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铁磁金属量子阱态的共振隧穿

卢仲毅. - - 张晓光/，0

（.- 中国科学院理论物理研究所- 北京- .11121）

（/- 美国橡树岭国家实验室- 田纳西州- 3423.- 美国）

摘- 要- - 非铁磁金属层中的量子阱态在磁输运过程中的重要性已被广泛认识&铁磁金属层中自旋极化的量子阱
态以前并没有详尽的理论研究；实验上也没有清晰地观测到自旋极化量子阱态的隧穿&文章介绍了最近由卢仲毅、
张晓光和 5*,"6()768［.］预言的 96 : ;<= : 96= : 96 : >?和其他铁磁量子阱隧道结中的共振隧穿，并解释铁、钴、铬的 !.

能带的对称性在这种共振隧穿中的作用&
关键词- - 隧道磁阻结，量子阱态，共振隧穿，第一性原理计算
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.- 引言

磁隧道结中具有立方对称性铁磁电极的 !. 能

带的重要性最先由第一原理计算阐明& 在 96 : ;<= :
96（.11）隧道结中［/］，铁的费米面多子 !. 能带的对

称性与 ;<= 能隙（.11）方向的复能带相符，因而有
较大的隧穿几率& 而铁的少子 !. 能带高于费米能

级，同时其他在费米能级的能带由于对称性低于 !.

能带，隧穿几率相对小了几个数量级，由此导致类似

于半（单自旋）金属的大隧穿磁阻&这项理论预言已

被实验证实［3］& !. 能带主要由 8# 电子构成，很接近
自由电子能带&过渡金属中，N++ 晶格的铬，铁，钴在
费米能级附近都有 !. 能带& 它们的晶格常数也相
近&通过结合这几种金属设计新型的隧道结，就能利
用其中的 !. 能带产生新的输运机制&例如最近理论
预言，用钴或铁钴合金作为电极能产生隧道结的电

子全反射［\］&
本文考虑的是通过结合铬，铁，或钴而产生 !.

能带的铁磁量子阱效应［.］& 其实，由铁铬构成的铁
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磁量子阱，几年前已由 3040’050 等人间接地观测
到［#］,由于实验中用的非晶氧化铝绝缘层大大减弱
了量子阱共振信号，这样一来，电流对电压关系曲线

并没有直接显示出共振，直到二阶导数才看到了可

能的量子阱态, 另外，3040’050 等人也没有意识到
量子阱态是由 !6 能带形成的,他们猜测量子阱态是

在二维布里渊区的 !
7
点，而 !6 能带则是在 "

7
点,

我们认为，观测铁磁量子阱的共振隧穿，绝缘层

与铁磁层的晶格匹配至关重要，匹配得好，才能使隧

穿电子波函数在界面两边的对称性一致，保证电流

主要通过 !6 能带，从而强化铁磁共振隧穿, 因此，
外延生长的氧化镁绝缘层要远远优越于非晶氧化铝

绝缘层,

$! 计算方法

我们用第一原理的 809:; 7 <<= 程序，具体的
计算方法与以前的工作［$，>］基本相同，不同之处是

两边用了两种不同的电极：铁磁电极铁或钴，和非磁

性电极铬,事实上铬具有弱反铁磁性，不过对我们的
计算影响不大, 铁，钴，铬都取 ?11（6%%）方向排列,
我们考虑了如下情况，即在氧化镁绝缘层与铬电极

之间，分别计算 $ 至 66 原子层的铁薄膜,为计算简
便，所有层都取铁的晶格常数, 加偏压的自洽场计
算，用的是文献［&］的方法，自洽场收敛后，电流的
积分用了二维布里渊区的 @$#& 个 A 点,类似于文献
［&］，界面共振态对电流的贡献被全部排除,以前的
理论计算中所显示的界面共振态电流从未在实验中

观测到,

"! 结果及讨论

图 6 显示了三维铁和铬沿 "" 方向的能带, 可
以看到，铁的多子 !6 能带与费米能级相交，而铬的

!6 能带最低点比费米能级高,因此夹在氧化镁与铬
之间的铁薄膜中的 !6电子在费米能级附近会在垂

直于薄膜的方向形成量子禁闭, 图 $ 的态密度清晰
地显示了这一现象, 因为 !6 能带主要是 B 电子，而
在 "点其他能带都没有 B分量，所以图 $ 中只画了
B分量的态密度, 我们看到在多子带中费米能级附
近有多个尖峰，这些尖峰的宽度正好是计算中所用

能量虚部的两倍，如果我们减小能量虚部，则峰宽也

随之线性减小，所以这些峰的真正宽度基本为零,这

是区分量子阱态与其他共振态的重要标志之一, 在
少子带中接近铬的 !6 能带底部也出现了一个量子

阱态，它与费米能级距离略大于 6:C，在偏压大于
6C时有可能观测到这个态,

图 6! D:和 E;的沿着对称轴 ""的能带结构，费米能级

设在零点处

图 $! 量子阱薄膜 D: F G4H F D:H F @D: F E;中 @ 层 D:上的

在 "
7
（## I %）点的 $分解的分部态密度, 虚线对应于多

子，实线则对应于少子，费密能级设在零点处

图 " 显示量子阱态的能量随铁薄膜厚度的变
化，图 " 的能量窗口是从 %, ":C 到 6, 6:C，与 3040J
’050 等人［#］的图 $ 中的窗口基本一致, 比较两图，
它们惊人地相似，不过它们之间的不同之处更加耐

人寻味, 最明显的不同是 3040’050 等人在每一个
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薄膜厚度都观测到量子阱态，他们由此推论，每一个

共振系列对应一个量子态&由于在 !
.
点找不到任何

量子阱态对应于这种能量厚度关系，他们的结论是

共振系列是由 !
.
点的量子阱态引起的&而我们的计

算结果表明：并非每一个薄膜厚度都有量子阱共振，

其实每个共振系列是由多个量子阱态产生的，所有

量子阱态都在 !
.
点& 在图 / 中，数据点上的数字标

志对应的量子阱态波函数的节点个数& 每当薄膜厚
度增加一个原子层，前一个量子阱态就移出这个能

量窗口，或者下一个量子阱态就移入这个窗口& 在
0*1*!*2* 等人的实验中，薄膜厚度可能不均匀，因
此测量实际上是对几个厚度的平均&

图 /- 在 34 5 617 5 347 5 34 5 89 中，对不同的 " : ;，⋯，

;;，多子量子阱能级随 34簿膜厚度的变化关系（图中数

据点旁的数字标明所对应的量子阱波函数的结点数）

量子阱态的共振隧穿，可以从计算出的电流随

电压变化的 # $ %曲线看出&图 < 为两个量子阱薄膜
的 # $ %曲线，当量子阱薄膜的磁矩与铁磁电极的磁
矩平行时，呈阶梯形状，每一个阶梯的起始偏压对应

于一个量子阱态相对于费米能级的能量& 这说明绝
大部分电流是通过量子阱态流过的& 偏压最低的共
振点，隧穿电流陡增了 ; 到 = 个数量级&正偏压和负
偏压表现出极大的不对称，前者是电子注入量子阱

态；后者是空穴注入& 另外值得注意的是：当磁矩反
平行时，偏压 ;>左右的电流有一个高平台，这个平
台对应于前面提到的铁薄膜中少子 "; 能带的量子

阱态&由于铁电极中没有少子 "; 电子，磁矩平行时

这个少子量子阱态没有电流贡献& 没有界面氧化铁
层时，（8? 5 617 5 @34 5 89）这个量子阱态似乎不存
在&
隧穿磁阻在图 A 中以平行磁矩时的电导 &B 与

反平行磁矩时的电导 &CB之商 &B 5 &CB的形式画出&
当 &B 5 &CB D ; 时，磁阻为正，当 &B 5 &CB E ; 时，磁阻

图 <- 在 34 5 617 5 347 5 F34 5 89 中隧道电流随偏压的变

化关系（实线对应于 34 薄膜层中的磁矩与铁磁电极的

磁矩相互平行的情形，虚线则对应于反平行的情形）

为负& 图 A 显示出几个现象：（;）低偏压时磁阻为
负&这个低偏压下的大负磁阻与以前计算中预言的
界面共振态所造成的负磁阻［G］不同& 由于隧穿电流
应该主要由 "; 电子贡献，而低偏压下导电窗口处于

铁薄膜量子阱态能隙中，造成了多子电流的锐减&因
此这里的负磁阻也是由于量子禁闭造成的&（=）量
子阱共振隧穿所造成的正磁阻，即使在有氧化铁界

面层时也高达 ;=HHI（比较 34 5 617 5 347 5 34 的磁
阻为 JFI［J］），而在无氧化铁层时则达到了
;HHHHI &（/）34 5 617 5 347 5 34 5 89 隧道结在正偏压
;>左右产生了较大的负磁阻，接近 <HHI，对应于
铁膜的少子 "; 量子阱态&

图 A- 平行磁矩的电导与反平行磁矩的电导之比随偏

压的变化关系（实线对应于磁阻结 34 5 617 5 347 5 F34 5

89，虚线则对应于磁阻结 8? 5 617 5 @34 5 89）

<- 结论
利用 K++ 过渡金属中 "; 能带的独特对称性，我

们预言了 34 5 617 5 347 5 ,34 5 89 和 34 5 617 5 ,34 5 89
这类量子阱共振隧道结的共振隧穿特性& 我们发现
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多子和少子量子阱态都产生共振隧穿，前者产生正

磁阻，后者产生负磁阻, 这种量子阱隧道结的 ! " #
曲线呈现高度不对称，最大磁阻远大于理论预言的

简单磁隧道结的磁阻，因而这类量子阱隧道结可以

用来设计新型自旋电子器件,
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玻色 W爱因斯坦凝聚实现 3% 周年
自 3CC# 年首次实现玻色 W爱因斯坦凝聚（FXJ）以来，相关研究发展迅速,截止到 $%%# 年 & 月，已实现凝聚的碱金属原子

气有六种：E4/，$"K0，D3R，Q#AY，和3""J=,自旋极化3I最早被遴选为 FXJ的对象，但因技术上的难度问题，它的凝聚迟至 3CCQ 年
& 月，是由“FXJ教父”Z02/;. R.;))2;;G领导的小组实现的, $%%%年，对激发态 I;（$%;[）原子气，甚至对 AY$ 分子，先后实现了

FXJ,第一批 FXJ采用磁光阱技术，几年之后又发展了全光阱技术,全光阱技术的优势在于：磁场可以另外用于控制原子间的
相互作用,例如，通过 M;=’Y01’共振，使吸引相互作用变成排斥,最近，使用全光捕获技术，已经实现了镱和铬原子气的凝聚,
迄今，在实现了 FXJ的各种原子中，只有镱具有两个价电子，而铬原子则以其所具有的相当大的磁偶极矩而引人关注,这两种
元素在信息产业中都有重要应用, 3% 年来，FXJ中一系列的新现象（如约瑟夫森效应、原子激光、涡旋、“超流 W绝缘”量子相
变、超冷费米原子气等）向人们展示出这一课题的强大生命力，其中许多是爱因斯坦当年未曾想到过的,

$%%# 年 $ 月，一批 FXJ科学家会聚到加拿大的 F02\\，庆祝 FXJ首次实现 3% 周年,与会者中有许多新转行的科学家，他们
原先是从事高温超导机理研究的,来自不列颠哥伦比亚大学的 M;/ 5’V-表示，对于自已 3Q 个月以前从凝聚态领域转至超冷原
子领域，决不后悔,今天，有 3%% 多个实验室致力于超冷原子研究,在这一新领域，实验物理学家不断地向理论学家提出新的课
题，使后者有更多的机会做出创新的工作,凝聚态系统中的相互作用过于复杂，超冷原子气却可能模拟凝聚态系统，通过调控
相互作用，将所要研究的物理问题突显出来,初期的实验，主要关心凝聚体的尺寸或者对 FXJ 的表征,现在，则主要指向应用
和开辟理论物理新领域,

（戴闻! 编译自 K0(-G;，$%%#，D"D：D"% 和 :’@=/1= HVG.<，$%%# 年第 & 期
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北京欧普特科技有限公司严格参照国际通常规格及技术指标，备有完整系列的精密光学零部件（备有产品样本供参考）

供国内各大专院校、科研机构、实验室随时选用，我公司同时可为您的应用提供技术咨询,我公司可以提供美国及欧洲产的优
质红外光学材料，如硒化锌、硫化锌、多光谱硫化锌等,

$ 光学透镜：平凸、双凸、平凹、双凹、消色差胶合透镜等,
$ 光学棱镜：各种规格直角棱镜及其他常用棱镜,
$ 光学反射镜：各种尺寸规格的镀铝，镀银，镀金及介质反射镜，直径 #LL—$%%LL,
$ 光学窗口：各种尺寸规格、材料的光学平面窗口，平晶，直径 #LL—$%%LL,
$ 各种有色玻璃滤光片：规格为直径 #LL—$%%LL，（紫外、可见、红外）及窄带干涉滤片,
$ 紫外石英光纤：进口紫外石英光纤，>PO接口光纤探头，紫外石英聚焦探头,

! ! 地址：北京市海淀区知春路 DC 号希格玛大厦 F座 "%& 室
! ! 电话：%3% W QQ%C&$3Q ] QQ%C&$3E! 传真：%3% W QQ%C&$3&! 网址：+++, 7V.<+0@, 1VL, 12
! ! 联系人：徐勇小姐，陈锵先生，施楠小姐
! ! XL0/.：̂-@V27_ 7V.<+0@, 1VL, 12，N;B/21’;2_ 7V.<+0@, 1VL, 12，=’/202_ 7V.<+0@, 1VL, 12
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