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摘! 要! ! 磁性隧道结材料中自旋相关的量子阱态所导致的共振隧穿现象具有很重要的研究和应用价值,文章介绍
了最近在 78（%%3）9 :;< 9 78 9 :;< 9 78双势垒磁性隧道结中存在的量子阱共振隧穿效应的理论研究工作,通过量子阱
态的第一性原理的计算以及结合对中间 78 薄膜孤岛结构所导致 =>-.>?@ 阻塞效应的分析，证实了最近 A>B0C/ 等人
（A>B0C/ D !" #$, E’FG, H8I, J8((,，$%%#，K#：%$&$%5 ）实验中得到的振荡效应确实来源于中间 78层多数自旋电子在 !
点处形成的 !3 对称性的量子阱态, =>-.>?@阻塞效应的存在正是导致实验中低温下量子阱共振隧穿效应不够明显的
主要原因,
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$%%# U 33 U 3$ 收到初稿，$%%# U 3$ U $5 收到修改稿

4! 通讯联系人, _?0/.：]Z’02‘ 0)’F, /)’F, 01, 12

3! 引言

自 3K&^ 年 a-../b[8 在 78 9 N8 9 => 多层膜中［3］发
现隧穿磁电阻效应（ (-228./2; ?0;28(>[8G/G(0218，
D:H），特别是 3KK^ 年 :/F0B0C/ 等人在铁磁性隧道
结材料中发现室温的高隧穿磁电阻效应［$，"］以后，

这种以铁磁层 9势垒层 9铁磁层三明治结构为核心的
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磁性隧道结（.*/,0")+ "’,,0( 1’,+")2,，345）材料以
及其中自旋相关电子的隧穿输运性质，引起了实验

和理论学者们广泛的研究兴趣& 这些研究工作不仅
迅速推动了近 67 年中凝聚态物理新兴学科———磁
电子学（.*/,0"280(0+"92,)+:）和自旋电子学（ :#), ;
0(0+"92,)+: < :#),"92,)+:）的形成与快速发展，也极大地
促进了信息工业中磁电阻材料和新型自旋电子学器

件的研制和应用&如基于磁性隧道结材料的磁随机
存储器（.*/,0")+ 9*,=2. *++0:: .0.29>，3?@3）已
成为国际上众多公司和科研机构大力研发的目标，

如目前32"292(*和 AB3等公司以及中国科学院物理
研究所已经开发研制出相关的 3?@3演示器件&
近年来在磁性隧道结的实验制备方面，研究人

员一直致力于得到完好的界面以及更薄的膜厚度&
随着各层薄膜厚度的不断减小，可能产生的量子效

应已经成为一个重要的研究课题& 在不同磁性隧道
结结构中，通过量子阱态所导致的自旋相关共振隧

穿问题也激起了实验学者们广泛的研究兴趣，如

C77C 年 D’*:* 等人［E］在 @(8F 单势垒磁性隧道结
G2 < G’ < @(8F < H) ; I0结构中，发现了由 G’层中电子
的量子禁闭所导致的 43?随着 G’层厚度变化的振
荡现象；H*/*!*.* 等人［J］在 G9 < I0 < @(8F < I0G2 结构
的单势垒隧道结中，也发现了通过 I0层中电子的量
子阱态导致的隧穿电导随着外加偏压变化的振荡效

应&然而这些实验中所观测到共振效应的信号相对
比较微弱，这被认为是由所用的非晶结构势垒层所

导致［K］& C77E 年，国际上有两个实验小组分别利用
分子束外延和磁控溅射沉积两种方法，成功制备出

了单晶 3/F（776）势垒的隧道结材料［L，M］，室温下
43?能够达到 C77N，突破了传统非晶势垒隧道结
的磁电阻仅依赖于磁电极自旋极化率大小的限制，

验证了第一性原理计算预言的 3/F（776）电子结构
也对隧道结的磁电阻有重要贡献，从而大幅度提高

了隧穿磁电阻值的比值& 并且，单晶结构的 3/F
（776）作为势垒层也对观测量子阱共振效应效应提
供了可能性&如最近日本 H2O*P) 等［Q］报道了用分子
束外延方法成功制备了 I0 < 3/F < I0 < 3/F < I0 双势
垒隧道结的，并且观测到 =! < =" 曲线中随着外加偏
压的变化而振荡的现象& 然而该振荡效应仍然比较
微弱，并且对隧穿磁电阻没有影响&
在此之前，人们对双势垒磁性隧道结中共振隧

穿效应的理论分析还仅局限于通过唯象模型来进行

定性描述上［67］，但是对 I0（776）电极和 3/F（776）
势垒的外延单晶结构，需要基于第一性原理的计算

来分析 I0在费米能级附近的能带结构以及准确地
计算出量子阱态的能级& B’"(09 等人的第一性原理
计算［66］已阐明了 I0（776）的 !6 能带的隧穿是 I0 <
3/F < I0单势垒隧道结中具有高隧穿磁电阻的主要
原因，因为 I0费米面多数自旋电子 !6 能带的对称

性与 3/F能隙（776）方向的复能带相符，具有较大
的隧穿几率，并且该能带也能够在一些特殊结构中

导致量子阱共振隧穿效应［K］& 与单势垒隧道结类
似，我们认为采用第一性原理理论来研究和分析双

势垒隧道结中是否存在量子阱共振隧穿效应，将会

是一个非常有效的重要途径&
因此，我们对 I0（776）< 3/F < I0 < 3/F < I0 双势

垒磁性隧道结中可能存在的量子阱共振效应进行了

系统的研究［6C］，并取得了重要进展& 通过第一性原
理计算以及结合对中间 I0 层中 G2’(2.R 阻塞效应
的分析，从理论上证实了 H2O*P) 等人实验中的振荡
效应确实来源于中间 I0 层在 ! 点处形成的 !6 对

称性的量子阱态，并且 G2’(2.R 阻塞效应的存在正
是导致实验中共振效应不够明显的主要原因&

C- 计算方法

具体对 I0（776）< 3/F < I0 < 3/F < I0 双势垒隧道
结的电子结构计算方法与以前的一些工作［K，66］基本

类似，两端电极和中间 I0 层的晶格常数取为

C& MKS，而势垒层 3/F 的晶格常数则取为 I0 的!C
倍&对双势垒之间 I0层的厚度我们分别计算了从 J
3T到 UJ 3T之间的各种情况& 计算程序使用了第
一性 原 理 的 T*>09 V299),/* ; V2!, ; ?2:"2P09
（VV?）方法，采用密度函数理论（ =0,:)"> W’,+")2,*(
"!029>，XI4）的局域自旋密度近似（ (2+*( :#), =0,:)">
*##92Y).*")2,，TZX@）& 自洽（ :0(W8+2,:):"0,"）计算收
敛以后，我们计算了二维布里渊区中 ! 点处的电子
态密度&

U- 结果与讨论

我们知道，!点处 !6 能带主要是 : 电子（角动
量 # [ 7），而在 !点其他能带都没有 $ 分量，所以我
们只用对 $电子进行分析&对于中间 I0 层厚度取为
Q 个原子层的 I0（776）< 3/F < I0Q < 3/F < I0 双势垒
隧道结，图 6（*）显示了计算出的中间 I0 层在 ! 点
处多数自旋（即自旋向上，以下简称多子）: 电子的
态密度&我们可以看到在多子能带中形成了数个分
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立能级的尖峰，它们就是在中间 34层中形成的多子
量子阱态,如果和块体材料 34的 5多子电子能带作
比较（如图 6（7）所示），可以看到这些量子阱态就
是从双势垒材料中间 34 薄膜的 !6 能带衍化形成,
通过分析这些态在 8 个原子层中的态密度大小，可
以得到它们各自波函数的节点数 !，可以看到它们
确实是有序排列的，而在 9 %, 8 :附近，! " % 和 ! ;
6 的态在图中并不明显，其原因是它们的位置非常
接近 !6 能带的边缘,

图 6! !点处自旋向上（多子）5 电子的态密度 ! （ 0）对于 34

（%%6）< =>? < 348 < =>? < 34结构中间 34 层的情况：第四原子层

（实线）和第五原子层（虚线）；（7）对于块体 34材料的情况

我们将计算出的量子阱共振偏压位置（对应于

量子阱态能级）与实验［8］中得到的共振偏压位置进

行了比较，如图 $ 所示,我们规定实验中的共振偏压
取为所测 @# < @$ % $ 曲线中峰尖和紧邻的峰谷之间
的中点，也就是随着偏压变化下所得到隧穿电流的

极大值,我们将实验中 A 种不同厚度情况下得到的
结果分别对应我们用 B0C4D EEF 的计算结果, 实验
中 34薄膜厚度不一定均匀，所以测量可能得到的是
两个邻近厚度都有的情况，每种情况的对应如图 $
中虚线方框所示,
根据比较，我们发现计算结果与实验中的共振

位置能够一一对应，但它们的位置存在一个有规律

性的差异，如图 $ 中箭头所示, 我们认为，这是由中
间 34薄膜的 GH-.HI7电荷能量所导致的,因为实际
实验中得到的中间 34薄膜是不连续的，有限大小的
34颗粒导致了电子隧穿过程中伴随着 GH-.HI7 阻
塞效应，也就是说，隧穿电子需要克服一个额外的

GH-.HI7 能量才能够完成隧穿, 我们可以用一个简
单的平板电容模型来描述, 通过分析电子隧穿需要

图 $! 不同厚度情况下计算得到的共振偏压位置与实验结果对

比（之间的箭头表示由 GH-.HI7阻塞效应导致的差异）

图 "!（0）GH-.HI7电势与颗粒直径大小的关系；（7）34 颗粒大

小与 34薄膜厚度的关系：双势垒隧道结中间 34层与 34（66%）颗

粒膜的 J3=分析结果

克服的额外 GH-.HI7电势 $GK与颗粒直径大小的关

系，进而可以推算出各情况下相应的 34孤岛直径大
小，如图 "（ 0）所示, 我们惊奇地发现，有人对 34
（66%）颗粒膜的原子力显微镜（J3=）分析也给出了
非常相似的颗粒直径与高度（薄膜厚度）的关系［6"］,
如果稍增大 =>?势垒层厚度 &=>? ; $, L 2I，可以发
现这个关系与 J3= 的分析完全一致，如图 "（7）所
示, =>?层有效电容厚度增加的一个可能原因是薄
膜中介电常数应该比块体材料稍小, 另外一个非常
可能的原因是由于 34? 层的形成［6A］或者界面粗糙
区域所导致的，进而增加了 =>? 层电容的有效厚
度,
从图 " 中可以看到，如果颗粒大小不一致，$GK

的大小有很大差异, 这也是导致输运曲线中共振隧
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穿现象的信号变得微弱的原因& 如果我们将不同厚
度情况下 .! / ." 曲线中共振峰的宽度和推算出的
01’(123电势 "04对比，可以看到它们呈现明显的线

性关系&也就是说，如果能够减小 01’(123 电势，就
有可能增大共振信号的强度&这个关系也证明，正是
因为 01’(123阻塞效应的存在，才使得低温下量子
阱共振隧穿现象的信号变得不容易分辨&

5- 总结

具有共振隧穿效应的双势垒磁性隧道结材料在

自旋晶体管和磁逻辑器件等方面将具有很大的潜在

应用价值& 我们在 67（889）/ :;< / 67 / :;< / 67 双势
垒磁性隧道结实验中发现的共振隧穿现象与第一性

原理计算出的中间 67 层中形成的多子量子阱态进
行了比较与分析，结果证明，01’(123 阻塞效应在该
实验中扮演了十分重要的角色，它的大小决定了共

振位置以及信号的强弱& 因此增强共振信号的一个
决定性因素是有效地减小 01’(123 能量，即要求在
此类实验中，必须制备得到连续平整的 67薄膜中间
层&这项研究结果对发展基于双势垒磁性隧道结和
量子阱共振隧穿效应的自旋电子学器件，特别是对

今后研制能具有放大作用的共振隧穿二极管、自旋

场效应晶体管、实用型的磁存储器和磁逻辑等器件，

具有重要参考价值&
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在强关联金属中电子的向列相

最近，苏格兰大学物理学院的 41>H) O F 等，在超纯 M>LO’G<D 晶体中观察到一个不寻常的金属相

———电子的向列（,72*")+，英文词源于希腊文的“线”）相&电子的向列相，类似于经典液晶的向列状态&
在他们的实验中，电子聚积成一条条线段，这些线段质量中心的空间位置是随机起伏的，但它们保持

着一个共同的择优取向& 这也可看作是“条纹相”因量子涨落发生了熔化&
41>H)等的发现，是电子强关联导致对称破缺的又一个例子& 晶体中相互关联的电子，如果其 67>2)

能（量子动能）占支配地位，一般可用 67>2)液体理论描述；如果其间的库仑相互作用占支配地位，则
将形成绝缘的电子晶体& 在强关联金属中（如 M>LO’G<D），电子的量子动能和库仑相互作用都不占支配

地位，因此有可能出现介于 67>2)液体和电子晶体之间的中间相&
（戴闻- 编译自 M+)7,+7 G88D，L9E：9CS，G95 ）
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