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Uvod

Spintronika predstavuje v stic¢asnosti novy odbor modernej elektroniky, kde
nie elektricky naboj elektronu, ale jeho spin hra dominantni tlohu [4|. Zatial
¢o spintronika zalozen& na kovovych materidloch si uz nasla svoje miesto v
priemysle - jav gigantickej magnetorezistancie (GMR) je vyuZivany pri ¢itani
informécii z pamétovych médii - polovodi¢ova spintronika sa eSte nedoka-
zala takto uplatnit. NajziadanejSim zariadenim v polovodicovej spintronike
je spinovy tranzistor. Bolo navrhnutych niekolko spinovych tranzistorov s
roznymi vyhodami a nevyhodami, ale bez experimentalnej demonstracie sa
teoretické navrhy tazko posudzuju.
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Obrazok 1: Schématické znazornenie spinového tranzistora. “S” (Source)
predstavuje zdrojovi a “D” (Drain) odtokovu elektrodu vyrobent z feroma-
gentického materidlu. Spiny elektronov vykonavaji precesny pohyb vplyvom
spin-orbitalnej interakcie, ktorej velkost je riadena hradlom. V zavislosti od
rychlosti precesie spin bud precesuje velmi pomaly (alebo v parnych nasob-
koch 7), v tomto pripade elektrony budu vstupovat do odtokovej elektrody
(ON) alebo v neparnych nasobkoch 7, ¢o sposobi odrazenie elektronu spit
(OFF).

Tzv. Datta-Das spinovy tranzistor, obrazok 1, vyuziva Rashbovu spin-
orbitalnu interakciu na jeho riadenie [12]. Zdrojova a odtokova elektroda
st z feromagnetického materidlu. Transportny kanal tvori dvojrozmerny
elektronovy plyn. Vrchné hradlo uréuje velkost spin-orbitalnej interakcie.
Elektrony injektované s hybnostou paralelnou s transportnym kanalom citia
efektivne magnetické pole, vplyvom spin-orbitalnej interakcie, ktoré je kolmé
k ich pohybu. Spiny elektronov potom vykonavaji precesny pohyb s jed-
nou frekvenciou, za predpokladu jednorozmerného balistického transportu.
V zavislosti od rychlosti precesie spin bud precesuje velmi pomaly (alebo v



parnych nasobkoch 7), v tomto pripade elektrony buda vstupovat do odto-
kovej elektrody (ON) alebo v neparnych nasobkoch m, ¢o sposobi odrazenie
elektronu spit (OFF).

STubni metoédu, pomocou ktorej mozno priestorovo separovat elektrony
s roznou orientaciou spinu bez pouzitia magnetického pola, predstavuje spi-
novy Hallov jav. Tento jav by mohol byt vyuzity pri injekcii, manipulacii
a detekcii spinovo polarizovanych elektronov v polovodi¢ovych zariadeniach,
ktoré by sa pouzivali v spintronike.

Uz v roku 1971 Michel D’yakonov a Vladimir Perel poukazali na to,
ze kvantova vlastnost elektronu, spin elektronu, moze viest k novej forme
Hallovho javu, ktory je sposobeny spin-orbitalnou interakciou [10].
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Obrazok 2: V klasickom Hallovom jave (vlavo) st elektrony v pritomnosti
magnetického pola vytla¢ané k hrane tenkej vzorky. To sposobi vznik napa-
tia Vy, ktoré je timerné velkosti pridu a magnetického pola. V spinovom
Hallovom jave (vpravo) elektrony so spinom “hore” su vychylované na jednu
stranu vzorky a elektréony so spinom “dole” na opac¢nu stranu. Dosledkom
toho je spinovy prud, ktory je kolmy na smer elektrického pridu. Spinovy
Hallov jav nastava aj bez pritomnosti magnetického pola.

Termin spinovy Hallov jav bol zavedeny na zaklade podobnosti s klasic-
kym Hallovym javom, pri ktorom elektrony pohybujtce sa vo vodici, ktory
méa tvar tenkého pasika, v pritomnosti kolmého magnetického pola su vy-
tlacané k jednej hrane vodica. To sposobi vznik napétia, ktoré je timerné
velkosti priadu a magnetického pola. Pri spinovom Hallovom jave dochadza
pri prechode elektrického pridu cez vodic¢ k odkloneniu elektréonov so spinom



“hore” na jednu stranu vodica a elektronov so spinom “dole” na druhu stranu
vodica. Vysledkom je spinovy prud, ktory je kolmy na smer tecticeho prudu.
Na vytvorenie spinového Hallovho javu nie je potrebné Ziadne magnetické
pole (obrazok 2).

Experimentalne bol Spinovy Hallov jav pozorovany na zaklade javu zva-
nom Kerrova rotacia [10]. Pri tomto jave dochadza k rotacii rovinne pola-
rizovaného svetelného luca, ktory dopada kolmo na vzorku. Polariza¢na os
odrazeného luca od materidlu sa pootoc¢i o uhol,ktorého velkost je imernéa
magnetizacii materidlu, takZe z merania sa moze urcit relativny pocet elek-
tronov so spinom “hore” a “dole”. Efekt spinovej polarizacie je velmi maly ,
iba jeden elektron z 10 000 je spinovo polarizovany. Experimenty boli vyko-
nané pri teplotach 30K na vzorkach vyrobenych z n-GaAs a n-InGaAs filmov
narastenych na polovodic¢ovom substrate.

Odklonenie elektronov s opac¢nou orientaciou spinu k réoznym hranam vo-
dica je sposobené spinovo zavislym rozptylom na necistotach. Tento typ
spinového Hallovho javu sa oznacuje ako extrinzicky. Nedavno sa ukaza-
lo, 7e moze existovat aj iny mechanizmus vzniku spinového Hallovho javu.
Oznacuje sa ako intrinzicky spinovy Hallov jav a je sposobeny krystalovou
Struktiirou materialu, pricom nastava aj bez pritomnosti nec¢istot |10].

V nasej praci sa budeme zaoberat vplyvom hran vzorky v dvojrozmernych
polovodic¢ovych struktirach na spinovi polarizaciu. Potencidlna energia od
hrany vzorky predstavuje urc¢itu poruchu vzhladom na potencidlnu energiu
od idealnej mriezky. Predpokladédme, 7e ak porucha sposobené necistotami
vytvara spinovi polarizaciu, tak aj porucha, ktort predstavuje hrana systému
moze viest k podobnému javu.

V kapitole 1 popiseme zakladné vlastnosti dvojrozmerného elektronového
plynu. V kapitole 2 zavedieme model vzorky, ktory budeme uvazovat pri
vypoctoch. Kapitola 3 je venovana vypoctu elektronovej hustoty v dvoj-
rozmernych Struktarach. V dalsich kapitolach 4 a 5 sa budeme zaoberat
modelovanim hrany vzorky vhodnym tvarom potencidlnej energie a v kapi-
tole 6 ukdzeme vysledky spinovej polarizacie, ktoré sme vypocitali pre nas
model.



1 Dvojrozmerny elektréonovy plyn

Dvojrozmerny elektronovy plyn (2DEG) tvori zéklad pre vytvorenie nano-
Struktir, na ktorych sa jav priidom indukovanej spinovej polarizicie pozo-
ruje. Je jeden z najdolezitejsich nizkorozmernych systémov pre elektronovy
transport [1]. Vytvara zéklad pre polom riadeny tranzistor, ktory v skratke
oznacujeme ako HEMT (high electron mobility transistor).
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Obréazok 3: Schematické znézornenie elektronovych subpasov v jednoroz-
mernej GaAs-GaAlAs kvantovej jame. (a) Kvantované energetické hladiny a
vlnové funkcie v smere osi z, kolmom na rovinu jamy. (b) Zavislost energie
od vlnového c¢isla elektronu v kvantovej jame. V tomto pripade je obsadeny
len najnizsi subpas.

HEMT je tvoreny heterostruktirou, v ktorej sa jedna vrsvta (GaAs) pri-
pravi vel'mi ¢ista a tato sa oblozi dvoma vrstvami (GaAlAs), ktoré sa vhodne
nadopuji na vrstvy n-typu, obrazok (3a). Niektoré elektrony prejdia z GaA-
1As vrstiev do potencidlovej jamy v GaAs vrstve, kde stratia svoju energiu
zrazkami s fononmi. Elektron nemé dostatoénu energiu na to, aby “unikol”
z jamy, tak ostane v nej viazany. Odseparovanim elektronov od donorov sa
vytvori vrstva s vysokou pohyblivostou elektronov.

Energia elektronu je potom dana vlnovym vektorom EH Vv rovine x-y a
diskrétnym indexom j = 1,2, ..., ktory zodpoveda energii obsadenej hladiny
v potencidlovej jame v smere osi z. Celkové energetické spektrum, obré-
zok (3b), sa sklada zo suboru dvojrozmernych subpéasov pre kazda hodnotu
j. Podla kvantovej mechaniky sa dnéa subpésov nachadzaju pri energiach
E; = %jﬁ, kde a je Sirka jamy. Ak a bude dostato¢ne malé, nastane
situacia, kedy energeticky rozdiel medzi dvoma najnizS§imi subpéasmi je ovela
vicsi ako charakteristickd kinetickd energia v rovine pohybu. V takomto pri-
pade sa vSetky elektrony nachadzaji na najnizSom subpéase a ich kineticka
energia zavisi len na dvojrozmernom vlnovom vektore k]. Ak elektrony ne-
maji dostatocnii energiu na obsadenie vys§ich subpasov, dostavame 2DEG.
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Obrazok 4: Schematicky zobrazena zmena elektréonovej hustoty elektrickym
potencidlom U na hradlovej elektrode, ¢im menime vodivost v dvojrozmer-
nom elektronovom plyne.

Podobne ako pri ostatnych, polom riadenych tranzistoroch, aj pri HEMT
menime hustotu elektrénov a tym aj vodivost vrstvy napétim na hradlove]
elektrode '. Schematicky je zmena elektronovej hustoty zobrazena na obraz-
ku 4.

Typické elektronové hustoty st nap ~ 102cm~2, pre ktoré je Fermiho
vinova dizka rovna, \p = /27/n ~ 0.02 um [10]. V beznych atémovych
jednotkach (a.u.) plati

nop ~ 2.5x107° (1)
krp ~ 12x107%  kp=+27mnyp (2)
Er ~ 08x107Y Ep=mnop. (3)

!Hustotu elektrénov mézme menit v rozsahu od 10° cm~2 aZ po 10'2 em 2.



2 Model vzorky

Aby sme mohli vypocitat spinovii polarizaciu, musime poznat elektréonovi vl-
novu funkciu, ktori najdeme z rieSenia jednocasticovej Schrodingerovej rov-
nice (SchR) v priblizeni efektivnej hmotnosti

Hy = B, (4)
v ramci ktorého je Hamiltonian dany v tvare
. h?
H=- AF U ) 5
s A U @

kde Ay = 88—;2 + 8722 + g—; a U(r) je v priestore pomaly sa meniaca potencialna
energia, dana rozdielom aktuélnej celkovej potencialnej energie elektronov
v latke a celkovej potencidlnej energii v idedlnom krystali. Vo vztahu (5)
nevystupuje periodickd potencidlna energia krystalickej mriezky, jej vplyv je
zahrnuty v efektivnej hmotnosti m.ss [5].

Budeme uvazovat, 7e potencialna energia U(7) sa sklada 7z dvoch casti:
nerelativistickej ¢asti V(7), ktoréa je dominantna a malej relativistickej korek-
cie radu Z—z, kde v je rychlost elektronu a c je rychlost svetla vo vikuu, ktora je
spinovo zavisla. Téato relativisticka korekcia sa nazyva spin-orbitidlna interak-
cia a budeme ju oznacovat Vo (7). Teda plati, 7e U(7) = V (7)+Vso(7). Clen
V(7)) predstavuje potencialnu energiu, ktora charakterizuje hrany vzorky.

Efekt spinovej polarizacie je sposobeny spin-orbitalnou interakciou VSO(F),
ktorej tvar vo vakuu je dany ako

e (7 5 2 n* —6 A2
Voo(F) = =Al0 x VV ()] - k; A= iz ™ 37X 10 A% (6)
kde 6 = (64,6,,0.) je vektor, ktorého zlozky st Pauliho matice a k =

p/h, kde p je operator hybnosti. Je dolezité spomenut, Ze pre GaAs pla-
ti A=5.3A2 To znamena, ze spin-orbitilna interakcia je v GaAs o Sest
radov vadsia ako vo vakuu a méa opaéné znamienko [9].

Ak uvazime, 7e elektrony sa nebudi pohybovat v smere osi z, teda (k,) = 0,
mozme vyraz (6) rozpisat po zlozkach nasledovne

~ dVv dV dV dVv
1% = = km 5 — OV | — k x5 Oz
s0(7) e R Cr e |
o dVv dV
Vso(T) = =X [aazky + E(Uykx — kay)} , (7)
pricom sme pri druhej rovnici vyuzili, ze Ccll—‘; = 0, pretoze predpokladame, ze

potencialna energia V (7) nezavisi od stradnice y. To je dané tym, Ze hranicu

7



medzi vzorkou a okolim v smere osi y neuvazujeme, vzorka je v tomto smere
nekone¢na. Druhy ¢len vo vztahu (7) sa nazyva Rashbova interakcia [6]. Jeho
prispevok k spinovej polarizacii je podstatne mensi v porovanani s ¢lenom
imernym ‘é—‘; a preto ho nebudeme v dalsom uvazovat 7).

Na zaklade spomenutych predpokladov napiSeme spin-orbitalnu ako

- . dVv 0
Veolz.1) = = (=g ). s)

Potencialnu energiu U(7) mozeme teraz vyjadrit v tvare U(7) = U(x,y)+
U(z). U(x,y) je dand ako stcet potencidlnej energie od hrany vzorky v
smere osi x a potenciilnej energie od spin-orbitalnej interakcie, zatial¢o U(z)
sa rovna iba potencialnej energii od hrany vzorky v smere osi z. Budeme
predpokladat, Ze potencialna energia U(z) méa tvar pravouhlej potencidlovej
jamy, tak ako je zobrazené na obrazku (3a).

Rovnicu (4) na zaklade spomenutych predpokladov napiSeme v nasledu-
jucom tvare:

2
(—2 h Ar+U(z,y) + U(z)) U(z,y,2) = EY(z,y, 2). (9)
Meff
Teraz zavedieme tzv. prirodzené jednotky, ktoré si charakteristické pre
dany problém, t.j. veli¢iny, s ktorymi pracujeme, si v nich radove rovné
jednej. Napriklad pre Fermiho energiu dostaneme v tychto jenotkach hodnotu
Er = 3.01. St zavedené ako

ro— rdl, afy = ——ap = 185.2a5 = 9.79 nm (10)
mef

E — EHa*, Ha* =

“/Ha = 4.36 x 10 *Ha = 11.9 meV, (1)

€

kde m.y je efektivna hmotnost a €, je relativna permitivita. Ich hodnoty su
mer = 0.067 a €, = 12.4, ¢o st hodnoty typické pre GaAs.
Pomocou (10) a (11) prepiseme rovnicu (9) do tvaru

(—%A,?—F Ulx,y) + U(z)) Y(x,y, 2) = EY(z,y, 2), (12)

kde U(z,y), U(z) a E je uz v jednotkach Ha".
Rovnicu budeme riesit metédou separacie premennych. Postup separécie
je v prilohe A, tu napiSeme len konec¢ny vysledok

(< + V) + Vao(o) ) (o) = ex(o), (13)

8



2
kde e = E — %y a k, je kvantové vlnové ¢islo, ktoré urcuje hybnost elektréonu

v smere osi y, V(x) = V(x) + E,1, kde FE.; je energia najnizsej hladiny v
potencialovej jame v smere osi z a Vso(z) = —)\&z%—‘;ky.

Aby sme vyjadrili stav elektronu, musime zohladnit tak priestorovi zavis-
lost ako aj spinovy stav. Na jeho reprezentaciu pouzijeme dvojkomponentni

(spinovil) vlinova funkciu
X1(x)
o= (V). (14)
X1 (@)
Fyzikalny vyznam x; a x| je nasledovny: |x;(z)|? udava hustotu pravdepo-
dobnosti pre najdenie elektronu s priemetom spinu na os z rovhym —+1 v okoli
bodu z. Podobne |x|(z)]* m4 vyznam hustoty pravdepodobnsoti najdenia
elektronu s priemetom spinu na os z rovhym —1 v okoli miesta x. V pripade
spinorovych vlnovych funkcii operatory st 2 x 2 matice, ktorych prvky su
operatory.
Rovnicu (13) potom prepiSeme do tvaru

(oo ) ()= (5 0 (o). oo

Kde 1 o oV

HT = _iﬁ + V(ﬂf) — )\%ky (16)
a

. 1 02 ~ oV



3 Elektréonova hustota

Na konci predchadzajucej kapitoly sme prisli k SchR (15). Ked najdeme
rieSenia tejto rovnice, tak budeme poznat vlnové funkcie stavov, ktoré budi
obsadzovat elektrony. Pomocou vlnovych funkcii potom vypocitame elektro-
nové hustoty pre roézne spiny a z ich rozdielu ur¢ime spinova polarizaciu pri
hrane vzorky v smere osi x.

Vo vSeobecnosti mozme elektronovii hustotu v dvojrozmernom pripade

vypocitat podla
N

n(x,y) =Y (@ v)eu(a,y), (18)
v=1
kde index v prebieha cez vietky stavy, ktoré sii obsadené elektronmi?. Pri
teplote T' = 0 K elektrony obsadia vSetky stavy, ktorych energia je menSia
ako Fermiho energia. V rovnovéhe, ked netedcie elektricky prad, je rozdelenie
elektronov nakreslené na obrazku 5 plnou ¢iarou. Aby elektricky prad tiekol
vo vzorke v smere osi y, posunieme Fermiho plochu o hodnotu u v smere £,,
tak ako je nakreslené na obrazku 5 prerusovanou c¢iarou. Takéto obsadenie
je najpravdepodobnejsie pre dany prid a najniz§iu energiu systému [8|. Pre
prudovi hustotu potom plati vztah

J = napu, (19)

pri¢om volime u < kp.

Pripominame, 7e vlnova funkcia ¢(z,y) je tzv. obalkova vinova funkcia,
pretoze SchR (4) riesime v priblizeni efektivnej hmotnosti. Elektronova hus-
tota vypocitana z obalkovej vinovej funkcie je rovna elektronovej hustote
vypocitanej z povodnej vlnovej funkcie, ktora je ustrednené cez bunku krys-
talickej mriezky.

Dvojrozmerni vlnovi funkciu mozme napisat ako

oy (T, Y) = Xw by (T) Ok, (4), (20)

kde ¢, (y) = \/% exp (ikyy).

V dalgich kapitolach uvidime, Ze vlnova funkcia kaky(x) bude popisovat
dva rozne typy stavov: viazané stavy, ktoré mozu existovat v potencidlovej
jame, ktora vznikne pripocitanim ¢lena Vso(z) k potencialnej energii V()
a rozptylové stavy, ktorych energia je vicsia ako energia viazanych stavov a
je imerna k2. PretoZe spin-orbitdlna interakcia je zavisla od k,, aj vlnové
funkcie budu zavislé od k,.

2Stavy budeme indexovat kvantovymi ¢islami k,, k, namiesto indexu v.

10



Obrazok 5: V rovnovahe, ked netecie elektricky prud, obsadia elektrony pri
nulovej teplote vSetky stavy, ktorych energia je mensia ako Fermiho energia,
plna ¢iara. Pretoze chceme, aby vo vzorke tiekol elektricky prid v smere osi
y, posunieme Fermiho plochu o hodnotu w v smere k,, preruSovana ¢iara.
Hodnotu u volime tak, aby platilo u < kp.

V prilohe B je ukdzané, ze hustotu pri mnoho-elektréonovych systémoch
nachidzajicich sa v makroskopickom objeme V', vypocitame v jednom roz-
mere podla vztahu

n(z) = / dk p1(2) (@), (21)

kde sa integruje cez vSetky stavy k, ktoré st obsadené elektronmi a vinova
funkcia ma tvar

or(z) = L exp(tkx), (22)

Ver

ktora je normovana na d-funkciu [3].
Ak zovseobecnime vyraz (21) na dva rozmery a uvazime, ze v smere osi
x mozZu existovat viazané aj rozptylové stavy, tak dostaneme

n(z,y) = /dl{;w / dky ek, i, (2, 9)|*nr(E)+ = rozptylové stavy
0 —00

+ / dky|dr, ()] (Z \Xu,ky(x)|2> ne(E), = viazané stavy

(23)
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pricom suma prebieha pre dané k, cez vSetky viazané stavy. Dovod, preco
dolna hranica integrovania v prvom ¢lene vyrazu (23) je nulova, je ten, Ze
pre hodnoty k, > 0 st rozptylové stavy identické s tymi, ktoré by sme dostali
pre k, < 0. Pretoze v.danom kvantovom stave sa moze nachédzat najviac
jeden elektron, musime si vybrat jeden z intervalov pre k,. My sme si vo
vypoctoch zvolili interval k, > 0.

Funkcia np(F) je dana ako

1 ak F < Ep
np(E) =
0 ak F > Ep.

Energia elektronu je v pripade rozptylovych stavov v smere osi z rovna
E =k/2+4k}/2 a v pripade viazanych stavov E = ¢, + k7 /2, kde ¢, je
energia v-tého viazaného stavu. To znamené, Ze funkcia ng(FE) zabezpecuje,
aby energia elektronu v danom stave bola mensia ako Fermiho energia.

Ak uvazime vyjadrenie pre ¢, (y) a dosadime ho do rovnice (23) dosta-

/dk /dkyIka,ky (z)°’nr(E) / <Z|Xuky )nF(E).

(24)
Tento vyraz budeme pouZzivat pre vypocet elektrénovej hustoty v dalich
kapitolach.
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4 Jednoduchy model hrany vzorky

V(x)
V1

vzorka

0 X

Obréazok 6: Vypocet spinovej polarizacie robime len pre jednu hranu vzorky
v smere osi x, preto aj na tomto obrazku je naznaceny priebeh potencialne;j
energie f/(x) len pri lavej hrane vzorky. Hranu modelujeme potencidlnou
energiou, ktord ma v bode x = 0 kone¢nu nespojitost. V; ma hodnotu
229.0 Ha™.

Vypocet spinovej polarizacie budeme robit len pre jednu hranu vzorky.
Pretoze typickd Sirka vzorky v experimentoch |11] je 100um (~ 10%a.u.*),
mozme vzorku v smere osi & povazovat za polonekone¢ni. Pre druhta hranu
by mala spinova polarizicia opac¢né znamienko.

Na konci kapitoly 2 sme prisli k rovnici (15), ktora teraz budeme riesit
pre nami zvolenii potencidlnu energiu V(m) Téato je pri Tavej hrane vzorky

dana ako
Vi akx <0

V(z) =
0 akxz >0

a jej priebeh je na obrazku 6.

Pretoze potencialna energia f/'(x) je dan4, jediné ¢o potrebujeme urcit v
SchR (15), aby sme ju mohli riesit, je tvar potencialnej energie stvisiacej so
spin-orbitalnou interakciou. Derivaciou potencialnej energie V(z) = V(z) — E.y
dostaneme

ov
Vgo(l’) = —)\O'Z%k’y
Vso(xz) = Ao, Vid(x)k,, (25)

kde §(z) je Diracova funkcia.
Dosadenim Vgo(z) do rovnice (15) dostaneme

(_ld_2 +V(2) £ aé(x)k:y) x(z) = ex(x), (26)
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kde sme pouzili oznacenie « = A\V;. Aby sme skratili zapis vztahov, namiesto
dvojkomponentného zapisu pouzivame obycajny zapis. Pre spin “hore” bude
platit horné znamienko, teda + a pre spin “dole” spodné znamienko, teda —.
Tento zapis budeme vyuzivat aj v dalSich ¢astiach textu.

Z tvaru rovnice (26) je vidiet, ze v zavislosti od orientacie spinu elektronu
a smeru jeho pohybu v smere osi y (pohyb je urCeny vlnovym ¢islom k),
sa bude potencialna energia od spin-orbitalnej interakcie alebo pripoc¢itavat
alebo odpotitavat od potencidlnej energie V(z).

4.1 Viazané stavy

Pri hladani viazanych stavov elektronu v poli s potencialnou energiou (ob-
razok 7), ktoréa je dana ako

V1O(—z) + ké(x), (27)

budeme vychadzat z podmienky spojitosti vinovej funkcie v bode x = 0.
Spojitost derivacie vlnovej funkcie nebudeme pozadovat, kvoli d-funkcii v
bode x = 0. V rovnici (27) sme pouzili oznacenie k = tak,, pricom musi
platit k < 0, inak by sme nemali jamu, ale bariéru.

V(X) + VedX)

V1

X(X)

Obrazok 7: Priebeh vyslednej potencidlnej energie pri lavej hrane vzorky,
ktort sme dostali ako stcet potencidlnej energie, ktora vytvara hranicu medzi
vzorkou a okolim V(a:) a potencialnej energie od spin-orbitalnej interakcie
Vso(x). Okrem toho je na obrazku kvalitativne zobrazeny viazany stav v
potencialovej jame.

VInovu funkciu v oblasti < 0 m6zme napisat v tvare
x1(z) = exp(kz), (28)
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a v oblasti x > 0 ju napiSeme ako
X2(2) = D exp(—lx), (29)

kde £k = \/2(Vi1 —¢) al = v/—2e. V rovnici (28) (resp. (29)) sme nepisali
¢len umerny exp(—kx) (resp. exp(lz)), pretoze vlnova funkcia viazaného
stavu musi pre  mimo jamy klesat k nule.

Z podmienky spojitosti vlnovej funkcie v bode z = 0 dostaneme

xi(z=0) = xao(z=0)
I = D (30)

a pre derivaciu vinovej funkcie plati

Xo(z =0) = x3(z=0) = 2rx(z =0)
—l—k = 2k, (31)

pri¢om sme vyuzili rovnicu (30).
Ak dosadime za [ a k do rovnice (31) a upravime ju, dostaneme

V=2 =—K+ E (32)
2K
Z tejto rovnice uz vieme Tahko vypocitat energiu viazaného stavu € pre zvo-
lend hodnotu k,. AvSak, nie pre kazdé k, existuje viazany stav. To mozno
vidiet z toho, Ze prava strana rovnice (32) moze byt pre niektoré hodnoty k,
zapornd a teda by sme dostali

V=2 <0, (33)

¢o je nezmysel. Preto skiisme najst, pre aké hodnoty k, je prava strana
rovnice (32) kladna. Tym vlastne nadjdeme podmienku, pre aké hodnoty k,
existuje viazany stav.

Hladame také hodnoty k,, pre ktoré je splnend nasledovna podmienka

< — 34
R (34)

pri¢om x musi byt zaporna (ako bolo spomenuté na zaciatku tejto kapitoly).
Ak dosadenime za k a uvazime, Ze pre spin “hore” je k < 0 len ak je k, < 0

dostaneme
1 /W
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Teda viazany stav pre spin “hore” existuje len pre hodnoty k, dané pod-
mienkou (35). Pre spin “dole” dostaneme podobnym postupom nasledovnii

podmienku
1 /W
k, € <a\/?l,oo> . (36)

Podmienku, ktora musi &, spliiat bez ohladu na orientaciu spinu je
2
€+ Ey < EF, (37)

ktora vyjadruje, 7ze energia elektronu musi byt mensia alebo rovna Fermiho
energii. € predstavuje energiu viazaného stavu.

1le+06

T T T T T T T T Tz T 3
5 e+ g —
o I 1
. 100000 .
2 : ;
fa% [ ]
0
5 10000 =
. 181 4 . _ _1 /W ]
[ hrani¢nd hodnota: k, = _E\/; —>
[ I T N T (R R N T

00
-600 -550 -500 -450 -400 -350 -300 -250 -200 -150 -100 -50
ky [ag]fl

Obrazok 8: Zavislost energie elektrénu so spinom “hore”; t.j. sucet energie
viazaného stavu a energie rozptylového stavu v smere osi y, od hodnoty
k,, ktora je dand podmienkou (35). Sipkou je vyznacena hrani¢na hodnota

energie pre k, = —é, / % Pretoze tato “hrani¢nd” energia je o tri rady vicsia

ako je Fermiho energia (Ep = 3.01) a pre mensie k, eSte narastd, viazany
stav pre hodnoty, ktoré pouzivame vo vypoctoch nemoze existovat.

UkéaZeme, Ze v redlnych situdciach neexistuje takd hodnota k,, aby bola
stcasne splnena podmienka (35) a aj podmienka (37). Teda ukazeme, 7e
energia elektronu so spinom “hore” je pre dovolené hodnoty k, vacsia ako
Fermiho energia. Vypocet urobime s nasledujicimi hodnotami parametrov:
Er =3.01, V1 =229.0 a o = 0.127 [13].
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Vysledok je na obrazku 8. Cervena ¢iara predstavuje energiu elektronu
e+ k§/2 pre k, dané podmienkou (35). Z obrazku je vidiet, Ze energia
elektronu je pre hrani¢ni hodnotu k, = —i % priblizne o tri rady vysSia
ako je Fermiho energia a pre menSie hodnoty k, energia elektronu rastie.
Tym sme dokazali, ze pre hodnoty, ktoré pouzivame vo vypoctoch, viazany
stav nebude existovat.

Zavislost energie od k, pre spin “dole” nebudeme pocitat, vysledok, ktory
by sme dostali, by bol len zrkadlovo obrateny. Teda ani pre spin “dole”
viazany stav nebude existovat.

4.2 Rozptylové stavy

Energia rozptylovych stavov bude 7 intervalu € € (0,V;). V oblasti x < 0
mozme rieSenie SchR (26) napisat v tvare

xi(z) = exp(k1z), (38)
kde k1 = /2(V] —¢). Koeficient pri ¢lene imernom exp(—kjz) sme plozili

rovny nule, pretoze vlnova funkcia musi exponencidlne zanikat v oblasti, kde
e < Vi. Koeficient v (38) sme polozili rovny jednej, rieSenie nakoniec aj tak
prenormujeme.

V oblasti > 0 je v8eobecné rieSenie SchR (26) dané ako

X2(x) = cexp(ikox) + dexp(—iksx), (39)

kde ko = v/2¢.

Z podmienky spojitosti vinovej funkcie dostaneme

xi(z=0) = xao(z=0)
1 = c+d. (40)

Pre derivaciu vinovej funkcie plati

Xo(z=0) —xj(z=0) = 2A

iCk‘g — de‘l — k‘l = 2A, (41)
kde A = +ak,.
Dosadenim (40) do rovnice (41) dostaneme pre koeficienty ¢ a d
2N + Ky — iky
S AL 42
‘ 2ik, 42)
2N 4 Ky + 1k
d = ——. 43
2ik, (43)
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Pre normovanie vinovej funkcie budeme opéat vychadzat z vysledkov v

dodatku B, kde je ukazané, 7e pre vypocet elektronovej hustoty musime

normovat rovinné viny ako \/127 exp(ikx). V nasom pripade to znamena, Ze

1 exp(k1z)
d 2r

, <0

X() = (ik2) (—ikaz)
c exp(tkax exp(—ikax

Teda vlnova funkciu normujeme tak, aby koeficient pri ¢lene exp(—iksz) bol

rovny 1/+/2m.

1.2
pozadie od iénov
1k ny —|—nl
Toosk
%
=
— 06
<
t 0.4
<
02
0 I 1 1 1 1 1
-1 0 1 2 3 4 5 6

Obrazok 9: Na obrazku je zobrazena zavislost elektronovej hustoty (zelena
¢iara) od sturadnice x pri lavej hrane vzorky. Cervena Ciara predstavuje poza-
die od i6nov. Oscilacie elektronovej hustoty sa nazyvaji Friedelove oscilacie a
ich vlnova dl7ka je rovna Ap/2. Vypocet sme urobili pre elektrénovii hustotu
n = 0.958, ¢omu zodpoveda A\p ~ 2.56.

Pre vypocet elektronovej hustoty bol pouzity vypoctovy program, ktory je
sucastou diplomovej prace. Ulohou tohto programu je pre zadané parametre
(Fermiho energia, pridova hustota, tvar potencialnej energie) vypocitat ko-
eficienty vlnovych funkcii pre vybrant orientaciu spinu elektronu a néasledne
podla vztahu (24) vypocitat zodpovedajicu elektronovi hustotu. Z rozdielu
elektronovych hustot pre rozne orientacie spinu program vypocita spinovi
polarizaciu. Jej hodnota bude ovplyvnené chybou, ktorej sa dopustame pri
numerickych vypoc¢toch. Téato chyba je sposobena koneénym krokom integ-
racie pri vypocte elektronovej hustoty. Okrem spinovej polarizacie budeme
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pocitat aj magnetizaciu, ktorej hodnota bude ovplyvnena aj inymi faktormi,
ako je napriklad vol'ba hranic integralu, ¢omu sa budeme podrobne venovat
v kapitole 6.

Na obrazku 9 je vypocitana zavislost elektronovej hustoty (zelena ¢iara)
od suradnice z pri lavej hrane vzorky. Cervena ¢iara predstavuje pozadie
od i6nov. Vypocet sme urobili pre elektronovii hustotu n = 0.958, ¢omu
zodpoveda vlnova dizka \p ~ 2.56.

Oscilécie elektronovej hustoty sa nazyvaji Friedelove oscilacie. Takéto os-
cilacie elektronovej hustoty vznikaju pri lokalizovanej poruche v Tubovolnom
systéme, pricom vlnova dlzka Friedelovych oscilcii je rovna Ap/2, kde Ap
je Fermiho vInova di7ka. Povod tychto oscilacii je v nespojitom obsadzovani
stavov na Fermiho ploche.
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5 Korekcia k jednoduchému modelu hrany vzorky

5.1 Potencidlna energia pri hrane vzorky

Na obrazku 10 je zavislost celkovej hustoty, hustota elektronov + hustota
kladnych i6nov, od stiradnice x pri Tavej hrane vzorky. Z obrazku je vidiet,
ze v okoli rozhrania, v bode x = 0, vznikne oblast, ktora nie je neutréilna.
PoruSenie neutrality je dané tym, 7e hustota elektronov v okoli rozhrania je
mensia ako hustota kladnych ionov. To sposobi vznik dodatocného elektric-
kého pola na rozhrani, ktoré bude posobit tak, aby porucha zanikla.

250
[ [ [ [ [
N 12 L n+ — ) —
L -
= =23
S 08t =
*@ 4 150 €
S 06 g
2 i =
Z04pF 100 -
- 1
N - =]
g 0.2 < —_—> | 50 é
s -
-0.2 | | | | 0
-2 0 2 4 6 8 10
z [a}]

Obrézok 10: Cervenou Earou je zobrazena zavislost celkovej hustoty nabo-
ja (kladnych i6nov a zapornych elektronov) od suradnice z pri Tavej hrane
vzorky. Cierna ¢iara predstavuje hranovy potencial vzorky V(ZL’) Z obrazku
je vidiet, 7e v okoli rozhrania, v bode = = 0, vznikne oblast, ktora nie je ne-
utralna. To sposobi vznik dodato¢ného elektrického pola na rozhrani, ktoré
bude poésobit tak, aby porucha zanikla.

Pri hTadani tvaru elektrického pola, ktoré vznikne na rozhrani, budeme
vychédzat z Poissonovej rovnice, ktorit mézme vo vSeobecnosti napisat v
tvare

Ap=-L, (44)

kde ¢ je elektricky potencial, p je objemova hustota naboja a ¢ = gg¢, je
permitivita. Rovnicu (44) prepiseme do prirodzenych jednotiek

AVk = —471"/1,, (45)
kde sme vyuzili vztahy Vi, = —e¢ a p = en. V} je potencidlna energia a n
je objemova hustota ¢astic, ktora je dand ako n = n~ — n™, pricom n~ je

hustota elektronov a n™ je hustota iénov.
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Obréazok 11: Na obrazku je nakreslena l'ava hrana vzorky a priebeh poten-
cialnej energie Vi(x), ktory je dany na zaklade rozlozenia naboja v smere osi
z, pricom Q = [ dz[ps<o + pr>0]. pz<o je hustota naboja v oblasti z < 0,
ktord je zaporna, pretoze v tejto oblasti je nenulova iba hustota elektronov
a pr~o je hustota naboja v oblasti z > 0, ktord je kladna, pretoze v tejto
oblasti prevlada hustota ionov nad hustotou elektronov.

Rovnicu (45) nebudeme riesit exaktne, namiesto toho odhadneme kvali-
tativne rieSenie. Predstavme si trojrozmernt vzorku, ktorda ma v okoli roz-
hrania, v bode z = 0, ndboj rozlozeny takto: p,-o je zaporny, pretoze v tejto
oblasti je nenulovi iba hustota elektronov a p,~o je kladny, pretoze v tej-
to oblasti prevlada kladna hustota iénov nad zapornou hustotou elektréonov.
Budeme hladat priebeh Vi v smere osi 2. Pre x < 0 zvolime Vi(z) kon-
Stantné. PretoZe p,—o je zaporné, z rovnice (45) dostaneme, Ze potencidlna
energia Vi (z) sa bude pred rozhranim zakryvovat smerom nadol (zakryvenie
je v8ak velmi malé, pretoze hustota elektronov je mald). p,~o je kladné, a
preto potenciilna energia Vi(z) sa bude v oblasti # > 0 zakryvovat smerom
nahor (hustota iénov je ovela vicsia ako hustota elektronov a preto aj za-
kryvenie potencialnej energie je velké), tak ako je to naznacené na obrazku
11. Ak by bol naboj na rozhrani nulovy, potencialna energia Vi (z) by sa pre
x > 0 blizila ku konstante V.

V dvojrozmernom pripade, ¢o je nas problém, budeme predpokladat, 7e
priebeh potencialnej energie by bol analogicky tomu v trojrozmernom pripa-
de. Bez riesenia budeme teda aproximovat priebeh Vi (z) linearnou funkciou
v oblasti 0 < x < h a v oblasti z < 0 bude nulovd. Hodnotu V', po ktort
bude V} rast ur¢ime z podmienky

/dx[n+(9§) —n~ (z)] =0, (46)
kde n~ je hustota elektrénov a n* je hustota ionov. Vzdialenost h, obrazok
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11, na ktorej bude Vj(x) linearne rast bude rovna /\TF= kde A je Fermiho
vlnova dlzka. Takuto hodnotu h sme zvolili kvoli tomu, Ze \p je typicka
vzdialenost, na ktorej dochadza pri hrane vzorky k zmenam elektronovej
hustoty.

Rovnicu (46) budeme riesit nasledovnym sposobom: pre zvoleni hodnotu
V' vypocitame hustotu elektronov n~(z), hustota i6nov je dana ako n* =
er/m, ¢o zodpoveda 2D hustote elektronov s Fermiho energiou ez hlboko
vo vzorke. Vypocitame integral, a ak tento bude kladny, tak musime V'
zvacsit, aby sme “pritiahli” viac elektronov blizsie k rozhraniu. Znova, teraz
uz pre vacsiu hodnotu V, vypocitame integral a na ziklade jeho hodnoty
alebo zvicsime alebo zmensime V. Pre niekolko hodnot zostrojime zavislost
Q(V), z ktorej odhadneme hodnotu V', pre ktora je rozhranie neutralne.
Takato zavislost je na obrazku 12.
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Obrazok 12: Zavislost hodnoty @, ktor4 je definované ako Q = [ dz[n™(z) —
n~(z)], od hodnoty V. n™ a n~ su hustoty i6nov a elektrénov pre zvoleni
hodnotu V. Rozhranie je neutralne pre ti hodnotu V', pre ktori je @) rovné
nule.

Ked budeme poznat tvar Vi(x) s odhadom hodnoty V', tak tato poten-
cialnu energiu potom budeme povazovat za korekciu k povodnej potencialnej
energii.

Potencidlna energia \7(:17), uz aj s korekciou, bude mat v blizkosti rozhra-
nia priebeh dany podla obrazku (13a). Spin-orbitdlna potencialna energia,
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Obrazok 13: (a) Priebeh potencialnej energie V(x) uz aj s korekciou Vj(x)
pri Tavej hrane vzorky. (b) Potencialna energia U(x) predstavuje derivaciu

hranového potencialu, teda U(z) = d‘g—ff).

vystupujica v Hamiltoniane (15), bude mat tvar

Vso(z) = =Ao,U(2)ky, (47)
kde sme oznacili U(x) = d‘g—ff) a priebeh tejto potencidlnej energie je na

obrazku (13b). Dosadenim tohto vyjadrenia do (15) dostaneme

(=345 + V0 F AU, ) ) = exa). (48)

5.2 Viazané stavy

Vinova funkciu v oblasti z < 0 mo6zme napisat v tvare:
x1(z) = e, (49)

kde a = /2(V] —¢).

Riesenie v oblasti 0 < x < h musi spliiat rovnicu:

L& (z) + (fz — Va)xa(z) = exa(), (50)

2 da2 ™
kde V5 = j:)\VTky a f = %. Pomocou substitiicie y = v(fz — V3 — ) mozeme
rovnicu (50) prepisat do tvaru:
N Y

5 d—y2X2(y) + ;Xz(y) =0 (51)
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a parameter v zvolime tak, aby platilo # = % Tym dostaneme rovnicu

(51) v tvare:

1"

x (y) —yx(y) =0. (52)

Tato rovnica je tzv. Airyho diferencidlna rovnica, ktorej vSeobecné rieSenie
mozeme napisat pomocou Airyho funkeii:

x2(y) = adAi(y) + bBi(y). (53)

A nakoniec napiSeme vlnovi funkciu v oblasti x > h ako

x3(z) = de P, (54)
kde § = /2(V —¢).
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Obréazok 14: Zavislost Stvorca absolitnej hodnoty vinovej funkcie, ktora re-
prezentuje zakladny stav, od stiradnice x v potencidlovej jame. Zo zavislosti
je vidiet, ze energia viazaného stavu je blizko pri vrchole jamy, pretoze vinova
funkcia je nenulova daleko od jamy.

Pre najdenie viazanych stavov treba urcit koeficienty a,b,d a vlastna
energiu ¢ tak, Ze rieSenie je spojité v bodoch x = 0 a = h. Kvoli )-funkcii v
bode x = 0 nebudeme pozadovat, aby v tomto bode bola spojita aj derivacia
rieSenia.

Postup ako sme odvodili rovnicu, ktorej rieSenim st energie viazanych
stavov je v prilohe C, tu napiSeme len vysledok

vk[aAi' (yn) + 0B (yn)] + dfe” ™" =0, (55)
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kde za koeficienty a, b a d postupne dosadime z vyrazov (76), (78) a (77).

Na obrazku 14 je kvadrat absolutnej hodnoty vinovej funkcie pre elektron
so spinom “hore” v zavislosti od siiradnice . Hodnota energie je ¢ = 30.948,
pre ngp = 9.58, V; =229.0, V =35.0 a k, = 0.0.

5.3 Rozptylové stavy

Znova budeme vychadzat z rovnice (48), pricom pre energiu bude platit V; >
e > V. Postup je analogicky tomu v predchadzajtcej casti. Najskor urc¢ime
tvar vinovej funkcie v jednotlivych oblastiach a potom vyuzijeme podmienky
spojitosti vinovej funkcie v bodoch z =0 a x = h.

RieSenie v oblasti < 0 m6zeme napisat v tvare

xi(w) = e, (56)

kde o = \/2(V] —¢).
V oblasti 0 < x < h ma vlnova funkcia podla (53) tvar:

x2(y) = adAi(y) + bBi(y), (57)

kde y = y(fz — Vo —¢).

V oblasti x > h napiSeme rieSenie vlnovej rovnice ako
x3(z) = ce 4 de™P*, (58)

kde g =+/2(e = V).
Detailné odvodenie koeficientov a,b,c a d je v prilohe D. Pretoze pozndme

tvar vlnovych funkcii mézme pristupit k vypoctu elektronovej hustoty pre
spin “hore” a pre spin “dole” pri hrane vzorky.
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6 Vypocet spinovej polariziacie a magnetizacie

6
e s korekciou
C\T bez korekcie
3 7T
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Obrazok 15: Zavislost spinovej polarizacie (rozdielu spinovych hustot ny—n,))
od suradnice = pri l'avej hrane vzorky. 7 obrazku vidime, 7e pri Tavej hrane
vzorky budu prevladat elektrony so spinom “dole” a dalej od rozhrania spi-
nova polarizacia zanikid. Vypocet sme urobili s nasledovnymi parametrami:
n = 0.958,7 = 0.057,V} = 229.0

Spinovii polarizaciu pocitame ako rozdiel elektronovych hustot s roznou
orientaciou spinu. Pre vypocet elektronovej hustoty pouzijeme vztah (24).
Na obrazku 15 je zavislost spinovej polarizacie (ny —n;) od suradnice = pri
Tavej hrane vzorky. Zelenou ¢iarou je zobrazena zavislost pre potencidlnu
energiu bez korekcie a ¢ervenou ¢iarou pre potencidlnu energiu s korekciou.
Zo zéavislosti vidime, ze pri Tavej hrane vzorky budu akumulované elektrony
so spinom “dole” a d'alej od rozhrania spinova polarizacia zanikia. Pre model
potencialnej energie s korekciou je jav spinovej polarizacie zosilneny. Pri
vypocte sme pouzili nasledujice parametre: n = 0.958, 7 = 0.057.

Magnetizaciu poc¢itame podla vztahu

M = /dx (ny —ny), (59)

z0

kde 2o = —0.5 a 2y = 10.0. Dovod takejto volby je vysvetleny v prilohe E.
Pomocou tohto vztahu sme vypocitali zavislost magnetizacie od elektronovej
hustoty (obrazok 16) a od prudovej hustoty (obrazok 17). Na obrazku 16
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Obrazok 16: Zavislost magnetizacie M od elektrénovej hustoty n pri kon-
Stantnej hodnote pridovej hustoty 7 = 0.1. Krizikom je vyznacené vypocita-
na hodnota magnetizacie a pas predstavuje odhad numerickej chyby, ktorej
sme sa dopustili pri vypoc¢toch. Zo zavislosti mozme povedat, Ze magneti-
zacia je nezavisla od elektronovej hustoty a jej hodnota je priblizne rovnaka
pre obidva modely potencidlnej energie.

je krizikom vyznacend vypocitand hodnota magnetizacie a pas predstavuje
odhad numerickej chyby, ktorej sme sa dopustili pri vypoctoch (volba xq,
hustota bodov pri integrovani). Zo zavislosti mozme povedat, Ze magneti-
zacia je nezavisla od elektronovej hustoty a jej hodnota je priblizne rovnaka
pre obidva modely potencialnej energie. Vypocet bol urobeny pri hodnote
priadovej hustoty 7 = 0.1.

Zavislost magnetizacie od pridovej hustoty sme vypocitali pre model s
korekciou, pri konstantnej hodnote elektronovej hustoty n = 0.958. Zo zavis-
losti je vidiet, 7Ze magnetizacia narasta pri zvySovani priudovej hustoty, pri¢om
tento narast je linearny, ¢o aj ocakavame, pretoze uvazujeme u < kr. Smer-
nica priamky je rovna —5.58 x 107%.

V |7] je odvodeny vztah, ktory vyjadruje teoreticky odhad zavislosti mag-
netizacie od pradovej hustoty. Jeho tvar je

e PR

4 4 j?
kde (A\F)?/4 ~ 553 x 10~%. Porovnanim tychto vysledkov vidime dobrii
zhodu medzi numerickou a teoreticky odhadnutou hodnotou.
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Obrazok 17: Zavislost magnetizacie M od pradovej hustoty j pre model
s korekciou, pri konstantnej hodnote elektronovej hustoty n = 0.958. Zo
zavislosti je vidiet, 7Ze magnetizacia narasta pri zvySovani prudovej hustoty,
pricom tento narast je lineArny. Smernica priamky je rovna —5.58 x 1074,
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7 Zaver

Spinovy Hallov jav je jav, pri ktorom dochadza pri prechode pridu vzor-
kou (y) k akumulécii elektronov s réznou orientéciou spinu (z) na opa¢nych
hranach vzorky (z). Tento jav bol pozorovany v dvojrozmernych polovodi-
c¢ovych struktarach. Efekt spinovej polarizacie je sposobeny spin-orbitalnou
interakciou v tychto Struktuarach.

Cielom tejto préace bolo $tudovat ako vplyva hrana vzorky na spinovi
polarizaciu. Vo vypoctoch sme uvazovali dvojrozmernti vzorku, ktord sa
nachadzala v rovine x-y. Pohyb elektronov v smere osi z nebol mozny. V
smere osi y sme uvazovali vzorku nekoneéni a v smere osi x sme hranu
vzorky modelovali potencialnou energiou s kone¢nym skokom. Takyto model
sposobil poruSenie neutrality vzorky. Aby sme poruchu odstranili, museli
sme potencidlnu energiu zmenit pomocou korekcie.

Pre obidva modely sme pre porovnanie vypocitali spinovi polarizaciu pri
Tavej hrane vzorky. Z ich priebehu sme prigli k zaveru, 7e spinova polarizacia
bola pre model potencidlnej energie s korekciou zosilnend. Okrem spinovej
polarizacie sme pocitali aj magnetizaciu. Magnetizaciu sme potom vykreslili
v zavislosti od elektronovej hustoty a od priidovej hustoty. Na zaklade tychto
dvoch zavislosti mozme povedat, Zze magnetizacia je nezavisla od elektronovej
hustoty a jej hodnota pre pridovi hustotu 7 = 0.1 bola priblizne rovna
—5.58 x 107°. Zavislost magnetizacie od priadovej hustoty je linearna a s
narastanim priidovej hustoty narastd aj magnetizacia. Smernica priamky je
rovna —5.58 x 1074, T4to hodnota sa dobre zhodovala s teoretickym odhadom
zavislosti magnetizacie od pradovej hustoty podla |7].

Z porovnania vysledkov magnetizacie pre obidva modely potencialnej
energie moézme povedat, ze vplyv korekcie na magnetizaciu vzorky bol mini-
malny. Jej hodnota sa prakticky nezmenila.

Predbezné vypocty v8ak ukazuji, Ze uz malad zmena korekcie (faktor 2
az 4) by mohla viest k vyznamnym zmendm magnetizacie. Preto by bolo
zaujimavé skusit riesit tento problém s realistickym tvarom korekcie a zistit
jej vplyv na spinovi polarizéciu.
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A Separacia premennych

RieSenie rovnice (12) hladajme v “separovanom tvare” ¥ (x,y, z) = o(z,y)¢(2).
Po dosadeni tohto rieSenia do rovnice, sa tato rozdeli na dve vzajomne neza-
vislé rovnice

H ((j_ N (%) U, y>] p@,y) = (B - E)plx,y)  (60)
o + UG 60) = ool (61)

Ak by bola jama nekonec¢ne hlboké, pre vinova funkciu a vlastné hodnoty

energie plati:
2 TZ 1 T 2
n = - — ], Ezn =3 ( _) ) 62
On(2) \/;cos<na> 5 na (62)

kden =1,2,.... Ked budeme predpokladat, Ze vSetky elektrony obsadia len
najnizsiu hladinu £,;, tak rovnicu (60) mozeme napisat ako

{—% (88—; + 5—;) + U(x,y)} p(z,y) = Ep(z,y), (63)

kde U(z,y) = Uz, y) + B = [V (2) + Ea] + Vso(z,y) = V() + Vso(z,y).
Rovnicu (63) prepiSseme do tvaru

[—% (aa_; + aa_;) +V(z)+ Vso(x,y)] e(z,y) = Ep(z,y). (64)

RieSenie rovnice (64) hladame znova v “separovanom tvare” ¢(x,y) =
X(2)é(y), kde vlnova funkcia v smere osi y je dana ako

1 .
P(y) = Ner exp (ikyy). (65)
Takéto normovanie rovinnych vin bude vhodné pri vypoéte elektronovej hus-

toty.
Dosadenim vlnovej funkcie (65) do rovnice (64) po tprave dostaneme

(~ s + V) + Veolo) ) x(0) = ex(o), (66)



B Vypocet elektrénovej hustoty

Elektronu, ktory sa volne pohybuje a ma urc¢itia hybnost p, moézme podla de
Broglieho hypotézy priradit vinovii funkeiu?

dr(x) = C expli(kz — wi)], (67)

kde k = p/h a w = E/h. Takato ¢ista rovinna vlna nam pri normovani
sposobuje problémy, pretoze plati

/ dz |A|? exp(—ikz) exp(ikz) = |A|* x oo. (68)

Volny elektron mozeme popisat tiez lokalizovanym vinovym balikom, kto-
ry vytvorime ako linedrnu kombinaciu rovinnych vin s blizkym vlnovym ¢is-

lom k.
k+Ak/2

V(@) = / a4 A(K ) explitk s — w,t)], (69)
k—Ak/2

2 , . . s v . -, .
kde wy = g‘im Takato vnova funkcia musi tiez spliiat podmienku normalizacie

o0

/ dale(z, 82 = 1. (70)

—00

V pripade vlnového balika (69), narozdiel od rovinnej vilny, dostaneme pre
absoltitnu hodnotu konstanty [A| = —=—.

Aby sme mohli pracovat s rovinnymi vinami, musime obist problém, kto-
ry suvisi s ich normovanim. To mo6zme urobit dvoma sposobmi: normovat
rovinné viny na kone¢ny objem alebo pomocou normovania na hybnost, ¢o

teraz ukadzeme.

Predstavme si N elektronov, kazdy v inom stave, danom vyrazom (69) v
case t =0

Ui ak(x), prei=1,...,N; a ki1 =k + Ak, kde kg = 0. (71)

Elektronovi hustotu v mieste z potom vypocitame ako

n(z) = Zwii,m(iﬂ)@bki,m(fﬁ)- (72)

3Pre zjednodudenie zapisu vyrazov, budeme uvaZovaf iba o jednorozmernej vlnovej
funkeii.
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Pre elektrony nachadzajice sa v makroskopickom objeme V' s priemernou
hustotou n = N/V, mozeme previest limitu N — oo, V — 0o a N/V — n.
Ak budeme volit Ak — 0 potom hustotu napiSeme ako

N ki+Ak /2 ki+Ak/2
1 I L " o
n(x) = E S AR / dk exp(—ik x) / dk exp(ik =) ~
= i Ak /2 ki Ak/2

dk
2T

~ 3 e (AR)? exp(—ikiw) exp(ikiz) ~ (73)

— 2 Ak

=1
pricom integrujeme cez interval zahrhujici vSetky uvazované k;. Rovnaky
vysledok by sme dostali, ak by sme uvazovali rovinné viny, ktoré by boli

normované ako

1 .
or(x) = o exp(ikz) (74)

a hustotu pocitali integrovanim cez vSetky elektronmi obsadené hodnoty k

n(z) = / dk 1 ()i (2). (75)
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C Podmienky spojitosti pre viazané stavy

Pri odvodeni rovnice (55) budeme vychadzat z podmienok spojitosti vinovej
funkcie v bodoch z = 0, = h a rovnic, ktoré musi spliiat derivacia vinovej
funkcie.

Podmienky spojitosti v bode z = 0

x1(z =0) = xz2(x=0)
1 aAi(yo) + bBi(yo) (76)

avbodex=nh

X2(z =h) = xs(x=nh)
aAi(y,) + bBi(y,) = de ™" (77)

Pre derivaciu vinovej funkcie v bode x = 0 plati

Xa(z=0) = xi(z=0) = 2A¢(z =0)
vflaAi (yo) + 0B (yo)] —a = 2A, (78)
kde yo =vy(—=V2 —e) a A = £k, V;. V bode x = h plati
Xa(x=h) = Xi(z=nh)
VflaAi (yn) + bBi' (yn)] = —Bde™", (79)

kde y, = v(fh — Vo — e). Z dvojice rovnic (76) a (78) pre koeficienty a a b
dostaneme:

2ABi(yo) + aBi(yo) — vkBi'(yo)

© = FTA () Bilys) — Ai(y0) BE (y0)] (80)
o 1—aAz'(y0)
b= B (8)

Z rovnice (77) dostaneme vyjadrenie koeficientu d v tvare
d = [aAi(yp) + bBi(yn))e™. (82)

KedZe sme mali $tyri rovnice, tak posledna rovnica (79) je rovnica, ktorej
rieSenim su energie viazanych stavov:

Vk[aAi (yn) + 0B (yn)] + dfe”"" = 0. (83)

Koeficienty a, b a d sme kvoli prehladnosti nedosadili.
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D Podmienky spojitosti pre rozptylové stavy
Podmienky spojitosti vlnovej funkcie v bode x = 0

xi(x=0) = xao(z=0)

avbodex=nh

Xe(x =h) = xs(x=nh)
aAi(y,) + bBi(y,) = cePh 4 de™Ph, (85)

Pre derivaciu vinovej funkcie v bode x = 0 plati

Xo(z =0) = xi(z=0) = 2Ax(z =0)
vflaAd (yo) + B (yo)] —a = 2A, (86)

kde yo = y(—V2 —e) a A = £Ak, V4. V bode x = h plati

Xo(z=h) = xs(z=nh)
vfladAi (yn) + bBi' (yn)] = iB[ce™™ — de™""], (87)

kde y, = v(fh — Vo — e). Z dvojice rovnic (84) a (86) méame:

2ABi(yo) + aBi(yo) — v/ Bi'(yo)

= . . . . 88
T (30] Bilyo) — A B o) &
1 —aAi(yo)
b = — 89
Bi(yo) (&)
Z dvojice rovnic (85) a (87) dostaneme vyjadrenia koeficientov ¢ a d
e [ 4 - bo—ign |1 p -
e [ o) + it + 3 | 2 i) + Bitwn)] 90
d = eP"aAi(y,) +bBi(yy) — ce™]. (91)

Teraz pozname vyjadrenia pre vSetky koeficienty a teda pozname aj tvar
vlnovej funkcie pre zadani hodnotu energie.
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E Zavislost magnetizacie od hranic integrova-
nia

Hodnotu zy = —0.5 pri integrovani vo vztahu (59) sme zvolili kvoli tomu, ze
hustota elektronov je uz v tejto vzdialenosti prakticky nulova a jej prispevok
k vyslednej magnetizacii je zanedbatelny.

Dovod, preco sme hodnotu x; zvolili rovni 10.0, je vidief na obrazku
18, kde je zobrazena zavislost magnetizicie od hodnoty x;. Chyba, ktorej
sa dopustime pri obmedzeni hornej integra¢nej hranice na hodnotu 10.0, je
o dva rady mensia ako samotna hodnota magnetizacie. Tato zavislost bola
vypocitana pre model s korekciou a pre n =2.1a 7 =0.1.

-5.52 (\
-5.54 -
*S -5.56 -
&
LDE -5.58 -
X
= -5.6 H
-5.62 1‘
564 | | | | | |
4 5 6 7 9 10 11

Obréazok 18: Zavislost magnetizacie M od hornej integracnej hranice x; pre
model s korekciou. Zo zavislosti je vidief, 7Ze magnetizacia osciluje okolo
urcitej hodnoty a chyba, ktorej sa dopustime, ak zvolime hodnotu z; = 10.0,
je o dva rady mensia ako samotna hodnota magnetizacie.
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