la inyeccion de espin,
y en primera instancia, las técnicas de inyeccion de espin antes descritas podrian ser
utilizadas para la deteccién. Pero aunado a esto se encuentran las ya mencionadas
desventajas en las técnicas de inyeccion, las cuales también aplican en la deteccién de
espines polarizados. De esta manera, parece ser que las técnicas que ofrecen mayores
ventajas tanto para la deteccion como para la inyeccion son los contactos balisticos y los

contactos de tunelaje. Una téenica alternativa de deteccién de espin es el realizar una
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medida potenciométrica mediante electrodos ferromagnéticos del potencial quimico de

las poblaciones de espin fuera de equilibrio [30].

1.4 Manipulacién del espin

Para la implementacion de dispositivos semiconductores espintronicos, ademas de
generar y detectar corrientes de espines polarizados, es indispensable lograr la
manipulacion de los estados de espin, y que éstos se mantengan coherentes durante
tiempos largos. Los espines nucleares han sido propuestos como candidatos para el
almacenamiento de informacion, tanto clasica como cuantica, debido a que el tiempo de
vida de los espines del niicleo es de varios ordenes de magnitud mayor al de los
electrones, ademas del grado de control que provee la Resonancia Magnética Nuclear
sobre dichos espines. Existe evidencia experimental que avala el hecho de que es posible
utilizar materiales ferromagnéticos para “marcar” los espines nucleares en
semiconductores [31], ofreciendo un camino diferente hacia la manipulacion y

almacenamiento de informacién a escala atomica.

El acoplamiento espin-orbita es otro de los mecanismos fisicos propuestos para la
manipulacién del espin. En este contexto, uno de los trabajos mas importantes y pioneros
en el campo de la Espintrénica, ha sido el transistor de espin sugerido por Datta y Das
[7], el cual es similar en operacion a un modulador electro-optico y planteé la posibilidad
de controlar los estados de espin mediante campos puramente eléctricos, tal como se

detalla a continuacion.
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1.5 El transistor de espin de Datta y Das

Uno de los trabajos pioneros en el campo de la Espintronica, es el prototipo del
transistor de efecto de campo de espin (SFET) propuesto en 1990 por S. Datta y B. Das
[7]. En un transistor de efecto de campo convencional, las cargas eléctricas son
introducidas via un electrodo fuente y recibidas en un electrodo colector. Una compuerta
de voltaje genera un campo eléctrico que aumenta o disminuye la corriente de la fuente al
colector. En el dispositivo de Datta y Das, una heteroestructura de /nAlAs / InGaAs es la
que proporciona un canal de transporte para los electrones, los cuales se encuentran en la
interfaz, confinados en la direccion de crecimiento de la heteroestructura y forman un gas
de electrones de dos dimensiones (GE2D). Dicho canal une dos electrodos
ferromagnéticos (figura 1.3). Uno de ellos actiia como fuente y el otro como colector.
La fuente emite electrones con espines orientados a lo largo de la direccion de
magnetizacion de dicho electrodo, mientras que el colector (el cual posee la misma
magnetizacion que el clectrodo fuente) actiia como un filtro de espin y s6lo “permite
pasar” electrones con espines orientados en la misma direccion que la magnetizacion del
electrodo colector. Si no se presenta cambio alguno en los espines durante el transporte,
cada electron emitido entrara al colector [32]. Sin embargo, una compuerta de voltaje
produce un campo que induce una precesion en el espin del electréon via acoplamiento
espin-orbita, el cual es un efecto relativista en el que se acoplan el momento magnético
orbital y el momento magnético de espin debido a la presencia de un campo eléctrico
(gradiente de potencial). Este fendmeno (el cual se detallara mas adelante) se observa en

sistemas de gases bidimensionales de electrones en heteroestructuras semiconductoras, de
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modo tal que es posible cambiar la direccién de polarizacion del espin del electron por
medios puramente eléctricos (voltajes de compuerta). De tal suerte que si la polarizacion
del espin del electron es antiparalela a la magnetizacion del colector, dicho electrén no
pasard. En otras palabras, la corriente eléctrica de espin polarizada es modulada
mediante el grado de precesion en el espin, el cual es posible manipular mediante campos
eléctricos externos. Tal efecto se espera sea importante en semiconductores de brecha
angosta tal como /nGads, los cuales poseen interacciones espin-orbita relativamente
grandes. Sin embargo, a pesar de varios afios de grandes esfuerzos, el SFET de Datta y
Das aun no se ha podido construir, ya que las técnicas de inyeccion, transporte y
deteccion de espin aun no han sido perfeccionadas, tal y como se menciond
anteriormente. Por otro lado, se tienen avances significativos en las técnicas de
crecimiento de peliculas delgadas, que permiten la construccion de heteroestructuras en
las que se crean sistemas bidimensionales, necesarios para la fabricacion del transistor de
Datta y Das. Mas aun, los recientes progresos en la fabricacion de semiconductores

ferromagnéticos (DMS) ofrece expectativas prometedoras para la realizacion del SFET.

Figura 1.3 Representacion esquematica del transistor de efecto de campo de espin de Datta y
Das. [7]
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1.6 Acoplamiento espin-6rbita en semiconductores

Antes de discutir en mayor detalle el acoplamiento espin-6rbita en
semiconductores, por razones que seran evidentes posteriormente, es importante describir

la formacion de gases de electrones bidimensionales.

Existen diversas formas de crear gases (o sistemas) quasi-bidimensionales de
portadores de carga (electrones o huecos). Una de ellas es construir heteroestructuras
dopadas, utilizando técnicas de crecimiento tales como epitaxia de haces moleculares
(MBE, por sus siglas en inglés) y deposicion quimica de vapores metal-organicos
(MOCVD, por sus siglas en inglés). Para evitar problemas de dispersion por interaccién
electrostatica, se utiliza lo que se conoce como dopaje modulado, en el que s6lo uno de
los materiales que conforman la heteroestructura es afectado con impurezas. Esto es
ilustrado en la figura 1.4. En el lado izquierdo de dicha figura, se muestra la banda de
conduccion de una heteroestructura n-AI/GaAds/GaAs antes de que los donadores
desprendan electrones (figura 1.4 a). Una vez que las impurezas liberan electrones
(Figura 1.4 b), estos migran hacia el material intrinseco, en el que la energia de la banda
de conduccion esta por debajo de la banda de conduccion del material dopado,
provocando un desequilibrio de carga y creando con ello un campo eléctrico efectivo,
formandose asi un pozo de potencial triangular que confina a los electrones en la
direccion de crecimiento de la heteroestructura (direccion z en la figura 1.4), pero
manteni¢ndolos libres en el plano perpendicular a la direccién de crecimiento (plano x-y

en el caso de la figura 1.4).
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Figura 1.4 Banda de conduccion de una heteroestructura, mostrando cémo se separan los
electrones de sus donadores para formar un gas de electrones de dos dimensiones (GE2D); Ej:

es la energia de Fermi y AFE, es la diferencia entre en las energias de conduccion entre el

material [ y el material Il (n-4/Gads y GaAs respectivamente para la figura) y & es la energia
del estado base. Ref. [34]

El campo eléctrico producido en la interfaz (y paralelo a la direccion de
crecimiento) debido a la asimetria de inversion estructural (SIA), se transforma (debido al
acoplamiento espin-Orbita) en un campo magnético efectivo que actiia en el espin de los
portadores de carga confinados. A este fendmeno se lo conoce como efecto Rashba [35]
y es el responsable de romper la degeneracion en el vector de onda k de los estados de
espin del gas de electrones bidimensional (GE2D), a diferencia del efecto Zeeman, que
rompe la degeneracion en energia. En un articulo extensamente citado, Bychkov y
Rashba [6] propusieron el siguiente Hamiltoniano para describir al acoplamiento espin-
orbita en un GE2D

Hy, =o,(0xk)-2
donde o es el vector operador de espin de Pauli, k es el vector de onda, Z es un vector

unitario perpendicular al GE2D y ay es una constante de acoplamiento que depende

del material y es conocida como pardmetro de Rashba. Este Hamiltoniano produce dos
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Figura 1.5 Dispersién para un gas bidimensional de electrones con acoplamiento Rashba. Para
una energia de Fermi (£y) dada, se tiene un valor del vector de onda k. y un valor k,., para los

estados |+) y ‘%) respectivamente, dando lugar a un rompimiento de la degeneracién de los

estados de espinen k.

ramas en la dispersion de los electrones (figura 1.5), dadas por

g =—k4a,k vy &= k* —a k
2m ) 2m

donde m" es la masa efectiva de los electrones y & =|k|. El desdoblamiento de los
estados de espin del GE2D puede ser detectado experimentalmente, por ejemplo. a través
de las oscilaciones de Shubnikov-de Haas. El valor de oz en materiales II-V tipo zinc-
blenda ha sido estimado a través de expresiones analiticas utilizando el modelo de Kane
de varias bandas, dentro de la teoria k.p [36, 37, 38, 39|, teoria y modelos que
describiremos mds adelante. Los valores experimentales de o, para materiales I11-V tipo

zinc-blenda van desde 0.06 a 0.4 eV-A [40], lo cual conduce a una energia de
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desdoblamiento de espin del orden de 1 a 10 meV a la energia de Fermi, dependiendo del
nivel de dopaje. Recientemente, Litvinov [41] calculd el valor de oy utilizando el

modelo de Kane (al igual que sus antecesores) pero para materiales tipo wurtzita.

Lassnig [42] fue el primero en reconocer que el desdoblamiento SIA en la banda
de conduccion esta relacionado con el gradiente del potencial incluyendo los bordes de
banda (band offsets) de los estados de valencia en la interfaz [43]. Aunque
aparentemente el efecto Rashba no es proporcional al campo eléctrico interfacial, si
depende de dicho campo y, en principio, podria ser aumentado o disminuido mediante
compuertas de voltaje, tal y como se sugiere en el transistor de efecto de campo de espin
de Datta y Das. En un trabajo experimental, Grundler [44] encontré que la barrera de
potencial en los bordes de banda (band offsets), también contribuye al desdoblamiento de

los estados de espin, debido a la penetracién de las funciones de onda en las barreras.

Cabe mencionar que en semiconductores con estructura cristalina tipo zinc-
blenda, existe otra contribuciéon al desdoblamiento de los estados de espin y es
ocasionada por la asimetria de inversion en el bulto (BIA), tal y como fue mostrado por
Dresselhaus [45]. Dicha contribucién es proporcional a &° para valores pequefos de k.
Este desdoblamiento ha sido ampliamente investigado con el uso de métodos épticos y de
transporte. A diferencia del acoplamiento Rashba, el acoplamiento Dresselhaus es
intrinseco de cada material, y no puede ser afectado o modificado de forma externa.
Dependiendo del material semiconductor, el acoplamiento Dresselhaus resulta ser del

orden o menor al acoplamiento Rashba.
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Las primeras observaciones experimentales de desdoblamiento de espin en la
subbanda de conduccion fueron reportadas por Luo et al. [46] en pozos cudnticos de
GaSh/Inds, y de forma independiente Das et al. [47] en heteroestructuras
semiconductoras de /In.Gaj. As/InyAl;yAs, ambos utilizando patron de oscilaciones
Shubnikov-de Haas (SdH). Jusserand et al. [48] y Richards et al. [49] proporcionaron el
conjunto de datos més completo sobre desdoblamiento de espin disponible hasta ahora,
utilizando dispersion Raman de electrones de conduccién en pozos cuanticos de
GaAs/GaAlAs. Engels et al. [37] y Nitta et al. [50] comenzaron a realizar experimentos
sobre el efecto que tiene un campo eléctrico sobre el desdoblamiento de espin, en
heteroestructuras con compuertas de voltaje. Sato et al. [51] midié la dependencia en el
voltaje de compuerta del parametro de Rashba en una heteroestructura
Ing.75Gag 2sAs/Ing 75Aly 25As  obteniendo valores para el desdoblamiento de espin

extraordinariamente grandes (de 10 meV).

En el contexto tedrico, en 1999, Moroz y Barnes [52] en un estudio tedrico sobre
el efecto de la interaccion espin-orbita de Rashba en la conductancia balistica y la
estructura de bandas en sistemas quasi-uni-dimensionales (Q1D, alambres cuanticos),
mostraron que un cambio drastico en la dependencia en k del espectro, con respecto al
sistema puro bidimensional, ocurre cuando se considera un acoplamiento relativamente
grande, dando lugar a picos andémalos en la conductancia de gases quasi-uni-
dimensionales. En 2001, Mireles y Kirczenow [53] realizaron calculos de propiedades de
transporte de espin balistico de alambres Q1D en presencia de la interaccion espin-orbita

de Rashba, desarrollando un método de amarre fuerte que modela apropiadamente el
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efecto Rasaba. Encontraron que una fuerte interaccion espin-orbita de Rashba puede
producir cambios dramaticos en la transmisién de electrones con espines polarizados
inyectados a alambres cuanticos. Después de los trabajos de Moroz — Barnes y Mireles —
Kirczenow, ha habido una avalancha de trabajos donde se estudia el acoplamiento espin-
orbita (Rashba + Dresselhaus) en una gran variedad de sistemas mesoscopicos (alambres

cuanticos, puntos cuanticos, anillos cudnticos, etc.).

Recientemente, Schliemann et al. [54] propusieron un transistor de efecto de
campo de espin, basado en ambos tipos de acoplamiento espin-Orbita, Rashba y
Dresselhaus y que es tolerante a procesos de dispersion dependientes del espin cuando la
constante de acoplamiento Rashba es igual a la constante de acoplamiento Dresselhaus,
lo que sugiere que al menos en este régimen no es estrictamente necesario el transporte

de forma balistica.

1.7 Acoplamiento Rashba de los estados de valencia y objetivo

de la tesis

Los primeros trabajos experimentales sobre desdoblamiento de los estados de
espin, para las subbandas de valencia en materiales tipo zinc-blenda, (debido a la
asimetria de Inversion Estructural) fueron realizados por Stormer et al. [55], quien en
experimentos de magnetorresistencia observd un desdoblamiento en la resonancia de
ciclotron de huecos en una heteroestructura GaAs/GaAlAs. Por su parte, Wieck et al. [56]

observo desdoblamientos de los estados de espin en transiciones dpticas intersubbanda de
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huecos en capas de Silicio con alta concentracion de portadores de carga en ausencia de
campos magnéticos. Por otro lado, recientemente Wunderlich et al. [9] y de manera
independiente Kato et al. [10] descubrieron experimentalmente el efecto Hall de espin, el
cual puede ser producido por acoplamiento espin-orbita de Rashba, predicho

tedricamente por Hirsch [57] y Sinova et al. [58].

En cuanto al desdoblamiento de los estados de espin en huecos, las primeras
teorfas fueron introducidas por Ohkawa y Uemura [59], Bangert y Landwehr [60], y
Ando [61]. Gerchikov y Subashiev [36] utilizando teoria de grupos, mostraron
explicitamente que el término de acoplamiento de Rashba en la subbanda de huecos

pesados deberia seguir la forma

H,=p,(ok +0k}),

con o, =0, +ioc, y [}z es una constante analoga a op; en contraste para los huecos

ligeros, en el que sugieren que el acoplamiento Rashba deberia ser similar al de los
electrones, es decir lineal en k. Utilizando el modelo de Luttinger-Kohn de 6x6,
Gerchikov y Subashiev encontraron una expresion para iz que depende de las masas
efectivas de huecos pesados y huecos ligeros, de la magnitud del campo eléctrico en la
interfaz y de integrales de la funcion de Airy. El Hamiltoniano de Rashba para huecos
ligeros y pesados obtenido por Gerchikov y Subashiev, fue confirmado posteriormente
por Winkler et al. [62] mediante teoria de invariantes y el modelo simplificado de

Luttinger-Kohn de 4x4.
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Objetivo del presente proyecto de tesis

Como hemos visto, la gran importancia del efecto Rashba en el campo de la
Espintronica ha dado lugar a una intensa investigacion del fenémeno, tanto teérica como
experimentalmente para electrones de conduccion. Sin embargo, resultan escasos los
trabajos tedricos concernientes al estudio del acoplamiento espin-orbita de Rashba en los
estados de la banda de valencia (huecos), esto debido a que la descripcién de la fisica
involucrada en el mecanismo de acoplamiento espin-6rbita de huecos resulta ser de un

grado de dificultad mayor al caso de los electrones.

El presente trabajo esta enfocado al estudio del acoplamiento espin-6rbita en los
estados de valencia de materiales tipo zinc-blenda, con brecha energética (£,) pequeiia
(tales como Inds, InSh, etc.). Mediante teoria k.p se obtendran los Hamiltonianos que
describen adecuadamente el acoplamiento Rashba en huecos, asi como formulas
explicitas para las respectivas constantes de acoplamiento. Para ello, se empleara el
modelo de Kane de 6 bandas, y el modelo de Luttinger Kohn extendido, que considera
explicitamente el acoplamiento de las bandas de conduccion, de huecos ligeros y de
huecos pesados. Estas expresiones serian de gran utilidad para el calculo de propiedades

de transporte de huecos en heteroestructuras semiconductoras.

En el siguiente capitulo (capitulo 2) se revisara de forma detallada la teoria k.p,

herramienta fundamental del presente trabajo de tesis. En el capitulos 3 se estudiara la

aproximacion de la funcién envolvente y la teoria k.p para heteroestructuras. Ademas, se
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describira el modelo a utilizar para el estudio de acoplamiento espin-orbita en
heteroestructuras. En el capitulo 4, utilizando los modelos de Kane y Luttinger-Kohn
extendido, se obtendra el Hamiltoniano que describe el acoplamiento Rashba para huecos
pesados. En el capitulo 5 se hara un tratamiento similar al del capitulo 4 para obtener el
Hamiltoniano que describe el acoplamiento Rashba de huecos ligeros. En el capitulo 6 se
discutiran los resultados obtenidos y se presentaran calculos numéricos realizados con los
Hamiltonianos obtenidos en los dos capitulos previos (4 y 5), para finalmente dar paso a

las conclusiones del presente trabajo.
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Capitulo 2

Teoria k.p

La herramienta fundamental para el desarrollo del presente trabajo de tesis es la
teoria k.p de masa efectiva; ésta es una teoria muy poderosa para analizar la estructura de
bandas de un semiconductor cerca de un punto particular Kk, especialmente cuando éste
se encuentra cerca de un punto critico (maximo o minimo) de la estructura de bandas del
semiconductor. Sin embargo, antes de dar paso a la descripcion detallada del formalismo
de la teoria k.p, es util revisar primeramente algunos conceptos bésicos tales como

estructura de bandas en semiconductores y masa efectiva.

2.1 Fisica basica de semiconductores

Historicamente, los semiconductores fueron definidos como materiales con
conductividades intermedias entre las de los metales y los aislantes, variando en un
intervalo de 10> a 10”7 (Q cm) . Esta definicién (enfatizada en el transporte
electronico), muestra que la conductividad en semiconductores puede ser variada en un
amplio intervalo de once ordenes de magnitud. Sin embargo, tal definicion no indica o
explica los mecanismos que dan origen a este comportamiento. La definicion formal de
conductividad puede ser dada en términos de modelos clasicos o cudnticos de electron
libre, pero de una manera simple puede decirse que esta determinada por la concentracién

y la movilidad de los portadores de carga (electrones o huecos) en el material.
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Figura 2.1 Modelo de enlace (a) y estructura de bandas de manera simple (b). Ref. [35]

Considérese la figura 2.1, donde se muestra un modelo simple de enlace (a), y un
esquema simple de estructura de bandas (b). Todos los electrones de valencia, los cuales
estan “amarrados” mediante enlaces covalentes, son representados en la figura 2.1 (b)
mediante la banda de valencia. AT =0 K, en el diagrama de energia, todos los estados
en la banda de valencia estan ocupados y la banda de conduccidn esta completamente
vacia. Entonces el semiconductor se comporta como aislante. Si alguna forma de
energia (como fotones, fonones, etc.) es absorbida por los electrones, se rompe un enlace
electronico y el electron se convierte en un portador de carga libre (transicion 1), capaz
de conducir corriente eléctrica (transicion 2). El “hueco” dejado por el electréon es
inmediatamente ocupado por otro electrén de valencia, y entonces tal hueco puede ser
considerado como un portador de carga libre, pero con carga positiva, y también

contribuye a la conductividad del semiconductor (transicion 27). Posteriormente el
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electron regresa a la banda de valencia y se recombina con otro hueco (transicion 3)
emitiendo un fotéon. La diferencia de energia entre las bandas de valencia y de
conduccion, la zona prohibida, se conoce como brecha energética (energy gap, Ey) y es
uno de los parametros mas importantes en semiconductores, ya que determina cuanta
energia se requiere para generar portadores de carga a través de transiciones electron-

hueco de un semiconductor.

La estructura de bandas real de un semiconductor es mas compleja que el
esquema mostrado en la figura 2.1, debido a las propiedades ondulatorias de los
electrones y a la periodicidad de la red cristalina del semiconductor (teorema de Bloch).
LLa figura 2.2 muestra la estructura de bandas de Si y Gads, semiconductores tipicos

ampliamente utilizados en la industria electronica e investigacion basica. El punto I’

Silicio (SI) Arseniuro de Galio (GaAs)
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Figura 2.2 Estructura de bandas de Silicio y Arseniuro de Galio. Ref. [63]
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define la zona central [000] (el origen en el espacio reciproco) y representa el punto con
mas alta simetria para ambos semiconductores, de estructura cristalina cibica (diamante)
y zinc-blenda respectivamente. En materiales zinc-blenda (Gads en la figura 2.2), el
punto Iy corresponde a los estados de conduccion; por debajo de éstos, separadas por la
energia £, se ubica el punto T’y de valencia, donde se encuentran degeneradas las
bandas denominadas hueco ligero y hueco pesado respectivamente; el punto I'; de
valencia corresponde a la banda que se conoce como split-off. El punto L denota la

frontera [111] y el punto X la frontera [100].

La brecha principal esta dada por la menor diferencia en energia entre la banda de
conduccion y la banda de valencia (E,). Cuando el maximo de la banda de valencia y el
minimo de la banda de conduccién coinciden en un eje de simetria (con una brecha
finita), se dice que el semiconductor es de brecha directa, tal como sucede con el Gads
(Ey = 1.52 eV); caso contrario, se dice que es un semiconductor de brecha indirecta, como

sucede con el Silicio (E, = 1.17 eV).

La curvatura de las bandas cerca de los extremos (k = 0 para el punto I') esta
. 5 * .
relacionada con la masa efectiva (m') de los portadores de carga. La masa efectiva la

podemos definir como

. (1dEY
m =|——:
h dk’
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donde E es la dispersion electronica del semiconductor. Esta propiedad describe la forma
en que la interaccion con la red cristalina afecta la dinamica de los portadores de carga.
Por ejemplo, para los portadores de carga en el punto I'y de valencia (en compuestos tipo

zinc-blenda) se tienen dos bandas degeneradas. Una de ellas posee alta curvatura, es

4

bl

decir, tiene un valor grande de y por tanto una masa efectiva pequeiia en relacion a

Ik*

la otra banda; de modo tal que dicha banda es llamada banda de hueco ligero y la que
posee menor curvatura es la banda de hueco pesado. Tal como puede verse de los
diagramas de banda, la masa efectiva es en general una propiedad anisotropica (varia con

la direccion) por lo que la definicion general para la masa efectiva es:

1 1 PE
m, , I ok,ok,

&, B=xy,2 2.1)

Explicados ya estos conceptos basicos, es posible ahora describir en detalle la

teoria k.p.

2.2 Teoria k.p: Generalidades

Para entender las propiedades opto-electronicas y magneto-electronicas de
los semiconductores, resulta necesario conocer en detalle su estructura electronica de
bandas incluyendo su correspondiente funcion de onda, y la densidad de estados

electronicos. Existe una gran familia de métodos para el calculo de la estructura de
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bandas, tales como métodos de funciones de Green, método de amarre fuerte (tight
binding), pseudopotenciales  parametrizados, ondas planas  ortogonalizadas,
combinaciones lineales de orbitales atomicos (LCAQ), entre otros. Cada uno de ellos
puede brindar una descripcion muy amplia de la estructura de bandas (y las funciones de
onda) a lo largo de diferentes direcciones en el espacio reciproco. Estas metodologias,
pueden incorporar explicitamente los efectos de muchos cuerpos tales como intercambio
y correlacion electron-electron; sin embargo, requieren de gran consumo de tiempo
computacional, lo que limita en gran medida el nimero de atomos a simular en una red
cristalina. 'Y aunque todos ellos involucran calculos muy complejos y proporcionan
resultados relativamente precisos, es dificil (y a veces imposible) obtener una idea clara
de la fisica involucrada en el problema, convirtiéndose en una especie de “caja negra”.
Mas aun, como los resultados que se obtienen con estos métodos son puramente
numéricos, no hay lugar para resultados o expresiones analiticas que revelen la

importancia de los diferentes mecanismos fisicos.

La teoria k.p resulta ser una metodologia alterna a los diferentes tipos de calculo
numérico empleados para la obtencion de la estructura de bandas. Es uno de los métodos
mas simples y poderosos para el calculo del espectro de bandas de los portadores de
carga (y su correspondiente funcién de onda) alrededor de un punto de alta simetria en el
espacio reciproco. El hecho de que muchos semiconductores poseen brecha directa y de
que las propiedades fisicas de mayor interés ocurren cerca de los bordes de banda, hace al
modelo muy apropiado, particularmente para el estudio de propiedades electrénicas y

Opticas. Una de las cualidades mas importantes de este método es que permite la
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obtencién de expresiones analiticas, por ejemplo, para las masas efectivas, los factores g
de Landé y las relaciones de dispersion cerca de los puntos criticos (maximos o minimos)
del esquema de bandas. Ademas, los datos de “entrada™ que se requieren pueden ser
medidos experimentalmente, tal como las brechas y las intensidades de las transiciones
electrén hueco. La teoria k.p puede incorporar y tratar de forma relativamente simple e
intuitiva, efectos de acoplamiento espin-6rbita, interacciones de intercambio, estados de
impurezas, esfuerzos, campos magnéticos y eléctricos etc., lo que lo convierte en una
herramienta muy versatil para el estudio de propiedades opticas y de transporte en

sistemas mesoscopicos basados en semiconductores.

La teoria k.p fue desarrollada por Bardeen [64] y Seitz [65] entre 1938 y 1940.
Desde entonces, el método ha sido aplicado con gran éxito para el estudio de propiedades
Opticas y electronicas de semiconductores y heteroestructuras que, mediante calculos de
primeros principios (ab initio) serian simplemente intratables. Particularmente, existen
dos modelos muy populares, debido a su gran efectividad y simplicidad. Uno de ellos es
el modelo de Kane [66], el cual sélo toma en cuenta la banda de conduccion y las tres
bandas de valencia: hueco ligero, hueco pesado, y split off. El otro de ellos es el modelo
de Luttinger-Kohn [67], que sélo considera las tres bandas de valencia, tomando en
cuenta la degeneracion que hay entre las bandas de hueco ligero y hueco pesado, ademas
de incorporar la interaccion de éstas con el resto mediante teoria de perturbaciones para
estados degenerados (teoria de perturbaciones de Léwdin). Ambos modelos incorporan
el acoplamiento espin-orbita dentro de la teoria k.p. En la figura 2.3 se puede ver una

representacion de los diferentes modelos existentes en la descripcion de la estructura de
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bandas de electrones y huecos; éstas van desde la simple aproximacion parabélica
(cuadro verde), hasta el modelo de ocho bandas de Pidgeon-Brown (PB) [68] (cuadro
azul), pasando por el modelo de cuatro bandas (hueco ligero y hueco pesado; cuadro rojo)
y el modelo de Luttinger-Kohn (LK) (cuadro café). La diferencia entre el modelo de
Kane y el modelo de Pidgeon-Brown, es que éste ultimo toma en cuenta la degeneracion
de las bandas de hueco pesado y hueco ligero en el punto I'g, no asi el modelo de Kane;

es decir, el modelo PB es una extension a ocho bandas del modelo LK

modelo de 3
\ E / bandas de PB

7 / 7
A aprox
T = parabolica

! I
Eg modelo LK
l modelo de|d bandas F

"ﬁ\

%/ 1NN

T BN
5 N

rd ~

Figura 2.3 Estructura de bandas del bulto de un semiconductor tipico de brecha directa con
estructura tipo zinc-blenda y bordes de banda en el punto I' de la zona de Brillouin. Los cuadros
muestran la region de aplicabilidad de los diferentes modelos para el calculo de las dispersiones

de electrones y huecos. Ref. [69]
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2.2.1 Teoria k.p: conceptos basicos

Considérese el bulto de un solido semiconductor cristalino. Dentro de la
aproximacion de electron independiente, la ecuacién de Schrédinger para este sistema

Cs!

20 ral0)= £ ). 22)

0

!-) 2
2m

donde W(r) es el potencial periddico del cristal, es el operador de energia cinética,

0
con p=-ihV, m, es la masa en reposo del electrén y E,(k) es la energia del n-ésimo
estado con vector de onda k (dentro de la primera zona de Brillouin). Del teorema de

Bloch, la funcién de onda ,, (r) de dicho sistema debe ser de la forma:

Pur)=e""u, (r), (2.3)

donde u,, (r) es una funcién que tienen la periodicidad del potencial cristalino ¥(r). Si

la expresion (2.3) se introduce explicitamente en (2.2), la ecuacion de Schrodinger queda

escrita en términos de las funciones u,,(r):

a2

B V(r)+—h—k-l3]"uu (r)z[[;" (k)-

2m, m,

W k?
2m,

]u"k (r) (2.4)
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Note que aparece un término proporcional a k-p; este término da origen al

nombre de la teoria. Para un valor dado de Kk, el conjunto de todas las funciones u,,(r)
forman un conjunto completo. Entonces, la ecuacion (2.4) puede ser expandida cerca de
un punto k, de interés particular en la estructura de bandas, del cual se conozca el

conjunto de funciones u,(r). Particularmente, cuando k, = 0 se tiene:

Hiit..o (r) = [Zm +V (r)]uﬂn (l) =I (U)un0 (r) . (2.5)

Los términos adicionales a la ecuacion (2.5) que resultan en la ecuacion (2.4),
pueden ser considerados como perturbaciones al sistema. Si se utiliza teoria de
perturbaciones independiente del tiempo para estado no degenerados, en la ecuacion

(2.4), la energia a segundo orden en perturbacion es explicitamente:

2

g g : 2 £
h k 4 i k- pm + h__’ 'k pr.rn.'-
2m, m, m; 4 E,(0)- £,(0)

E,(k)=E,(0)+

, (2.6)

mientras que la funcion de onda (hasta primer orden en perturbacion) estaria dada por

W (F) = €0, () con

r k P
”Nk (r) =Uyg (r) + Z[i E (0) pE (0):| U (r)
n'#n 0 " = T

L

= a0 2.7

32



donde el elemento de matriz del operador de momento p,,. esta definido como

pm:' = J-”;:n (r)f'“‘n‘n (r)({-‘r = <”n,(l iln)l “n'jl) *

celda
unitaria

y las funciones u,, (r) siguen la condicién de ortonormalidad dada por,

J‘u;l‘l (r)“u'ﬂ (r)dsr o Sun‘ 1

celda
unifaria

(2.8)

(2.9)

Note que si kg = 0 es un extremo de FE,(k), entonces F,(k) debe depender

cuadraticamente de Kk cerca de kg y por simetria p,, = 0. Es por ello que resulta necesario

ir a segundo orden en teoria de perturbaciones para la correccion de la energia y solo a

primer orden en la funcidén de onda. Debido a que kg se fijo (arbitrariamente) en cero, la

ecuacion (2.6) se puede reescribir como

a f a.fi

& h? |
E,(k)-E,(0)= ZD Pk, = 72(’", } kK,
a,f

con

h* 2
Da'ﬂ " : (Sn s Z fmi pn n + pm; p,; o rf_[_]._
2m, 2m o 2\m’ ),,

2 (0)-E,(0)

(2.10)

@.11)
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donde .= x, y, z. Notese que la matriz D*" se ha definido de modo tal que es una

matriz simétrica. La matriz D" es el inverso de la masa efectiva en forma tensorial
ipli 72 Est i d la definicién d fecti

multiplicada por /7°/2. Esta expresion concuerda con la definicion de masa efectiva

dada en (2.1).

La expresion (2.10) es un tensor (de masa efectiva) genérico que incluye n
bandas. Es posible hacer un tratamiento en el que solo se tomen en cuenta unas cuantas
bandas de interés, por ejemplo las bandas de conduccion y de valencia, las cuales son las

que normalmente determinan las propiedades de transporte de un material. Un analisis en

el que tinicamente se consideran éstas bandas se presenta en la siguiente seccion.
2.2.2 Teoria k.p para bandas multiples no degeneradas.

Si solo se consideran dos (o mas) bandas no degeneradas pero fuertemente
interactuantes entre cllas, a ¢éstas les llamamos clase 4 y el resto (ver Apéndice B, seccion

B.1.2) las agrupamos en un conjunto llamado clase B (Figura 2.4 a). Para resolver la

ecuacion (2.4), se expande la solucion de u,, en términos de la solucion en k =0, i.e. en

términos de u,, (r), como sigue

U, (l')= Zu". (k)u".“ (r) ; - (2.12)
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Sustituyendo explicitamente u,, (r) en la ecuacién (2.4), multiplicando por

u,, (r) por la izquierda, e integrando sobre una celda unitaria, se obtiene:

9

22
Z {[ En (0)+ '{i_i(_:|8mr' + i k- P }an' = Eu (k hu s (2 I 3)
m

_mo 0

donde se ha utilizado la definicion de p,,. dada en la ecuacion (2.8) y relacion de

ortogonalidad (2.9), ademas de la ecuacion (2.5).

Banda de
' conduccién
T
3
> Clase A Banda de
/—\ valencia
@ (b

Figura 2.4 a) Representacion esquematica de bandas fuertemente interactuantes entre si (Clase
A) y bandas que se consideran como perturbacion (Clase B). b) Representacion esquematica de
dos bandas fuertemente interactuantes (banda de valencia y banda de conduccién). Ref. [70]
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2.2.2.1  Caso de dos bandas acopladas

Si solo se consideran dos bandas acopladas (Figura 2.4 b), etiquetadas por los

indices n y n’, la ecuacion (2.13) es equivalente a resolver la ecuacion de determinante:

212 3
B0+ -r Lk,
; mg, m, ’ 2k2 =) (2 1 4)
_i_k'pn'n Erl'(0)+ o _E
m, 2m,

Sea ahora n el estado de valencia (bv) y n’ el estado de conduccion (be) (Figura
2.4 b). Fijando la referencia en la energia de modo que £, (0)=0,y E,(0)=E,, y
suponiendo que el material tiene simetria cubica (i.e. pyep = povbe= P), €l determinante

en (2.14) (con k = ({L{),k) ) se convierte en:

252
e = ikl’
2m, m,
A B+2% g
m, 2m,

donde P = (u, | p.|u,,). Resolviendo el determinante para encontrar el valor de la

dispersion £ se obtiene:

E, wk  |E WP
. =+
2 2my 4 m
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Para valores pequeios de k:

"k’ 2P i . K 2P?
g e 1] & BlR)sB il
2m, mkE, 2m, m,kE,
. | d*F .
Por lo tanto, las masas efectivas (f_z E ] son respectivamente,
2 2
’_’_J ot 2 (LJ P by
m ), myE, m J,. m, Lz,

donde el valor de P puede ser obtenido experimentalmente. Para semiconductores
tipicos, P’/m, =20 eV y E,es del ordende 1 eV, por lo que 2P’ /r:rﬂE . >>1. Entonces

se puede hacer la aproximacion

| . 2P " (mu} 4
m )y mkE, m )y, mE,

Notese que las tltimas expresiones predicen correctamente los signos de las
masas efectivas. Notese también que la masa efectiva resulta casi proporcional a la
brecha (E;). Este resultado es muy (til, ya que si se conoce el valor experimental de £,
de dos materiales y ¢l valor de la masa efectiva de uno de ellos, la masa efectiva del otro

semiconductor puede ser calculada directamente mediante la relacion
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ef I
Myen E,

ef + T
m, E,

c.f

Por ejemplo, para el caso de Gads, E:”"’ =1.424 eV y my, ;.. =0.067, mientras

Alds
4

que para Alds, E!"* =3.03 eV . Utilizando la relacion anterior se obtiene m,_ .. =0.14,

mientras que el valor experimental es m;, ,, =0.15, valor con extraordinaria precisién,

tomando en cuenta las aproximaciones involucradas. Esto nos ofrece un excelente

ejemplo de lo poderosa que resulta ser la teoria k.p de masa efectiva.

2.3 Teoria k.p con interaccion espin-orbita: Modelo de Kane

La interaccion espin-orbita es incorporada al método k.p en el modelo de Kane
para semiconductores de brecha energética directa [66]. Las bandas de conduccion, de

hueco ligero, de hueco pesado y de “split-off” son consideradas, cada una con doble

degeneracion debido al espin.

El Hamiltoniano total cerca de la zona kg =0 es

H=H,+H,, (2.15)

con

H, ==——+V(r) (2.16)
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y el Hamiltoniano que describe el acoplamiento espin-6rbita esta dado por

H,=———a-VVxp (2.17)

S0 2.2
4m;ec

donde p=-ihV. La expresion (2.17) para la interaccion espin-Orbita, es la forma
genérica, la cual se deduce de la ecuacion de Dirac al considerar efectos relativistas hasta
orden (v/r.-)2 (v es la velocidad de la particula y ¢ es la velocidad de la luz). En (2.16) y
(2.17), V(r) representa el potencial cristalino del semiconductor. Note que para un cristal

con ausencia de simetria de inversion, en general VV(r) # (. Por tanto, en todos los

semiconductores con estructura cristalina zinc-blenda se presentard una contribucion
finita a la energia proveniente del acoplamiento espin-orbita. En materiales con simetria

de inversion (ctibicos) con estructura tipo diamante (como el Silicio), el acoplamiento

espin-orbita no se manifiesta, Por ultimo, cr:(crx,cr],,rf:) es el vector de Pauli con

componentes:
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M=lY),  aN=iY), =],
= a=f]. e B=T.

Al agregar el acoplamiento espin-orbita a la ecuacion de Schrédinger se tiene

{£+ V(l‘)+—£:;—-f[VV><f)]-o}yfﬁk (r)=E,(k)y,(r) (2.18)

2m, 4dm;c

Ahora, si la expresion (2.3) (y/,, (r)=e""u,, (r]) se introduce explicitamente en

(2.18), nuevamente se obtiene una ecuacion en términos de las funciones u,(r):

s ; .
{21[:110+V( )+_k p+4m2 I[VVXP] U+4 2 [VVXR] G}an( ) .( ) nk(r)

m, mye”

(2.19)

donde E'(k)=E,(k)—h*k*/2m, . Elltimo término en el lado izquierdo de la ecuacion

(2.19) es una interaccion espin-orbita dependiente de k, que resulta ser despreciable

comparada con los otros términos, debido a que el momento Ak del cristal es muy

pequeiio comparado con el momento p en el interior del atomo, donde la mayoria de las
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interacciones espin-orbita ocurren [70]. Por lo que solo los primeros cuatro términos son

considerados en los calculos subsecuentes, esto es

LI hz_E[Vfo)]-s}unk(r)=E,’,(k)u"k(r) (2.20)

(1] 0

Hu,, (r)= {H{, +

2.3.1 Funciones base y la‘matriz Hamiltoniana de Kane

El objetivo es encontrar los eigenvalores E’ en (2.20) con la correspondiente

eigenfuncion

(1) = 2t (o 1)

Las funciones de borde de banda u, (r) son

Para la banda de conduccion: |S T), ‘ S ~L) con correspondiente eigenenergia £,

donde S = §(r) es una funcién con simetria esférica.

Para la banda de valencia: [X T>,|X L),

Y T),|Y~L>, |Z T>,|Z~L> con

eigenenergia £, donde X = xf(r), ¥ = yfir), Z = zir) y f{r) es una funcién de la

coordenada r.
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Las funciones de onda en cada banda estan degeneradas respecto a Hy, es decir:

Ho|ST)=E,|ST), Hy|SY)=E|s{), H|XT)=E|xT), H|rT)=E,|rT),
HslZ T) =F P] Z T) , etc. Resulta conveniente escoger las funciones base [66]
- X-iY " X +iY
is), [EE1). |24), [- X )
(2.21)

mﬂ,

_X+W¢>

&) 10 S5

V2

donde las funciones base de valencia son tomadas de los arménicos esféricos %, ,=|Z) y

1

2

Hidrogeno. La razon de esta eleccion es porque se espera que la funcion de onda

*yl.n =3

(Xirf}’)), para las funciones de onda de los estados p del atomo de

electronica sea tipo p (i.e. I=1) cerca de la parte alta de la banda de valencia y tipo s (/=0)
cerca del fondo de la banda de conduccion, lo cual es verificado mediante célculos de
primeros principios o utilizando teoria de grupos. Al calcular los clementos de la matriz
de interaccion (ver Apéndice B, seccion B.1.1), se obtiene una matriz de 8x8

diagonalizada en bloques:

H H 0
By 0 I‘l

con
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E, 0 kP 0
0 g,-4 28
3 3
H=
kP V24 E 0
3 P
0 0 0 E,,+5
b 3

(2.22)

donde se ha asumido kz(0,0,k) y donde el parametro de Kane P y la energia de

desdoblamiento de espin A estan definidos como

B

P= s (.rS ;),!7)
3hi oV oV
A= X e
4::::;('2 < ‘ ox P oy p\\ >

(2.23)

(2.24)

2.3.2 Soluciones para los eigenvalores y las eigenfunciones de la matriz de

interaccion.

Definiendo le energia de referencia tal que £, =— A3,y E;s

brecha energética, el Hamiltoniano (2.22) se convierte en:

E, 0 kP 0
H=
o Y24 A o
3 3
00 0 0]

= Eg, donde E, es la

(2.25)
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Al resolver la ecuacion det[l—! - 1;"!! = () se obtienen 4 eigenvalores para E', junto

con 4 cigenvectores con doble degeneracion (figura 2.5), los cuales, comenzando del

nivel de energia mas alto y utilizando la notacién' J.f. J:) con J=l+s y J =m+m

son respectivamente:

e Banda de Conduccion

Dispersion

22 K*PUE, +2A 2)?
E(_(k)zEx-»h K . (£, +32) EEg+h—!57
2m, E, (Ex +A) 2m!

Eigenvectores (2.26)
I 1}
=i »L =|———
¢f.u [I l 2 2>
I 1
=lis T =|—.—
Pes | ’2 2>

¢ Banda de Valencia

Huecos pesados

Dispersion

'Con I=0,1 y s=12; -1<m<l y m =+1/2
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Eigenvectores

7 3 3
¢Irp.fl = \/_l X +i } >E E,_5>
L (2.27)
Pipp = :El(x Bl o !P'_E>
Huecos ligeros
Dispersion
hk?  2k%P? hk?
El‘.\‘l (k)= 2 - (E_ 9!}
my;  3E, 2m,
Eigenvectores

bua = (X =17) 1)+ \ﬂ“)Ez
bun =gl n) ) a1y« 2.2)

(2.28)

split off

Dispersion

]
|

2m, 3(Ez + A) 2ms,

S0

55 3 142 21.2
By (0)=-ast i E [ A ]
Eigenvectores

1

2

> (2.29)
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Estos resultados no estan completos, ya que los efectos de bandas con mayor

energia no han sido incluidos.

Figura 2.5 Energias en los bordes de
las bandas Eg 0, 0 y —A para las
bandas de conduccion (E.), hueco
pesado (Ej,), hueco ligero (Ej) y split-
off (Ey,) con sus correspondientes

funciones de borde u,(r). La notacion
utilizada para la base del Hamiltoniano
que describe tales dispersiones es

|.LJ__) conJ=Il+syJ. =m+m,.

24 El método kp para bandas degeneradas: Modelo de

Luttinger-Kohn

Supongase que se esta interesado solo en las seis bandas de valencia (hueco
pesado, hueco ligero y split-off, cada una de ellas con doble degeneracion debido al
espin). Resulta entonces conveniente utilizar teoria de perturbaciones de Lowdin,
incorporando las seis bandas de valencia dentro de la clase 4, ¢ incorporando el resto en
la clase B (ver Apéndice B, seccion B.1.2) como perturbacion (refiérase a la Figura 2.4
a). A este modelo se le conoce como modelo de Luttinger-Kohn, y al igual que el
modelo de Kane, también incorpora el término genérico de acoplamiento espin-orbita
en el Hamiltoniano, pero a diferencia de éste, el modelo de Luttinger-Kohn considera la

degeneracion existente el punto I" (k = 0) entre las bandas de hueco ligero y hueco pesado
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y las trata utilizando teoria de perturbaciones, a segundo orden, para estados degenerados

(teoria de Lowdin).
2.4.1 El Hamiltoniano y las funciones base en el modelo de Luttinger-Kohn

Considérese una vez mas la ecuacion de Schrédinger (2.15) que, al reescribirla en
términos de las funciones u,,(r) y hacer ciertas aproximaciones se reduce en la ecuacion

(2.20). Expandimos las funciones u,(r) en dos subconjuntos de la forma
4 8
“nk = Za; (k }U j'0 (r)+ Z a‘f (k)“'fll (r) (2'30)
i ¥

donde ;" estaenlaclase 4y y enlaclase B. Utilizando los resultados obtenidos en la

seccion anterior, el conjunto de funciones en la clase A son:

3 B 1 o

U, IE,—E>=—\/5 (X+J})T>
3 3 1 55

Uyy = 5,—§>:-§|(X~r} )»L)

Uy = %.—-—;—>= }_ (X—f}')T>+ g|7 \L>
. *]’ o @2.31)

™ 5,5>=——6\(X+i}’)i>+\[—|zT)
11 I . 1

o =|E,—E> =—3|(X~;} )T)——E‘Z »l«)
11 1 _ 1

Uy =\E,§>=—3|(X+1Y)\L>+f'2 T)
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En k = 0, las funciones de borde de banda (2.31) satisfacen

H(k =0 ,(r)=E, (0)u,,(r)

donde

E0)=0 para j=1,2,3,4

E}(0)=*A para j=5,0

2.4.2 Soluciones del Hamiltoniano utilizando teoria de perturbaciones de

Lowdin

Con el método de Léwdin, la eigenecuacion a resolver es

A
YU -5, ), (k)=0 (2.32)
-
donde
B H H, . B H'H
Ul =H,+ Zq%}f;:!{ﬂw Zﬁ (2.33)
¥#IJd 0 b 4 reig d r
nk’ :
H =<"J'0 |H|“f'n): E_r(o)*K 5, (j'e4) (2.34)
0
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2 (jed,yed) (2.35)

y E, es la energia del estado degenerado. Puede notarse que p . =0 para j, j' € A (ver
Apéndice B, seccion B.1.2). Ademas, debido a que las funciones u; son soluciones del

Hamiltoniano (2.15) y j'#y entonces H, = H', . Por tanto obtenemos

212 k k
Ut = lk 2"] = ¥ Sy htly by PPl s (2.36)

m, My yzjjap E E’

Sea U ;: =D i De este modo se obtiene la matriz de la forma D i

D, =E,0p;+ Zﬁ: D3’k Kk, (2.37)

donde DY’ queda definida como

n 3, pi, Pl y+ PPy
Da:ﬂ = 6 5 + JrYey J wrerd 238
AN ; my(E,~E,) e

la cual es similar a (2.11), con la diferencia de que (2.38) se ha generalizado con el fin de

incluir bandas degeneradas.
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2.4.3 Expresiones explicitas para la matriz de Luttinger-Kohn

Con el objetivo de escribir explicitamente los elementos de la matriz U :,

definimos
A _ hz hz 2 p;?p;x
° 2m, mi% E,-E,
0 n & oplop!
By =t B ShERelor (2.39)
2my my T E,-E,
o= _fgzﬂ: PxyPyy + Py, Pyy
my 5 E,-E,
donde

r)|z)

pa, =(Q|p.|1) con a=x,y,z ; |Q)=|X),

ademés de los pardmetros conocidos en la literatura como parametros de Luttinger 7",

}’;‘ y ]f_;" , y estan dados por

o,

—— = r’f,+2B
S, 2 ( [ uJ

gt -L(4-28) (2.40)
2m,"" 6" " ! '
R a1

- =2
D, t 3T

Asi pues, utilizando la base (2.31) obtenemos el Hamiltoniano de Luttinger-Kohn

H* =D (ver Apéndice B, seccion B.1.2)
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O+R 4 S
-T* O-R 0

gue_| S 0 0-R
0 5 7

| Jast V2 R

\/3/—2 7

con las definiciones

Sy JIEA A
Q:’iﬁl-(kfwfmf) ;
22 MESRE

aSY —
2m,

donde el superindice (+) denota adjunto.

N2 2 R H2T

[k (R 2k,

0 -T2

§ 2R

T \ﬁ_ﬁ T+
O+R  =/28¢
25  0+A
-T2 0

J2s
B T
J2 R
~T*(:2
0
O+A

R:E(k_f+k_§—2kj),

2m,

I T:ﬂﬁ(kr—fk_r)k_, :

m,

"

(2.41)

(2.42)

Para obtener las relaciones de dispersion de las 3 bandas (hueco pesado, hueco

ligero v split-off), se obtienen los eigenvalores de la matriz |

hizo en la seccion 2.3.2

l LK

, similarmente como se
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Capitulo 3

Acoplamiento espin-drbita en heteroestructuras

Uno de los puntos de partida que nos llevaron al desarrollo de la teoria k.p en el
capitulo anterior, es el hecho de que para una particula cargada e inmersa en un potencial
periddico, la funciéon de onda es una funcién de Bloch. Sin embargo, en una
heteroestructura se rompe la simetria cristalina y por tanto la funcién de onda debe ser
diferente de una funcion de Bloch. Para resolver el problema, se utiliza la aproximacion
de la funcion envolvente. Dentro de esta aproximacion, la funcién de onda WV se
expande en una combinacion lineal de funciones u(r) (parte periddica de la funcion de
Bloch) ortogonales, multiplicadas por la funcion envolvente y,(r) respectiva a cada banda.
Esto da lugar a un sistema de ecuaciones diferenciales acopladas, con tantas ecuaciones
como el numero de bandas que se deseen incluir para el estudio de la heteroestructura.
Para estudiar alguna banda en particular, el sistema de ecuaciones se desacopla en favor

de dicha banda, es decir, el sistema se proyecta hacia la banda de interés particular.

En el presente capitulo, se dard una introduccion a la fisica de heteroestructuras
semiconductoras (seccion 3.1), para luego dar paso a la descripcion de la aproximacion
de la funcién envolvente (seccion 3.2) la cual, junto con el formalismo &.p, seré utilizada
para el estudio del acoplamiento espin-6rbita en heteroestructuras dentro de los modelos
de Kane y Luttinger-Kohn extendido, partiendo del modelo fisico presentado en la

seccion 3.3.
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3.1 Fisica basica de Heteroestructuras semiconductoras.

Como ya se ha comentado, las técnicas de crecimiento de peliculas delgadas, tales
como epitaxia de haces moleculares (MBE) y deposicion quimica de vapores metal
organicos (MOCVD), han hecho posible la construccion de heteroestructuras,
compuestas por capas de dos diferentes semiconductores tan delgadas como una
monocapa atéomica. Al modelar dichas heteroestructuras, resulta comun representar tal
interfaz ideal en términos de bordes de banda dependientes de la posicion. En el esquema
mostrado en la figura 3.1 se muestra una heteroestructura donde la direccion de
crecimiento se ha ubicado paralela al eje z. En esto se indica que para z < 0 un electrén
experimenta un potencial idéntico al potencial cristalino de un bulto perfecto de un
material 1, mientras que para z > 0, un electréon experimenta un potencial idéntico al
potencial de un bulto perfecto de un material II. Por supuesto, este es un esquema
idealizado, y su precision depende de diversos factores. Por un lado, las constantes de
red varian entre un material y otro, produciendo que las posiciones atomicas de los
materiales queden desfasadas entre si (lattice mismatch). Por otro lado, en la figura 3.1
se asume un crecimiento bidimensional perfecto (monocapa sobre monocapa), el cual en
la practica es dificil de lograr y por tal razon la ubicacion de la interfaz a lo largo del eje z
puede cambiar conforme varian las coordenadas x y y. En la practica se asume una
interfaz con un grosor finito (se abandona la idea de una interfase con un grosor
infinitesimalmente pequeno) con el fin de tomar en cuenta el efecto antes mencionado.
Afortunadamente, una gran cantidad de estados electrénicos dificilmente experimentan

las interfases, ya que poseen pequefias amplitudes de probabilidad de encontrarse en
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Figura 3.1 Esquema unidimensional de una heteroestructura formada entre dos
semiconductores perfectamente crecidos con formula quimica AB (material 1) y AC (material II).
En la parte superior se presentan los bordes de la banda de conduccion y en la parte inferior se
esquematiza los enlaces entre los atomos de los dos materiales. Notese la formacion de enlaces

hibridos B-A-C en la interfase. Ref [71]
esa region, por lo que en una primera aproximacion, se puede mantener la nocion

matematica de interfases abruptas [71].

Cabe mencionar que es posible aumentar la cantidad de portadores de carga
(electrones o huecos) en la heteroestructura, mediante el dopaje de los semiconductores
que la conforman. Con el fin de que los portadores no sean dispersados por los
donadores o aceptores que los liberaron, se emplea el dopaje modulado, el cual consiste
en dopar solo uno de los materiales que conforman la heteroestructura, aquél que poseea
la brecha mas grande. Subsecuentemente los portadores migraran al segundo material,
creandose un campo eléctrico en la interfaz por el desequilibrio de cargas, y con ello un
pozo de potencial asimétrico que confina a los portadores de carga en la direccion de
crecimiento de la heteroestructura. De esta manera, los portadores de carga se mantienen
libres en el plano de la interfaz, creandose asi un gas de electrones bidimensionales, tal y

como fue descrito en la introduccion del presente trabajo de tesis (seccion 1.6).
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3.2 Aproximacion de la funcion envolvente

La aproximacion de la funcién envolvente resulta muy util en el estudio de los
estados electronicos en heteroestructuras semiconductoras, ya que dentro del espiritu de
la teoria k.p, es posible obtener resultados analiticos que proveen una descripcion de la
fisica relevante involucrada en el problema, convirtiéndolo en un método muy poderoso,

tal y como se demostrarda mas adelante.

Considérese una heteroestructura formada por los materiales I y II. Supongase
que las posiciones atomicas entre uno y otro material no se encuentran desfasadas, es
decir, que ambos materiales poseen las mismas constantes de red y la misma estructura.

En el modelo de la funcion envolvente se toman en cuenta las siguientes consideraciones:

e Dentro de cada capa, la funcion de onda es expandida en términos de la

funcién envolvente y, (r) multiplicada por la parte periddica de la funcion de

Bloch del material en consideracion, esto es

W)= X0 (b, (). @)

J

si r corresponde a la capal y

w(r) =Y 1) (e, (), (32)

7
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si r corresponde a la capa II. En las ecuaciones (3.1, 3.2), k, es el punto en la
zona de Brillouin alrededor del cual los estados de la heteroestructura son
construidos. La sumatoria sobre j corre sobre todas las bandas incluidas en el

analisis.

e Se asume que las partes periddicas de las funcion de Bloch son iguales en

cada tipo de capa que constituye la heteroestructura:

)y, (F)=ujy (r) (3.3)

Por tanto, la funcion de onda de la heteroestructura puede escribirse de la

siguiente forma

wle)= Do (0, (r) (3.4)

i

y el objetivo serd entonces determinar la forma explicita de las funciones

envolventes " (r).

El suponer que la parte periddica de las funciones de Bloch son idénticas en

ambos materiales, implica entonces que los elementos de matriz intersubanda (S

p.|X)
son iguales en las capas I y II, lo cual es una excelente aproximacion para

heteroestructuras I11I-V y II-VI [71].
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Ahora, sea el plano z = zj la interfaz que separa las capas I y II (asumiendo que el

eje de crecimiento de la heteroestructura es paralelo al ¢je z). Ya que las funciones u;,

son linealmente independientes y debido a que (r) debe ser continua en z = z, esto nos

conduce a que
1 I
1 20) =25 (2 (3.5)
donde r, es un vector de posicion bidimensional ubicado en el plano x-y. Debido a que
se supuso que las constantes de red de los materiales I y II son muy similares (o iguales),

la heteroestructura se vuelve traslacionalmente invariante en el plano de las capas (x-p).

Por tanto, las funciones y ,’s pueden factorizarse en:

o en forma compacta

xli,ll(rl!z)z e:‘kl-rlfjl.ll (Z) (36)

donde k| = (kx.k,.) es un vector de onda bidimensional, el cual es el mismo en ambos

materiales (I y II) con el fin de obedecer la invarianza traslacional en el plano (x-y).
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3.3 Estudio de acoplamiento Rashba en heteroestructuras

Como hemos venido mencionando, el acoplamiento espin-érbita de Rashba es
uno de los mecanismos mas activamente estudiados en espintronica en la actualidad, ya
que, ademas de ser el fendmeno propuesto para la creacion de un transistor de efecto de
campo de espin (Datta-Das, 1990), da origen al efecto Hall de espin intrinseco,
recientemente descubierto experimentalmente por dos grupos independientemente (Kato
et al., 2004; Wunderlich et al., 2005). El objetivo del presente trabajo de tesis, es el
obtener expresiones analiticas para los Hamiltonianos de acoplamiento Rashba para
huecos. En esta seccion se describird el modelo fisico a estudiar, y en las secciones
siguientes, utilizando teoria kp dentro de la aproximacion de la funcién envolvente, se
obtendran los tensores de masa efectiva dentro de los modelos de Kane y Luttinger-Kohn
(extendido), de los cuales en los capitulos 4 y 5, se extraeran las expresiones para los
Hamiltonianos de Rashba para huecos. El procedimiento a seguir es una generalizacion
(para el caso de huecos) del método utilizado por de Andrada et al. [39], donde obtiene

una expresion analitica para la constante de acoplamiento de Rashba de electrones, «,,.

Considérese una heteroestructura formada por semiconductores I1I-V tipo zinc-
blenda, con dopaje modulado. En la interfaz se forma un sistema quasi-bidimensional de
portadores de carga, confinados en la direccion de crecimiento, pero libres en el plano
perpendicular a la direccion de confinamiento (figura 3.2).  Supdngase que la

concentracion de portadores de carga es tal, que solo la subbanda energética mas baja
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Figura 3.2 Esquema de bandas para una heteroestructura con confinamiento en la banda
de valencia. La energia de Fermi es tal que s6lo hay ocupacién en el estado base. La direccion

de crecimiento se ha orientado paralela al eje z.

esta ocupada. Este sistema fisico se puede aproximar a un pozo de potencial triangular,

originado por el campo eléctrico en la interfaz debido a la acumulacion de cargas.

Considérese que solo existe confinamiento en la banda de valencia, mas no asi en
la banda de conduccion. Entonces, el potencial en la interfaz se puede aproximar a
U(z)= —eEz, donde e es la magnitud de la carga del electron, E es el campo eléctrico en
la interfase, y se ha colocado la direccion de crecimiento a lo largo del eje z. De acuerdo

a la ley de Gauss, el campo eléctrico en la interfaz de la heteroestructura es generado por
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la densidad superficial de carga (o ) y ésta a su vez esta dada por o =en_, donde n,_ esla

densidad superficial de huecos. El total de la carga esta en el sistema de huecos de dos

dimensiones (SH2D). Por tanto, el campo eléctrico se puede escribir como

E= (3.7)

i U e i 5 . . 5
siendo &, la permitividad en el vacio y £y la constante dieléctrica del semiconductor.

Dentro de la aproximacion de electron independiente, el Hamiltoniano de la

heteroestructura que describe a las particulas se obtiene agregando el potencial en la

interfaz U (z) al Hamiltoniano para el bulto (ecuacion 2.15), es decir:

p’ h " _
A= +V(r)+——06-VV U 3.8
2m, (r) 4m§cz = P (z) (58)

Utilizando la aproximacion de funcién envolvente, la funcion de onda es de la forma

Il

y(r) ZXI; i (r)”;'.k, (r) (3.9)

i

? Recuérdese que la densidad de carga se calcula multiplicando el médulo cuadrado de la funcion de onda
por e, por lo que la funcion de onda depende de la cantidad de huecos confinados. De la misma manera, el
potencial en la interfaz (/(z) también depende de la concentracion de huecos, asi que en principio, para
calcular numéricamente la funcién de onda y el potencial, se debe hacer un calculo autoconsistente,
resolviendo la ecuacion de Schrodinger y de Poisson de manera simultanea.
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en donde, como ya se ha descrito anteriormente, ¥, (r) yu, (r) son la funcién envolvente

y la parte periédica de la funcién de Bloch (respectivamente) de la j-ésima banda:

electrones, hueco ligero, hueco pesado, etc., cada una de ellas doblemente degeneradas

1L
i

por el espin. Dada la simetria traslacional de la heteroestructura, x'"(r) se puede

factorizar en

X:f“ (rl’z)___e:h'rlfjl.li(z) (3.10)

de modo tal que la funcion de onda (3.9) queda simplemente de la forma

y(r)=2 e f (), (r) (3.11)

donde k| = (k:"ky)‘ r, = (x, y) yel superindice (I, 1I) se ha omitido por conveniencia.
Ademas, la funcién de onda ha sido expandida en términos de las funciones u (r)

alrededor del punto k, = 0.

3.3.1 Modelo de Kane para heteroestructuras

Como fue descrito en el capitulo anterior, el modelo de Kane utiliza teoria de
perturbaciones a primer orden para estados no degenerados e incorpora el término
genérico de acoplamiento espin-6rbita al Hamiltoniano que describe una particula en un

potenical periddico cristalino. EI equivalente para heteroestructuras de tal modelo es
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aplicar el Hamiltoniano (3.8) a la funcion de onda (3.11) e igualar a la energia

multiplicada por la funcién de onda, es decir, resolver:

Hy = ey (3.12)

de donde se obtiene la ecuacion matricial en términos de la funcion u;

Z E s BY va h "
=1 +-L(k_f})-f)+f—(sz})+"_3_’"°'(VVka’)

m, 2m, dmge”

n2
of B h ,
V 1\24 Ulz)-
‘ff[2m” b (r)Jrﬁhfnjc2 ’ ( xp)+ ( ) g}

u; =0 (3.13)

donde ﬁ:(kx,kr,,;;—_:] es un vector operador. Los tltimos dos términos en (3.13)
: 1

pueden ser despreciados en calculos subsecuentes debido a que:

1) El momentum #k del cristal es mucho menor que el momentum p en el interior del
atomo (donde se lleva a cabo el acoplamiento espin-orbita atdmico).

2) La funcién envolvente varia suavemente en una celda unitaria.

3) La contribucion a la masa efectiva estara dada principalmente por los elementos fuera
de la diagonal, por lo que términos cuadraticos en & e inversamente proporcionales a
m, también pueden ser despreciados. En semiconductores tipicos, la masa efectiva es
mucho menor a la masa en reposo del electron. Por ejemplo, para Gads

m" =0.067m,, con m, la masa en reposo del electron libre.
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Si la base u; utilizada es solucion del Hamiltoniano

p’ h .
H' = +V(r)+——0-(VVxp) (3.14)
2m, m,c

de la ecuacion (3.13), multiplicando por izquierda por el conjugado de la parte periddica

de la funcién de Bloch u},, e integrado sobre una celda unitaria se obtiene la expresion

matricial

. i e Pa L
Z{[U(z)+ £ —g]ﬁﬁ +-;:—|:ktp;,’ +k pl +pl., %]}_/J (z)=0 (3.15)

1=l 0

donde se ha usado pf7, =<u j

P. u}.> (o=x,y,2) y Hu,=¢gu,. Sélo resta calcular

explicitamente los elementos de matriz, lo cual se hara en la siguiente seccién.

3.3.2 Célculo de los elementos de matriz para el modelo de Kane

A continuacion se calcularan explicitamente los elementos de matriz de la
ecuacion (3.15) para un modelo de 6x6, considerando las bandas de conduccidn, de
huecos ligeros y de huecos pesados, cada una doblemente degenerada por el espin,
siguiendo un procedimiento similar al de la seccion 2.3.1. Una base apropiada para el

calculo de los elementos de matriz es la utilizada por Efros et al. [69]:
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1=0
rlSrr
’1 l>’l )
22127 2/
E
4 % 3% |3 B\
2"2/'[2" 2/
k
=1
"1)"
31

(electrones)

)=l 4

Iulm.uz> al |S T) [u;n.—nz
(Huecos pesados)

‘I.n‘l.'l

X +iY) >

R
T & Lj(x-;y)¢>

(Huecos ligeros)

(3.16)

‘ia’"lf!

(X +iv)d -2z T]>

|t
|l

‘HZ 112

(x1i¥) T +22 ¢]>

donde las funciones u, satisfacen el Hamiltoniano (3.14). Al calcular los elementos de la

matriz de interaccion, se obtiene el tensor de masa efectiva (ver Apéndice B seccion

1), lo que conduce al siguiente sistema de ecuaciones diferenciales acopladas:

0

U(z)+E —¢

Pk,

2

0

2. d Pk 1,7
—i|J=P— i 0 G
IJ; dz f\f(;

Pk, 2pd Pk 1y
J6 3 2
-8 0 0 0 i
=)
U(z)-¢ 0 0 1
0 U{z)- 0 /
0 0 U()-¢||L]

(3.17)
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con

h

m,

P=

(iS|p.|Z) ¥ k, =k, tik, (3.18)

Este sistema es equivalente al obtenido por Damhofer y Rossler [72] en el limite
A —> . Las funciones envolvente (f, /) corresponden a electrones, (f3, fs) a huecos
pesados y (fy, f5) a huecos ligeros. La referencia en la energia (&) se ha colocado en el

tope de la banda de valencia, es decir, se ha fijado

Para encontrar la dispersion de una banda, se proyectan los estados sobre la banda
de interés (es decir, se desacopla el sistema de ecuaciones en favor de la funcion
envolvente de la banda a analizar), tal y como se vera en detalle en los capitulos 4 y 5.

Este es el método estandar que ha venido usandose para el caso de electrones [38, 39, 41,

42).

3.3.3 Modelo de Luttinger-Kohn.

Como se menciond en el capitulo anterior, el modelo de Luttinger-Kohn, al igual
que ¢l modelo de Kane, también incorpora el término de acoplamiento espin-érbita (de
forma genérica) al Hamiltoniano de electrones inmersos en un potencial cristalino. La
diferencia es que, el modelo de Luttinger-Kohn agrupa las bandas de interés en un

subconjunto clase A4 y al resto de ellas (las que se incorporardn como perturbacion) en

65



otro subconjunto clase B; ademas toma en cuenta la degeneracion en las bandas de
huecos ligeros y pesados; por ende, utiliza teoria de perturbaciones para estados
degenerados, donde las bandas en la clase B son incorporadas como perturbaciones. En
otras palabras, en vez de resolver la eigenecuacion (3.15), obtenida por teoria de

perturbaciones no degeneradas a primer orden, se resuelve la eigenecuacion

A
Z(UJ"J' - 85.1‘_; )f,: (z) =0 (3.19)

donde

n ~

2 2 B k
Uy, =6, 4o K+ + |3, 4 2 5 SRR (g0
' 2n - h’ by yeig

siendo E, el valor de la energia del estado degenerado y k= [k"k"'%J . En la siguiente
g

seccion se obtendran los elementos de matriz de la ecuacion (3.20)

3.3.4 Expresiones explicitas para la matriz de Luttinger-Kohn (extendido)

Para escribir explicitamente los elementos de la matriz U .., utilizamos la

i o

definicion de las constantes A,, B, y C, dadas en (2.39), asi como los parametro de

Luttinger-Kohn yf‘ , },2!- y 7;‘ definidos en (2.40). Mediante la expresion (3.19) y la base

(3.16), considerando un modelo de 6x6, en el que se toman en cuenta las bandas de
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conduccion, huecos ligeros y huecos pesados, y despreciando términos con derivadas de

segundo orden en z se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones diferenciales acopladas

para las funciones envolventes (ver Apéndice B, seccion B.2.2):

a+k, + Ak?

0

{I+Eg + Ak?

3 dz

donde se han definido:

Pk \F d
i— =i, [=P—
\/5 3 4z

Pk
0 — +*
J6
a_|g+k2 R;If_ _C{-
dz
—Rk, i!: a-S k’
Rk’?
. 2+ 0
. e
2

2
R:ﬁ:ﬁ'_

m,

a=U(z)-¢
hZ
8 = a
+ 2m, ('Yl
e 2
# 2m,

. Pk

g

2,4
3 dz

a— S’_kﬁ

Rki

+

0

Pk_

a= Sllkz

e

fs

/i

Js

L/

(3.21)

(3.22)

Es preciso enfatizar que los parametros de valencia y, y y no son los parametros

de Luttinger (»" y "), ya que las contribuciones de la banda de conduccién (la cual es

67



incorporada al modelo de forma exacta y no como banda remota) deben ser excluidas
[68]. El parametro »“ es la constante de Luttinger dentro del modelo conocido como

aproximacion esférica [ 73], esto es

2yy +3yy
ri‘mrfw"‘=——~y25 a

Los parametros de valencia y, y y estan relacionados a los parametros de

Luttinger mediante las expresiones

o m, P* B ;__Zm‘,}’z
N'E, R T SeE

Por otro lado, el pardmetro x es una contribucion de bandas remotas a la masa

efectiva de los electrones y puede ser estimada mediante

- 1 4p?
A= m 3?3'215'32

(.4
donde m; es la masa efectiva de los electrones.

Cabe senalar que originalmente, el modelo de Luttinger-Kohn es un modelo de

6x 6 donde se consideran las bandas de hueco ligero, hueco pesado y split off. Como se
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menciond anteriormente, en el presente trabajo, para la obtencion del sistema de
ecuaciones (3.21), las bandas consideradas fueron las de hueco ligero, hueco pesado y de
electrones y por ello se hace referencia a este modelo como modelo de Luttinger-Kohn
extendido.  Esto es, corresponde al modelo de Pidgeon-Brown despreciando la

interaccion con la banda de huecos split off.

De igual forma que en el modelo de Kane, para obtener la dispersion de una

banda, se proyectan los estados sobre la banda de interés, tal y como se verd en los

capitulos 4 y 5.
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Capitulo 4

Hamiltonianos de Rashba para huecos pesados

En el capitulo anterior se describio la teoria de la funcion envolvente y los
modelos de Kane y Luttinger-Kohn extendido (LKe) para heteroestructuras
semiconductoras. EIl siguiente paso es proyectar el sistema sobre alguna banda de interés
particular con el fin de obtener el Hamiltoniano que describa apropiadamente la dinamica
de los portadores de carga para dicha banda. Esto se hace desacoplando el sistema de
ecuaciones resultante de los modelos de Kane y LKe para la funcidén envolvente de la
banda de interés. Una vez desacoplada, se busca escribir tal expresion como una
ecuacion diferencial de segundo orden tipo ecuacién de Schrddinger y se procede a
identificar términos, tales como el operador de energia cinética y el potencial en la
interfaz. En el caso de los huecos confinados en una heteroestructura, se espera que en la
ecuacion desacoplada aparezca algiin término que pueda ser asociado a acoplamiento
Rashba, debido a la ausencia de simetria de inversion de la heteroestructura, tal como
sucede para los electrones. En este proceso, se vera posteriormente que al escribir la
ecuacién desacoplada (para una funcién envolvente dada) como una ecuacién tipo
Schrodinger, se obtiene un “Hamiltoniano efectivo” que depende explicitamente de la
energia, de modo tal que la ecuacion resultante no es rigurosamente una ecuacién de
eigenvalores “tipo Schrodinger”, aunque por supuesto siempre puede ser resuelta
numéricamente de forma exacta. Con la finalidad de obtener una interpretacion simple y

directa de la fisica relevante y con la intencién de obtener parametros independientes de
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la energia, algunos términos del Hamiltoniano efectivo son sustituidos por sus valores de
expectacion, mientras que otros son expandidos en series; después se procede a
identificar los términos que contribuyen mas fuertemente a la dispersion de los huecos

para heteroestructuras semiconductoras tipicas.

En este capitulo se presenta la obtencion de foérmulas explicitas para los
Hamiltonianos de Rashba de huecos pesados, utilizando los modelos de Kane (seccion
4.1) y Luttinger-Kohn extendido (seccion 4.4), partiendo de los resultados obtenidos en

las secciones 3.3.1 y 3.3.3.

4.1 Hamiltoniano para huecos pesados: Modelo de Kane

Del modelo de Kane (3.17), después de un élgebra laboriosa pero relativamente
sencilla y tomando especial cuidado con el orden de los operadores, es posible desacoplar
el sistema de ecuaciones diferenciales en favor de la funcién envolvente de la subbanda

de huecos pesados (f;, f; ), obteniéndose la simple ecuacién matricial:

BT :
Hy  a(ez) =14 [14)
2 A el I (@.1)

a(e,z)% Heo 1] 114

donde
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2r d 2Pk
O e GO R T

(4.2)

y el coeficiente de los términos fuera de la diagonal esté dado explicitamente por '

Pl U(z)-¢ d 1
i) oo o A

Aqui, ¢ es la energia de los huecos pesados y U (z) es el potencial triangular en

la interfaz de la heteroestructura que da lugar al confinamiento de los huecos. Notamos

que la ecuacion (4.1) se puede expresar de manera compacta como
(Ho + Hgo ) w)=elw) . (4.4)

donde

) =[ £ T) +| 7). (con Tem, la[?]] (4.5)

y el término que da el acoplamiento espin-6rbita /7, se puede escribir como:

! Para electrones, utilizando un modelo de 6 bandas, el coeficiente de los términos fuera de la diagonal esta

2
gt ) AL
az z _q_
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kl 2
Hg, =a(g,z) —o, +—0._ 4.6
so = (&, 2) K i (4.6)
en la que se ha utilizado la definicién o, = %(Gr + i(}'y), donde
0 1 0 0 @7
5. = g = i .
*"lo o . "1 o

Notese que la ecuacion (4.1), con las definiciones (4.2), (4.3) y (4.6) es una
ecuacion exacta en la que no se ha realizado ningtin tipo de aproximacion. Notese
también que dicha ecuacion no puede ser interpretada como una ecuacion tipo
Schrédinger, ya que el Hamiltoniano depende explicitamente de la energia.
Algebraicamente no hay forma de escribir la ecuacion (4.1) como una ecuacion de
eigenvalores, esto es sin recurrir a aproximaciones. Por supuesto, es posible resolverla
numéricamente. Sin embargo, en el calculo numérico seria mucho mas dificil y menos
intuitivo el extraer e interpretar los mecanismos fisicos relevantes. Resulta pues de gran
importancia extraer expresiones analiticas relativamente simples que reflejen, si no
cuantitativamente, al menos cualitativamente la fisica relevante en estos sistemas y que
puedan ser utilizadas posteriormente para calculos de propiedades 6pticas y de transporte

en sistemas bidimensionales de huecos.

Cabe mencionar aqui que para el caso de los electrones, el procedimiento que en

la literatura se sigue comunmente, una vez que se ha obtenido la ecuacién tipo
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Schrodinger con Hamiltoniano efectivo dependiente de la energia, es hacer una expansion

U-¢

de dicho Hamiltoniano en serie de Taylor en funcion del parametro 8 = . Dado que

1

£
6 <1 para la mayoria de los semiconductores tipicos, el hacer una expansion en
términos de & en el Hamiltoniano efectivo y truncarlo a los primeros érdenes produce un
Hamiltoniano independiente de la energia que resulta ser una muy buena y a veces
excelente aproximacion para el Hamiltoniano efectivo. Sin embargo, puede verse de las

expresiones (4.2) y (4.3) que en el caso de los huecos pesados no es posible hacer tal
expansion, ya que en el Hamiltoniano aparecen términos de la forma [U (z)—g:lvl , por lo

que resulta prescindible seguir un procedimiento alterno para tales términos.

Asi pues, con el fin de ilustrar la fisica detras de la expresion (4.1), en el término
de la forma [U (z)-e+ Eg]‘] hacemos una expansion en serie de & a cero orden” en H,
y Hg,; por otro lado, hacemos una primera estimacion del término de la forma
[U (z)—a‘] sustituyéndolo por su valor de expectacion (U (z)—s) (el cual es una

constante). En el espiritu de tales aproximaciones,

2P ., 2P* &
- k™ + 5
3E 3E, dz

4

HO = U(Z) s I{SO =0

y la ecuacion (4.1) a cero orden en & se reduce a

1 1 1

U(z)-e+E, E(1+8) E

8

(1+6+.) , ol
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2P? ZPZ
U— = kz 16) = 4.8
{ “73E " " 3E, d }'f =0 =

Enfatizamos que bajo las aproximaciones anteriores, el valor de a’(g,z) se

vuelve nulo y por tanto H, no contribuye al Hamiltoniano total. Con el fin de recuperar

y estimar la contribucion diferente de cero de los términos lineales en k fuera de la

diagonal, primero manipulamos algebraicamente la expresion en (4.3)

a(g,z)=§[u—(li-)(—?"gii_?Hi {U(zl_)}}

-3 [U SJ[U( 3+E:[dz|: (2)- ]

P? | 1
_LE3E::[U(Z)*5_U(Z)—£+EJ (4.9)

donde se han utilizado las igualdades

d 1 _ 1 d Yoig
Ez_|:U(z)-8]“ [U(z)_g:r dz[U() :I

— U(z)—s] :%[—eEz—a] =—eE

dz
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Habiendo realizado tal manipulacién en (4.3), de nueva cuenta sustituiremos

[U(z) - 5] por su valor de expectacion, es decir

U(z)-e—>(U(z)-2)=(f(2)|U(2)-¢|/(2)) (4.10)

donde f (:) es la solucion exacta a la ecuacion (4.8) con la condiciéon a la frontera

f(z2=0)=0. En la ecuaci6n (4.8), definamos

k? (4.11)

Notamos que la solucion a (4.8) para la funcion envolvente f(z) esta dada por la

funcion de Airy (ver Apéndice A):

3E,\"| ekz -5, (k)
= K s g hp
.fh;:(z)_ thAl{( 2P2 } |: (eE)ZFJ }} (412)

donde N;; es una constante de normalizacion y sip denota hueco pesado. De la condicion

ala frontera f(z =0)=0, se debe satisfacer:

2 13
.c,_-(k):Cﬂ [M] x =2 3., (4.13)
3Eg
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donde C, son las raices de la funcion de Airy (con C, =2.338 para el estado base).

Utilizando la funcion envolvente (4.12) y la relacion (4.13) obtenemos para n =1

(7 (2)|u(2)-2|1(2)) 3 AL 3

4

13
B 2.338{2(1%)2 } 2Pk

P [}
Definamos un vector de onda critico k" tal que

2 ¥4 2P2 kh'" z
2.338| 2(PeE) | _ (k") . o [PES 414
3 | 3E - 3B, ¢ T TN 2P e
g "3 5

Notese que & tiene unidades de energia. Por tanto, podemos escribir el valor de

expectacion de [U (2) —g:l como

(f(z)IU(z)—elf(z))-f{l{m } (4.15)

c

Sustituyendo (U (z)—s) en (4.9), obtenemos un coeficiente para Hg,

independiente de la energia y la posicion

5 3 =1 2 =1
a,.(k)=eE 4 l[n(é-) } . [1+ 3 - (#J :1 (4.16)
3E, | £ gy $+E, ¢+, \K&*
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al cual denominaremos coeficiente “semiexacto” (s.e.). El coeficiente semiexacto posee
una complicada dependencia en el vector de onda k. Con el fin de simplificar dicha

dependencia y reducir el coeficiente semiexacto a una forma polinomial en k, una

i 2
alternativa es realizar la aproximacion [1 +(1"?;) ] = [l —(k—‘,‘,ﬂ—) ], la cual se cumple para

valores de k tales que (k/ k:"")2 < 1. Sin embargo, es preciso enfatizar que a densidades

de huecos tipicas (de 10" a 10" em™), el vector de onda de Fermi (k. ) resulta ser del
orden de k", por lo que la expansion antes mencionada perderia validez para valores de
k~k, . La otra alternativa es sustituir k por k. en el primer término entre corchetes (el
cual es el término dominante para k~k,. ) en (4.16) y hacer una expansion en el segundo
término, ya que siempre se cumple que ¢ < E,. Sin embargo, se debe enfatizar el hecho

de que al proceder de la forma anteriormente descrita, se obtiene una expresion que

aunque es valida para valores de k cerca de k., no lo es para valores de k tales que
k <k, . Asi pues, se manejaran dos casos; caso 1: valores de & tales que k <k (i.e.

k <k, ); y caso2: valores de k~k'” .

o Casol: k<k”

k

E

g=t 2
Realizando la aproximacion anteriormente [l +(;‘Tp) :| '-n{l —( ’;,) } en (4.16) y

reacomodando obtenemos
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P £ P Es(2§+Es)

a(k)=ek ut = 5 k* (4.17)
3E, \§(E+E) | &(6+E,) (k)
Al sustituir (4.17) en (4.6) obtenemos
B s [ Ko, +k 4.18
SO~ arhp ‘Eo-+ 4 k__-o- + ﬁhp I: —O-+ * +O--] ( A )

con coeficientes que dependen solamente de los parametros del semiconductor (pozo

cuantico), dados por

P2
a,,p —-eEw (419)
2 H.
o = —€E 2 (26 +2EK) = (4.20)
(& E, ) (k)

Notese que aparece un término adicional en Hg, que es proporcional a &, debido
a la dependencia en k* de @ (k) en (4.17). Es interesante notar que a;, >0 mientras
que f3,, <0, lo cual sugiere una competencia entre el término lineal y el término cibico

de la expresion (4.18).
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e Caso2: k~k"

Debido a que k” ~ k,., sustituimos el valor de k por k, en el primer término
entre corchetes en (4.16) (ya que es ¢ste el término dominante en k =k, ) y hacemos una

expansion en serie de Taylor a segundo orden en & en el segundo término entre corchetes

en (4.16), lo cual nos conduce al coeficiente a

57 2
P |1 k. 1 3 k
k)=eE—1{—| 14| =L - .., .. 421
a( ) C 3Eg ¢_|: ‘{'{k:;pJ] §+Eg{ §+Eg[k:w]] ( )

Reacomodando términos en (4.21) obtenemos

2 kY E, &k
P s (‘)- B . 5 K (4.22)

sl (k) +] (v ) ()

Al sustituir (4.22) en (4.6) se obtiene una expresion similar a (4.18), pero ahora

con los coeficientes «,, y f3,, dados por

p? [(kj_’f’ ) E, ~gkf.]
a,, =ek T (4.23)
3E£§(§+Eg)[(k€""’) +k;.]
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P
3E,(£+E,) (k)

Py, =€k (4.24)

Observamos que en ambos casos (k < k" y k ~ k), 1a ecuacién (4.1) se torna

ahora en una ecuacion de eigenvalores con el Hamiltoniano efectivo dado ahora por:

H=H,+Hy, (4.25)

donde

2P, 2P d
3E,  3E, dZ

H, ‘:U(Z) (4.26)

y H,, dado por (4.18) con parametros de acoplamiento validos en dos regimenes
distintos: expresiones (4.19) y (4.20) (caso 1) y expresiones (4.23) y (4.24) (caso 2).
Noétese que tanto /1, como H g, ya no dependen explicitamente de la energia €. Notese
también que aparece un término ciibico en k de la forma £ y uno lineal de la forma k,

para el Hamiltoniano de Rashba de huecos pesados. Los términos de orden superior en la
expansion en series de potencias de & del Hamiltoniano (4.1) nos proveen sélo de

correcciones a la no parabolicidad de las dispersiones y es por ello que solo se han

incluido los términos de mayor peso. El término H, lo identificamos (a posteriori)

como el Hamiltoniano de Rashba para huecos pesados con constantes de acoplamiento
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a, Y B, Este resultado contrasta con los obtenidos por Gerchikov y Subashiev [36], y

Winkler et al. [62], en los que en el Hamiltoniano de Rashba para huecos pesados les
resulta sélo el término ciibico’. Como hemos visto, el modelo de Kane conduce a un
término lineal en k, no predicho por Gerchikov y Subashiev, y Winkler et al. Ademas, a
diferencia de los trabajos [36] y [62], aqui se han obtenido estimaciones analiticas
simples para las constantes de acoplamiento. Los términos lineales y clibicos en k de la

ecuacion (4.17) conduciran a un desdoblamiento de los estados de espin, tal como se

detallara en el capitulo 6. Finalmente, puede verse de la expresion para k:"’ y de la
definicién del vector de onda de Fermi k, =./27n, , que a medida que la densidad #,
disminuye, el vector de onda de Fermi se vuelve menor a k:’*" , de modo que el caso 1

describe muy bien el acoplamiento Rashba a densidades bajas (<10" em™).

4.2 Dispersiones para huecos pesados

Las dispersiones de los huecos pesados se pueden obtener de diferentes maneras.
Aqui, se obtendran de dos formas distintas: a través de teoria de perturbaciones para
estados degenerados (seccion 4.2.1) y a través de método variacional (seccion 4.2.2). En
ambos métodos se modela la heteroestructura que crea el sistema de huecos de dos

dimensiones (SH2D) como un pozo triangular infinito. Ciertamente, este no es un

? Para la obtencion del Hamiltoniano de Rashba de huecos pesados, Gerchikov y Subashiev [36] utilizaron
teoria de invariantes, y para la estimacion del pardmetro de acoplamiento utilizaron el modelo de Luttinger-
Kohn, Por su parte, Winkler et al. [62] utilizé el modelo de Luttinger-Kohn de 2%2 (en el que solo
considera las bandas de huecos ligeros y huecos pesados) para obtener una estimacion del parametro de
acoplamiento.
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modelo realista; sin embargo, nos permite extraer informacion cualitativa y muy util del
comportamiento de la relacion de dispersién, ademas de que para ciertos
semiconductores, el suponer un pozo triangular infinito constituye una muy buena

aproximacion, tal como se ha demostrado para el caso de los electrones [39].

4.2.1 Dispersiones de huecos pesados: Teoria de perturbaciones

Supdngase una heteroestructura semiconductora en la que la contribucion de H g,

(dada por la expresion 4.18) a la energia de los huecos pesados es tan pequefia que se
puede incorporar como perturbacion a 1, (ecn. 4.26). Para el caso no perturbado, se tiene

la eigenecuacion:

L 2P, 2P J Fipr@)=&o| i) (4.27)

3E,  3E, d2

donde €, es la enecrgia para el sistema no perturbado, con las definiciones o =(T,l);

,j;,,,ﬁ) =| %) |ﬁu,.i> =[/;). En la seccién anterior vimos que la solucién a (4.27) esta

dada por la funcién envolvente (4.12); utilizando (4.11) y (4.13) que son la solucién a

(4.27) para la energia, el valor de &, en cl estado base se puede escribir como:

ig e (4.28)

4

£y =—3&—
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De teoria de perturbaciones para estados degenerados a cero orden [74], se tiene

el siguiente sistema de ecuaciones [53]:

e, +(H, )., —€l® + 2 (Hso)oute = (4.29)
donde ¢’ son los coeficientes a cero orden utilizados para expandir los estados
perturbados en términos de los no perturbados If .cr) , €, estd dada por la expresion
(4.28), Iy, se definié en (4.18) y (Hy,) .=(f.0|Hg,|f.0"). Debido a que los

operadores de espin ¢, y o_ al actuar sobre los espinores (definidos en la expresion 4.5)

producen

N=0, o |V)=|1), o |H)=0 y o |N)=|}) (4.30)
respectivamente, estos conducen a que

(Hso)n =(Hsa)u =0,

mientras que

2

k
(H:;o) ahp +ﬂhp i y (H.w)u =aﬁ'pk_++ﬁiq7k3
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Insertando estos resultados en (4.29) se obtiene el sistema

k!
£, —E @, ;‘-+ Bk | (4
k’ * =0, (4.31)
ahp ? 5 tghpkf slj = ‘f i;

de donde al calcular los eigenvalores, se deduce una forma simple para la dispersion de

los huecos pesados:

» .
K £(a, k + B,k (4.32)

W (k) =-3& -
81() J 2m;p

con la definicién de la masa efectiva del hueco pesado:

W 2P
om;  3E (R332
nhp Y

4

Puede verse de la dispersion (4.32) y la definicion (4.33) que las parabolas

“abren™ hacia abajo de modo tal que la masa efectiva es negativa, tal y como se esperaria

para los huecos pesados.

Los eigenvectores correspondientes a (4.31) son exactamente
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Lo\3
|eir) = ; o (ki) P ke=ik) | (4.34)
= +(ak+ B,k

con la constante de normalizacion

2

y k> =k! +k. Por otro lado, nétese que el término /1, definido en (4.18) rompe la

degeneracion en k de los estados, obteniéndose una banda €, yuna € _.

El desdoblamiento de las bandas Ae es simplemente,

ﬂghﬂ i gfp _8»‘!}: i 2(0_,’”',\, 4 ﬁh,uk‘) (435)

En analogia para el caso de electrones’, identificamos a Hg, como el
Hamiltoniano de acoplamiento “Rashba™ de los huecos pesados, con «,, y p,, como los

parametros de desdoblamiento. En el capitulo 6 se hard una estimacion numérica de los

valores de a,, y B, , y se compararan para diversos semiconductores, ademas de

* Para electrones se sabe que el Hamiltoniano de Rashba K =g, (gtk’l—gykx) conduce a un

desdoblamiento lineal con k dado por Ag® = ¢} —¢&° =2a,k .
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obtener grificas para la dispersion (4.32) y el desdoblamiento (4.35). Debido que

B, <0 para el caso 1 (ver definicién 4.20), en el capitulo 6 se estudiara el grado de

competencia entre los términos lineal y ctibico en k del desdoblamiento (4.35).
4.2.2 Dispersion de huecos pesados: Método variacional

Para un pozo triangular con una barrera infinita, una funcion de prueba util es la

funcion de Fang-Howard [75]:
1, (2)= ~ze ? |o) (4.36)

donde b es aqui el parametro variacional. Noétese que el comportamiento de la funcion de

Fang-Howard es tal que se vuelve nula en z = 0 y decae exponencialmente para z > 0,

como se esperaria intuitivamente para un pozo triangular infinito.

Utilizando la funcidén envolvente (4.36) para encontrar el estado base del

Hamiltoniano (4.25), se obtiene el sistema de ecuaciones

2 [(60 =€)y +(Hyp) ] =0 (4.37)

donde
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(4.38)

. : 3¢k . 2P(BY
sr,:(_)‘,,lHul‘f,)=— .2 b= [_)]

b 3E, 3E\2

con (Hy,) .=(f.|Hw|fy), vy H, y Hg, se definieron en (4.26) y (4.18)

respectivamente. Por los mismos argumentos de la seccion anterior:

(HSU )TT = (H.w )H =0

Por otro lado, no es dificil ver que
k2 3 k! )
(Hgy )n =ay, & + Bk (Hy, )n =y, T + Bk,

Sustituyendo en la ecuacién (4.37) se llega a la matriz

kI
gl) o a}rp (b)? + ﬂ.‘lpkf
2 g =0 (4.39)
a,, (b)k—* + B,k £, —€
Cuya solucién para la energia € esta dada por
: ; .
£ (k.b)=&" (k=0)- 2;, K [ a, b+ B,k ] (4.40)

hp
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con

g"”(k=0)=—E—£(1—JJ , (4.41)
b 3E\2
.2 2

2:11,?; i BEg

Para obtener el valor del parametro variacional b, minimizamos (4.40) respecto b,

lo que nos conduce a

9EgeE
b=3 - (4.43)
2P?

Al sustituir este valor de b en (4.41) obtenemos finalmente

1/3
2(PeE) 10
Wil =0)g-26|——=| wm=—F 4.44
e"( ) [ I } 3 ° (4.44)

“
8

Notese la similitud de las dispersiones (4.40) obtenidas con el método variacional
y las dispersiones (4.32) obtenidas utilizando teoria de perturbaciones.  El

desdoblamiento de las bandas es idéntico a la expresion (4.35).
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4.3 Resumen de Resultados

A continuacion se resumen los resultados importantes obtenidos en este capitulo

utilizando el modelo de Kane.

Hamiltoniano de Rashba para huecos pesados (exacto)

2 k2
H = a(a,z)[%c+ + fc_i' (4.45)

3

Parametro de acoplamiento espin-orbita (exacto)

P U(z)-¢ d 1
a(g’z)zT{U(z)uaﬁ —SHdZ]ZU(z)~sH d6)

Hamiltoniano de Rashba para huecos pesados (independiente de la energia y posicion)

2 &

B =, [i— o, +];—+0'_ ] + B, [kfcr+ + kjcr_] (4.47)

+ -
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Constantes de acoplamiento espin-orbita

e Casol: k< k"

P-
a, =¢k (4.48)
. E(E+E,)
P*(2£+E,
= €L ( . 3 J‘) ? (4.49)
- hp
3¢(£+E,) (k')
e Caso2: k~k”
P [(kjr’ ) E, —J:‘kf]
a,, =eE (4.50)
! 2
3Eg§(§+Eg)[(kr"”) +k,]
Pzé'
ﬂﬁﬂz'EE 27 42 (4.51)
3E (£+E,) (k")
Bandas de dispersion
hp £ hz 2 3
gl (k)=—35—2 —k £(a, k+ B, k) (4.52)
n,,
2338[ 2(Pe) |
¢
E=— 4.
. 3 [ 3E, jl 22
r._ 2
SR (4.54)
2m,, 3E,
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Desdoblamiento de las bandas

+ -

As¥ (k) =& £ = 2((1th + ﬁw,k“) (4.55)

Caso semiexacto
Para el caso semiexacto (s.e.), el Hamiltoniano de Rashba independiente de la

energia y la posicion y el coeficiente de acoplamiento para huecos pesados estan dados

por

2 k!
Hy,=a,, (k)[ o +—‘a_} (4.56)

e

AR : (k)]
o ) e AR 8 4.57
] e E]| e

mientras que la dispersion y el desdoblamiento estan dados por

&’ (k)=-3¢ - ﬁ‘. k*+a,, (k)-k (4.58)
. 2m,,
As) (k) =€l ~& =2a,, (k) k (4.59)
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4.4 Hamiltoniano para huecos pesados: Modelo de Luttinger-

Kohn extendido.

El procedimiento para el céalculo de los Hamiltonianos de Rashba y las
dispersiones de huecos utilizando el modelo de Luttinger-Kohn extendido, es el mismo
que se aplico en las secciones anteriores utilizando el modelo de Kane. A continuacion
se muestra el resumen de los resultados que se obtienen partiendo de la matriz

Hamiltoniana de Luttinger-Kohn (3.21)

Hamiltoniano (exacto)

Al desacoplar el sistema de ecuaciones (3.21) a favor de la funcién envolvente de
huecos pesados y reacomodar la ecuacién desacoplada como una ecuacidn tipo

Schridinger, se obtiene una ecuacién matricial analoga a (4.1), pero ahora con H, dado

por

2 3 2 272
s P L I 2 i(zp‘VﬂLsz] - Pk
V(avE + k) |dz |\a-Sk* )dz\ 3G 2(a+E, + AK%)

P © o |(2pv .
- R K |-S,k*+U(z
[Ji(a+!:‘g+.4k’)+ Het(a-sﬁ) ( ¢k ] e

(4.60)

y el coeficiente de los términos fuera de la diagonal esta dado explicitamente por
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1 P? 2PV ,) d ]
ale,z,k,)=— +R —+ Rk™ | — - (4.61)
(&:2,k.) 2{ﬁ(u+[58+/{k2) ][ 3G sz(a—S_k']
donde se ha definido

2 2
G=(a+EH)R+ARk2+f_ V(.E‘,z,k)=a~S+k2+J§§k

3

(4.62)

Refiérase a la ecuacion (3.22) para la definicion de los parametros S, , R, Ay a

Hamiltoniano de Rashba con constantes de acoplamiento

Al realizar una estimacion del Hamiltoniano (4.6) para el modelo de Luttinger-
Kohn extendido (es decir, con el parametro de acoplamiento definido en 4.61), es posible

obtener el Hamiltoniano de Rashba con constantes de acoplamiento independientes de la
energia, similar a (4.47), con parametros de acoplamiento para el caso 1 (k « kf” ) dados

por

@, =eh——— (4.63)

P*(26+E,) P (
3e(e+E,) (k) 3 (E+EIT VB & 3g(e+E)

con el vector de onda critico & definido ahora por
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kY = e (4.65)
© (2P +3ES,) '

y el valor de & dado por (4.53). Al comparar el coeficiente «,, (4.63) obtenido
utilizando el modelo de Luttinger-Kohn extendido con el coeficiente @,, (4.48) obtenido
utilizando el modelo de Kane, notamos que ambos son idénticos y por tanto, el valor de

a,,

, 1o depende de los parametros de Luttinger. Los coeficientes «,, y f3,, para el caso

2 (k~k"), asi como el coeficiente semiexacto, resultan algebraicamente demasiado

extensos, por lo que no seran presentados aqui.
Dispersion y bandas de desdoblamiento

La dispersion de huecos pesados para el modelo de Luttinger-Kohn extendido

calculada utilizando teoria de perturbaciones para estados degenerados a cero orden es

n’
hp R 2 3
e (k)=-3¢& 2m,;,k t(a, k+ B, k) (4.66)
con
Ly 4.67
2m;, - 3E, - (e7)
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ademas de «@,, y f,, definidos en (4.63) y (4.64). De la dispersion (4.66), el

desdoblamiento obtenido es similar a (4.55).

En el capitulo 6 se mostrard una estimacion de los valores de las constantes de
acoplamiento de huecos pesados y se compararan con los valores obtenidos utilizando el

modelo de Kane. Notese que al hacer y=y, =A=07, se recuperan los resultados

obtenidos mediante el modelo de Kane.

SEs decir, al ignorar la degeneracion entre las bandas de hueco ligero y hueco pesado, y la interaccion de
éstas y la banda de conduccion con el resto de las demés bandas.
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Capitulo 5

Hamiltoniano de Rashba para huecos ligeros

En este capitulo se desarrollara el Hamiltoniano para los huecos ligeros dentro del
modelo de Kane y Luttinger-Kohn extendido, utilizando un procedimiento similar al
empleado para resolver el caso de los huecos pesados; andlogamente al caso de éstos
Gltimos, se vera que el Hamiltoniano de Rashba exacto de huecos ligeros también
depende de la energia, la posicion y el vector de onda. Asi, tal y como se hizo en el
capitulo anterior, se hara una expansion en series del Hamiltoniano exacto para huecos
ligeros con el fin de obtener parametros independientes de la energia y expresiones
analiticas simples que faciliten la interpretacion de las dispersiones electronicas y

desdoblamientos de espin.
5.1 Hamiltoniano para Huecos Ligeros: Modelo de Kane

De manera andloga al caso de los huecos pesados, al proyectar el Hamiltoniano
(3.17) hacia los estados de la subbanda de huecos ligeros, desacoplando las funciones

envolvente (f,, f; ), se obtiene la ecuacién matricial:
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con
2P d 1 d| P% |
H,=U — — s ;
? Az} 3 dz{[W{s,z,k)]dz} 6 LV(S.z,k)]
P*\d 1
) 4k o) el (= e e £
iz k) ( 3 ]dz[W(g,z,k]:|
¥
szz
Wie,z,k)=U(z)+E, -
La ecuacion (5.1) se puede expresar de manera compacta como
(Hﬂ + Hm}\p) = E| \p)
donde

lw)=| A1)+ £id)

(5.1)

(5.2)

(5.3)

(5.4)

(5.5)

(3.6)
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Hg, =-a(e,z,k)k o, +k,0_]

(5.7)

con o, y o_ definidas como en (4.7). La ecuacion (5.1) es una ecuacion exacta en la

que no se ha considerado ningiin tipo de aproximacién. Sin embargo, al igual que para el

caso de los huecos pesados, la ecuacién (5.1) no es una ecuacion de Schrédinger, ya que

el Hamiltoniano depende explicitamente de la energia; tal dependencia se observa

claramente en el término W (&:,z,k) definido en (5.4). Por otro lado, el coeficiente

a(s,z,k) no solo depende de la energia y posicion, sino también del vector de onda k.

Con el fin de analizar la fisica relevante y obtener una vision cualitativa de los resultados

que se tienen hasta el momento, definamos la funcion

g(r"ﬂ)zm

Ulz)=¢
@-c ;.

=

donde como ya se menciond o = . Explicitamente

Pk
V2E,

£

531
g((s,1)=5l£1+5—-’—1—]
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Haremos una expansion en serie de Taylor (de una funcion de dos variables)

alrededor de =6, y A=2,=0", donde &, es una constante, y luego tomaremos el

limite cuando &, — 0. En éste punto debemos remarcar que para semiconductores tipicos

k, <« , por lo que A <1 es una excelente aproximacion.

Asi pues, expandiendo la ecuacion (5.1) a cero orden obtenemos

PE s ..P
U-g,———k" + 2 5.8
{ & ()Ex R {]7 }]/11 ) ( )

A orden cero en la expansion, el valor de a(a. z._k) se vuelve nulo, de modo tal

que el término fuera de la diagonal contribuye a partir del primer orden en ¢ . El término

dominante en la serie es a primer orden en §. Entonces, expandiendo «(&,z,k) en

serie a primer orden se obtiene para /g,

Hy, =-a, ko, +ko_] (5.9)
' Por ejemplo:
d d
g(é‘,l)=g(50,ﬂu)+(§—5u)5g(5,l)1 H(2-2) L g(6.0) s
(3.2)=(.%) (8.20)=(%.4)
1 o-9

- = Y40l (5=-86Y . L2 (5-8)a
E(1+&) E (1+6,) [( o) A 0)]

100



donde a,, es simplemente (el subindice /il denota hueco ligero)

PZ
ay=—7sel |, (5.10)
3E;
£
e . @ d ik
y se ha utilizado una vez mas TU(Z): —(— L’-EZ) =—el . Claramente la ecuacion (5.1)
dz dz

se reduce a una ecuacion de eigenvalores con el Hamiltoniano dado por

H=H,+H,, (5.11)
donde
P? 2P d?
H =U(z)- 2 & 5.2
=U(2) 6L 3E, dZ’ ©-12)

mientras que /g, (identificado a posteriori como el Hamiltoniano de Rashba para
huecos ligeros) esta descrito por (5.9); ademas H,, es independiente de la energia (al

igual que Hp) y estd compuesto por un término lineal en &, tal y como fue propuesto por
Gerchikov y Subashiev [36] y Winkler et al. [62], pero a diferencia de los trabajos [36] y
[62], el modelo de Kane nos permite obtener una expresion analitica simple para la

constante de acoplamiento, la cual depende sdlo de los parametros del semiconductor.
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5.2 Dispersiones para huecos ligeros

Al igual que para huecos pesados, las dispersiones de huecos ligeros se obtendran
a través de teoria de perturbaciones para estados degenerados (seccion 5.2.1) y a través de
meétodo variacional (seccion 5.2.2). De igual forma, se modela la heteroestructura que
produce el sistema de huecos de dos dimensiones (SH2D) como un pozo triangular
infinito que, como ya se menciond, no es un modelo realista pero permite extraer

informacion cualitativa y util del comportamiento de la relacion de dispersion.

5.2.1 Dispersion para huecos ligeros: Teoria de perturbaciones

Siguiendo un procedimiento similar al caso de los huecos pesados, supoéngase de
nuevo que la contribucion de H g, (dada por la expresion 5.9) a la energia de los huecos
ligeros es suficientemente pequefia, de modo que pueda ser incorporada como una
perturbacion a [/,. Para el caso no perturbado, de la ecuaciéon (5.12) se tiene la

eigenecuacion

P s PP A _
J(z)— 2 B Y=g 13
: ( ) GEEA k 3E£ Urzz I-}(h.‘ O-> F‘j}lho-> (5 13)
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donde €, s la energia para el sistema no perturbado, con las definiciones 'f,n.,T) = I ﬁ) y

\ﬁ;rai'):lf;i)

Si definimos

(5.14)

notamos que la solucion a (5.13) para la funcion envolvente esta dada por la funcion de

Airy (ver Apéndice A):

| 3E,\"| elz~5, (k)
z)= N/ Ai g 4 5.15
f.'l."( ) h ’{( 2P3 ] l: (eE)dj ]} ( )

donde N/ es una constante de normalizacion. De la condiciéon a la frontera

£ (2=0)=0, se debe satisfacer:

1/3
PekY
g, (k)=C [ie—)—} s n=12,3. (5.16)

Por tanto, para el estado base (C, =2.338)
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h 1= P2 2
&y =—'35 *'6—F'k (51?)

1

donde, como ya se menciond en el capitulo anterior, &= 3 35
g

2 ])rz 1/3
2.338[ ( e,)] g

normalizar la funcién envolvente (5.15) se obtiene, para el estado base

" 3EeEN"
Nj=142| =51 .
2P

De teoria de perturbaciones para estados degenerados a orden cero, se tiene el

sistema de ecuaciones (4.29), donde ¢, esta dada por (5.17) y H, esta dado por (5.9).

Debido a las relaciones (4.30), se puede notar que (# )” =(Hg, )“ =0y

(Hsn)u =—a,k_ (H.m)” =-a,k, (5.18)

con o, definida en (5.10). Insertando estos resultados en el sistema matricial (4.31), se

puede obtener una forma simple para las dispersiones, las cuales estan dadas por

2
e (k) =3¢~k £tk (5.19)

2my,

con
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2

n’ "
2m? 6L,

(5.20)

y eigenvectores dados simplemente por

[y E— [(k" ~ )] (521)

Notese una vez mas que el término H g, definido en (5.9) rompe la degeneracion

de los estados, obteniéndose una banda €, y una €_. El desdoblamiento de las bandas

Ae es formalmente similar al de los electrones,

Ae=¢g,—¢c =2a,k (5.22)

Ahora es posible identificar a Hg, como el Hamiltoniano de acoplamiento

Rashba de los huecos ligeros y a o, como el parametro de desdoblamiento. La forma

analitica de la dispersion (5.19) y el desdoblamiento (5.22) es similar al caso de los
electrones (refiérase a la nota de pie de pagina de la seccion 4.2.1, pag. 86). En el

siguiente capitulo se hara una estimacion numérica de valores de o,, y se comparara para

diversos materiales semiconductores. Ademas se presentaran graficas de la dispersion

(5.19) y el desdoblamiento (5.22)
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5.2.2 Meétodo variacional

De nueva cuenta, utilizando la funcién de prueba de Fang-Howard (4.36) se

obtiene una ecuacion matricial similar a (4.37) donde ahora

3¢E P’ 2P (bY
o= {felHolfo) ===~ '~ H (5.23)
" ’ b 6E,  3EN\2
(H o 1t =(Hm)u =0
(Hgo)y, =—auk. (5.24)

(Hm )H =-a,k,

con H,, dado por (5.9), a,, por (5.10), y H, por (5.12). Al resolver para la energia ¢

obtenemos

kz iaﬁ."k (5'25)
con

3eE 2P° [_{)_} (5.26)

2
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h? P?

Pf o
2my,, OF .

(5.27)

Para obtener el valor del parametro variacional b, minimizamos (5.25) respecto b,

9E ek
obteniéndose b = 3’ 2;)3 , €l cual es el mismo valor que para el caso de huecos pesados.

Sustituyendo el valor del parametro variacional b en (5.26) obtenemos

2(PeE)’
" (k=0)=-2.6 ApeE) 1, 0, (5.28)
3E, 3

Salvo por el valor f;(k:D) (que corresponde al cero de la energia en la

dispersion) la dispersion (5.19) obtenida utilizando teoria de perturbaciones y la
dispersion (5.25) obtenida utilizando método variacional son idénticas. El

desdoblamiento en este caso es idéntico a (5.22).

5.2 Resumen de Resultados

A continuacion se resumen los resultados importantes obtenidos en este capitulo

utilizando el modelo de Kane.
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Hamiltoniano de Rashba para huecos ligeros (exacto)

Hg, =—o(ez, bk o, +k,o_] (5.29)

Pardametro de acoplamiento espin-orbita (exacto)

U ol 4 N S
a(&’z’k)_[ 3 sz[W(a,z.k)] Lt

con

W(s,z,k):U(z)+Ex—e—2—[U%_g] (5.31)
Hamiltoniano de Rashba para huecos ligeros
(independiente de la energia, posicion y vector de onda)
Hg, =—ay, [k_cr+ + a‘rp_] (5.32)
Constante de acoplamiento espin-orbita
a, 3;22 ek (5.33)
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Bandas de dispersion

e (k)=-3¢£- k* +a,k

E 3

S

3 | 3E

_ 2.333{2(1%15‘)2 r

hl —PZ

2m? GEg

il

Desdoblamiento de las bandas

A" (k) =g —&" =2a,k

+

(5.34)

(5.35)

(5.36)

(5.37)

5.3 Hamiltonianos de Rashba para huecos ligeros: Modelo de

Luttinger-Kohn extendido.

El procedimiento para el cédlculo de los Hamiltonianos de Rashba y las

dispersiones de huecos utilizando el modelo de Luttinger-Kohn extendido, es el mismo

que se aplico en las secciones anteriores utilizando el modelo de Kane. A continuacion
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se muestra el resumen de los resultados que se obtienen partiendo de la matriz

Hamiltoniana de Luttinger-Kohn (3.21)

Hamiltoniano (exacto)

Al desacoplar el sistema de ecuaciones (3.21) a favor de la funcién envolvente de

huecos ligeros y reacomodar la ecuacion desacoplada como una ecuacién matricial tipo

Schrédinger, se obtiene una ecuacién matricial andloga a (5.1), pero ahora con H, dado

por

2 21.2 2 2 21,2
Hy=U(z)-S.k’ LA 2P RE \d| K |2P Rk (5.38)
dz|\\3M N )dz| 4(3M N

y el coeficiente de los términos fuera de la diagonal estd dado explicitamente por

2 271.2
af(s.z,k)zl-{—f— 2 ekt (5.39)
2dz\ 3M N

donde

2 2
3Gk W= el

W 3G

M=a+ Eg + Ak? -

(5.40)

con G y V definidas en (4.62)
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Hamiltoniano de Rashba con constantes de acoplamiento independientes de la energia

Al realizar una estimacion del Hamiltoniano (5.7) para el modelo de Luttinger-
Kohn extendido (es decir, con el parametro de acoplamiento definido en 5.39), es posible
obtener el Hamiltoniano de Rashba con constantes de acoplamiento independientes de la

energia

Hg, =-ay [k-o'+ + k+0'_] (5.41)

con constante de acoplamiento.

ek (5.42)

Al comparar el coeficiente «,, (5.42) obtenido utilizando el modelo de Luttinger-
Kohn extendido con el coeficiente &, (5.33) obtenido utilizando el modelo de Kane,

notamos que ambos son idénticos entre si y por tanto, el valor de e, no dependen de los

parametros de Luttinger.

Dispersion

Utilizando teoria de perturbaciones para estados degenerados a cero orden, la

dispersion de huecos ligeros es de la forma
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con

i P?
2m =6F B
Wl g

y el desdoblamiento es idéntico a (5.37).

(5.43)

(5.44)

En el siguiente capitulo se realizara una estimacion numérica de los valores de las

constantes de acoplamiento tanto de huecos pesados como de huecos ligeros y se

compararan con los valores obtenidos utilizando el modelo de Kane. Noétese que al hacer

y =y, =A=0, serecuperan los resultados obtenidos mediante el modelo de Kane.
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Capitulo 6

Discusion de los resultados

En el presente capitulo se discutirdn los resultados obtenidos en los dos capitulos
anteriores (capitulos 4 y 5). Se presentaran y discutiran graficas de las dispersiones
obtenidas tanto en el modelo de Kane como en el modelo de Luttinger-Kohn extendido, y
se hard un comparativo entre ellas para ambos huecos: pesados (seccién 6.1) y ligeros
(secci6n 6.2). También se presentaran graficas de los desdoblamientos en funcion de k y
en funciéon de la densidad de huecos ns, asi como estimaciones de las constantes de
acoplamiento Rashba de huecos ligeros y huecos pesados para semiconductores tipicos.
En el apéndice C se listan los pardmetros de bulto de los semiconductores utilizados para

generar dichas graficas.

6.1 Huecos pesados.

Utilizando teoria k.p de masa efectiva dentro del formalismo de la funcién
envolvente, se dedujo un Hamiltoniano para los huecos pesados y ligeros, asi como sus
dispersiones (capitulo 4). En particular se demostré que para los huecos pesados, las

dispersiones deben seguir la formula (ecn. 4.52):

h?

2m

g (ko k,)=-3£ -

(K +kf)i[am,(kf +82)" 4 8, (K2 + 8 )”]

hp

113



que es la ecuacion (4.52). Con la finalidad de resaltar los rasgos esenciales de las

dispersiones para una heteroestructura, primeramente en la figura 6.1 se muestra una
representacién esquemdtica tridimensional de la dispersion &.” (k‘t,ky) de los huecos
pesados, vista desde diferentes perspectivas (figuras 6.1 a — 6.1 ¢) y una representacion
bidimensional de la dispersién £ (k) (figura 6.1 d), para valores arbitrarios (con fines

didacticos) de los parametros de acoplamiento espin-orbita y del material.

En la figura 6.2 se muestra la dispersion real de los huecos pesados para una

heteroestructura basada en /nSh, considerando una densidad uniforme de huecos de

2

n,=1x10"" em™. A ésta densidad el correspondiente vector de onda de Fermi tiene un

valor de k. =/27n, =0.8x10° cm™. Las grificas mostradas corresponden a la
dispersion (4.52) obtenida con el modelo de Kane, tanto para el caso 1 (donde a, y B,
estan dadas por 4.48 y 4.49), como para el caso 2 (donde «,, y p3,, estan dadas por 4.50

y 4.51), asi como la dispersion (4.58) que corresponde al caso semiexacto. Puede verse
que la curva correspondiente al caso 1 (color rojo) se asemeja al caso semiexacto (color
verde) para valores pequefios del vector de onda k. Para valores de k del orden de £, , la
curva correspondiente al caso 2 (color azul) es la que posee mayor semejanza a la curva
del caso semiexacto. También es posible observar que las bandas &, y ¢ del caso
semiexacto tienden a cruzarse, lo que nos indica una reduccion del desdoblamiento a
medida que el vector de onda crece. En la misma figura se muestra el valor del

desdoblamiento en k =k, calculado utilizando el caso semiexacto, asi como el valor de
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Figura 6.1 Representacién esquematica tridimensional de la dispersion de los huecos pesados €' 4., 1 (ecuacion 4.52)

vista desde diferentes perspectivas (figuras 6.1 a—86.1 ¢). Representacidon esquemética bidimensional , €1k
(figura 6.1 1 )



k' definida en (4.14) dentro del modelo de Kane, esto para n, =1x10" y puede verse

que k' <k, (para InSh).

Las figuras 6.3, 6.4 y 6.5 muestran la dispersion de huecos pesados para una

heteroestructura basada en Inds, InP y GaAs respectivamente, obtenidas mediante el

modelo de Kane. La densidad de huecos utilizada es de n, =1x10". Sélo en los casos
correspondientes a InP y GaAs el valor de k” (calculado utilizando la densidad de

huecos antes mencionada) resulta menor que k,. Las graficas de las dispersiones

obtenidas mediante el modelo de Luttinger-Kohn extendido para los tres casos ya
mencionados (semiexacto, casol y caso 2) resultan muy similares a las graficas de las

dispersiones obtenidas mediante el modelo de Kane.

InsSh

? ) caso 1 caso 1
¥ / —_— i — E_
L caso 2 case 2
@ < | — €T ==

el + .y
AL 5.4 .8
E) l:.+ ——

@

(=
[

E,=023eV
Esc =16.8

/,/if o " \‘t\\\ k. (Kane) = 0.66x10°cni’
2 E=612x10% oF 1(C-cm)

Figura 6.2 Dispersion de huecos pesados, para una heteroestructura basada en /nSh, obtenida
mediante el modelo de Kane para el caso 1 (k < k:“" ), caso 2 (k ~ k:”') y semiexacto. Las

lineas continuas corresponden a la banda &, y las lineas discontinuas a la banda ¢ . La

Vector de onda, ¥ x 10° cm

densidad de huecos utilizada es n. =1x10"" ¢m ™. Aesta densidad, k, = 0.8x10° cm .
£ I
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Figura 6.3 Dispersion de huecos pesados, para una heteroestructura basada en /n.As, obtenida
mediante el modelo de Kane para el caso 1 (rojo), caso 2 (azul) y semiexacto (verde). Las lineas

continuas corresponden a la banda £, y las lineas discontinuas a la banda £_. La densidad de

huecos utilizada es n, =1x10"" em™.

npP

Energfa, £ (eV)

Eg= 14246V N
£ = 12.56 %

-0.0238

[ K (Kane)=138x10°cn" \,
| E=9 xlﬂner(C'-cm) \\

.ll -o-- 5 0.5 S
Vector de onda, & x 18° on

Figura 6.4 Dispersion de huecos pesados, para una heteroestructura basada en /n/’, obtenida
mediante el modelo de Kane para el caso 1 (rojo), caso 2 (azul) y semiexacto (verde). Las lineas

continuas corresponden a la banda £, y las lineas discontinuas a la banda £ . La densidad de

huecos utilizada es 7, =1x10" em™.
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Figura 6.5 Dispersion de huecos pesados, para una heteroestructura basada en (GaAs, obtenida
mediante el modelo de Kane para los casos 1 (rojo), 2 (azul) y semiexacto (verde). Las lineas

continuas corresponden a la banda £, y las lineas discontinuas a la banda £ . La densidad de

huecos utilizada es n, =1x10"" cm ™.

La diferencia en el eje vertical (energia) entre las gréaficas anteriores (figuras 6.2 a
6.5) es debida a que el valor de £"(k=0)=-3& (ecuacion 4.53) depende de los
parametros del material. Por Gltimo, contrario a lo que sucede con los electrones, puede
verse en las 4 figuras anteriores que las bandas “abren™ hacia abajo debido a que la masa
efectiva es negativa. En la tabla 6.1 se muestran los valores de las masas efectivas
transversales para InSh, InAs, InP y GaAs, calculadas mediante las expresiones (4.54)
(modelo de Kane) y (4.67) (modelo de Luttinger-Kohn extendido) y se comparan con las
conocidas expresiones que se obtienen utilizando el modelo de Luttinger-Kohn de 4x4
[76]. Se aprecia una muy ligera diferencia entre los valores de las masas efectivas
transversales calculados utilizando el modelo de Kane y el modelo de Luttinger-Kohn
extendido y a su vez éstos concuerdan muy bien con los valores calculados utilizando el

modelo de Luttinger-Kohn de 4x4.
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Modelo Modelo de Luttinger- Modelo de Luttinger-

de Kane® Kohn extendido® Kohn de 4x4"

My _ 3;-:21332 i(zpz .5 ]-‘ 7—1-:

m, 4m,P 2m, | 3E, Y+
InSh 0.014 - 0014 0.019
InAs 0.028 0.026 0.035

InP 0.1 0.1 0.151

Gads 0.088 0.083 0.115

Tabla 6.1 Comparativo de las masas efectivas transversales de huecos pesados, calculadas
mediante los modelos de Kane, Luttinger-Kohn extendido y Luttinger-Kohn de 4x 4.

* Expresion obtenida en el presente trabajo de tesis.

- Expresion obtenida en la referencia [76].

En la figura 6.6 se muestra el desdoblamiento para el caso semiexacto, en funcion

del vector de onda (ecuacion 4.59) para InSh, Inds, InP y GaAs a una densidad de huecos

de n,=1x10" em™. En ésta grafica es posible distinguir tres regiones; dentro de la
region 1, la cual abarca desde k =0 hasta k cerca de &, , puede verse que el /nSh alcanza

valores de desdoblamiento mayores en comparacion con el resto de los semiconductores
mencionados, lo que lo convierte en un candidato ideal para la construccion de
dispositivos espintronicos basados en huecos pesados. Tal energia de desdoblamiento
para /nSb esta por encima de 7 meV, el cual es un valor mayor al calculado para
electrones (aproximadamente 1 meV) utilizando la expresiébn para la constante de

acoplamiento Rashba de electrones obtenida por de Andrada et al.[39]l a la misma

' Utilizando el modelo de 6 bandas para electrones, el desdoblamiento estdi dado como

2
ek

Agf =g - =2a,k con 4 = P '
© 3E;
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densidad, mientras que el /nP es el que presenta energias de desdoblamiento menores,
comparadas con los otros tres semiconductores. Notese que excepto en el caso de InAs,
el desdoblamiento maximo no ocurre en k=k,. En la region Il, las curvas de
desdoblamiento comienzan a cruzarse, y en la region Il las curvas de desdoblamiento
estan completamente invertidas respecto a la region 1, de modo tal que es ahora el InP el
que presenta mayor desdoblamiento y el [/nSh muestra la menor energia de

desdoblamiento.

Desdoblanniento Ae=£ —€_
{(Madelo de Kane)

<
Qv 6+
£ |
v St
4
L af
= &
o
g
el
g
o B ReaonI Region IT Region ITT
I 0.5 1 1.5 2 2.5 3

Vector de onda, ¥ X 10° crmi?

Figura 6.6 Desdoblamiento para huecos pesados como funcion de &, para: InSh, InAs, InP y
Gads. La densidad de huecos utilizada es n, =1x10"" em™.
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En las figura 6.7 y 6.8 se muestra el desdoblamiento como funcion del vector de
onda y de la densidad As(k,n )= 2[(:,’, (n,)-k+p, (n‘_)-k“], para los cuatro

semiconductores ya mencionados, dentro del modelo de Kane para el caso 1.

InSb
( } I | 1
i ’ | J ‘| IF: ' [50
I | S
| £
40 -
4
Lso -
v 20 '.g
% o ¥
% 10 0
% X
7'; 2 4 2
2, 990 pensidad,n,x 10 M
T InAs
(b) i ‘}{f[[zo
) | P 1 } . }" s
; H f I ![ | T18 g
- |' =
| | 4
| \ ; | 10 .E
y -
- : %
L
\ ;
%

Do

; -_ ; - e 10
%, t:»e“‘*‘“’d
Figura 6.7 Desdoblamiento para huecos pesados en funcion del vector de onda y de la densidad
de huecos A&™ (k,n, ), obtenida mediante el modelo de Kane para : (a) /nSb, (b) InAs.
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Desdoblamiento, A ( meV)

Desdoblamiento, Ae ( meV)

Figura 6.8 Desdoblamiento para huecos pesados en funcion del vector de onda y de la densidad
de huecos Ag" (k,na ). obtenida mediante el modelo de Kane para : (a) InP, (b) GaAs.

En éstas graficas (6.7 y 6.8) puede apreciarse que dependiendo de la densidad de
huecos, el desdoblamiento puede ser de hasta un orden de magnitud mayor al de los

electrones.
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También puede apreciarse en la figuras 6.7 y 6.8, que conforme la densidad
decrece, el desdoblamiento llega a un minimo y luego comienza a crecer, esto para un
valor finito de k. Puede verse de las expresiones para las constantes de acoplamiento

Rashba de huecos pesados para el caso | (ecuaciones 4.48 y 4.49), que la constante

a,, < n" (yaque Excngy & oc n,”"), mientras que 3, o n,”"", por lo que para valores
pequefios de ny, /3, crece asintoticamente, mientras que «,, — 0, y viceversa. Por esta

razon se espera que a densidades pequefias, el término dominante sea el término ciibico,
mientras que a densidades grandes, el término lineal sea el que domine. Este resultado
contrasta con el obtenido (utilizando teoria de invariantes) por Gerchikov y Subashiev
[36] y Winkler et al. [62], en el que la contribucion al desdoblamiento Rashba para
huecos pesados esta principalmente dada por un término cibico en k. Por otro lado, las

expresiones del parametro de acoplamiento obtenidas en ambos trabajos, [36] y [62], son
proporcionales a n,"’, situacién que concuerda con el resultado presentado en el presente

trabajo.

En la figura 6.9 se muestra un comparativo de las contribuciones al
desdoblamiento del término lineal y el término ctibico como funcion del vector de onda
para diferentes densidades, esto es, considerando sélo el término lineal y sélo el término
cibico. Notese que a medida que disminuye la densidad, la contribucién al
desdoblamiento provista por el término ciibico se vuelve cada vez mayor respecto a la

contribucion del término lineal, corroborando la discusién anterior.
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Figura 6.9 Comparativo de las contribuciones al desdoblamiento del término lineal y el término
cubico para huecos pesados a diferentes densidades, obtenidos mediante el modelo de Kane
para: InSb, InAs, GaAs e InP. Las lineas continuas corresponden al término lineal y las lineas
discontinuas corresponden al término cibico.

 =1x10" em? @, x10"° eV-m o X107 eV em® B X107 eV -m’
InSh 1.17 2.8 2.84
InAs 0.8 1.15 1.16
Gads 0.4 0.24 0.25
InP 0.37 0.19 0.20

Tabla 6.2 Comparativo de los coeficientes de desdoblamiento de huecos pesados calculados
utilizando las expresiones (4.48) y (4.49), para una densidad de n, =1x10"" c¢m™. En el caso

de electrones, por ejemplo para InSh ae=6x10'"eV -m, mientras que para Gads
a,=2x10"" eV -m (véase nota al pie de la pagina 118)
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En la Tabla 6.2 se muestran un comparativo de los valores de los coeficientes de
desdoblamiento de huecos pesados, calculados utilizando las expresiones

correspondientes al caso 1.

6.2 Huecos ligeros.

En la figura 6.10 se muestra una representacion esquematica tridimensional de la

dispersion (5.34) de los huecos ligeros para una heteroestructura, dada explicitamente por

A 1ea aa 2, 12\V?
£k k)= =3 ——— (K +k )t a, (k! +K})

2my,

con valores arbitrarios de los parametros de acoplamiento y del material, vista desde

diferentes perspectivas.

En la figura 6.11 se muestra la dispersion, para una heteroestructura basada en
InSh, obtenida utilizando el modelo de Kane (ecuacion 5.34) y el modelo de Luttinger-

Kohn (ecuacion 5.43) con el mismo valor de densidad que se usé para huecos pesados
(n‘ =1x10" em™ ) . asi como los valores de los parametros de bulto del semiconductor y
el valor de A evaluado en k, (véase seccion 5.1, pag. 99). De igual forma al caso de los

huecos pesados, las bandas “abren™ hacia abajo, debido a que la masa efectiva es

negativa. También para el caso de los huecos ligeros, los valores de la masas efectivas
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L

Representacién esguemética tridimensional de |a dispersion de huecos ligeros €'4,. %, 1

(ecuacion 5.34) vista desde diferentes perspectivas (figuras 6.10a = g 10 ).

se muestra una representacion esquematica bidimensional s k&

2

En la figura {610 d)
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transversales obtenidos utilizando el modelo de Kane y los obtenidos utilizando el
modelo de Luttinger-Kohn extendido concuerdan con los valores calculados utilizando el

modelo de Luttinger-Kohn de 4x4. En la tabla 6.3 se muestra un comparativo de dichos

valores .

Las figuras 6.12, 6.13 y 6.14 muestran la dispersion de huecos ligeros para una
heteroestructura basada en Inds, InP y GaAs respectivamente. La densidad de huecos

utilizada es de n, =1x10" em™.

Modclo’ Modelo de Lutt.ingfr- Modelo de Luttinger—
de Kane Kohn extendido Kohn de 4x4
m, INE, w( p » l
e o E{E +8_ ) -
mSh 0059 0053 - 0051
InAs 0.11 0.08 0.082
InP 0.41 0.34 0.303
Gads 0.35 0.22 0.204

Tabla 6.3 Comparativo de las masas efectivas transversales de huecos ligeros, calculadas
mediante los modelos de Kane, Luttinger-Kohn extendido y Luttinger-Kohn de 4x 4

* Expresion obtenida en el presente trabajo de tesis.

¥ Expresion obtenida en la referencia [76].
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Figura 6.11 Dispersién de huecos ligeros, para una heteroestructura basada en /nSh, obtenida
mediante los modelos de Kane (lineas continuas) y Luttinger-Kohn extendido (lineas

discontinuas). La densidad de huecos utiizada es n, =1x10" ¢m’. A esta densidad,
k, =0.8x10° em'.

=0.0214 | I]’P
%‘ i | Eg=1424 eV
u.: -0.0218 } ‘\\ Esc = 12.36
& § A(kg)= 0.035
¥ -0.0220 } \ Kane = 0.029 meV
5 Ac (kF) ¥

-0.0222 }

E=9x102 e (C-cm) A\
-0.0224 }
0.2 o.a 0.5 o:a _;

Vector de onda, &k x 10° cm !

Figura 6.12 Dispersion de huecos ligeros, para una heteroestructura basada en /nP, obtenida
mediante los modelos de Kane (lineas continuas) y Luttinger-Kohn extendido (lineas

discontinuas). La densidad de huecos utilizada es n, =1x10"" em™.

128



-0.029 |
5" -0.020 |
v
e
w
& -o.021}
5
=
£
-0.032 |
-0.032

IinAs

E= 0426V
o = 1515
A(kg)= 01228

E=’?.4Sx1l]22er(C'-cm)

A i A i A A A A A A A A ' i A
0.2 0.4 0.6 0.8 3

Vector de onda, ¥ x 10° e :

Figura 6.13 Dispersién de huecos ligeros, para una heteroestructura basada en /ns, obtenida
mediante los modelos de Kane (lineas continuas) y Luttinger-Kohn extendido (lineas

discontinuas). La densidad de huecos utilizada es 7, =1x10" cm ™.
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Figura 6.14 Dispersion de huecos ligeros, para una heteroestructura basada en (GaAs, obtenida
mediante los modelos de Kane (lineas continuas) y Luttinger-Kohn extendido (lineas

discontinuas). La densidad de huecos utilizadaes n, =1x10" cm™.
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Como ya se mencioné anteriormente, el desdoblamiento para los huecos ligeros
predicho por el modelo de Kane es idéntico al predicho por el modelo de Luttinger-Kohn
extendido (ecuacion 5.37), ya que las constantes de acoplamiento Rashba para huecos
ligeros, son idénticas en ambos modelos (ecuaciones 5.33 y 5.42). En la figura 6.14 se
muestra el desdoblamiento para InSb, InAs y Gads (la correspondiente curva a InP queda
practicamente traslapada con la curva de Gads). La magnitud del desdoblamiento de

huecos ligeros es similar al de los electrones (de 0.1 a I meV).

Lz >
n, =1x10" em™
= kp=08x10° cm™
w »
E ;
~ 0.8 -/
w
<
| -8‘ ol .f- /-
| 5 | |
I g 0.4 //f _
% ) e
3 / -
&y 9 -_ - }
0.2 0.4 0.5 - E— :
Vector de onda, & X10% cmi?

Figura 6.15 Desdoblamiento de huecos ligeros As” = ¢ —&" | para: InSb, InAs y GaAs. La
curva correspondiente a /nP queda traslapada sobre la curva de GaAs.
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En la figuras 6.16 y 6.17 se muestra el desdoblamiento en funcion del vector de
onda y de la densidad, para los 4 semiconductores ya mencionados; puede apreciarse que

dependiendo de la densidad, el desdoblamiento es comparable a la de los electrones.

Desdoblamiento, Ae (meV)

Desdoblamiento, Ag (meV)

Figura 6.16 Desdoblamiento para huecos ligeros en funcion del vector de onda y de la densidad

de huecos A&" (n,.k)=2a, (n, )k, obtenida mediante el modelo de Kane para: (a) /nSh,
(b) InAs.
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Figura 6.17 Desdoblamiento para huecos ligeros en funcion del vector de onda y de la densidad

de huecos Ag" (n,,k)=2a, (n,) k, obtenida mediante el modelo de Kane para: (a) /nP
(b) GaAs
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En la tabla 6.4 se muestra el valor de «,, para InSh, InAs, GaAs, InP. Tales

valores son comparables a los obtenidos para electrones en los mismos materiales.

n =1x10" em™ ax10™ eV -m
InSh 59
InAs 1.9
GaAs 0.19
InP 0.18

Tabla 6.4 Valores de «,, para diferentes materiales, obtenidos utilizando la expresion (5.33)
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Conclusiones

Se realiz6 un estudio tedrico y numérico del acoplamiento espin-Orbita en gases
de huecos bidimensionales producidos por confinamiento en heteroestructuras
semiconductoras con estructura cristalina tipo zinc-blenda. Utilizando el formalismo de
la teoria k.p de masa efectiva dentro de la aproximacion de la funcién envolvente, se hizo
una deduccion sistematica de los Hamiltonianos que describen apropiadamente los

estados de valencia para tales sistemas.

Particularmente utilizamos los modelos de Kane y Luttinger-Kohn
extendido, que incorporan la interaccion de los estados de conduccion y los estados de
valencia (hueccos ligeros y huecos pesados). Siguiendo un procedimiento similar al
utilizado por diversos autores para el caso de electrones de conduccién, obtuvimos
expresiones exactas de los Hamiltonianos de Rashba, tanto de huecos ligeros como de
huecos pesados. Encontramos que en general, estos Hamiltonianos son dependientes de
la energia, de la posicion, y del vector de onda. Con el fin de explorar la fisica relevante
detras de las expresiones obtenidas, ¢l Hamiltoniano de Rashba en ambos casos (huecos
ligeros y huecos pesados) fue expandido en serie, conservandose los términos de mayor
peso, y en el caso de los huecos pesados, sustituyendo algunos términos por su valor
esperado calculado dentro de la aproximacion de pozo triangular infinito. Esto permitié

obtener expresiones analiticas simples tanto para los Hamiltonianos de Rashba como para
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las constantes de acoplamiento, asi como para las dispersiones y los desdoblamientos de

espin.

En el caso de huecos pesados, encontramos que el Hamiltoniano de Rashba esta
compuesto por un término lineal y un término cibico cerca del vector de onda de Fermi y
de igual modo a densidades pequefias (< 1x10" ¢m™). Las constantes de acoplamiento
de ambos términos dependen de la densidad; para valores grandes de la densidad (del
orden de 1x10" em™), el término lineal es el dominante, mientras que para valores
pequenos de la densidad el término ciibico es el dominante; éste Gltimo caso concuerda
con los resultados que se obtienen mediante teoria de invariantes y modeclos

simplificados, en el que el Hamiltoniano de Rashba estd compuesto solamente de un

término cubico en el vector de onda.

Por otro lado, de acuerdo a los resultados obtenidos en el presente trabajo de tesis,
el desdoblamiento de los estados de espin (en el vector de onda) de los huecos pesados
debido a acoplamiento Rashba, puede ser hasta un orden de magnitud mayor al caso de
los electrones, dependiendo del nivel de dopaje. Particularmente, el modelo de Kane,
utilizado en el presenta trabajo, predice valores de energia de desdoblamiento de espin de
los huecos pesados del orden de 7 meV para /InSh, por lo que éste compuesto parece ser
una muy buena eleccion para el disefio de dispositivos espintronicos que incorporen el

efecto Rashba.
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En el caso de huecos ligeros, el Hamiltoniano de Rashba es lineal con el vector de
onda para valores pequefios de k, similarmente al caso de los electrones, lo cual
concuerda con los resultados que se obtienen mediante teoria de invariantes. La
constante de acoplamiento no depende de los parametros de Luttinger, por lo que el
Hamiltoniano de Rashba de huecos ligeros obtenido mediante el modelo de Kane, es
idéntico al obtenido mediante el modelo de Luttinger-Kohn extendido. Ademas, el
desdoblamiento de los estados de espin de los huecos ligeros debido a acoplamiento
Rashba, resulta ser del mismo orden de magnitud que el de los electrones (0.1~1 meV).
Al igual que para los huecos pesados, el desdoblamiento de los estados de espin resulta

de mayor magnitud en el caso de /nSh, comparado con /nds, InP 'y GaAs

Trabajo a futuro

Ya con las expresiones analiticas de los Hamiltonianos de Rashba de huecos, es
posible realizar calculos de transporte en una heteroestructura realista. También es
posible incorporar campos magnéticos al modelo y hacer un estudio detallado de la
magnetoconductancia en heteroestructuras semiconductoras. Otra posible direccién es
estudiar la competencia del efecto Zeeman y el acoplamiento espin-6rbita en huecos para
heteroestructuras basadas es semiconductores magnéticos (diluidos). Por otro lado, uno
de los temas de mayor relevancia actualmente en espintronica es el efecto Hall de espin.
Con las expresiones de los Hamiltonianos de Rashba obtenidos en este trabajo, seria

posible (en principio) hacer calculos de las conductividades transversales (por ejemplo,
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dentro del formalismo de Kubo) de portadores de carga con espines polarizados.
Finalmente, cabe mencionar que a la fecha de edicion del presente trabajo de tesis, ya se
tiene el borrador del articulo para la publicacién del mismo en una revista con arbitraje

internacional
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Apéndice A
Solucion de la ecuacion de Schrédinger para una particula

en un pozo de potencial triangular

Para una particula de masa m, dentro de un pozo potencial triangular U (z) = eEz,
donde e es la magnitud de la carga del electron, y E es la magnitud del campo eléctrico
que origina el potencial U(z) (refiérase a la figura A.A.1), la ecuacién de Schrodinger

unidimensional independiente del tiempo es

2 2y
Kd f+eﬁzw=fﬂ' : (A.1)
2m dz
que se puede escribir de la forma
d*¥ 2m
=—=\eFz—-g¥ =0 , A2
dz* h’ ( ) (4-2)

Si ahora hacemos el cambio de variable

x=[ i ] (eEz-¢) , (A3)

(heE)’
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2

y aplicamos la regla de la cadena para

d’v 2meE " d*W
2 =[ hz ] 5 3 (A4)

dz dx”

la ecuacion (A.2) se transforma en

= x¥ (A.5)

La cual es la ecuacion diferencial de Airy en forma genérica, cuya solucion es una

combinacion lineal de las funciones (integrales) de Airy (ver figura A.A.2)

W(x)= Ai(x)+ Bi(x) (A.6)

Puesto que la funcion Bi(x) diverge en z —» 0, la unica solucién fisicamente

aceptable para (A.5) es W (x)= NAi(x), donde N es la constante de normalizacion.

Debido a que se tiene una barrera infinita en z = 0, de la condicion a la frontera,

W(z=0)=0, se sigue que

| _2m _| £=-C,, (A.7)
(hek)
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Figura A.A.1

Pozo de potencial triangular U(z) = eEz (se asume que el producto ¢F es
positivo), mostrando los primeros tres niveles de energia y sus respectivas funciones de onda

I M I i s
/ 1 ] i \

e

. N -4 .I'\‘ / -2 /
\ .‘__1"{_\___-"‘ \‘ .‘Xf /

7

-0.5L

Figura A.A.2 Las dos funciones (integrales) de Airy: Ai(x) y Bi(x)
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donde C, es la solucion de Ai(=C,) =0, conn = 1, 2, 3... Algunos valores de C, son: C|
= 2338, (; = 4.088, (; = 5.521. Asi pues, el espectro de energia para el pozo de

potencial triangular esta dado por:

(heE)’ |
e=C, ; n=12,3... (A.8)

Ahora, para obtener la constante de normalizacion N de ‘P(x)=NAi(x), es

necesario utilizar integracion por partes:
N? [ 47 (x)dx = N2 x4i® (x) =2 [xdi(x) 4i'(x)dx ] =1, (A9)

y con ayuda de la identidad x4i(x)= 4i"(x) en la integral entre corchetes, se

obtiene que
N? [ (x)de = N*{xai® (x)=[ i (x) T} =1, (A.10)

Finalmente, el resto consiste en evaluar los limetes de la integral, y resolver la

ecuacion para N.
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Apéndice B

Calculo de los elementos de matriz para los Hamiltonianos
de Kane y Luttinger-Kohn

Teniendo en cuenta que |.S) =5(r), ]X) =x/(r) |}’) =yf(r) [Z) =zf(r), donde

S(r) y f(r) son funciones de la coordenada esférica radial. (i.e. r> = x> +y* +2?), se

procederd a calcular los elementos de las matrices de masa efectiva para el bulto y para

heteroestructuras, utilizando los modelos de Kane y Luttinger-Kohn.

B.1 Bulto

B.1.1 Modelo de Kane

Ubicando la orientacion del vector de onda paralela a la direccion z (ie. k =
(0,0,k)), se calcularan algunos elementos de la matriz (2.22), partiendo del Hamiltoniano

(2.20) y utilizando las funciones base (2.21)

Para el elemento /1, se tiene

H,, =(is {|H, 4t ﬁ+4":’c o- VI xplis )

I'.l

H, =(S J,|n‘,|¢¢>

m,

s ¥l ) e(s 4 ,[%,a_,_%;,,ysi) ®.1)

H, =E, +0+0
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donde sélo el primer término (E;) contribuye a H,, dado que los otros dos términos son

idénticamente cero:

(S|k-p

SJf)=k(.S‘|,6:|S)=ka(r)-?§;—S(r)d’r =0

0 g . 5
ya que a—S(r) es una funcion impar, S(r) es par, y la integracion es sobre una celda
iz

unitaria. Para el tercer término en (B.1)

u-(Vfo))zO‘_t(VVxﬁ)x -l-O'_‘.(VVXIA’)‘_ +‘7:(VV"13): s

y dado que o, y o, cambian de estado de espin al actuar sobre |o) (a‘ =T,~l-) no es

dificil ver que

(Mo [9) =4, [4) =0 ,

de modo que para la componente z del acoplamiento espin-6rbita:

. h oy . oF . h oV . o .
(6 i|—d:{ p,_—-—p,).S'~L>=-4—:J(.S|[_pl—-—yp,]|S)

: —
dm; ¢’ ox "~ Oy mc ox

‘} ] 7 v ;
=""‘r—'r; S'CVf(E}?E-‘j— d’r- Siﬁ)‘l—i[ﬁ]a—s£ r
4m,c orr\ijerr or r\ijorr

Siguiendo un procedimiento similar, para el elemento H,;:

Il
(=]
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H,, = (iS V| H, +’—Uk Pt :; o-(VVxp)|Z4)=0 0-i-k(s|p,

Z)+0=kP (B2)

m,

donde P se defini6 en (2.23). El primer término en (B.2) es cero porque

(is V|Ho|Z V) =(iS|E,|Z)=E,(iS|Z) =0

debido a la ortogonalidad de las funciones tipo s y tipo p, mientras que el tercer término

en (B.2) es cero porque:

) ——(iS

4m "

oV v . oV . o .
(S 'l'| dmlc? [EPJ' ay } (Fx'py-'é;p'x]lz)

| 3l ? ) z
I gii[f’.}gﬁ B SaV l(ﬁ)@:.ﬁ .l_0
4mnc or r\ij)orr or r\ijorr

Para el elemento I1,, se tiene:

X =i h r b 4
H, = +—k-p .VV 3 .
. <ﬁ e = S W > e
’ h ) & y h : 7 ?
=a,,+2mo(X—:Y|k.p|X—:Y)+W(X—;Y|o-:(Vpr)z|X—:Y)
A
=@_§

Analicemos el primer término en (B.3),
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", -

<X_

=[x (g, %)+ <rw,.|r>+o+ol=r

T> = %[(X [Ho| X)+ (Y |H, | ¥) = i( X |Ho | ¥) +i(Y |H,| X))

b l

Al desarrollar el segundo término en (B.3) se tiene

X -iY)

L. :Y> h k(X -i¥|3,

X
s
=%o.k[(x|f;,|X)+(Yli)z|}’)+f(Ylf)z|X)""(X|f’=|}’)]

N N I L e
2m, iorr r iorr

Dado que los integrandos son impares en z, las integrales son idénticamente igual

a CCro.

Veamos ahora el desarrollo del tercer término:

X =iY h » a 3
p 5 T>_8m§2( -iY|(VV xp),| X -iY)

=%[(XI[%V&.-—%ﬁ,)lﬁfﬁ(l’l[%?ﬁf-z i (Z,- 25 )0

oy

como
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LA SE XT3 B gAY o B Y

[Ex—pr~5p_r}|X)— or r[ )67‘ r Or r[:][f+ r 6rJ

am[g) xy ava(h] g%g]ig ""3V|y)
, :

or r orr or r\i or r r or r or

( ]maV|

por lo tanto (X|[% Py~ aa: pXJ\ X)=(x Y)=0. También

o . ¥ . oV x(h 0 oV y(h\of x
O BN PR AR (L
ox ay or r\i ror) orr or r

=ﬁ£[£]+££["_’]@* 3”[ J?fxy e af
o r\i) orr\ijorr r or

luego entonces

r

Sm ¢’

h
rond 04 =i¥|(VVxp),| X -i¥)=
Il

LV xp), | X) =i (X|(VV xp), |1)]

o . av.. ar .
A >]_ dm,c’ v [ Ox Py = 8y }

= Jﬁ—;[—f(.‘(‘(?!*'xf))__ Y)=

8mge

w | >

Y)-i(X|(V¥Vxp),

Dado que H (definida en 2.22) es Hermitiano, entonces /7,, = H/,, H, =H,,

etc. El resto de los elementos se calcula de forma similar.
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B.1.2 Modelo de Luttinger-Kohn

De la ecuacién (2.37), el elemento U es

h’k? P P
UA E. + [" oy
ir I: 2 j| — z Z Fﬂ F

m My ysjj af

Considérense las bandas de valencia de huecos ligeros, huecos pesados y de split-
off (dentro del grupo o clase 4). La interaccion de éstas bandas con las tres primeras
bandas de conduccion (clase B) sera incluida como perturbacion. La interaccién con el
resto de las bandas puede ser despreciada ya que dichas bandas estan muy separadas en
energia del conjunto 4. En la siguiente tabla se muestran las funciones base para cada

banda de conduccion [77]

Representacion | Funciones base

r, [=0 A

r|2 1= 3 d d 33
XS =y 3z -r

Ty =3 |dd.d,

Se utilizara la base |X), |Y), |Z), para huecos ligeros, pesados y splitt-off

respectivamente, con doble degeneracion debido al espin. Al calcular los elementos de
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matriz U7, de manera andloga al procedimiento seguido en la seccion B.1.1, se obtiene

una matriz de la forma

Para el elemento U,

hzkz ﬁ ,,m 2lx
U =Ex+—+— At

2"’0 m; reisi'a.p

donde

Dk, p%, =k.py, +k,py, +k.p,

Pay = (Q|pu|y) con a=x,),2 ; |Q) =|X),l}’),|Z).

Para este caso, puede verse que los elementos de la forma p}, cuando y es igual a

cualquier funcion base de la representacion I'ys son cero. También son cero los elementos

de la forma p); cuando y es igual a cualquier funcion base de la representacion I'y o I'y,.
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El resto de los elementos sobreviven. Utilizando la definicion de las constantes A, B, y

C, dada en (2.39) se tiene que
Ugy = 4k? +B, (k] + k)

donde se ha fijado £, =0. Siguiendo un procedimiento similar para ¢l elemento U,

kkspS,ply
U,:YT'UJ?'( z ZZ ﬂ i J”=('t)""',‘

x"y
My y2jj'ap

De igual forma obtenemos

Uy = Aik; + B, (k? + k)
Uy, = Akl +B, (K +k})
U.,:Z = U/f\ = Cuk.tk:

UI{Z i U;l" = Cﬂk_rk:

Para transformar a la base (2.31), utilizamos la matriz unitaria
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1
iy ez B 0 0
2 2
1 i
8 e e
A
1 i 2
oy s B B 0 j=
Jo e 3
= 2 1 :
8 B g et w1
3 J6 6
1 i 1
e wsew B B L
B3 4B NE)
1 1 i
0 b = o see B
! B L B ]

de modo tal que H** = QUQ". Una vez hecha esta transformacion, se procede a utilizar
las definiciones de 7,7, y yi dadas en (2.40), y las definiciones de Q, R, S, T dadas

en (2.42) y asi obtener la expresion (2.41) para el Hamiltoniano estandar de Luttinger-

Kohn.

B.2 Heteroestructuras

B.2.1 Modelo de Kane

Se procedera a calcular algunos elementos de la matriz (3.17), utilizando las

funciones base (3.16)

Para el elementoj'=1,j =1, ie.
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T =(S TI u,. lS T)

solo sobrevive el término U (z)+ E,—&. Los términos de la forma p{"* = (S[ﬁw.; |S)

son cero debido a que corresponden a la integral sobre una celda unitaria de una funcién

impar, tal como ya se ha mencionado.

Para el elemento j'=4, /=4, ie.
o= <%|:(X +iv)d -2z T]‘ u,. |J_[(X +iv)d -2z T])

solo sobrevive el término U(z)—E, —&. Los términos de la forma p;"* = (zirdl | Bsis 1114)

son iguales a cero, ya que también aparecen integrales de funciones impares, ademas de

la ortogonalidad de los espinores.

Para el clemento j'=2,7=4, i.e.

oy = (S l|; U, =

T[( X+iY)d -2z T]>

utilizando argumentos similares a los empleados en los casos anteriores, solo sobreviven

los siguiente elementos:
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h i i h ) Pk,
;r(:k:pz._‘zﬁ”—;k (s4|p|[(x+ir)d—221])= -T | X)=- 7
T ' Pk
h k !, \;_ y (S‘ l|p |[ (& +:})l~22T]) -—ff—;’:: ,(iS| p, |y>=_'Jgu

Sumando los resultados obtenidos, el elemento j'= 2, j =4 es

gl
Pk 'Pk !k_

— —]— = —— '
NN RN
donde se han utilizado las definiciones dadas en (3.18)

Para el elemento j'= 5,/ =2, i.e.

u's =<%[(X—i}’) T2z ¢]‘; u,=|S Yy,

solo sobrevive el término:

(ﬁ:{;)), J_(m)((x r)t2zp,|si)

sz

p.is)
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B.2.2 Modelo de Luttinger-Kohn

El procedimiento para el calculo de los elementos de la matriz (3.21) es similar al
que se empled en la seccion B.1.2. Recuérdese que para el caso de heteroestructuras se
utilizo el modelo de Luttinger-Kohn extendido, en el que se desprecian las bandas de split

off, y se incluye la banda de conduccién. Una vez que se ha obtenido la matriz U, se

hace el cambio £, —~>-ii, donde el operador de derivada aplica sobre la funcién

dz

envolvente. Para convertir la matriz resultante a la base (3.16) se utiliza la matriz unitaria

- = B B B @

D 2

[ %]

I i 2

—_ —— 0 0 0 =

aul B ;
0 0 0 0

o
o

de modo tal que se obtiene una matriz L = QUQ'. Una vez hecha esta transformacion, se
procede a utilizar las definiciones de 7, 7; y y/ dadas en (2.40) y sustituir y* y

por 7" mediante la aproximacién esférica (ver seccion 3.3.4), y a su vez sustituir 3 y
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y" por y, y y. Después de ello, se desprecian los elementos correspondientes a la

interaccion con la banda de splitt-off (filas 5 y 6, asi como las columnas 5 y 6). La matriz
resultante se suma a la matriz de Kane (3.17) (considerando términos cuadraticos en k) y

se obtiene la matriz (3.21).
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Apéndice C

Parametros de bulto de semiconductores tipo zinc blenda

Propiedad InSh InAs GaAs InP
Eg (eV) 0.23 0.42 1.519 1.424
E, (eV)" 23.1 222 25.7 20.7

yh 35.08 20.4 6.8 4.95
% 15.64 8.3 1.9 1.65
y 16.91 9.1 2.73 2.35
yt 16.4 8.78 2.4 20.7
8 16.8 15.15 13.1 12.56

' Obtenidos de la referencia [70]
" El valor de E, esta relacionado con la constante P definida en la ecuacion (3.18) mediante

2y 2
Er D is)

PZ £ P
2m, m,

z\
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