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Resumo [] A spintronica tornou-se, nos ultimos anos, uma das
grandes areas de aplicacées tecnologicas, visando o
desenvolvimento de novos dispositivos (computacdo quantica,
armazenamento de dados, displays e outres). Os DMS's
(semicondutores magnéticos diluidos) tem sido estudados
massivamente, devido a grande tecnologia existente para
semicondutores em geral, assim como caracteristicas que
viabilizam a aplicacdo desses materiais em dispositivos
(eficiéncia, temperatura de trabalho). Por meio deste trabalho,
realizamos um estudo de estruturas semicondutoras 3-doped
(IIL,Mn)IV.

Palavras-chaves 0 DMS, delta-doped, método k.p.
I. INTRODUGAO

Spintronica (contracdo do termo spin transport electronics)
tem como base o uso do spin como portador de informacao.
Usando o spin, pode-se aumentar a densidade de informacao
armazenada por area, armazenar dados de forma ndo-volatil,
aumentar a velocidade de processamento e comunicacao e
também gerar ferramentas para o desenvolvimento da
computacdo quantica [1]. O estudo de semicondutores
magnéticos diluidos (DMS) permite o uso das tecnologias e
propriedades bastante conhecidas dos materias do grupo-IV e
III-V para o desenvolvimento de dispositivos baseados em
novos fenémenos, como o TAMR (Tunneling anisotropic
magnetoresistance) com possibilidade de aplicabilidade real.

A. Método k.p

O método k.p é usado hd muitos anos para descrever a
estrutura de bandas de estruturas semicondutoras.
Incialmente desenvolvido para bulk [2,3], tal formalismo foi
extendido para superredes [4], possibilitando assim o estudo
de diversas micro e nanoestruturas. Para bulk, assumimos a
funcado de onda como a fungdo de Bloch:
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onde j e m; representam o momento angular e sua proje¢do no
eixo Z, respectivamente, V é o volume da cela unitaria e k é
um vetor pertencente a primeira zona de Brillouin.

Para a aplicacdo deste modelo em supetredes, Sipahi et. al.
[4] propuseram um método, os autoestados da superrede sdo

expandidos em ondas planas, e aplicada na equacdo de massa
efetiva multibandas. A funcdo de onda expandida é dada por:
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onde K é um vetor da rede reciproca.

A equacao de massa efetiva entdo toma a forma:
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onde:
H= Hk~ p+ HHet+ HXC + HCoulomb+ HMagnetic (4)

O tamanho do Hamiltoniano pode entdo variar de acordo
com o nimero de ondas planas escolhido para a expansao.
Na figura 1 temos um exemplo do Hamiltoniano para uma

onda plana.
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Figura 1 — Exemplo do Hamiltoniano total para a expansdo em uma onda
plana da equac@o de massa efetiva. Quanto mais escuro o bloco, maior sua
contribuicdo para o resultado final.

B. Hamiltoniano k.p

Em nosso modelo, cada bloco da matriz k.p total é composta
pelo Hamiltoniano proposto por Luttinger Kohn [3], o qual
faz uma descricdo da banda de valéncia, inserindo a interagdo
com a banda de conducdo perturbativamente. A matriz k.p de
Luttinger Kohn, na base de momento angular, possui a
forma:
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C. Potencial de troca-correlacao

Em sistemas contendo portadores ionizados, o Hamiltoniano

total do sistema deve possuir os potenciais Coulombiano e de
Troca-correlacdo (XC), referente a interacdo de muitos
corpos. O potencial XC é parametrizado via LSDA (Local
Spin Density Approximation), onde cada regido da
distribuicdo é tratada como um gis homogéneo de elétrons
com a densidade daquele pontio. A energia XC é escrita em
funcdo de duas grandezas, a polarizacdo relativa e o raio de
Wigner-Seitz, dados por:
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onde p representa a densidade de portadores com
determinado spin, € a constante dielétrica do material, e m* é
a massa efetiva do portador.

Nesse trabalho, a parametrizacdo utilizada foi proposta por
Perdew-Wang [6], usando as densidades de portadores
ocupando cada orbital p-like do cristal.

D. Potencial Magnético

Assumindo que os ions de Mn substituem homogeneamente
os ions grupo III, a distribuicdo de Mn é dada entdo por:

p(r)~xN,g(z) (7)

onde No é a densidade de jons, x é a concentragao
substitucional de Mn, e g(z)=1 se z pertence a uma camada
DMS, e g(z)=0 caso contrario. Nesse caso, a interacdo
magnética pode ser representada por [6]:

~ZN,Bg(2) -5 (8)
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onde B é o termo referente a integral de troca da interagéo sp-
d para portadores tipo-p, e M a magnetizacdo local devido a
presenca de ions de Mn.

O Hamiltoniano de interacdo magnética é dado entdo por:

3M, 0 iv/3M_ 0 V6M_ 0
0 —3M, 0 —iV/3M,. 0 —VoM,
B —iV/3M, 0 M, 2iM_ 2V2iM, —/2M_
6 0 W3M_  —2iM. —M, V2M,  —2/2iM,
VM, 0 —2V2iM, \2M_ —M, iM_
0 —V6M_  —\/2M, 2V2iM, —iM, M,

E. Cdlculo autoconsistente

Para obter a estrutura de bandas e a distribuicdo de cargas do
sistema, usamos um ciclo autoconsistente, onde iniciamos
com uma distribuicdo tentativa de cargas, calculamos os
potenciais e depois misturamos as configura¢des inicial e
final de cada ciclo. Na figura x temos um esquema de nosso
ciclo.

Equagéo de
massa efetiva: | - Determinag&o do
Autovalores e nivel de Fermi
autovetores
CICLO
Potencial tentativo | AUTOCONSISTENTE | Equacio
inicial de cargas de Poisson

> g

Figura 2 — Ilustragdo do ciclo autoconsistente. O ciclo s6 é encerrado
quando os potenciais determinados pela equacdo de Poisson sdo iguais aos
potencias inicias da mesma iteragcdo. Quando convergido, os autoestados e

autoenergias do sistema sdo determinados.

Nova distribuicao
de cargas:
Potenciais
Vc e Vxc

F. Computagdo de alto desempenho

Os célculos de estruturas de bandas de estruturas dopadas
exigem bastatente poder computacional, pois sdo realizadas
diversas operacOes com matrizes dentro de um ciclo
autoconsistente. Sendo assim, o LFC desenvolve, em
conjunto aos modelos fisicos, métodos computacionais para
otimizacao de calculos massivos como os aqui apresentados.
Atualmente, os calculos podem ser realizados usando
computacdo paralela, via um cluster com quatro nés AMD64
X2 ligados em rede Gigabit Ethernet, em computadores
pessoais com processadores multicores, e também usando as
tecnologias mais atuais, como o nVidia CUDA, onde os
calculos sdo realizados usando os recursos de placas de video
dedicadas, e também usando processadores Cell inclusos
dentro do video-game Playstation 3 (em desenvolvimento).
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Figura 3 — Ilustracdes das tecnologias usada para os calculos realizados.
G. Estrutura <Mn> 8-doped tipo-p

Os semicondutores magnéticos diluidos compdem hoje uma

grande perspectiva para dispositivos de spintronica, devido
suas cacarteristicas favoraveis a aplicabilidade em sistemas
reais [8-11].

O d-doping é uma técnica bem estabelecida, aplicada ha
muitos anos na construcao de dispositivos eletrénicos. Dessa
forma, resolvemos estudar os sistemas <Mn>d-doped,
analisando suas caracteristicas. Na figura 4 temos um
exemplo do perfil de potencial dessas estruturas.

Figura 4 — Esquema do potencial total da regido dopada. O momento
magnético local causa um deslocamento dos potenciais entre portadores
spin up e down.

Esperamos desse sistema uma boa polarizacao relativa de
portadores, pois assim esse tipo o mesmo pode ser utilizado
para dispositivos de spintronica , via injecdo de portadores
polarizados em regides nao-magnéticas, ou entdo emissdo de
luz polarizada.

II. RESULTADOS

Aplicamos nosso método de simulacdo em estruturas
<Mn>8-doped, ou seja, algumas monocamadas do
semicondutor sdo altamente dopadas com Mn, gerando uma
grande quantidade de portadores ionizados, assim como
momento magnético localizado.

O material escolhido para o estudo foi o (Ga,Mn)As. O
manganés substituindo os dtomos de Galio inserem buracos
ionizados no sistema, tornanda a estrutura um sistema tipo-p.
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Figura 5 — Perfil de potencial de troca-correlagao (XC) para buracos
pesados. Devido as diferentes distribui¢des de carga e o uso da aproximagao
LSDA, os potenciais para spin up e down possuem magnitudes diferentes.

Os resultados apresentados sdo referentes a um <Mn>d-
doped com densidade superficial de carga ns = 6x10' cm™.
Essa quantidade de portadores ionizados implica em uma
concetracao substitucional de Mn em torno dos 0,5%. A
largura a meia altura da distribuicdo & é de 1,5 nm e a
periodicidade do sistema é 50 nm. Devido ao momento
magnético presente na regido de dopagem, ha um
desdobramento dos perfis de potencial de cerca de 20 meV
para um mesmo tipo de portador com spins diferentes.
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Figura 6 — Perfil de potencial total para buracos pesados. As curvas azul
sdo referentes ao potencial total com a contribuicdo da troca-correlagdo
entre os portadores, e as curvas cinza ndo contém tal contribuigdo.

Comparando os perfis de potencial total com e sem troca-
correlacdo, pode-se ver a magnitude da interacdo de muitos
corpos no potencial total. A figura 6 mostra uma diferenca
de cerca de 60 meV entre o perfil total e 0 mesmo sem a
contribuicdo XC. Além disso, é possivel notar a regido de
magnetizacdo devido a presenca de ions magnéticos.

Na figura 7 é mostrada a polarizacdo relativa de portadores,
dada pela equagdo x. Nota-se que a carga estd concentrada
na regido central do sistema, devido a difusdo dos portadores
ionizados ao longo da vizinhanca da regido de dopagem.
Neste sistema, a taxa de polarizacao esta por volta de 35%, o
que é uma quantidade considerdvel de portadores
polarizados. Com nossa simulacdo é possivel simular
sistemas com dimensdes e dopagens diferentes para avaliar
melhor este tipo de sistema.
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Figura 7 — Polarizacdo relativa de cargas ao longo do sistema.
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Figura 8 — Estrutura de bandas do sistema. As linhas azul claro e escuro
mostram as bandas de buracos pesados spin down e up, respectivamente. As
linhas cinza referem-se a estados de buraco leve spin down, enquanto as
verde a spin up. A reta vermelha indica o nivel de Fermi do sistema.

A estrutura de bandas do sistema é mostrada na figura 8. A
partir da probabilidade de ocupagdo dos portadores no ponto
I, pode-se determinar a quais tipos de portadores as bandas
estdo relacionadas. Vé-se pelo grafico que grande parte das
bandas sdo ocupadas por buracos pesados. O estado mais
préoximo ao topo da banda de valéncia contém buracos
pesados com spin down, como era esperado. A quebra de
degenerescéncia causada pela interagdo magnética permite a
transicao entre estados com spins diferentes, permitindo
assim a emissdo de luz polarizada.

ITII. CONCLUSGES

A spintrénica tem mostrado grandes perspectivas para o
futuro tecnolégico mundial. Pelos resultados mostrados
neste trabalho pode-se concluir que os sistemas <Mn>d-
doped apresentam caracteristicas que o colocam como forte
candidato a integrar dispositivos spintrénicos. Conclui-se
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também que o método apresentado é capaz de contribuir
significativamente para o avango tecnolégico.
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