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Περίληψη

Στην εργασία αυτή παρουσιάζεται ϑεωρητική µελέτη του φαινοµένου της ϱοπής

µεταϕοράς σπιν και της µαγνητοαντίστασης σε µονές και διπλές µαγνητικές διεπα-

φές σήραγγας. Γίνεται χρήση µοντέλου ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων µε σπιν και του

φορµαλισµού των συναρτήσεων Green για συστήµατα εκτός ισορροπίας. Παρέχεται

µια πλήρης ανάλυση της επίδρασης της πληρότητας Ϲώνης και της ενέργειας δια-

χωρισµού των σιδηροµαγνητικών ηλεκτροδίων, στην εξάρτηση των συνιστωσών της

ϱοπής σπιν από την τάση. Η διεύθυνση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπής σπιν T⊥

είναι ορθογώνια στο επίπεδο που σχηµατίζουν οι µαγνητίσεις των σιδηροµαγνητικών

ηλεκτροδίων της µαγνητικής διεπαϕής, ενώ η διεύθυνση της παράλληλης συνιστώ-

σας T∥ είναι µέσα στο επίπεδο αυτό. Και οι δύο συνιστώσες της ϱοπής σπιν αλλά και

η µαγνητοαντίσταση επιδεικνύουν µια µεγάλη και ενδιαϕέρουσα συµπεριϕορά σαν

συνάρτηση της τάσης, ανάλογα µε τις παραµέτρους του ϑεωρητικού µοντέλου.

Σε µονές µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας δείχνουµε ότι η T∥(V) ικανοποιεί µια

αναλυτική σχέση που περιλαµβάνει την διαϕορά των ϱευµάτων πλειονότητας και

µειονότητας ανάµεσα στη παράλληλη και αντιπαράλληλη διευθέτηση των µαγνητί-

σεων των ηλεκτροδίων, η οποία εν γένει είναι ανεξάρτητη του µοντέλου που χρησι-

µοποιήθηκε για τον υπολογισµό τους. Προτείνουµε ότι η εξάρτηση της παράλληλης

συνιστώσας T∥ από την τάση µπορεί να έχει πλούσια, µη µονοτονική, συµπεριϕορά

σαν συνάρτηση της τάσης, ανάλογα µε την ενέργεια διαχωρισµού. ∆είχνουµε ότι

µπορεί να αλλάζει πρόσηµο χωρίς να αλλάζει πρόσηµο και η φορά του ϱεύµατος.

Ο µηχανισµός που καθορίζει την εξάρτησή της, από την τάση ϐρίσκετε στην εξάρ-

τηση της διαϕοράς των ϱευµάτων πλειονότητας και µειονότητας για την παράλληλη

και αντιπαράλληλη κατάσταση. Στην παράλληλη κατάσταση των µαγνητίσεων της

διεπαϕής η διαϕορά των ϱευµάτων έχει γραµµική εξάρτηση από την τάση αϕού τα

ηλεκτρόνια διέρχονται από συµµετρικά δυναµικά ενώ στην αντιπαράλληλη κατά-

σταση η διαϕορά των ϱευµάτων έχει τετραγωνική εξάρτηση από την τάση αϕού το

δυναµικό είναι αντισυµµετρικό. Τέλος δείχνουµε ότι η ενέργεια διαχωρισµού και η

πληρότητα της Ϲώνης έχουν µεγάλη επίδραση στην εξάρτηση της µαγνητοαντίστασης

από την τάση.

Σε διπλές µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας προβλέπουµε ότι τόσο η παράλληλη

Ti,|| όσο και η κάθετη Ti,⊥ συνιστώσα της τοπικής ϱοπής σπιν µπορεί να ενισχυθεί

δραµατικά. Η ενίσχυση της ανάµιξης σπιν οϕείλεται στην ενεργειακή προσέγγιση

των κβαντικών καταστάσεων πηγαδιού διαϕορετικού σπιν και τάξης µέσα στο παρά-

ϑυρο δυναµικού. Η Ti,|| παρουσιάζει µια ϐηµατική αύξηση ή µείωση σαν συνάρτηση
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της τάσης όταν η ενέργεια µιας σπιν κβαντικής κατάστασης πηγαδιού εισέρχεται στο

παράθυρο τάσης ή εξέρχεται από την Ϲώνη αγωγιµότητας αντίστοιχα ενώ η Ti,⊥ αλλά-

Ϲει πρόσηµο. Η παράλληλη συνιστώσα της ολικής ϱοπής T⊥ εµϕανίζει µια πλούσια

γωνιακή εξάρτηση λόγω της αλληλοεπίδρασης της διγραµµικής και διτετράγωνης

συνιστώσας της.

Λέξεις Κλειδιά

Ροπή Σπιν, Μαγνητικές διεπαϕές σήραγγας, Σπιντρονική, MTJ, MRAM
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Abstract

We present a theoretical study of the spin transfer torque vector and the tun-

neling magnetoresistance (TMR) for symmetric magnetic tunnel junctions (MTJ)

using the single-band tight-binding model and the non-equilibrium Green’s fu-

nctions formalism. We provide a comprehensive analysis of the effect of band

filling and exchange splitting of the FM leads on the bias behavior of the spin-

transfer component, T∥, in the plane containing the magnetizations of the two

magnetic layers, and the field-like component, T⊥, perpendicular to this plane.

We demonstrate that both components of the spin torque and the TMR can e-

xhibit a wide range of interesting and unusual bias behavior. We show that T∥(V)

satisfies an expression involving the difference in spin currents between the fer-

romagnetic (FM) and antiferromagnetic (AF) configurations, which is general and

independent of the details of the electronic structure. We predict an anomalous

bias dependence of the spin transfer torque parallel to interface, T∥, in magnetic

tunnel junctions (MTJ), which can be selectively tuned by the exchange split-

ting. It may exhibit a sign reversal without a corresponding sign reversal of the

bias or even a quadratic bias dependence. We demonstrate that the underlying

mechanism is the interplay of spin currents for the ferromagnetic (antiferroma-

gnetic) configurations, which vary linearly (quadratically) with bias, respectively,

due to the symmetric (asymmetric) nature of the barrier. The spin transfer tor-

que perpendicular to interface exhibits a quadratic bias dependence. Finally, we

show that the exchange splitting and band filling have a large effect on the bias

dependence of the TMR.

In double-barrier magnetic tunnel junctions, we predict that the spin-transfer,

Ti,||, and field-like, Ti,⊥, components of the local spin torque are dramatically e-

nhanced . The spin-mixing enhancement is due to the energetic proximity of

majority and minority quantum well states (QWS) of different quantum numbers

within the bias window. Ti,|| exhibits a switch-on and switch-off step-like bias

behavior when spin polarized QWS enter the bias window or exit the energy band,

while Ti,⊥, changes sign between switch-on biases. The net T⊥ exhibits an ano-

malous angular behavior due to the bias interplay of the bilinear and biquadratic

effective exchange couplings.
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Κατάλογος Σχηµάτων

1.1 Σχηµατική αναπαράσταση µιας συσκευής µε µαγνητική διεπαϕή σή-

ϱαγγας (Magnetic tunnel junction (MTJ)). Αποτελείται από ένα συνθε-

τικό αντισιδηροµαγνήτη (synthetic anti-ferromagnet (S-AFM)) του ο-

ποίου το πάνω σιδηροµαγνητικό (FM) στρώµα έχει σταθερή(καρϕωµένη)

διεύθυνση µαγνήτισης, και ένα ελεύθερο σιδηροµαγνητικό στρώµα του

οποίου η µαγνήτιση µπορεί να αλλάζει διεύθυνση, διαχωριζόµενα από

µονωτικό υλικό (MGO). Η χρήση του συνθετικού αντισιδηροµαγνήτη

καταργεί τη µαγνητοστατική αλληλεπίδραση µεταξύ του ελεύθερου και

του σταθερού µαγνητικού στρώµατος. Το στρώµα Ru χρησιµοποιείται

για να καταστρέψει την πόλωση σπιν των ηλεκτρονίων που µεταβαίνουν

από το κάτω σιδηροµαγνητικό στρώµα του S-AFM στο πάνω. Το κα-

τώτερο αντισιδηροµαγνητικό στρώµα AFM χρησιµοποιείται για να αυ-

ξήσει την ϑερµική σταθερότητα του σταθερού στρώµατος. ∆εδοµένου

ότι, η κύρια µεταϕορά σπιν γίνεται µεταξύ του πάνω FM στρώµατος

του S-AFM και του ελεύθερου FM στρώµατος, το µοντέλο που χρησι-

µοποιούµε για τους υπολογισµούς των φαινοµένων µεταϕοράς σπιν σε

MTJ περιλαµβάνει µόνο τρία στρώµατα, το ελεύθερο στρώµα, το φράγ-

µα δυναµικού και το σταθερό στρώµα. Στη µαγνήτιση m του ελεύθερου

FM στρώµατος δρουν η παράλληλη T∥ και η κάθετη T⊥ συνιστώσα της

ϱοπής σπιν οι οποίες µπορούν να µεταβάλουν την διεύθυνση της m. . 20

1.2 a)Συµβατική Μαγνητική µνήµη MRAM, b)Μαγνητική µνήµη ϱοπής

σπιν STT-MRAM. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22

1.3 Αρχή της µεταβολής της διεύθυνσης της µαγνήτισης σε µια STT-MRAM

µέσω της ϱοπής µεταϕοράς σπιν. (a) Μεταβολή σε παράλληλη κατά-

σταση και (b) µεταβολή σε αντιπαράλληλη κατάσταση. Πηγή: T. Kaw-

ahara, R. Takemura, K. Miura, J. Hayakawa, S. Ikeda, Y.M. Lee, R.

Sasaki, Y. Goto, K. Ito, T. Meguro, F. Matsukura, H. Takahashi, H.

Matsuoka, H. Ohno, IEEE J. Solid State Circuits, 43(1), 109 (2008). 23
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1.4 Σύγκριση πειραµατικών και ϑεωρητικών αποτελεσµάτων για την εξάρ-

τηση των συνιστωσών της ϱοπής σπιν από την τάση. (a) Εξάρτηση της

παράλληλης συνιστώσας T∥. (b) Εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας

T⊥. Οι λεπτές γραµµές αποτελούν ϑεωρητικούς υπολογισµούς της ϱο-

πής σπιν για διαϕορετικές τιµές της ενέργειας διαχωρισµού σπιν ε.

Τα σηµεία αϕορούν πειραµατικά αποτελέσµατα από πείραµα σιδηρο-

µαγνητικού συντονισµού FMR για µανγητική διεπαϕή σήραγγας Co-

FeB/MgO/CoFeB. Πηγή: Θεωρία : Theodonis,I .et.al. , Phys. Rev.

Lett., 97, 237205, 2006 Πείραµα: Kubota, H. et al., Nat. Phys., 4,

37, 2008. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

3.1 (Πάνω) Σχηµατική αναπαράσταση της µαγνητικής επαϕής σήραγγας

η οποία αποτελείται από δύο (αριστερό και δεξιό) ηµιάπειρα σιδηρο-

µαγνητικά (FM) ηλεκτρόδια, τα οποία διαχωρίζονται από µη µαγνητι-

κό λεπτό µονωτικό στρώµα N ατοµικών επιπέδων. Η µαγνήτιση M′

της δεξιάς σιδηροµαγνητικής επαϕής ϐρίσκεται κατά µήκος του z άξο-

να, ενώ η µαγνήτιση M της αριστερής σιδηροµαγνητικής επαϕής είναι

στραµµένη κατά γωνία θ γύρω από τον y άξονα σε σχέση µε την M′.

(Κέντρο)Οι τονισµένοι και άτονοι ελληνικοί δείκτες δηλώνουν ατοµικά

επίπεδα στην αριστερή και στη δεξιά FM επαϕή αντίστοιχα. Οι λατινι-

κοί δείκτες δηλώνουν ατοµικά επίπεδα στην περιοχή του µονωτή.(Κάτω)

Σχηµατική παρουσίαση του προϕίλ δυναµικού του φραγµού, όπου ση-

µειώνεται χαρακτηριστικά η διαϕορά στην πυκνότητα καταστάσεων των

δύο ειδών σπιν κατά 2∆ όπου ∆ είναι η ενέργεια διαχωρισµού. Τα ϵ↑,

ϵ↓, και ϵB είναι οι ενέργειες ατοµικών σηµείων (on-site energies) των

Ϲωνών πλειονότητας (σπιν πάνω), µειονότητας (σπιν κάτω) και µονωτή

αντίστοιχα. Η κάτω διακεκοµµένη γραµµή υποδεικνύει την ενέργεια

Fermi στην κατάσταση ισορροπίας. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32

4.1 Ισοδύναµο κύκλωµα µαγνητικής επαϕής σήραγγας µε ανάλυση των

σπιν ϱευµάτων και µε αντιστάσεις (ϱοοστάτες) εξαρτώµενες από την γω-

νία µεταξύ των µαγνητίσεων των FM επαϕών. . . . . . . . . . . . . . . 41

4.2 Το ϱεύµα σπιν I
(s)
z (θ), για παράλληλο (θ = 0) και αντιπαράλληλο

(θ = π) προσανατολισµό των µαγνητίσεων των επαϕών. Στην παράλ-

ληλη κατάσταση(FM) τόσο τα ηλεκτρόνια πλειονότητας όσο και τα ηλε-

κτρόνια µειονότητας διέρχονται από συµµετρικά φράγµατα δυναµικού

Φσ (κάτω εσωτερικό πάνελ) ενώ στην αντιπαράλληλη κατάσταση(AFM)

και τα δύο σπιν διέρχονται µέσα από ασύµµετρα δυναµικά µε ίδιο µέσο

ύψος φράγµατος Φ̄σ και ασυµµετρία ∆Φσ µε διαϕορετικό πρόσηµο. . 42
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4.3 Εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, T||,

για γωνία ανάµεσα στις µαγνητίσεις των επαϕών θ = π/2 και για διά-

φορες τιµές της ενέργειας διαχωρισµού ∆ για τρείς τιµές της κατάληψης

Ϲώνης 1/4 (πάνω πλαίσιο), 1/2 (µεσαίο πλαίσιο) και 3/4 (κάτω πλαίσιο). 44

4.4 Εξάρτηση της πυκνότητας ϱεύµατος σπιν Is
z, από την τάση, για την

παράλληλη(FM) διευθέτηση των µαγνητίσεων (ανοιχτά σύµβολα) και για

την αντίπαράλληλη(AF) διευθέτηση των µαγνητίσεων (γεµάτα σύµβολα)

αντίστοιχα, στην Εξ. (4.1). Is
z παρουσιάζεται για διάϕορες τιµές της

ενέργειας διαχωρισµού ∆ και για ε0 = +3, 0 eV, που αντιστοιχούν στο

πάνω και µεσαίο πλαίσιο του Σχ. 4.3, αντίστοιχα. . . . . . . . . . . . . 46

4.5 Εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν T||,

από την τάση για θ = π/2, διάϕορες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου

ε0 και για ενέργεια διαχωρισµού ∆ = 1 eV (πάνω πλαίσιο) και ∆ = 2 eV

(κάτω πλαίσιο). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47

4.6 Εξάρτηση της πυκνότητας ϱεύµατος σπιν Is
z, στην Εξ. (4.1) για την

παράλληλη FM (γεµάτα σύµβολα) και αντίπαράλληληAF (ανοιχτά σύµ-

ϐολα) διευθέτηση των µαγνητίσεων αντίστοιχα, για διάϕορες τιµές της

∆ και για τις τιµές της ε0 που αντιστοιχούν σε αυτές του Σχ. 4.3. . . . 48

4.7 Εξάρτηση της T||, για θ = π/2, και για διάϕορες τιµές της ενέργειας

σηµείου των ηλεκτρονίων µειονότητας ε↓, και για τρεις τιµές της ενέρ-

γειας σηµείου ε↑ των ηλεκτρονίων πλειονότητας, που αντιστοιχούν σε

κατάλληψης Ϲώνης 1/4 (πάνω πλαίσιο), 1/2(µεσαίο πλαίσιο) και 3/4

(κάτω πλαίσιο),αντίστοιχα. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49

4.8 Πυκνότητα ϱεύµατος σαν συνάρτηση της ε0 για αρκετές τιµές της τάσης. 50

4.9 (a-c): Πυκνότητα ϱεύµατος αναλυµένη κατά k|| στην δισδιάσταση Ϲώνη

Brillouin, όπως υπολογίζεται από την Εξ. (3.33), στην EF = 0, για τάση

0.1 V και για ε0 ίση µε -3, 0, και +3 eV, αντίστοιχα. (d-f ): Οι αντίστοιχες

αναλυµένες κατά k|| πιθανότητες διέλευσης, όπως υπολογίζονται από

την απλουστευµένη Εξ. (4.3), για τις ίδιες τιµές της ε0. . . . . . . . . . 51

4.10Εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, T⊥, από

την τάση, για θ = π/2, διάϕορες τιµές της ενέργειας διαχωρισµού ∆,

και τρεις τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου ε0. . . . . . . . . . . . . . 54

4.11Εξάρτηση από την τάση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς

σπιν, T⊥, για θ = π/2, διάϕορες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου

ε0 και για σταθερή ενέργεια διαχωρισµού ∆ = 1 eV (πάνω πλαίσιο) και

∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο), αντίστοιχα. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55
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4.12Εξάρτηση του λόγου TMR από την τάση για διάϕορες τιµές της ενέρ-

γειας διαχωρισµού ∆ και για τρεις τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου,

ε0, που αντιστοιχεί σε κατάληψη Ϲώνης 1/4(πάνω πλαίσιο), 1/2(µεσαίο

πλαίσιο) και 3/4 (κάτω πλαίσιο). Οι ένθετες παραστάσεις παρουσιά-

Ϲουν την εξάρτηση από την τάση τον κανονικοποιηµένο λόγο TMR ως

προς την τιµή του σε χαµηλή τάση, ΤΜΡ(῞)/ΤΜΡ(῞≈ 0). . . . . . . . . . 57

4.13Εξάρτηση από την τάση του λόγου TMR για διάϕορες τιµές της µέ-

σης ενέργειας σηµείου ε0 και για δύο τιµές της ενέργειας διαχωρισµού

∆ = 1 eV (πάνω πλαίσιο) και ∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο). Οι ένθετες

παραστάσεις παρουσιάζουν την εξάρτηση από την τάση του κανονικο-

ποιηµένου λόγου TMR ως προς την χαµηλής τάσης τιµή του. . . . . . 59

6.1 Σχηµατική αναπαράσταση διπλής επαϕής σήραγγας (Double Barrier

Magnetic Tunnel junction (DBMTJ)). Αποτελείται από µια κεντρική

σιδηροµαγνητική (FM) περιοχή από NC ατοµικά σηµεία, και συνδέ-

εται µε ηµιάπειρες FM επαϕές διαµέσω µονωτών I των N σηµείων.

Η µαγνήτιση ML(R) των αριστερών και δεξιών (L(R)) FM επαϕών είναι

στραµµένες κατά µία γωνία θ στο επίπεδο xz σε σχέση µε την µαγνή-

τιση MC της κεντρικής περιοχής γύρω από τον άξονα y. Η παράλληλη

Ti,|| και κάθετη Ti,⊥ ϱοπή σπίν σε κάθε FM σηµείο ϐρίσκονται κατά

µήκος της διεύθυνσης x και y αντίστοιχα. . . . . . . . . . . . . . . . . 64

8.1 Η ενέργεια Enσ
µε (nσ = 1σ, . . . , Nσ

c ), των δέσµιων καταστάσεων πηγα-

διού πλειονότητας (χρωµατισµένα τρίγωνα) και µειονότητας (άχρωµα

τρίγωνα) στην κεντρική FM περιοχή ως προς την ενέργεια Fermi EF,

σαν συνάρτηση του αριθµού των ατοµικών σηµείων Nc που την αποτε-

λούν για τάση µηδέν και για µηδενική γωνία θ = 0 ανάµεσα σε όλες τις

µαγνητίσεις. Ο πυθµένας των Ϲωνών αγωγιµότητας για τα ηλεκτρόνια

πλειονότητας και µειονότητας των επαϕών, δίνεται από τα E
↑(↓)
B ενώ

∆ είναι η ενέργεια διαχωρισµού των Ϲωνών και υποδεικνύεται από το

οριζόντιο διακεκοµµένο ϐέλος. Υπό τάση V, τα χηµικά δυναµικά της

αριστερής και δεξιάς επαϕής (ηλεκτροδίων) µετατοπίζονται ενεργειακά

κατά eV = µR − µL γύρω από την ενέργεια Fermi, δηµιουργώντας έτσι

αυτό που ονοµάζεται παράθυρο δυναµικού. . . . . . . . . . . . . . . 69
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8.2 Υπολογισµός (a) της κάθετης συνιστώσας Ti,⊥ και (b) της παράλληλης

συνιστώσας Ti,|| της τοπικής ϱοπής σπιν, σαν συνάρτηση του αριθµού

των ατοµικών σηµείων Nc που αποτελούν την κεντρική FM περιοχή

για χαµηλή ϑερµοκρασία (T=5 K) και για µικρή τάση (V = 0.1 V). Ο

υπολογισµός των ϱοπών έγινε στο πρώτο ατοµικό σηµείο δίπλα στην

αριστερή διεπαϕή FM/I για τρεις τιµές της γωνίας θ (π/10, π/2, και

9π/10). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

8.3 Γωνιακή εξάρτηση της Ti,⊥ (µαύρα τετράγωνα) και της Ti,|| (κόκκινοι

κύκλοι), για Nc = 4 ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (a) και (b), και

για Nc = 7 ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (c) και (d), αντίστοιχα. Ο

υπολογισµός των ϱοπών έγινε στο πρώτο ατοµικό σηµείο δίπλα i = 1

στην αριστερή διεπαϕή FM/I για T = 5K και V = 0.1V. . . . . . . . . 71

8.4 Κάθετη Ti,⊥ (µαύρα τετράγωνα)και παράλληλη Ti,|| (κόκκινοι κύκλοι),

συνιστώσα της ϱοπής σπιν σαν συνάρτηση του αριθµού του ατοµικού

σηµείου i στο οποίο υπολογίζεται στην κεντρική FM περιοχή, για Nc =

4 ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (a) και (b) και για Nc = 7 ατοµικά

σηµεία στα παράθυρα (c),(d) αντίστοιχα. Οι υπολογισµοί έγιναν για

T = 5K, V = 0.1V και θ = π/2. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 72

8.5 (a, b) Εξάρτηση από την τάση V, της πυκνότητας ϱεύµατος πλειονότη-

τας (κόκκινα σύµβολα) και µειονότητας (µπλε σύµβολα) που διαρρέει

την συσκευή για (a) Nc = 4 και (b) Nc = 7 ατοµικά σηµεία, αν-

τίστοιχα. Στα πάνελ (c, d) παρουσιάζεται η εξάρτηση από την τάση

V της Ti,|| (µαύρα σύµβολα) και της Ti,⊥ (κόκκινα σύµβολα) υπολογι-

σµένη στο πρώτο ατοµικό σηµείο i = 1 της κεντρικής περιοχής, για

Nc = 4 και Nc = 7 ατοµικά σηµεία αντίστοιχα. Οι τιµές της τά-

σης Vσ
on(o f f ) υποδηλώνουν τις τάσεις στις οποίες αυξάνει(ανοίγει) και

µειώνεται(κλείνει) ϐηµατικά το ϱεύµα. ΄Ολοι οι υπολογισµοί έγιναν για

T = 5K, V = 0.1V και θ = π/2. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 74

8.6 (a1), (a2) Παρουσιάζεται η ενεργειακή εξάρτηση του πραγµατικού (µε

κόκκινα τετράγωνα) και του φανταστικού (µε µαύρα τετράγωνα) µέρη

της συνάρτησης Green G<↑↓ για ενέργειες των σταθµών E↑, E↑ µε µεγά-

λη διαϕορά µεταξύ τους (E↑
<< E↑) και µε µικρή διαϕορά (E↑ ≈ E↑),

αντίστοιχα· (b1) και (b2) Η εξάρτηση από τάση των ϱοπών σπιν Ti,|| (µε

µπλε τετράγωνα)και της Ti,⊥ (µε πράσινα τετράγωνα) που αντιστοιχεί σε

ενεργειακές διαϕορές των E↑ και E↑ αντίστοιχη µε αυτή των (a1) και

(a2). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76
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8.7 (a) Γωνιακή εξάρτηση της ολικής (α) πεδιακής T⊥ ϱοπής σπιν και (b)

Slonczewski T|| ϱοπής σπιν για Nc = 4 διάϕορες τιµές της τάσης. Η
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Κεϕάλαιο 1

Εισαγωγή

1.1 Ροπή µεταϕοράς σπιν και µαγνητικές µνήµες

Η ιδέα ότι η διεύθυνση της µαγνητικής ϱοπής ενός σιδηροµαγνητικού (FM) υλι-

κού µπορεί να µεταβληθεί χωρίς την εϕαρµογή εξωτερικού µαγνητικού πεδίου, αλλά

µόνο µε την διέλευση ηλεκτρονίων πολωµένου σπιν, εισήχθη για πρώτη φορά από

τον Slonczewski [1, 2] αλλά εµϕανίζεται και σε άρθρα του Berger [3] τη δεκαετία του

90. Στα σπιντρονικά φαινόµενα πρώτης γενιάς όπως η γιγαντιαία µαγνητοαντίσταση

(giant magnetoresistance (GMR)) [4] και η µαγνητοαντίσταση σήραγγας (tunneling

magnetoresistance (TMR)) [5], η σχετική διευθέτηση των µαγνητίσεων του σταθε-

ϱού και του ελεύθερου µαγνητικού στρώµατος, µόνο ανιχνεύεται, από το ηλεκτρικό

ϱεύµα. Με το φαινόµενο ϱοπής µεταϕοράς σπιν (spin transfer torque) όµως, µας

δίνεται πλέον η δυνατότητα αλλαγής της διεύθυνσης της ελεύθερης µαγνήτισης από

το ηλεκτρικό ϱεύµα και έτσι µια νέα µαγνητική διευθέτηση δηµιουργείται χωρίς την

εϕαρµογή µαγνητικού πεδίου.

Αυτή η δυνατότητα µεταβολής της µαγνήτισης ενός µαγνητικού στρώµατος µέσω

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, έχει αναπτυχθεί σε σηµαντικές ϑεωρητικές και πειραµα-

τικές εργασίες κατά τα τελευταία χρόνια[6, 7, 8]. Το ερευνητικό ενδιαϕέρον πάνω σε

αυτό το νέο κβαντικό φαινόµενο τροϕοδοτείται τόσο διότι η ϱοπή σπιν παρέχει ένα

νέο εργαλείο για την ϐασική µελέτη του σπιν των ηλεκτρονίων, αλλά και επειδή την

ίδια στιγµή ανοίγει το δρόµο προς την πραγµατοποίηση καινοτόµων, µη µεταβλητών

(non-volatile), µαγνητικών µνηµών οι οποίες µπορούν να εγγράψουν πληροϕορία

χωρίς την εϕαρµογή εξωτερικού µαγνητικού πεδίου.

Οι πολυστρωµατικές µαγνητικές δοµές που χρησιµοποιούνται σε µαγνητικές

µνήµες είναι η µαγνητική διεπαϕή σήραγγας (Magnetic tunnel junction (MTJ))

και η µεταλλική µαγνητική διεπαϕή, ή αλλιώς ϐαλβίδα σπιν (spin valve). Ωστόσο,

η διεπαϕή σήραγγας παρουσιάζει µεγαλύτερες τιµές µαγνητοαντίστασης (magneto-

resistance (MR)) σε σύγκριση µε τις µεταλλικές διεπαϕές, έτσι όλες οι πρόσϕατες

ερευνητικές προσπάθειες προσανατολίζονται προς συσκευές ϱοπής σπιν που ϐασί-

Ϲονται σε MTJ(Σχ.1.1).
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Σχήµα 1.1: Σχηµατική αναπαράσταση µιας συσκευής µε µαγνητική διεπαϕή σή-

ϱαγγας (Magnetic tunnel junction (MTJ)). Αποτελείται από ένα συνθετικό αντισιδη-

ϱοµαγνήτη (synthetic anti-ferromagnet (S-AFM)) του οποίου το πάνω σιδηροµαγνη-

τικό (FM) στρώµα έχει σταθερή(καρϕωµένη) διεύθυνση µαγνήτισης, και ένα ελεύθερο

σιδηροµαγνητικό στρώµα του οποίου η µαγνήτιση µπορεί να αλλάζει διεύθυνση, δια-

χωριζόµενα από µονωτικό υλικό (MGO). Η χρήση του συνθετικού αντισιδηροµαγνήτη

καταργεί τη µαγνητοστατική αλληλεπίδραση µεταξύ του ελεύθερου και του σταθερού

µαγνητικού στρώµατος. Το στρώµα Ru χρησιµοποιείται για να καταστρέψει την πό-

λωση σπιν των ηλεκτρονίων που µεταβαίνουν από το κάτω σιδηροµαγνητικό στρώµα

του S-AFM στο πάνω. Το κατώτερο αντισιδηροµαγνητικό στρώµα AFM χρησιµοποιεί-

ται για να αυξήσει την ϑερµική σταθερότητα του σταθερού στρώµατος. ∆εδοµένου

ότι, η κύρια µεταϕορά σπιν γίνεται µεταξύ του πάνω FM στρώµατος του S-AFM και

του ελεύθερου FM στρώµατος, το µοντέλο που χρησιµοποιούµε για τους υπολογι-

σµούς των φαινοµένων µεταϕοράς σπιν σε MTJ περιλαµβάνει µόνο τρία στρώµατα,

το ελεύθερο στρώµα, το φράγµα δυναµικού και το σταθερό στρώµα. Στη µαγνήτιση

m του ελεύθερου FM στρώµατος δρουν η παράλληλη T∥ και η κάθετη T⊥ συνιστώσα

της ϱοπής σπιν οι οποίες µπορούν να µεταβάλουν την διεύθυνση της m.
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Επιγραµµατικά µια µαγνητική διεπαϕή σήραγγας αποτελείται από δύο σιδη-

ϱοµαγνητικά στρώµατα τα οποία διαχωρίζονται από λεπτό µη-µαγνητικό µονωτικό

στρώµα (MgO) (Σχ. 1.1 ). Η µαγνήτιση του ενός από τα δύο σιδηροµαγνητικά

στρώµατα έχει σταθερή(καρϕωµένη) διεύθυνση ενώ η διεύθυνση της µαγνήτισης του

άλλου στρώµατος µπορεί να µεταβάλλεται ελεύθερα. ΄Οταν στα άκρα µιας MTJ ε-

φαρµόζεται διαϕορά δυναµικού (περνάει ϱεύµα) τότε ορίζεται η µαγνητοαντίσταση

σήραγγας (TMR) του συστήµατος. Η σχετική διευθέτηση των µαγνητίσεων των σιδη-

ϱοµαγνητικών στρωµάτων της MTJ, επηρεάζει το διερχόµενο ϱεύµα σήραγγας από τη

συσκευή. ΄Οταν οι µαγνητίσεις είναι προσανατολισµένες αντιπαράλληλα η αντίσταση

της MTJ αυξάνει σε µεγάλο ποσοστό σε σχέση µε την περίπτωση που οι µαγνητίσεις

είναι προσανατολισµένες παράλληλα. Οι µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας µε MgO

παρουσιάζουν πολύ µεγάλες τιµές µαγνητοαντίστασης και για το λόγο αυτό έχουν

πολλές τεχνολογικές εϕαρµογές ως κεϕαλές ανάγνωσης σε σκληρούς δίσκους και

σε συσκευές αισθητήρων[10, 11, 12, 19]. Επίσης οι µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας

µπορούν να χρησιµοποιηθούν σαν µαγνητικές κυψελίδες µνήµης όπου το «0» και το

«1» αντιστοιχούν στην αντιπαράλληλη και παράλληλη διευθέτηση των µαγνητίσεων

τους αντίστοιχα. Για το λόγο αυτό οι MTJ έχουν µεγάλο τεχνολογικό ενδιαϕέρον

για την κατασκευή µαγνητικών µνηµών τυχαίας προσπέλασης (MRAM), οι οποίες

υπερτερούν των συνηθισµένων µνηµών που ϐασίζονται σε τρανζίστορ(ηµιαγωγούς),

τόσο σε ταχύτητα όσο και σε σταθερότητα αποθήκευσης της πληροϕορίας. Το κύ-

ϱιο πλεονέκτηµα των MRAM είναι η δυνατότητα διατήρησης της πληροϕορίας όταν

διακόπτεται η παροχή ϱεύµατος.

Η διαδικασία εγγραϕής της πληροϕορίας σε µια MTJ αντιστοιχεί σε αλλαγή της

σχετικής διευθέτησης των δύο µαγνητίσεων. Στην πρώτη γενιά ανάπτυξης των MRAM

η εγγραϕή γινόταν κυρίως µε την εϕαρµογή εξωτερικού µαγνητικού πεδίου (Σχ.

1.2a). Για τον λόγο αυτό όµως, περιοριζόταν η δυνατότητα σµίκρυνσης των MRAM

πέραν ενός ορίου. Πρόσϕατα έγινε γνωστό ότι ο έλεγχος της διευθέτησης των δύο

µαγνητίσεων σε MTJ µπορεί να γίνει χωρίς την εϕαρµογή µαγνητικών πεδίων, µέ-

σω του φαινοµένου της ϱοπής µεταϕοράς σπιν (Spin Transfer Torque, STT). Πιο

συγκεκριµένα το φαινόµενο της ϱοπής µεταϕοράς σπιν εµϕανίζεται σε MTJ στις

οποίες οι µαγνητίσεις ϐρίσκονται υπό γωνία (είναι µη-συγγραµικές) οπότε υπάρχει

µεταϕορά στροϕορµής σπιν από τα διερχόµενα ηλεκτρόνια στην µαγνήτιση των σιδη-

ϱοµαγνητικών στρωµάτων. Αυτό οϕείλεται στο ότι τα ηλεκτρόνια έχουν διαϕορετικό

άξονα πόλωσης του σπιν τους όταν διέρχονται από το ένα σιδηροµαγνητικό στρώ-

µα στο άλλο. Η διανυσµατική αυτή διαϕορά στην στροϕορµή σπιν, εµϕανίζεται ως

ϱοπή που εϕαρµόζεται στην µαγνήτιση του σιδηροµαγνητικού στρώµατος. Η ϱοπή

αυτή είναι ικανή να στρέψει τη µαγνήτιση αλλάζοντας έτσι την σχετική διευθέτηση

των µαγνητίσεων. Το φαινόµενο αυτό έχει επιβεβαιωθεί και πειραµατικά. ΄Ετσι οι
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MTJ αποτελούν τα δοµικά στοιχεία µιας νέας γενιάς µνηµών RAM που ονοµάζεται

Spin-Transfer Torque Random Access Memory (STT-MRAM)[11, 13, 14], οι οποίες

πιστεύεται από πολλούς ότι ϑα αποτελούν τις µελλοντικές µνήµες που ϑα χρησιµο-

ποιούνται ευρέως(Σχ. 1.2b).

Σχήµα 1.2: a)Συµβατική Μαγνητική µνήµη MRAM, b)Μαγνητική µνήµη ϱοπής σπιν

STT-MRAM.

Η αρχή λειτουργίας εγγραϕής σε µία STT-MRAM ϐασίζεται στην δυνατότητα µε-

ταβολής της διεύθυνσης της µαγνήτισης του ελεύθερου στρώµατος, ελέγχοντας τη

φορά του ϱεύµατος. Για να γίνει αυτό κατανοητό ας ϑεωρήσουµε ένα απλοϊκό µο-

ντέλο κατά το οποίο τα ηλεκτρόνια µε σπιν παράλληλο στην µαγνήτιση του εκάστοτε

στρώµατος διέρχονται χωρίς σκέδαση και δεν ασκούν ϱοπή σπιν σε αυτό, ενώ τα η-

λεκτρόνια µε σπιν αντιπαράλληλο στην µαγνήτιση σκεδάζονται πλήρως και ασκούν

ϱοπή σπιν στην µαγνήτιση του υλικού, όπως φαίνεται σχηµατικά στο Σχ.1.3(a, b).

΄Ετσι όταν η µαγνήτιση του ελεύθερου FM στρώµατος(κίτρινο πλαίσιο) είναι αντι-

παράλληλη µε αυτή του σταθερού FM στρώµατος (µπλε πλαίσιο) και ϑέλουµε να την

αναστρέψουµε φροντίζουµε ώστε η φορά του ϱεύµατος είναι τέτοια ώστε τα ηλεκτρό-

νια να διέρχονται πρώτα µέσω του σταθερού στρώµατος. Τότε τα ηλεκτρόνια µε σπιν

παράλληλο στην σταθερή µαγνήτιση διέρχονται χωρίς σκέδαση στο στρώµα µε την

ελεύθερη µαγνήτιση ενώ τα ηλεκτρόνια µε σπιν αντιπαράλληλο σκεδάζονται πλήρως

και ασκούν ϱοπή σπιν στη σταθερή µαγνήτιση η οποία όµως είναι πολύ δύσκολο να

αναστραϕεί. Τα διερχόµενα ηλεκτρόνια όταν ϐρεθούν στο ελεύθερο στρώµα έχουν

σπιν αντιπαράλληλο µε την µαγνήτισή του και της ασκούν ϱοπή σπιν, µε αποτέλε-

σµα αυτή να αναστραϕεί Σχ.1.3(a) και έτσι να έχουµε την επιθυµητή παράλληλη

κατάσταση των δύο µαγνητίσεων.

Στη δεύτερη περίπτωση, όταν η µαγνήτιση του ελεύθερου FM στρώµατος είναι

παράλληλη προς αυτή του σταθερού FM στρώµατος, η φορά του ϱεύµατος επιλέ-
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Σχήµα 1.3: Αρχή της µεταβολής της διεύθυνσης της µαγνήτισης σε µια STT-MRAM

µέσω της ϱοπής µεταϕοράς σπιν. (a) Μεταβολή σε παράλληλη κατάσταση και (b)

µεταβολή σε αντιπαράλληλη κατάσταση. Πηγή: T. Kawahara, R. Takemura, K.

Miura, J. Hayakawa, S. Ikeda, Y.M. Lee, R. Sasaki, Y. Goto, K. Ito, T. Meguro, F.

Matsukura, H. Takahashi, H. Matsuoka, H. Ohno, IEEE J. Solid State Circuits,

43(1), 109 (2008).

γεται έτσι ώστε τα ηλεκτρόνια να διέρχονται πρώτα µέσω του ελεύθερου στρώµατος,

όπως φαίνεται στο Σχήµα 1.3(b). ΄Ετσι τα ηλεκτρόνια µε σπιν παράλληλο στην µα-

γνήτιση διέρχονται χωρίς σκέδαση στο σταθερό στρώµα αλλά τα ηλεκτρόνια µε σπιν

αντιπαράλληλο σκεδάζονται και ασκούν ϱοπή σπιν στη µαγνήτιση του ελεύθερου

στρώµατος µε αποτέλεσµα να αναστραϕεί αντιπαράλληλα ως προς αυτή του σταθε-

ϱού στρώµατος της STT-MRAM[9].

Η µνήµη STT-MRAM αναδεικνύεται ως µνήµη ϐέλτιστης απόδοσης που συνδυά-

Ϲει τα καλύτερα χαρακτηριστικά των σηµερινών συµβατικών µνήµών (SRAM, DRAM,

Flash κλπ) µε τις απαιτήσεις του αύριο διότι παρέχει : (α) µη-µεταβλητότητα (όπως

οι µνήµες Flash και MRAM), (ϐ) υψηλή αντοχή (1015 κύκλοι σε σύγκριση µε τη

Flash που έχει 106 κύκλους και τη Phase change RAM µε 109 κύκλους), και (γ)

πολύ χαµηλούς χρόνους απόκρισης (latency) ταυτόχρονα [15]. Η Sony Corpora-

tion παρουσίασε πρώτη ένα δοκιµαστικό chip στα 180 nm ϐασισµένο στη λογική

της STT-MRAM το 2005 στο IEDM[16], και η Hitachi µε το πανεπιστήµιο Tohoku

παρουσίασε ένα ολοκληρωµένο κύκλωµα CMOS( 200 nm) µε µνήµη STT-MRAM 2
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Mb το 2007 στο ISSCC [17]. Πρόσϕατα, η εταιρεία Everspin Technologies, Inc α-

νακοίνωσε την αποστολή του πρώτου εµπορικά διαθέσιµου STT-MRAM chip (64 MB

DDR3) στον κόσµο, το 2013 [18]. Ωστόσο, υπάρχουν ακόµα προκλήσεις για να γίνει

η STT-MRAM µια επικρατούσα καθολική µνήµη ηµιαγωγών. Για να καταλάβουµε

καλύτερα την αρχή λειτουργίας της STT-MRAM, είναι σηµαντικό να κατανοήσουµε

τη διαδικασία ανάγνωσης και εγγραϕής της πληροϕορίας µέσω τηςMTJ. Η διαδικα-

σία ανάγνωσης καθορίζεται σε µεγάλο ϐαθµό από το ϱεύµα φορτίου ενώ το φαινόµενο

της ϱοπής σπιν είναι κρίσιµο για τη διαδικασία εγγραϕής και η εις ϐάθος ανάλυση

του καθίσταται επιτακτική.

1.2 Αντικείµενο της διατριβής

Αντικείµενο της διατριβής αυτής είναι η ϑεωρητική διερεύνηση του φαινοµένου

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν και η κατανόηση των µηχανισµών που την ελέγχουν,

για διαϕορετικές τιµές της εξωτερικά εϕαρµοζόµενης διαϕοράς δυναµικού σε µα-

γνητικές διεπαϕές σήραγγας. Στο µοντέλο µας η MTJ αποτελείται από ηµιάπειρα

σιδηροµαγνητικά ηλεκτρόδια µε µη συγγραµικές µαγνητίσεις, διαχωριζόµενα από

πεπερασµένο µονωτή. Χρησιµοποιήθηκε τρισδιάστατο µοντέλο ισχυρά δέσµιων η-

λεκτρονίων µονής Ϲώνης σε συνδυασµό µε τον φορµαλισµό των συναρτήσεων Green

εκτός ισορροπίας του (NEFG) επεκτεταµένο στον χώρο των σπιν. Η ολική (καθα-

ϱή) ϱοπή σπιν που ϑα εϕαρµοστεί σε ένα από τα δύο ηµιάπειρα σιδηροµαγνητικά

στρώµατα της MTJ, ισούται µε το διανυσµατικό σπιν ϱεύµα υπολογισµένο στην διε-

παϕή ανάµεσα στο µονωτή και το σιδηροµαγνητικό στρώµα. Η ϱοπή µεταϕοράς σπιν

µπορεί να αναλυθεί σε δύο συνιστώσες, µία κάθετη T⊥ και µία παράλληλη T∥ στο

επίπεδο που ορίζεται από τις µαγνητίσεις των σιδηροµαγνητικών ηλεκτροδίων.

Οι ϑεωρητικοί υπολογισµοί υποδεικνύουν ότι η κάθετη συνιστώσα της ϱοπής

σπιν εξαρτάται από το τετράγωνο της τιµής της διαϕοράς δυναµικού, και ότι έχει

συγκρίσιµη τιµή µε την παράλληλη συνιστώσα. Μεγάλο ενδιαϕέρον παρουσιάζει και

η εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής σπιν από την τάση. Αυτή µπορεί

να αλλάξει πρόσηµο χωρίς την αλλαγή της πολικότητας της διαϕοράς δυναµικού.

Τα αποτελέσµατα αυτά είναι σύµϕωνα µε πρόσϕατα αποτελέσµατα από πειράµατα

σιδηροµαγνητικού συντονισµού (FMR) όπως φαίνεται στο Σχ.1.4.

Η κατανόηση του µηχανισµού αυτής της µη συµβατικής συµπεριϕοράς της πα-

ϱάλληλης ϱοπής σπιν, έχει µεγάλο τεχνολογικό ενδιαϕέρον διότι το πρόσηµο της

ϱοπής σπιν καθορίζει κατά κύριο λόγο και την τελική σχετική διευθέτηση των µα-

γνητίσεων. Μέσω της αρχής διατήρησης της στροϕορµής για το ισοδύναµο κύκλωµα

της MTJ, αποδεικνύεται ότι η παράλληλη ϱοπή σπιν, µπορεί να υπολογιστεί από τη

διαϕορά των σπιν ϱευµάτων πλειονότητας και µειονότητας για την παράλληλη και
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Σχήµα 1.4: Σύγκριση πειραµατικών και ϑεωρητικών αποτελεσµάτων για την εξάρ-

τηση των συνιστωσών της ϱοπής σπιν από την τάση. (a) Εξάρτηση της παράλληλης

συνιστώσας T∥. (b) Εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας T⊥. Οι λεπτές γραµµές α-

ποτελούν ϑεωρητικούς υπολογισµούς της ϱοπής σπιν για διαϕορετικές τιµές της

ενέργειας διαχωρισµού σπιν ε. Τα σηµεία αϕορούν πειραµατικά αποτελέσµατα α-

πό πείραµα σιδηροµαγνητικού συντονισµού FMR για µανγητική διεπαϕή σήραγγας

CoFeB/MgO/CoFeB. Πηγή: Θεωρία : Theodonis,I .et.al. , Phys. Rev. Lett., 97,

237205, 2006 Πείραµα: Kubota, H. et al., Nat. Phys., 4, 37, 2008.

αντιπαράλληλη διευθέτηση των µαγνητίσεων της διεπαϕής MTJ. Η σχέση αυτή είναι

πολύ σηµαντική αϕού διευκολύνει κατά πολύ τους υπολογισµούς και είναι γενική,

δηλαδή ανεξάρτητη από το µοντέλο που χρησιµοποιείται για να υπολογιστούν τα

ϱεύµατα σήραγγας. Το σπιν ϱεύµα για την παράλληλη διευθέτηση εξαρτάται γραµ-

µικά από το V ενώ το σπιν ϱεύµα για την αντιπαράλληλη διευθέτηση εξαρτάται από

το τετράγωνο του V. Αυτό οϕείλεται στη συµµετρική και µη συµµετρική µορϕή του

φράγµατος δυναµικού στις δύο περιπτώσεις αντίστοιχα.

Μελετήθηκε επίσης εκτενώς το φαινόµενο της ϱοπής µεταϕοράς σπιν σε συστή-

µατα διπλών µαγνητικών διεπαϕών σήραγγας (Double Barrier Magnetic Tunnel Ju-

nctions (DBMTJ)). Πιο αναλυτικά οι διπλές µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας που µε-

λετήθηκαν αποτελούνται από ένα κεντρικό σιδηροµαγνητικό (Ferromagnetic (FM))

στρώµα που συνδέεται µέσω δύο λεπτών µονωτικών στρωµάτων µε ηµιάπειρες FM

επαϕές. Το προϕίλ δυναµικού της διάταξης µοιάζει µε πεπερασµένο πηγάδι δυνα-

µικού. Τα ηλεκτρόνια στο πηγάδι ϐρίσκονται σε δέσµιες καταστάσεις πολωµένου

σπιν παράλληλου ή αντιπαράλληλου µε την διεύθυνση της µαγνήτισης του υλικού.

΄Οσο αυξάνεται το µέγεθος της διάταξης, τόσο οι δέσµιες καταστάσεις και των δύο

σπιν πυκνώνουν. Για να υπάρχει διέλευση σπιν ϱεύµατος διαµέσου του κεντρικού
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FM στρώµατος ϑα πρέπει να υπάρχουν διαθέσιµες καταστάσεις του αντίστοιχου σπιν,

µέσα στο παράθυρο δυναµικού γύρω από την ενέργεια Fermi.

΄Οταν οι επαϕές ϐρίσκονται κάτω από διαϕορά δυναµικού και η µαγνήτιση του

κεντρικού σιδηροµαγνητικού στρώµατος σχηµατίζει γωνία µε την µαγνήτιση των ε-

παϕών, έχουµε την εµϕάνιση του φαινοµένου της ϱοπής σπιν. Βρήκαµε ότι η ϱοπή

σπιν που εϕαρµόζεται στη µαγνήτιση του κεντρικού στρώµατος, µπορεί να ενισχυθεί

όταν δύο δέσµιες καταστάσεις αντίθετου σπιν αλλά διαϕορετικού κβαντικού αριθµού

συµπίπτουν ενεργειακά και ϐρίσκονται µέσα στο ενεργειακό παράθυρο της διαϕοράς

δυναµικού που εϕαρµόζεται εξωτερικά. Το αποτέλεσµα αυτό έχει µεγάλο τεχνολο-

γικό ενδιαϕέρον, αϕού µπορεί να οδηγήσει στην µείωση της έντασης του ϱεύµατος

που είναι απαραίτητο για την µεταβολή της διεύθυνσης της µαγνητικής ϱοπής του

ελεύθερου µαγνητικού στρώµατος σε STT-MRAM µε διπλή MTJ. Βρίσκουµε επιπλέ-

ον ότι η τοπική ϱοπή σπιν στο κεντρικό FM στρώµα, ταλαντώνεται σαν συνάρτηση

της απόστασης από την επαϕή. Επίσης δείχνουµε ότι η γωνιακή εξάρτηση της ϱο-

πής σπιν δεν ακολουθεί την αναµενόµενη συνηµιτονοειδή συµπεριϕορά όπως στην

περίπτωση της µονής MTJ. Τέλος δείχνουµε ότι η τιµή της ενέργειας των κβαντι-

κών καταστάσεων πηγαδιού πολωµένου σπιν καθορίζει την εξάρτηση από την τάση

τόσο της τοπικής όσο και της ολικής ϱοπής σπιν αλλά και του διγραµµικού και

διτετραγωνικού συντελεστή της ενέργειας ανταλλαγής.

1.3 Οργάνωση της διατριβής

Η παρούσα εργασία χωρίζεται σε δύο µέρη.

Το πρώτο µέρος αποτελεί την µελέτη της ϱοπής σπιν σε απλές µαγνητικές διε-

παϕές σήραγγας. ∆ιαρθρώνεται ως εξής : Πρώτα υπάρχει µια µικρή εισαγωγή και

ακολουθεί η µέθοδος που χρησιµοποιήθηκε για τη µοντελοποίηση της µαγνητικής

επαϕής σήραγγας και για τους ϑεωρητικούς υπολογισµούς της ϱοπής µεταϕοράς

σπιν και της µαγνητοαντίστασης TMR. Μετά παρουσιάζονται και συζητιούνται τα

αριθµητικά αποτελέσµατα της εξάρτησης των συνιστωσών της ϱοπής σπιν και της

µαγνητοαντίστασης TMR από την τάση και συνοψίζουµε µε τα συµπεράσµατα.

Το δεύτερο µέρος αποτελεί την µελέτη της ϱοπής σπιν σε διπλές µαγνητικές διε-

παϕές σήραγγας. ∆ιαρθρώνεται ως εξής : Στην αρχή του υπάρχει µια µικρή εισαγωγή

και συνεχίζει µε την µεθοδολογία που χρησιµοποιήθηκε για την µοντελοποίηση της

διπλής διεπαϕής και για τους υπολογισµούς. Κατόπιν παρουσιάζονται και αναλύ-

ονται τα αποτελέσµατα και το κεϕάλαιο κλείνει µε τα συµπεράσµατα.

Τέλος, σαν παράρτηµα παρατίθενται οι κώδικες που χρησιµοποιήθηκαν για τους

υπολογισµούς.



Μέρος I

Ροπή µεταϕοράς σπιν σε µονή MTJ

Κεϕάλαιο 2

Εισαγωγή

Η µαγνητική διεπαϕή σήραγγας MTJ αποτελείται από δύο σιδηροµαγνητικά

στρώµατα διαχωριζόµενα από λεπτό µη-µαγνητικό µονωτικό στρώµα (φράγµα δυ-

ναµικού). Συνήθως η µαγνήτιση ενός από τα δύο σιδηροµαγνητικά στρώµατα έχει

σταθερή διεύθυνση ενώ η διεύθυνση της άλλης µαγνήτισης µπορεί να ελεγχθεί από

σχετικά µικρό, εξωτερικά εϕαρµοζόµενο, µαγνητικό πεδίο. Τα τελευταία χρόνια, η

µελέτη του σπιν(spin) των ηλεκτρονίων κατά την διέλευση τους µέσα από µαγνη-

τικές διεπαϕές σήραγγας (MTJ), έχει συγκεντρώσει µεγάλο επιστηµονικό ενδιαϕέ-

ϱον. Αυτό συµβαίνει τόσο λόγω των νέων φυσικών φαινοµένων που εµϕανίζονται

στις διεπαϕές MTJ αλλά κυρίως λόγω των πολλών εϕαρµογών των διεπαϕών MTJ σε

κεϕαλές µαγνητικής εγγραϕής για σκληρούς δίσκους υπολογιστών, σε µαγνητικές

µνήµες τυχαίας προσπέλασης (MRAM), καθώς και σε µαγνητικούς αισθητήρες και

ταλαντωτές [20, 21, 16].

2.1 Μαγνητοαντίσταση σήραγγας

Στις MTJ εµϕανίζεται το φαινόµενο της µαγνητοαντίστασης σήραγγας (TMR -

Tunneling Magnetoresistance effect), όπου η ηλεκτρική αντίσταση του συστήµα-

τος, ή αλλιώς το ϱεύµα σήραγγας διαµέσου του φράγµατος δυναµικού, έχει ισχυρή

εξάρτηση από τη σχετική διευθέτηση των µαγνητίσεων των ηλεκτροδίων. Η µαγνητο-

27
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αντίσταση σήραγγας TMR ορίζεται ως εξής

TMR ≡
(IFM − IAF)

IAF
(2.1)

όπου IFM και IAF είναι τα ϱεύµατα που διαρρέουν την µαγνητική επαϕή σήραγγας

διαµέσω του φράγµατος δυναµικού, για παράλληλη(σιδηροµαγνητική FM) και αντί-

παράλληλη(αντί-σιδηροµαγνητική AF) διευθέτηση των µαγνητίσεων αντίστοιχα, και

ισχύει ότι IAF < IFM. ΄Ετσι η επαϕή MTJ υλοποιεί ένα κοµµάτι(bit) πληροϕορίας

αϕού σε παράλληλη διευθέτηση των µαγνητίσεων της, δηλαδή για µεγάλο ϱεύµα

διέλευσης, µπορεί να αντιστοιχιστεί η τιµή ΄1΄ ενώ σε αντιπαράλληλη διευθέτηση,

δηλαδή για µικρό ϱεύµα διέλευσης αντιστοιχεί η τιµή ΄0΄.

Πρόσϕατα πειράµατα [12, 19, 22] έχουν δείξει ότι η TMR, σε κρυσταλλικές επα-

φές σήραγγας Fe/MgO/Fe, έχει πολύ µεγάλη τιµή (αρκετές εκατοντάδες τοις εκατό)

σε ϑερµοκρασία δωµατίου, όπως είχε προβλεϕθεί ϑεωρητικά [10, 23]. ∆ηλαδή, στις

MTJ η διάκριση µεταξύ των καταστάσεων ΄0΄ και ΄1΄ είναι πολύ ευκρινής και αυτό

έχει µεγάλη τεχνολογική σηµασία. Παρόλα αυτά, ένα από τα πιο γνωστά σηµαντικά

µειονεκτήµατα για την αξιοποίηση των επαϕών MTJ σε µαγνητικές µνήµες τυχαίας

προσπέλασης(MRAM) είναι η µεγάλη µείωση του φαινοµένου της µαγνητοαντίστασης

σαν συνάρτηση της τάσης.

Παρόλο που πληθώρα πειραµατικών αποτελεσµάτων συστηµατικά δείχνουν ότι η

TMR σε διεπαϕές MTJ µειώνεται όσο αυξάνεται η εϕαρµοζόµενη τάση στα άκρα της

MTJ, τα περισσότερα είναι αντιϕατικά ως προς τους φυσικούς λόγους αυτής της µεί-

ωσης [24, 25, 26, 27, 28, 29]. ∆ιάϕοροι µηχανισµοί έχουν προταθεί ως υπεύθυνοι

για την εξήγηση της µείωσης αυτής, συµπεριλαµβανοµένων των εξής : διεργασίες

ανελαστικής σκέδασης µε µεταβολή του σπιν λόγω ανελαστικών αλληλεπιδράσεων

των διερχόµενων ηλεκτρονίων µε διεγερµένα επιϕανειακά µαγνόνια (magnon exci-

tations) [30, 31], διέλευση σήραγγας των ηλεκτρονίων ανεξάρτητη του σπιν σε δύο

ϐήµατα µέσω ενδιάµεσων ενεργειακών καταστάσεων που οϕείλονται στε ατέλειες στο

µονωτικό στρώµα [32], πυκνότητα καταστάσεων στην ενέργεια Fermi που εξαρτάται

από την εϕαρµοζόµενη τάση [33], και η ηλεκτρονική δοµή των σιδηροµαγνητικών

ηλεκτροδίων [27, 28, 34, 35].

2.2 Ροπή µεταϕοράς σπιν

Ενώ στα συστήµατα µαγνητικών επαϕών σήρραγγας (MTJ) η σχετική διευθέτηση

των µαγνητίσεων επηρεάζει τη ϱοή του ϱεύµατος, οι Slonczewski [1] και Berger [3]

προέβλεψαν, ανεξάρτητα ο ένας από τον άλλο, το αντίστροϕο φαινόµενο. ∆ηλαδή

η ϱοή ϱεύµατος ηλεκτρονίων µε πολωµένο σπιν σε MTJ µε µη συγραµµικές µα-
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γνητίσεις, µπορεί να µεταϕέρει στροϕορµή σπιν από τους φορείς στον σιδηρο-

µαγνήτη και να µεταβάλει τον προσανατολισµό της αντίστοιχης µαγνήτισης ακόµα

και σε απουσία εξωτερικού µαγνητικού πεδίου, µε τη διέλευση αρκετά µεγάλης πυ-

κνότητας ϱεύµατος. Αυτό το φαινόµενο, γνωστό ως ϱοπή µεταϕοράς σπιν (spin

transfer torque) ή πιο απλά ϱοπή σπιν, έχει έκτοτε µελετηθεί διεξοδικά τόσο ϑεωρη-

τικά [36, 37, 38, 39, 40, 41, 42] όσο και πειραµατικά [43, 7, 44, 45, 46, 47].

Μία σηµαντική µακροσκοπική εκδήλωση του φαινοµένου της ϱοπής σπιν είναι

η µεταβολή της φοράς της µαγνήτισης µέσω ϱεύµατος (CIMS - Current Induced

Magnetic Switching), η οποία έχει πλέον επιβεβαιωθεί πειραµατικά σε µαγνητικές

επαϕές σήραγγας από πολλά εργαστήρια [13, 14, 94]. Συνεπώς η CIMS παρέχει

ένα νέο ισχυρό εργαλείο για τη µελέτη των φαινοµένων µεταϕοράς σε µαγνητικά

νανοσυστήµατα. Επιπρόσθετα, η ϱοπή µεταϕοράς σπιν έχει δειχθεί πειραµατικά

ότι µπορεί να ενεργοποιήσει νανοσκοπικούς ταλαντωτές µικροκυµάτων σε διεπαϕές

MTJ [48, 49, 50].

Παρόλο που το φαινόµενο της ϱοπής σπιν έχει αναµϕισβήτητα παρατηρηθεί, η

ποσοτική συµπεριϕορά του φαινοµένου σε µία µαγνητική επαϕή και πιο συγκε-

κριµένα η εξάρτηση της ϱοπής σπιν σαν συνάρτηση της εξωτερικά εϕαρµοζόµενης

τάσης δεν έχει κατανοηθεί πλήρως και παραµένει αντιϕατική [44, 45, 46, 47]. Η

ϱοπή µεταϕοράς σπιν µπορεί να αναλυθεί σε δύο συνιστώσες, µία κάθετη T⊥ και µία

παράλληλη T∥ στο επίπεδο που ορίζεται από τις µαγνητίσεις των σιδηροµαγνητικών

ηλεκτροδίων(ϐλέπε Σχ.3.1. Η κάθετη T⊥ συνηθίζεσαι να αναϕέρεται στην διεθνή

ϐιβλιογραϕία ως πεδιακή (field-like) ενώ η παράλληλη T∥ ώς Slonczewski ή µεταϕο-

ϱάς σπιν(spin-transfer) συνιστώσα της ϱοπής σπιν αντίστοιχα. Και οι δύο συνιστώσες

είναι κάθετες στη µαγνήτιση στην οποία επιδρούν αλλά και µεταξύ τους. ΄Εχουν όµως

εντελώς διαϕορετική συµπεριϕορά σαν συνάρτηση της εϕαρµοζόµενης τάσης.

2.3 Εξάρτηση ϱοπής σπιν από την τάση

Για τεχνολογικούς λόγους είναι αναγκαία η πλήρης κατανόηση της συµπεριϕο-

ϱάς της ϱοπής σπιν σαν συνάρτηση της τάσης και η αναζήτηση της προέλευσής της

στην ηλεκτρονική δοµή. Πολύ σηµαντική είναι επίσης η σχέση του φαινοµένου ϱο-

πής µεταϕοράς σπιν µε το φαινόµενο της µαγνητοαντίστασης σήρραγγος έτσι ώστε να

προετοιµαστεί το έδαϕος για νέες τεχνολογικές εϕαρµογές που ϑα ϐασίζονται σε αυ-

τά τα φαινόµενα [52]. Παλαιότερα πειράµατα είχαν υποδείξει [7, 44, 45, 46, 47] ότι

το πρόσηµο της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής σπιν T∥, αλλάζει µε την αλλαγή

της φοράς του ϱεύµατος. Επίσης µέχρι πρότινος η κάθετη συνιστώσα T⊥ ϑεωρούν-

ταν αµελητέα σε σχέση µε την παράλληλη σε µικροµαγνητικούς υπολογισµούς σε

διεπαϕές MTJ. Με άρθρα µας προβλέψαµε ϑεωρητικά µία ανώµαλη συµπεριϕορά
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της T∥ σαν συνάρτηση της τάσης σε MTJ [37]. Πιο συγκεκριµένα, η T∥ µπορεί να

αλλάξει πρόσηµο χωρίς αντίστοιχη αλλαγή της φοράς του ϱεύµατος, ή ακόµα και να

έχει µια δευτεροβάθµια εξάρτηση από την τάση. Από την άλλη µεριά προβλέψαµε

ότι η T⊥ έχει συγκρίσιµη τιµή µε την T∥ και ότι είναι δευτεροβάθµια συνάρτηση της

τάσης [37, 51]. Πρόσϕατα πειράµατα επιβεβαιώνουν τις προβλέψεις µας [44, 45, 94].

2.4 Σύνοψη

Παρακάτω παρουσιάζουµε µία περιεκτική µελέτη της εξάρτησης των φαινοµένων

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν και µαγνητοαντίστασης σήραγγας από την εϕαρµοζό-

µενη τάση. Χρησιµοποιήθηκε µοντέλο ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων µονής Ϲώνης

(one-band tight-binding (TB) model) και η µέθοδος των συναρτήσεων Green εκτός

ισορροπίας (φορµαλισµός Keldysh). Μια σύντοµη περιγραϕή των αποτελεσµάτων

µας δηµοσιεύτηκαν πρόσϕατα στο άρθρο Phys. Rev. Lett. 97:237205 (2006) [37]

και µια πιο αναλυτική στο άρθρο Phys. Rev. B 79:174416, 2009[56] . Γίνεται

λεπτοµερής µελέτη της επίδρασης της κατάληψης Ϲώνης (band filling) και της ε-

νέργειας διαχωρισµού (exchange splitting) των σιδηροµαγνητικών ηλεκτροδίων στην

συµπεριϕορά των T∥, T⊥, και του λόγου TMR σαν συνάρτηση της εϕαρµοζόµενης

τάσης.

∆είχνουµε ότι η παράλληλη συνιστώσα της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, T∥, µπορεί

να εµϕανίσει µία πλούσια και απρόβλεπτη συµπεριϕορά σαν συνάρτηση της τάσης.

Η συµπεριϕορά αυτή µπορεί να γίνει κατανοητή, αναλύοντας την T∥ σε ϱεύµατα

φορτίου και σπιν και µελετώντας την εξάρτηση αυτών των ϱευµάτων από την αλ-

ληλεπίδραση των µεταβατικών καταστάσεων (evanescent states) του µονωτή µε τις

επιϕάνειες Fermi των σιδηροµαγνητικών ηλεκτροδίων. Επίσης ϐρίσκουµε ότι η κά-

ϑετη συνιστώσα T⊥ έχει δευτεροβάθµια εξάρτηση από την τάση V και µάλιστα ισχύει

ότι d2T⊥/dV2
< 0. Ενδιαϕέρον έχει ότι ανάλογα µε τις τιµές της κατάληψης Ϲώνης

και της ενέργειας διαχωρισµού η T⊥ µπορεί να αλλάξει πρόσηµο για πεπερασµένη

τιµή της τάσης. Το γεγονός αυτό µπορεί να έχει σηµαντικές πρακτικές εϕαρµογές,

αϕού έτσι η αλληλεπίδραση λόγω ανταλλαγής (IEC - Interlayer Exchange Coupling)

ϑα µπορούσε να αλλάξει πρόσηµο µε την τάση [51, 53]. Τέλος, δείχνουµε ότι οι τιµές

της κατάληψης Ϲώνης και της ενέργειας διαχωρισµού έχουν µεγάλη επίδραση στην

εξάρτηση του λόγου TMR από την τάση.

Τα παρακάτω κεϕάλαια έχουν ως εξής : Πρώτα παρουσιάζεται η µέθοδος που

χρησιµοποιήθηκε για τη µοντελοποίηση της µαγνητικής επαϕής σήραγγας τους ϑε-

ωρητικούς υπολογισµούς της ϱοπής µεταϕοράς σπιν και του λόγου TMR. Μετά πα-

ϱουσιάζονται και συζητιούνται τα αριθµητικά αποτελέσµατα της εξάρτησης των T∥,

T⊥, και TMR από την τάση και συνοψίζουµε µε τα συµπεράσµατα.
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Κεϕάλαιο 3

Μεθοδολογία

3.1 Γεωµετρία

Στο µοντέλο µας η µαγνητική επαϕή σήραγγας MTJ αποτελείται από δύο(αριστερό

και δεξιό) ηµιάπειρα σιδηροµαγνητικά (FM) ηλεκτρόδια µε µη συγγραµµικές µαγνη-

τίσεις, τα οποία διαχωρίζονται από µη µαγνητικό λεπτό µονωτικό στρώµα που απο-

τελείται από N ατοµικά επίπεδα, όπως φαίνεται στο Σχ. 3.1. Η µαγνήτιση M′ της

δεξιάς σιδηροµαγνητικής επαϕής ϐρίσκεται κατά µήκος του άξονα z του συστήµατος

συντεταγµένων που φαίνεται στο Σχ. 3.1. Η µαγνήτιση M της αριστερής σιδηροµα-

γνητικής επαϕής εκτείνεται στο x − z επίπεδο στραµµένη κατά γωνία θ γύρω από

τον y άξονα σε σχέση µε την M′.

3.2 Χαµιλτονιανή συστήµατος

Η Χαµιλτονιανή H για το σύστηµα της µαγνητικής επαϕής σήραγγας (MTJ) πε-

ϱιγράϕεται από το άθροισµα των Χαµιλτονιανών ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων µονού

τροχιακού µε σπιν για κυβικό πλέγµα (single orbital simple-cubic tight binding

Hamiltonian, της αριστερής (L) και δεξιάς (R) σιδηροµαγνητικής επαϕής και του

µονωτή(B) και των αλληλεπιδράσεων µεταξύ τους. ∆ηλαδή

H = HL + HR + HB + Hint, (3.1)

όπου

HL = ∑
σ;λ

ϵσ
λcσ†

λ cσ
λ + ∑

σ;λ,µ

tσ
λµcσ†

λ cσ
µ, (3.2)

HR = ∑
σ;λ′

ϵσ
λ′cσ†

λ cσ
λ′ + ∑

σ;λ′,µ′

tσ
λ′µ′cσ†

λ′ cσ
µ′ , (3.3)

HB = ∑
i

ϵic
†
i ci + ∑

i,j

tijc
†
i cj, (3.4)

και

Hint = ∑
σ

(tσ
aαcσ†

a cσ
α + tσ

bα′c
σ†
b cσ

α′ + hc). (3.5)
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Σχήµα 3.1: (Πάνω) Σχηµατική αναπαράσταση της µαγνητικής επαϕής σήραγγας η

οποία αποτελείται από δύο (αριστερό και δεξιό) ηµιάπειρα σιδηροµαγνητικά (FM)

ηλεκτρόδια, τα οποία διαχωρίζονται από µη µαγνητικό λεπτό µονωτικό στρώµα N
ατοµικών επιπέδων. Η µαγνήτιση M′ της δεξιάς σιδηροµαγνητικής επαϕής ϐρίσκε-

ται κατά µήκος του z άξονα, ενώ η µαγνήτιση M της αριστερής σιδηροµαγνητικής

επαϕής είναι στραµµένη κατά γωνία θ γύρω από τον y άξονα σε σχέση µε την M′.

(Κέντρο)Οι τονισµένοι και άτονοι ελληνικοί δείκτες δηλώνουν ατοµικά επίπεδα στην

αριστερή και στη δεξιά FM επαϕή αντίστοιχα. Οι λατινικοί δείκτες δηλώνουν ατο-

µικά επίπεδα στην περιοχή του µονωτή.(Κάτω) Σχηµατική παρουσίαση του προϕίλ

δυναµικού του φραγµού, όπου σηµειώνεται χαρακτηριστικά η διαϕορά στην πυκνό-

τητα καταστάσεων των δύο ειδών σπιν κατά 2∆ όπου ∆ είναι η ενέργεια διαχωρισµού.

Τα ϵ↑, ϵ↓, και ϵB είναι οι ενέργειες ατοµικών σηµείων (on-site energies) των Ϲωνών

πλειονότητας (σπιν πάνω), µειονότητας (σπιν κάτω) και µονωτή αντίστοιχα. Η κάτω

διακεκοµµένη γραµµή υποδεικνύει την ενέργεια Fermi στην κατάσταση ισορροπίας.
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Στις παραπάνω εξισώσεις οι τονισµένοι(άτονοι) ελληνικοί δείκτες δηλώνουν ατοµικά

επίπεδα στην αριστερή (δεξιά) FM επαϕή αντίστοιχα, και οι λατινικοί δείκτες δη-

λώνουν ατοµικά επίπεδα στην περιοχή του µονωτή. Το τελευταίο (πρώτο) ατοµικό

σηµείο στην αριστερή (δεξιά) επαϕή δίπλα στην αριστερή (δεξιά) επαϕή µε τον µο-

νωτή δηλώνονται µε α (α′) αντίστοιχα, ενώ το πρώτο (τελευταίο) ατοµικό σηµείο στον

µονωτή δηλώνεται µε a (b) αντίστοιχα. Με cσ
µ και cσ†

µ δηλώνονται οι τελεστές κα-

ταστροϕής και δηµιουργίας ενός ηλεκτρονίου στο ατοµικό σηµείο µ µε σπιν σ. Οι

ϵσ
λ και ϵi είναι η ενέργεια ατοµικού σηµείου(on-site energy) για τις επαϕές και τον

µονωτή αντίστοιχα που για τις επαϕές εξαρτάται από το σπιν, ενώ για τον µονωτή

όχι. Με tσ
λµ και tij δίνονται τα στοιχεία πίνακα σύζευξης (hopping matrix elements)

ανάµεσα στα ατοµικά σηµεία λ και µ των επαϕών και i και j του µονωτή αντίστοιχα.

3.3 Συναρτήσεις Green

Η εξέταση των ιδιοτήτων των ϱευµάτων µεταϕοράς φορτίου και σπιν σε διεπαϕές

MTJ ϐασίζεται σε επέκταση της µεθοδολογίας Keldysh [54] µε την εισαγωγή πινάκων

2×2 για την περιγραϕή του σπιν των ηλεκτρονίων, έτσι ώστε να µπορεί να περιγραϕεί

η περίπτωση µη συγγραµµικών µαγνητίσεων των δύο FM ηλεκτροδίων. Η εξίσωση

Schrödinger ενός ηλεκτρονίου µε χρήση πίνακα (retarded) συνάρτησης Green στο

χώρο του σπιν,

ĝpq =

(
g↑↑pq g↑↓pq

g↓↑pq g↓↓pq

)
, (3.6)

για κάθε ασύνδετη επιµέρους περιοχή Ω = L, R ή B, µπορεί να γραϕεί ως

∑
p1

p,q,p1∈Ω

{[
(E − εk||

)δpp1
− H̄pp1

]
Î − δHpp1

(
cosθ sinθ

sinθ −cosθ

)}

×

(
g↑↑p1q g↑↓p1q

g↓↑p1q g↓↓p1q

)
= δpq Î, (3.7)

όπου p και q δηλώνουν ατοµικά σηµεία στην ασύνδετη περιοχή Ω, εk||
είναι η ε-

νέργεια του επίπεδου κυµατανύσµατος (in-plane wave vector), k||, της κατάστασης

Bloch, ενώ Î είναι ο 2 × 2 µοναδιαίος πίνακας, ενώ θ είναι η γωνία στροϕής µετρού-

µενη από τον άξονα z στο επίπεδο xz. Οι ποσότητες

H̄pq = ε0
Ωδpq + t0

Ω

(
δp,q+1 + δp,q−1

)
(3.8)

και

δHpq = ∆Ωδpq + ∆t
Ω

(
δp,q+1 + δp,q−1

)
(3.9)
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περιγράϕουν τα µέσου σπιν και διαϕοράς σπιν µέρη της Χαµιλτονιανής αντίστοι-

χα, όπου ε0
Ω

= (ε↑
Ω
+ ε↓

Ω
)/2, t0

Ω
= (t↑

Ω
+ t↓

Ω
)/2, ∆Ω = (ε↓

Ω
− ε↑

Ω
)/2, και ∆t

Ω =

(t↑
Ω
− t↓

Ω
)/2. Για να µειωθεί ο αριθµός των παραµέτρων, ϑεωρήθηκαν µόνο στοιχεί-

α πίνακα σύζευξης πλησιέστερων γειτόνων ανεξάρτητα από το σπιν, τα οποία είναι

τα ίδια και στις δύο σιδηροµαγνητικές επαϕές και στον µονωτή και στις συζεύξεις

FM/B, δηλαδή tσ
Ω = tσ

aα = tσ
bα′ = t. Επίσης, ϑεωρήθηκαν πανοµοιότυπες σιδηροµα-

γνητικές επαϕές, η περίπτωση δηλαδή συµµετρικής µαγνητικής επαϕής σήραγγας,

µε ∆L(R) = (ε↓
L(R)

− ε↑
L(R)

)/2, και ∆t
Ω = ∆B = 0. Κατά την εϕαρµογή εξωτερικής

διαϕοράς δυναµικού στα άκρα των επαϕών, εσ
R − εσ

L = eV, και το δυναµικό µέσα

στον µονωτή, εB,n = εB − eV n−1
N−1

αλλάζει γραµµικά µε τον αριθµό του επιπέδου n.

3.4 Εξίσωση Dyson

Ο 2×2 πίνακας της (retarded) συνάρτησης Green, Ĝpq,

Ĝpq =

(
G↑↑

pq G↑↓
pq

G↓↑
pq G↓↓

pq

)
, (3.10)

του συνδεδεµένου συνολικού συστήµατος της MTJ µπορεί να προσδιοριστεί λύ-

νοντας ένα σύστηµα συνδεδεµένων εξισώσεων Dyson της µορϕής

Ĝpq = ĝpq + ĝpaΣ̂aaĜaq + ĝpbΣ̂bbĜbq, (3.11)

όπου λαµβάνεται υπόψη η διάδοση του ηλεκτρονίου διαµέσω των συζεύξεων στις

επαϕές FM-µονωτή. Παρόµοια εξίσωση µπορεί να γραϕεί και για την (advanced)

συνάρτηση Green, ˆ̃Gpq, όπου η ĝpq αντικαθίσταται µε ˆ̃gpq. Εδώ ĝ είναι ο 2×2

πίνακας διαδότη (propagator) της κάθε ασύνδετης περιοχής όπως υπολογίζεται από

την Εξ.3.7, ενώ οι αυτοενέργειες (self energies) στα ατοµικά σηµεία a και b είναι

Σ̂aa = tĝααt, Σ̂bb = tĝα′α′ t. (3.12)

Η λύση του συστήµατος των συζευγµένων εξισώσεων Dyson(3.11) δίνει αναλυτικές

εκϕράσεις για τα στοιχεία του πίνακα Ĝpq. Για παράδειγµα, τα στοιχεία του πίνακα

σπιν της (advanced) συνάρτησης Green ανάµεσα στα δύο άκρα του µονωτή είναι,

G↑↑
ab =

gab

D↑

[
1 − P

(
Σ
↓↑
aa

)2

/D↑D↓

] , (3.13)
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και

G↓↑
ab =

gabΣ
↓↑
aa

(
(1 − gbbΣ

↑↑
bb )gaa + gabgbaΣ

↑↑
bb

)

D↑D↓ − P
(

Σ
↓↑
aa

)2
. (3.14)

Εδώ,

D↑(↓) = (1 − gaaΣ
↑↑(↓↓)
aa )(1 − gbbΣ

↑↑(↓↓)
bb )− gabgbaΣ

↑↑(↓↓)
aa Σ

↑↑(↓↓)
bb , (3.15)

και

P =
(

gabgbaΣ
↑↑
bb + gaa(1 − gbbΣ

↑↑
bb )
) (

gabgbaΣ
↓↓
bb + gaa(1 − gbbΣ

↓↓
bb )
)

. (3.16)

Παρατηρήστε ότι η συνάρτηση Green για τον ασύνδετο µονωτή, gab είναι ανεξάρτητη

του σπιν εϕόσον ο µονωτής είναι µη µαγνητικός. Οι σχέσεις για G↓↓
ab και G↑↓

ab είναι

όµοιες µε τις παραπάνω, όπου οι Σ↑↑ και Σ↓↑ αντικαθίστανται µε τις Σ↓↓ και Σ↑↓.

3.5 Μέθοδος Keldysh

Η κινητική εξίσωση (kinetic equation) που χρησιµοποιείται για τον υπολογισµό

του εκτός ισορροπίας (non-equilibrium) 2×2 πίνακα συναρτήσεων Green όπως α-

πορρέει από τη µέθοδο Keldysh [55] είναι

F̂pq = f̂pq + ĝpq1
Σ̂q1q2

F̂q2q + f̂pq1
Σ̂q1q2

ˆ̃Gq2q, (3.17)

όπου f̂ είναι οι εκτός ισορροπίας 2×2 πίνακες συναρτήσεων Green για τις ασύνδετες

επαϕές και µονωτή, ενώ η αυτοενέργεια είναι

Σ̂q1q2
= t Î(δq1αδq2a + δq1α′δq2b) + hc. (3.18)

Η µορϕή της αυτοενέργειας δίνεται από την παραπάνω σχέση 3.18 διότι η αλληλεπί-

δραση µονωτή/επαϕώνΕξ.(3.5) µπορεί να ϑεωρηθεί ακαριαία [54]. Για τον υπολογι-

σµό των µεγεθών της ϱοπής µεταϕοράς σπιν στο δεξί ηλεκτρόδιο, είναι αναγκαίος ο

υπολογισµός των πινάκων Fλ′µ′ , όπου τα ατοµικά σηµεία λ′ και µ′ ∈ R(δεξιά επαϕή).

΄Ετσι η παραπάνω εξίσωση 3.17 γίνεται [54],

F̂λ′µ′ = f̂λ′µ′ + ĝλ′α′ tF̂bµ′ + f̂λ′α′ t
ˆ̃Gbµ′ . (3.19)
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Επειδή οι διάϕοροι πίνακες F̂ συσχετίζονται, χρειάζεται να γραϕούν όµοιες κινητικές

εξισώσεις για τους F̂bµ′ , F̂αµ′ , F̂α′µ′ , και F̂aµ′ , οι οποίες είναι της µορϕής

F̂bµ′ = ĝbatF̂αµ′ + ĝbbtF̂α′µ′ + f̂bat ˆ̃Gαµ′ + f̂bbt ˆ̃Gα′µ′ , (3.20)

F̂αµ′ = ĝααtF̂aµ′ + f̂ααt ˆ̃Gaµ′ , (3.21)

F̂α′µ′ = f̂α′µ′ + ĝα′α′ tF̂bµ′ + f̂α′α′ t
ˆ̃Gbµ′ , (3.22)

και

F̂aµ′ = ĝaatF̂αµ′ + ĝabtF̂α′µ′ + f̂aat ˆ̃Gαµ′ + f̂abt ˆ̃Gα′µ′ . (3.23)

Εϕόσον στον αποµονωµένο(ασύνδετο) µονωτή η πυκνότητα καταστάσεων είναι µηδέν

στην περιοχή του ενεργειακού χάσµατος, όπου συντελείται το φαινόµενο σήραγγας,

συµπεραίνεται ότι οι συναρτήσεις Green µέσα στο µονωτή έχουν πραγµατικές τιµές,

δηλαδή

ĝpq = ˆ̃gpq = ĝpq p, q ∈ B (3.24)

και f̂pq = 0 όταν p, q ∈ B. Οι εκτός ισορροπίας πίνακες συναρτήσεων Green για τις

αποµονωµένες (ασύνδετες) επαϕές σε τοπική ισορροπία είναι

f̂λµ = (1 − 2 fL)(ĝλµ − ˆ̃gλµ), (3.25)

f̂λ′µ′ = (1 − 2 fR)(ĝλ′µ′ − ˆ̃gλ′µ′), (3.26)

όπου fL και fR είναι η κατανοµή Fermi-Dirac στην αριστερή και στη δεξιά επαϕή

αντίστοιχα. ΄Ετσι οι Εξ.(3.19-3.23) αποτελούν το κλειστό σύστηµα





F̂λ′µ′ = f̂λ′µ′ + ĝλ′α′ tF̂bµ′ + f̂λ′α′ t
ˆ̃Gbbt ˆ̃gα′µ′

F̂bµ′ = ĝbatF̂αµ′ + ĝbbtF̂α′µ′

F̂αµ′ = ĝααtF̂aµ′ + f̂ααt ˆ̃Gabt ˆ̃gα′µ′

F̂α′µ′ = f̂α′µ′ + ĝα′α′ tF̂bµ′ + f̂α′α′ t
ˆ̃Gbbt ˆ̃gα′µ′

F̂aµ′ = ĝaatF̂αµ′ + ĝabtF̂α′µ′ .

(3.27)

Η λύση του συστήµατος των γραµµικών εξισώσεων Εξ. (3.27) δίνει

Fλ′µ′ = F
le f t
λ′µ′ + F

right
λ′µ′ , (3.28)
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όπου

F̂
le f t
λ′µ′ = ĝλ′α′ t

(
D̂en

)−1

ĝbat
[

ĝααt( Î − ĝaatĝααt)−1 ĝaat + Î
]

× f̂ααt ˆ̃Gabt ˆ̃gα′µ′ , (3.29)

και

F̂
right
λ′µ′ = f̂λ′µ′ + f̂λ′α′ t

ˆ̃Gbbt ˆ̃gα′µ′

+ĝλ′α′ t
(

D̂en
)−1 [

ĝbatĝααt( Î − ĝaatĝααt)−1 ĝab + ĝbb

]
t( f̂α′µ′

+ f̂α′α′ t
ˆ̃Gbbt ˆ̃gα′µ′). (3.30)

Εδώ,

D̂en = Î − ĝbbtĝα′α′ t − ĝbatĝααt( Î − ĝaatĝααt)−1 ĝabtĝα′α′ t. (3.31)

Αϕού καθοριστεί από τα παραπάνω ο πίνακας F̂pq, τότε ο πίνακας των συναρτήσεων

Green εκτός ισορροπίας NEGF, Ĝ<

pq δίνεται από τη σχέση [55]

Ĝ<

pq =
1

2

[
F̂pq +

ˆ̃Gpq − Ĝpq

]
. (3.32)

3.6 Ρεύµατα φορτίου και σπιν και τοπική ϱοπή µε-

ταϕοράς σπιν

Η πυκνότητα ϱεύµατος φορτίου δίνεται από τον τύπο[56]

I = I↑ + I↓ =
et

2πh̄

∫
Trσ[Ĝ

< σ,σ′

p+1,p − Ĝ< σ,σ′

p,p+1
]dEdk||, (3.33)

ενώ η πυκνότητα ϱεύµατος σπιν δίνεται από τον τύπο[56]

Is
p,p+1 =

t

4π

∫
Trσ

[
(Ĝ<σ,σ′

p+1,p − Ĝ<σ,σ′

p,p+1
)σ
]

dEdk∥, (3.34)

όπου σ = (σx, σy, σz) είναι διάνυσµα των πινάκων Pauli. Παρόλο που γενικά η

πυκνότητα ϱεύµατος σπιν είναι τανυστής [57], στην περίπτωση που εξετάζουµε, µόνο

οι συνιστώσες Is
xy,Is

yy και Is
zy (ϐλέπε Σχ. 3.1) είναι µη µηδενικές, αϕού η διέλευση των

ηλεκτρονίων ϑεωρείται ότι γίνεται µόνο κατά τη διεύθυνση του άξονα y. Σε αντίθεση

µε τη πυκνότητα ϱεύµατος φορτίου I, η οποία διατηρείται κατά µήκος της επαϕής

MTJ, η πυκνότητα ϱεύµατος σπιν Is, δεν διατηρείται µέσα στις σιδηροµαγνητικές

επαϕές, δηλαδή ∇ · Is ̸= 0, λόγω της αλληλεπίδρασης των ηλεκτρονίων µε το τοπικό
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πεδίο ανταλλαγής (local exchange field) [57]. Σύµϕωνα µε την αρχή διατήρησης

της συνολικής στροϕορµής του συστήµατος, η στροϕορµή σπιν που χάνεται σε ένα

ατοµικό σηµείο µεταϕέρεται στην τοπική µαγνητική ϱοπή στο σηµείο αυτό, ως εκ

τούτου ασκείται µια τοπική ϱοπή µεταϕοράς σπιν [57, 58] Tλ′ στο ατοµικό σηµείο

λ′ στη δεξιά FM επαϕή, η οποία δίνεται από τη σχέση

Tλ′ = −∇ · Is = Is
λ′−1,λ′ − Is

λ′,λ′+1, (3.35)

όπου η δεύτερη ισότητα προκύπτει από τη διακριτή µορϕή της απόκλισης της πυ-

κνότητας ϱεύµατος για κυβικό πλέγµα. Με άλλα λόγια, η µαγνήτιση του υλικού εξα-

ναγκάζει τα διερχόµενα ηλεκτρόνια να προσανατολίσουν το σπιν τους στην διεύθυνση

της µαγνήτισης ασκώντας τους ϱοπή. Λόγω του τρίτου νόµου του Νεύτωνα, ίση και

αντίθετη ϱοπή ασκείται στη µαγνήτιση του υλικού από τα διερχόµενα ηλεκτρόνια. Η

ϱοπή αυτή, σε αρκετά µεγάλες ποσότητες ϱεύµατος, µπορεί να αποσταθεροποιήσει

την διεύθυνση της µαγνήτισης του υλικού. Η συνιστώσα z της Tλ′ µηδενίζεται, διότι

Is
z (λ′,λ′+1) = Is

z (λ′−1,λ′) = (h̄/2e)(I↑ − I↓), (3.36)

όπου I↑(↓) είναι η πυκνότητα ϱεύµατος φορέων πλειονότητας (µειονότητας) αντίστοι-

χα, η οποία δίνεται από τα διαγώνια στοιχεία της Εξ. (3.33), και είναι σταθερή.

Παρατηρήστε ότι, η πυκνότητα φορτίου και σπιν (Εξ. (3.33) και (3.34) υπολογίζονται

σε A/ ♢ και eV/ ♢ αντίστοιχα, όπου µε ♢ δηλώνεται η µοναδιαία επιϕάνεια επαϕής.

3.7 Ολική ϱοπή σπιν

Χρησιµοποιώντας την εξίσωση Εξ. (3.35), µπορεί να υπολογιστεί η ¨ολική¨(net)

ϱοπή µεταϕοράς σπιν που εϕαρµόζεται στη FM επαϕή ως το άθροισµα των τοπικών

ϱοπών σπιν,

T =
∞

∑
i=0

(Is
λ′−1,λ′ − Is

λ′,λ′+1) = Is
−1,0 − Is

∞,∞ = Is
−1,0. (3.37)

Εδώ οι δείκτες -1 και 0 αναϕέρονται στο τελευταίο ατοµικό σηµείο µέσα στον µονω-

τή και στο πρώτο σηµείο µέσα στη σιδηροµαγνητική δεξιά επαϕή αντίστοιχα. ΄Οµως

στην παραπάνω εξίσωση Is
∞,∞ = 0 εϕόσον οι συνιστώσες της Is

λ′,λ′+1
που είναι κάθετες

στην µαγνήτιση M′ τελικά τείνουν στο µηδέν καθώς λ′ → ∞ [59, 60]. ΄Ετσι προ-

κύπτει ότι η συνολική ϱοπή µεταϕοράς σπιν που εϕαρµόζεται στη δεξιά FM επαϕή

δίνεται απλά από τη πυκνότητα ϱεύµατος σπιν στην διεπιϕάνεια επαϕής µονωτή/FM

ηλεκτροδίου [57]. Οι συνιστώσες της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, κάθετη ή πεδιακή T⊥



3.7 Ολική ϱοπή σπιν 39

και παράλληλη ή µεταϕοράς σπιν T∥ όπως φαίνεται και στο Σχ. 3.1, είναι κατά

µήκος της διεύθυνσης M̂′ × (M̂ × M̂′) και M̂ × M̂′ αντίστοιχα, όπου M̂ και M̂′

είναι µοναδιαία διανύσµατα κατά την διεύθυνση των µαγνητίσεων της αριστερής και

δεξιάς επαϕής αντίστοιχα.
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Κεϕάλαιο 4

Παρουσίαση και ανάλυση αποτελεσµά-

των

4.1 Εισαγωγή - Παράµετροι

Στη παράγραϕο αυτή περιγράϕεται αναλυτικά η εξάρτηση των συνιστωσών της

ϱοπής µεταϕοράς σπιν σε µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας, στα ίδια πλαίσια µε τα

πρόσϕατα δηµοσιευµένα µας άρθρα[60, 37, 51, 56]. Οι παράµετροι του µοντέ-

λου µας οι οποίες µεταβάλλονται για συστηµατική µελέτη του προβλήµατος είναι

η ενέργεια σηµείου µέσου σπιν (spin-averaged on-site energy) ε0 = (ε↑ + ε↓)/2,

η οποία ελέγχει την κατάληψη Ϲώνης (band filling) και η ενέργεια διαχωρισµού

(exchange splitting energy) ∆ = (ε↓ − ε↑)/2. Η τιµή των στοιχείων του πίνακα

σύζευξης (hopping matrix elements) είναι ίδια σε όλες τις περιοχές t = −1 eV. Η

ενέργεια σηµείου µέσα στον µονωτή εB = 9 eV, η ενέργεια Fermi EF = 0 eV, και ο

µονωτής ϑεωρήθηκε ότι αποτελείται από N = 3 ατοµικά στρώµατα. Η επιλογή των

παραµέτρων, έγινε έτσι ώστε να παρέχει µια ϱεαλιστική προσέγγιση για συστήµατα

που ϐασίζονται σε µαγνητικά µέταλλα µετάβασης (magnetic transition metals) και

τα κράµατά τους [61, 62]. Η κατάληψη Ϲώνης πειραµατικά ϑα µπορούσε να µετα-

ϐληθεί µε την δηµιουργία νέων υλικών. Για παράδειγµα µειγνύοντας Fe ή Co µε

ατέλειες (impurities) γεµίζει η Ϲώνη πλειονότητας ∆1.

4.2 Εξάρτηση της T∥ από την τάση

4.2.1 Ισοδύναµο κύκλωµα- ανάλυση T|| σε ϱεύµατα

Για την κατανόηση του µηχανισµού που είναι υπεύθυνος για τη συµπεριϕορά της

T|| σαν συνάρτηση της τάσης, γενικεύσαµε το ισοδύναµο κύκλωµα µίας µαγνητικής

επαϕής σήραγγας που προτάθηκε από τον Slonczewski [36]. Χρησιµοποιήθηκαν

αντιστάτες (ϱοοστάτες) που εξαρτώνται από την γωνία µεταξύ των µαγνητίσεων θ,

Rσ,σ(θ) = Rσ(0)cos−2(θ/2) και Rσ,σ(θ) = Rσ(π)sin−2(θ/2), όπως φαίνεται στο

Σχ. 4.1. Η γωνιακή εξάρτηση των Rσ,σ′
(θ) ισούται µε την αντίστροϕη πιθανότητα
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[Pσ,σ′
(θ)]−1 που έχει ένα ηλεκτρόνιο στην κατάσταση σπιν |σ > κβαντισµένη στη

διεύθυνση της M να διέλθει µέσω του φράγµατος δυναµικού ϐάσει του φαινοµένου

σήραγγας σε σπιν κατάσταση |σ′
> κβαντισµένη στην διεύθυνση της M′, χωρίς να

λαµβάνονται υπόψη πολλαπλές σκεδάσεις µέσα στον µονωτή[37].

I

I

IL

II

R (   )

R (   )

R ( )

R (   )

I IR

IL IRI

Σχήµα 4.1: Ισοδύναµο κύκλωµα µαγνητικής επαϕής σήραγγας µε ανάλυση των

σπιν ϱευµάτων και µε αντιστάσεις (ϱοοστάτες) εξαρτώµενες από την γωνία µεταξύ των

µαγνητίσεων των FM επαϕών.

Αντικαθιστώντας τα ϱεύµατα Iσ
L(R) που φαίνονται στο Σχ.4.1 στην Εξ.(5) του άρ-

ϑρου [36] ϐρίσκουµε ότι η παράλληλη συνιστώσα της ϱοπής µεταϕοράς σπιν δίνεται

από την σχέση [37]

T|| =
Is
z(0)− Is

z(π)

2
M̂

′
× (M̂ × M̂

′
). (4.1)

Η έκϕραση αυτή είναι γενική και ανεξάρτητη από τις λεπτοµέρειες της ηλε-

κτρονιακής δοµής για αρκετά µεγάλα φράγµατα. Τα αριθµητικά µας αποτελέσµα-

τα τόσο µε την µέθοδο των ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων, όσο και µε την µέθοδο των

ελεύθερων ηλεκτρονίων(η οποία δεν παρουσιάζεται εδώ) επιβεβαιώνουν την ισχύ της

σχέσης (4.1) για οποιεσδήποτε παραµέτρους. Εδώ Is
z(0) = h̄

2e (I↑(0) − I↓(0)) και

Is
z(π) = h̄

2e (I↑(π)− I↓(π)) είναι οι πυκνότητες ϱεύµατος σπιν κατά την διεύθυνση

της M′ για την παράλληλη (P) και αντιπάραλληλη (AP) διευθέτηση των µαγνητίσεων,

αντίστοιχα. Το αποτέλεσµα αυτό είναι πολύ σηµαντικό, διότι απλοποιεί τον υπολογι-

σµό της παράλληλης συνιστώσας ϱοπής µεταϕοράς σπιν T||(θ), η οποία εµϕανίζεται

όταν οι µαγνητίσεις ϐρίσκονται υπό γωνία, στον υπολογισµό των πυκνοτήτων σπιν

ϱευµάτων για παράλληλο και αντιπαράλληλο προσανατολισµό των µαγνητίσεων των

επαϕών, και είναι συνεπές µε αντίστοιχη σχέση που ισχύει στις ϐαλβίδες σπιν(spin

valves) [59].
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Σχήµα 4.2: Το ϱεύµα σπιν I
(s)
z (θ), για παράλληλο (θ = 0) και αντιπαράλληλο

(θ = π) προσανατολισµό των µαγνητίσεων των επαϕών. Στην παράλληλη κατάστα-

ση(FM) τόσο τα ηλεκτρόνια πλειονότητας όσο και τα ηλεκτρόνια µειονότητας διέρ-

χονται από συµµετρικά φράγµατα δυναµικού Φσ (κάτω εσωτερικό πάνελ) ενώ στην

αντιπαράλληλη κατάσταση(AFM) και τα δύο σπιν διέρχονται µέσα από ασύµµετρα

δυναµικά µε ίδιο µέσο ύψος φράγµατος Φ̄σ και ασυµµετρία ∆Φσ µε διαϕορετικό

πρόσηµο.

4.2.2 Μοντέλο Brinkman

΄Εχουµε δείξει ότι η διαϕορετική εξάρτηση από την τάση µπορεί να εξηγηθεί

στα πλαίσια του απλού µοντέλου του Brinkman [64] για µη συµµετρικά φράγµατα

δυναµικού, γενικευµένου ώστε να συµπεριλαµβάνει το σπιν των ηλεκτρονίων. Η

εξάρτηση των Iσ από την τάση, δίνεται από την σχέση [64],

Iσ(V) = f1(Φ̄
σ)V − f2(Φ̄

σ)∆ΦσV2 + O(V3), (4.2)

όπου f1 και f2 είναι συναρτήσεις του µέσου ύψους του φράγµατος δυναµικού,

Φ̄σ = [Φσ
1 + Φσ

2 ]/2, και ∆Φσ = Φσ
1 − Φσ

2 είναι το µέτρο της ασυµµετρίας του

φράγµατος. Εδώ, Φσ
1(2) είναι το εξαρτώµενο από το σπιν ύψος του φράγµατος στην

αριστερή (δεξιά) επαϕή.(Σχ. 4.2).΄Ετσι, στην παράλληλη διευθέτηση των δύο µαγνη-

τίσεων τόσο τα ηλεκτρόνια πλειονότητας όσο και τα ηλεκτρόνια µειονότητας πρέπει

να διέλθουν από συµµετρικό φράγµα απλά διαϕορετικού ύψους Φσ για κάθε σπιν.
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Σε αυτή την περίπτωση Φ̄↑ ̸= Φ̄↓ και ∆Φ↑ = ∆Φ↓ = 0. Τελικά τόσο η I↑(0) όσο

και η I↓(0) εξαρτώνται γραµµικά από την τάση V, άρα και η I
(s)
z (0) εξαρτάται και

αυτή γραµµικά. Στην άλλη περίπτωση όµως, στην αντιπαράλληλη διευθέτηση των

µαγνητίσεων, τόσο τα ηλεκτρόνια πλειονότητας όσο και τα ηλεκτρόνια µειονότητας

πρέπει να διέλθουν ένα µη συµµετρικό φράγµα δυναµικού και µάλιστα µε το ίδιο

µέσο ύψος, Φ
↑
= Φ

↓
, ενώ η ασυµµετρία έχει αντίθετο πρόσηµο, ∆Φ↑ = −∆Φ↓. ΄Ε-

τσι η γραµµική εξάρτηση της I↑(π)− I↓(π) απαλείϕεται, και η I
(s)
z (π) παρουσιάζει

εξάρτηση δευτέρου ϐαθµού από την τάση.

4.2.3 Συστηµατική Μελέτη - Αποτελέσµατα

Στο Σχ. 4.3 παρουσιάζουµε την εξάρτηση της ΄ ολικής ΄ παράλληλης συνιστώσας

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν T||, στη δεξιά FM επαϕή της MTJ, όταν οι µαγνητίσεις

ϐρίσκονται υπό γωνία θ = π/2. ΄Ολοι οι υπολογισµοί που αναϕέρονται στο κεϕάλαιο

αυτό είναι για αυτή τη γωνία. Οι υπολογισµοί έχουν γίνει για διάϕορες τιµές της ∆

και για ε0 = 3, 0,−3 eV, που αντιστοιχεί σε κατάληψη Ϲώνης 1/4 (πάνω πλαίσιο),

1/2 (κεντρικό πλαίσιο) και 3/4 (κάτω πλαίσιο) αντίστοιχα. Για την περίπτωση µε

κατάληψη Ϲώνης 3/4, η T|| παρουσιάζει µονοτονική αύξηση τόσο σαν συνάρτηση

της τάσης όσο και της ενέργειας ανταλαγής, µε
(

∂T||
∂V

)
∆

> 0 και
(

∂T||
∂∆

)
V

> 0.

Αντιθέτως, στην περίπτωση µε κατάληψη Ϲώνης 1/2, ενώ ισχύει ότι
(

∂T||
∂V

)
∆
> 0, η

T|| αυξάνει σαν συνάρτηση του ∆ µέχρι µία τιµή γύρω στα 4 eV και ύστερα µειώνεται

σε περαιτέρω αύξηση του ∆. Τέλος στην περίπτωση µε κατάληψη Ϲώνης 1/4, η

εξάρτηση της T|| από την τάση γίνεται µη µονοτονική σαν συνάρτηση της τάσης και

της ενέργειας διαχωρισµού.

Μεγάλο ενδιαϕέρον παρουσιάζει το φαινόµενο της αλλαγής του πρόσηµου της

T|| για πεπερασµένες τιµές της τάσης, χωρίς δηλαδή την αλλαγή της φοράς του

ϱεύµατος, το οποίο συµβαίνει για µικρές τιµές του ∆. Για µεγαλύτερες τιµές του ∆

(3 και 4 eV) η εξάρτηση της T|| από την τάση γίνεται πάλι µονοτονική
(

∂T||
∂V

)
∆
< 0.

΄Ετσι η T|| έχει ασυνήθιστη και πλούσια συµπεριϕορά από την τάση ανάλογα µε τις

τιµές της κατάληψης Ϲώνης και της ενέργειας διαχωρισµού, και είναι σύµϕωνη µε

τις πρόσϕατες πειραµατικές παρατηρήσεις [44, 45, 63].

Η ασυµϕωνία στο πρόσηµο της ϱοπής µεταϕοράς σπιν στα προαναϕερθέντα

άρθρα[44, 45, 63] καθώς και σε πρόσϕατες ϑεωρητικές δουλειές [37, 39, 40, 41, 42]

έγκειται απλά στο πρόβληµα σύµβασης πρόσηµου, όπως αναϕέρεται και στην ανα-

φορά [40]. Η µικρή ασυµµετρία που εµϕανίζεται στην εξάρτηση της T|| από την

τάση στο πειραµατικό άρθρο [45] µπορεί να εξηγηθεί από πιθανή µεσολάβηση ηλε-

κτρονίων µειονότητας, αποκλίνοντας έτσι από την καθαρά συµµετρική(µονοτονική)

εξάρτηση της T|| από την τάση στην περίπτωση των ηµί-µετάλλων (half-metal), δη-
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Σχήµα 4.3: Εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, T||,

για γωνία ανάµεσα στις µαγνητίσεις των επαϕών θ = π/2 και για διάϕορες τιµές της

ενέργειας διαχωρισµού ∆ για τρείς τιµές της κατάληψης Ϲώνης 1/4 (πάνω πλαίσιο),

1/2 (µεσαίο πλαίσιο) και 3/4 (κάτω πλαίσιο).

λαδή µέταλλα µε διαθέσιµες καταστάσεις µόνο για το ένα είδος σπιν στην ενέργεια

Fermi).

Η περίπτωση αυτή εξετάζεται περαιτέρω παρακάτω και παρουσιάζεται καθαρά
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στο πάνω πλαίσιο του Σχ. 4.7 µε τις καµπύλες από ανοιχτά τετράγωνα και κύκλους

αντίστοιχα. Οι δύο καµπύλες αυτές µπορεί να αναπαριστούν τις διαϕορές στις παρα-

τηρήσεις που αναϕέρονται στα πειραµατικά άρθρα [44, 45]. Επίσης σε προηγούµενη

δουλειά µας [37], δεν είχαµε συµπεριλάβει καµπύλη που αντιστοιχεί στην περίπτωση

ηµί-µέταλλου η οποία είναι προϕανώς συµµετρική για ϑετική και αρνητική τάση πα-

ϱόµοια µε την καµπύλη από υπολογισµούς πρώτων αρχών(ab-initio) στο άρθρο[41].

Εϕόσον η T|| εξαρτάται από την διαϕορά των Is
z(0) και Is

z(π) µέσω της Εξ.4.1,

για την πλήρη κατανόηση του µηχανισµού που είναι υπεύθυνος για την εξάρτηση

της T|| από την τάση παρουσιάζουµε στο Σχ. 4.4 την εξάρτηση των Is
z(0) και Is

z(π)

από την τάση. Με γεµάτα σύµβολα παρουσιάζεται η Is
z(0) για παράλληλη (FM)

διευθέτηση των µαγνητίσεων, ενώ µε ανοιχτά σύµβολα η Is
z(π) για αντιπάραλληλη

(AF) διευθέτηση των µαγνητίσεων, για διάϕορες τιµές του ∆ και του ε0 = +3, 0 eV.

Οι τιµές των ∆ και ε0 αντιστοιχούν στο πάνω και µεσαίο πλαίσιο του Σχ. 4.3. Είναι

προϕανές ότι η Is
z(0) είναι περιττή συνάρτηση της τάσης ενώ η Is

z(π) άρτια συνάρτηση

της τάσης για τιµές της τάσης −1 V < V < 1 V.

Παρατηρούµε ότι για ε0 = +3eV, το
∂Is

z(0)
∂V µειώνεται καθώς η ∆ αυξάνει και

αλλάζει πρόσηµο για ∆ = 3eV. Οµοίως, το

∣∣∣ ∂2 Is
z(π)

∂V2

∣∣∣ µειώνεται καθώς αυξάνεται

η ∆. Στην περίπτωση ηµί-µετάλλου (∆ = 3eV), Is
z(π) µηδενίζεται για αυτή την

περίπτωση λόγω της απουσίας διαθέσιµων καταστάσεων µειονότητας. Συµπερασµα-

τικά η περιττή συµπεριϕορά της T|| σαν συνάρτηση της τάσης για ε0 = +3 eV και

∆ = 3 eV οϕείλεται αποκλειστικά και µόνο στην εξάρτηση της Is
z(0) από την τάση.

Από την άλλη µεριά, το
∂Is

z(0)
∂V αυξάνεται καθώς αυξάνεται η ∆ για ε0 = 0 eV. ΄Ετσι η

T|| είναι περιττή συνάρτηση της τάσης V όταν Is
z(0) >> Is

z(π) (όπως για παράδειγ-

µα στην περίπτωση ηµί-µετάλλου), ενώ η µη µονοτονική εξάρτηση συµβαίνει όταν

Is
z(0) ≈ Is

z(π). Τέλος, η εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς

σπιν για την περίπτωση της κατάληψης 3/4 µπορεί να εξηγηθεί µέσω της αλληλεπί-

δρασης της εξάρτησης των πυκνοτήτων των ϱευµάτων σπιν για τις δύο διευθετήσεις

αντίστοιχα.Τα αποτελέσµατα αυτά εγείρουν την ερώτηση για το εάν είναι δυνατόν η

T|| να είναι άρτια συνάρτηση της τάση όταν Is
z(0) << Is

z(π).

Στο Σχ. 4.5 αναπαριστούµε γραϕικά την εξάρτηση της T|| για θ = π/2 και

για σταθερή τιµή της ενέργειας διαχωρισµού αλλά για διαϕορετικές τιµές µέσης

ενέργειας σηµείου ε0 που αντιστοιχεί σε µέση κατάληψη Ϲώνης. Πιο συγκεκριµένα

αλλάζουµε ταυτόχρονα την κατάληψη και των δύο φορέων έτσι ώστε η ∆ να είναι

σταθερή σε 1 eV και 2eV στο πάνω και κάτω πλαίσιο αντίστοιχα.

Η εξάρτηση των αντίστοιχων πυκνοτήτων ϱεύµατος για FM και AF διευθετήσεις

παρουσιάζονται στο Σχ. 4.6 για τις ίδιες τιµές ∆ και ε0 που χρησιµοποιούνται στο

Σχ. 4.5. Για ∆ = 1 eV και αυξάνοντας την ε0 (µειώνοντας την µέση κατάληψη Ϲώ-

νης) η εξάρτηση της T|| από την τάση αλλάζει από µονοτονική(ε0 = −2, 0 eV) σε
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Σχήµα 4.4: Εξάρτηση της πυκνότητας ϱεύµατος σπιν Is
z, από την τάση, για την

παράλληλη(FM) διευθέτηση των µαγνητίσεων (ανοιχτά σύµβολα) και για την αν-

τίπαράλληλη(AF) διευθέτηση των µαγνητίσεων (γεµάτα σύµβολα) αντίστοιχα, στην

Εξ. (4.1). Is
z παρουσιάζεται για διάϕορες τιµές της ενέργειας διαχωρισµού ∆ και

για ε0 = +3, 0 eV, που αντιστοιχούν στο πάνω και µεσαίο πλαίσιο του Σχ. 4.3,

αντίστοιχα.

µη-µονοτονική (ε0 = 2, 4 eV), µέχρι και σε καθαρά δευτέρου ϐαθµού(ε0 = 3.6 eV).

Στην τελευταία περίπτωση Is
z(0) ≈ 0 (γεµάτα µαύρα τρίγωνα στο πάνω πλαίσιο του

Σχ. 4.6) και η T|| καθορίζεται πλήρως από την Is
z(π) σε αυτές τις τιµές της τάσης.
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Σχήµα 4.5: Εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν T||,

από την τάση για θ = π/2, διάϕορες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου ε0 και για

ενέργεια διαχωρισµού ∆ = 1 eV (πάνω πλαίσιο) και ∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο).

∆ηλαδή, ο ανταγωνισµός ανάµεσα στην περιττή και άρτια εξάρτηση των I
(s)
z (0) και

I
(s)
z (π), αντίστοιχα από την τάση, στην Εξ. (4.1) είναι υπεύθυνος για την εξάρτηση

από την τάση της T|| στα Σχ. 4.3 και 4.5. Η εξάρτηση αυτή µπορεί να ϱυθµιστεί

αλλάζοντας την ∆ και την κατάληψη Ϲώνης (ε0) µε αποτέλεσµα να επιτευχθεί µία

πλούσια εξάρτηση από την τάση. Η µονοτονική εξάρτηση της T|| για την περίπτωση



48 Κεϕάλαιο 4. Παρουσίαση και ανάλυση αποτελεσµάτων

-0.17

0.00

0.17

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0

-0.24

0.00

0.24

 eV

  eV, FM
  eV, AF
  eV, FM
  eV, AF
  eV, FM
  eV, AF

 

 

I s z (n
A/

)

(a)

I s z (n
A/

)

 eV(b)

Voltage (V)

  eV, FM
  eV, AF
  eV, FM
  eV, AF
  eV, FM

 

 

Σχήµα 4.6: Εξάρτηση της πυκνότητας ϱεύµατος σπιν Is
z, στην Εξ. (4.1) για την πα-

ϱάλληλη FM (γεµάτα σύµβολα) και αντίπαράλληληAF (ανοιχτά σύµβολα) διευθέτηση

των µαγνητίσεων αντίστοιχα, για διάϕορες τιµές της ∆ και για τις τιµές της ε0 που

αντιστοιχούν σε αυτές του Σχ. 4.3.

ηµί-µετάλλου (µεσαίο πλαίσιο στο Σχ. 4.3) είναι λόγω της εξάρτησης της πυκνότητας

ϱεύµατος Is
z(0) στην FM διευθέτηση από την τάση, η οποία επικρατεί σε σχέση µε

την Is
z(π) της AF διευθέτησης που µηδενίζεται. Στο Σχήµα 4.7 παρουσιάζεται η T||

σαν συνάρτηση της τάσης για θ = π/2, για ε↑ = +3 eV (πάνω πλαίσιο), 0 eV (µε-

σαίο πλαίσιο) και -3 eV (κάτω πλαίσιο), που αντιστοιχούν σε κατάληψη Ϲώνης 1/4,
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Σχήµα 4.7: Εξάρτηση της T||, για θ = π/2, και για διάϕορες τιµές της ενέργειας

σηµείου των ηλεκτρονίων µειονότητας ε↓, και για τρεις τιµές της ενέργειας σηµείου

ε↑ των ηλεκτρονίων πλειονότητας, που αντιστοιχούν σε κατάλληψης Ϲώνης 1/4 (πάνω

πλαίσιο), 1/2(µεσαίο πλαίσιο) και 3/4 (κάτω πλαίσιο),αντίστοιχα.

1/2 και 3/4 αντίστοιχα, και για διάϕορες τιµές της ε↓. Σε αντίθεση µε τα Σχ. 4.3

και 4.5, όπου τόσο η Ϲώνη πλειονότητας όσο και η Ϲώνη µειονότητας µεταβάλλονταν

ταυτόχρονα, καθώς είτε η ε0 είτε η ∆ παρέµενε σταθερή, στο Σχ. 4.7 εξετάζεται η
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µεταβολή της Ϲώνης µειονότητας µόνο, όπου τόσο η ε0 όσο και η ∆ µεταβάλλονται

ταυτόχρονα. ΄Οπως και στα Σχ. 4.3 και 4.5, η εξάρτηση της παράλληλης συνιστώσας

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, παρουσιάζει µια πλούσια συµπεριϕορά η οποία περι-

λαµβάνει µία πλήρως δευτεροβάθµια εξάρτηση από την τάση για ε↑ = +3 eV και

ε↓ = +4.2 eV, όπως φαίνεται στο πάνω πλαίσιο µε γεµάτα τετράγωνα, που αντιστοι-

χούν σε ε0 = 3.6 eV και ∆ = 1.2 eV.
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Σχήµα 4.8: Πυκνότητα ϱεύµατος σαν συνάρτηση της ε0 για αρκετές τιµές της τάσης.

Γενικά τα αποτελέσµατα των υπολογισµών δείχνουν ότι dIs
z(0)/dV > 0 για

ε0
< 3.6 eV και dIs

z(0)/dV < 0 για ε0
> 3.6 eV, εκτός από την περίπτωση χα-

µηλής κατάληψης Ϲώνης (ε0 = +3 eV) και ∆ ≥ 3eV (πάνω πλαίσιο στο Σχ. 4.4),

όπου dIs
z(0)/dV < 0. Για να κατανοηθεί η αιτία στην ηλεκτρονιακή δοµή που είναι

υπεύθυνη για την εξάρτηση της πυκνότητας ϱεύµατος για την παράλληλη διευθέτη-

ση των µαγνητίσεων Is
z(0) που παρουσιάζεται στα Σχ. 4.4 και 4.6, από την τάση,

είναι απαραίτητο να σχεδιάσουµε στο Σχ. 4.8 την πυκνότητα ϱεύµατος για µη µα-

γνητική περίπτωση (ανεξάρτητη του σπιν) σαν συνάρτηση της ενέργειας σηµείου ε0

για διάϕορες τιµές της τάσης. ΄Εχει ενδιαϕέρον το ότι για όλες τις τιµές της τάσης η

πυκνότητα ϱεύµατος παρουσιάζει µέγιστο γύρω στο ε0
max = 3.6 eV, όπου συµβαίνει

και το Is
z(0) να µηδενίζεται επίσης. Αϕού η µαγνητική περίπτωση (πολωµένου σπιν)

µπορεί να ληϕθεί από την µη µαγνητική προσθέτοντας και αϕαιρώντας ∆ στο ε0
max,

δηλαδή ε↑(↓) = ε0
max ∓ ∆, η µηδενική τιµή της Is

z(0) = Is
z(↑)− I↓z (0) είναι απόρροια

του γεγονότος ότι η πυκνότητα ϱεύµατος εµϕανίζεται συµµετρική γύρω από ε0
max,

τουλάχιστον για µικρές τιµές της ∆ µε αποτέλεσµα I↑(0) = I↓(0). Το αποτέλεσµα
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αυτό ισχύει µέχρι την τιµή της ενέργειας διαχωρισµού για την οποία η επαϕή γίνε-

ται ηµιµεταλλική, δηλαδή όταν υπάρχουν καταστάσεις για ηλεκτρόνια µόνο για το

ένα είδος σπιν. Αυτό συµβαίνει για ε0 ∓ ∆ > EF + 6|t|. Το Σχ. 4.8 εξηγεί επίσης

το γεγονός ότι για όλες τις περιπτώσεις µε ε0
< 3.6 eV και ε0

> 3.6 eV ισχύει ότι

dIs
z(0)/dV > 0 και dIs

z(0)/dV < 0 αντίστοιχα.

Για να κατανοηθεί ο µηχανισµός που είναι υπεύθυνος για την µεταβολή της

πυκνότητας φορτίου I σαν συνάρτηση του ε0, παρουσιάζουµε στα Σχ. (4.9a)-(4.9c)

την ανάλυση της πυκνότητας ϱεύµατος φορτίου στην ενέργεια Fermi EF = 0 eV στο

επίπεδο των κυµατανυσµάτων k|| για τάση 0.1 V και για τρεις τιµές της ε0 -3, 0, και

+3 eV, αντίστοιχα. Εδώ, k|| είναι το κυµατάνυσµα µέσα στο επίπεδο για δισδιάστατη

επιϕανειακή Ϲώνη Brillouin.
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Σχήµα 4.9: (a-c): Πυκνότητα ϱεύµατος αναλυµένη κατά k|| στην δισδιάσταση Ϲώνη

Brillouin, όπως υπολογίζεται από την Εξ. (3.33), στην EF = 0, για τάση 0.1 V και

για ε0 ίση µε -3, 0, και +3 eV, αντίστοιχα. (d-f ): Οι αντίστοιχες αναλυµένες κατά k||
πιθανότητες διέλευσης, όπως υπολογίζονται από την απλουστευµένη Εξ. (4.3), για

τις ίδιες τιµές της ε0.

Ενδιαϕέρον έχει το γεγονός ότι η µέγιστη τιµή της πυκνότητας ϱεύµατος για

κατάληψη Ϲώνης κατά 1/4 (για ε0 = +3eV) ϐρίσκεται στην περιοχή των k|| = 0 και

µεταβαίνει προς την άλλη άκρη της Ϲώνης Brillouin (kx ≈ kz ≈ π) καθώς αυξάνεται η

κατάληψη Ϲώνης στα 3/4 (ε0 = −3 eV). Στην περίπτωση µε κατάληψη Ϲώνης 1/2 (για

ε0 = 0 eV) η µέγιστη τιµή της πυκνότητας ϱεύµατος ϐρίσκεται για kx ≈ kz ≈ 2π
3

.

Είναι σηµαντικό να αναϕέρουµε ότι το ϱεύµα µειώνεται κατά περίπου δύο τάξεις

µεγέθους καθώς η κατάληψη Ϲώνης µεταβάλλεται από 1/4 σε 3/4.

Η µεταβολή της αναλυµένης κατά k|| πυκνότητας ϱεύµατος στην EF σαν συ-
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νάρτηση της ε0 µπορεί να εξηγηθεί από τον ανταγωνισµό ανάµεσα στις καταστάσεις

των επαϕών και στις φθίνουσες καταστάσεις (evanescent states) στον µονωτή. Για

την απλή περίπτωση της Χαµιλτονιανής ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων, η πιθανότητα

διέλευσης µηδενικής τάσης στην EF = 0 eV είναι της µορϕής[1, 65, 66]

T(k||) = [Tint(k||)]
2e−2Nqya

=
4 sinh2 qya sin2 kya
(
cosh qya − cos kya

)2
e−2Nqya, (4.3)

όπου

cos(kya) = −ϵ0/2t − cos kxa − cos kza

cosh(qya) = −ϵB/2t − cos kxa − cos kza. (4.4)

Η Εξ. (4.3) περιγράϕει ένα γενικευµένο µοντέλο Jullière για ελεύθερα ηλεκτρόνια

[1, 65, 66], ο συντελεστής διέλευσης παραγοντοποιείται στο γινόµενο των, Tint, (όµοιο

για συµµετρικό φράγµα) και την εκθετική µείωση λόγω της διέλευσης µέσω του

φράγµατος. Η αναλυµένη κατά k|| πιθανότητα διέλευσης µηδενικής τάσης στην EF

που υπολογίζεται από την Εξ. (4.3) και (4.4) παρουσιάζεται στα Σχ. (4.9δ)-(4.9φ) για

τις ίδιες τιµές της ε0, -3, 0, και +3 eV, αντίστοιχα. Γενικά, η συµϕωνία ανάµεσα

στις αναλυµένες κατά k|| πυκνότητα ϱεύµατος και πιθανότητα διέλευσης, είναι πολύ

καλή.

Εϕόσον t = −1 eV και στις δύο επαϕές και στον µονωτή, ο παράγοντας εκθετι-

κής µείωσης έχει την µέγιστη τιµή του για k|| = 0. Από την άλλη πλευρά σύµϕωνα

µε τις Εξ. (4.3) και (4.4) η προβολή της επιϕάνειας Fermi στην Ϲώνη Brillouin επι-

τρέπει διέλευση µόνο µερικών από τις επιϕανειακές καταστάσεις ανάλογα την τιµή

της κατάληψης Ϲώνης δηλαδή του ε0. Οι καταστάσεις αυτές είναι εντοπισµένες γύρω

από k|| = π, π/2 και 0, για ε0 = −3, 0 και +3 eV, αντίστοιχα, δηλαδή, η τιµή του

|k
(max)
||

| για το οποίο η Tint έχει την µεγαλύτερη τιµή της µειώνεται καθώς µειώνεται

η κατάληψη Ϲώνης ή µε άλλα λόγια αυξάνεται η ε0. ΄Αρα η πιο διευκολούµενη διέλευ-

ση συµβαίνει για ε0 = +3 eV, αϕού οι µέγιστες τιµές τόσο του εκθετικού συντελεστή

µείωσης όσο και της πιθανότητας διέλευσης Tint συµπίπτουν για k|| = 0. Από την

άλλη µεριά όµως ή µέγιστη πυκνότητα καταστάσεων των επιϕανειακών καταστάσεων

των επαϕών Nint(EF), στην EF έχει µέγιστη τιµή για κατάληψη Ϲώνης 1/2. Συµπερα-

σµατικά η µέγιστη τιµή στη συνολική (ολοκληρωµένη κατά k||) πυκνότητα ϱεύµατος

σαν συνάρτηση της ϵ0 στο Σχ. 4.8 είναι αποτέλεσµα αυτής της αλληλεπίδρασης των

Nint(EF), της µέγιστης πιθανότητας διέλευσης Tint στο |k
(max)
||

|, και της µέγιστης

τιµής του εκθετικού παράγοντα µείωσης για k|| = 0.
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4.3 Εξάρτηση της T⊥ από τη τάση

Στο Σχ. 4.10 παρουσιάζουµε την εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας της ολικής

ϱοπής µεταϕοράς σπιν T⊥(V), που ασκείται στην µαγνήτιση της δεξιάς επαϕής, α-

πό την τάση. Η γωνία µεταξύ των µαγνητίσεων των δύο επαϕών είναι θ = π/2, η

ενέργεια διαχωρισµού(exchange splitting) παίρνει διάϕορες τιµές, ενώ η ενέργεια

σηµείου(on-site energy) παίρνει τις τιµές ε0 = +3, 0, −3 eV που αντιστοιχούν στο

πάνω, µεσαίο και κάτω πλαίσιο του Σχ. 4.10. Βρίσκουµε ότι η T⊥(V) µεταβάλλεται

σαν δευτεροβάθµια εξίσωση της τάσης, κάτι που είχε προταθεί, χωρίς όµως να υπο-

λογισθεί και από τον Slonczewski [36], και µάλιστα
(

d2T⊥(V)
dV2

)
< 0 για κάθε τιµή

της κατάληψης Ϲώνης και της ενέργειας διαχωρισµού [37, 51]. Μεγάλο ενδιαϕέρον

έχει ότι τα αποτελέσµατα αυτά είναι συνεπή µε τις µετρήσεις σε πρόσϕατα πειράµα-

τα [44, 45]. Παρατηρήστε ότι η
(

d2T⊥(V)
dV2

)
εξαρτάται τόσο από τη ∆ όσο και από την

κατάληψη Ϲώνης. Για παράδειγµα, στην περίπτωση της κατάληψης Ϲώνης 1/4 και

για µεγάλη ενέργεια διαχωρισµού (∆ = 4 eV) η
(

d2T⊥(V)
dV2

)
≈ 0.

Για µηδενική τάση η τιµή της T⊥(V) είναι µη µηδενική σε αντίθεση µε την

τιµή της T∥(V). Πιο συγκεκριµένα σχετίζεται µε το φαινόµενο σύζευξης ανταλλαγής

(interlayer exchange coupling (IEC)) στην κατάσταση ισορροπίας. Παρατηρούµε

ότι µειώνεται µονοτονικά καθώς αυξάνεται η τιµή της ∆ για κατάληψη Ϲώνης 3/4,

ενώ για 1/2 και 1/4 µειώνεται αλλά όχι µονοτονικά. Για κατάληψη Ϲώνης 1/2, η

T⊥ > 0 για ∆ ≥ 2 και για χαµηλή τάση και αλλάζει πρόσηµο σε µεγαλύτερη τάση,

σε αντίθεση µε τις περιπτώσεις µε κατάληψη Ϲώνης 1/4 και 3/4 που η T⊥ παραµένει

αρνητική για όλες τις τιµές της τάσης. Αυτή η µεταβολή του προσήµου της σταθεράς

ανταλλαγής σύζευξης(IEC), σε κατάσταση εκτός ισορροπίας µε την µεταβολή της

τάσης[51, 53] µπορεί να έχει σηµαντικές πρακτικές εϕαρµογές για τον έλεγχο του

φαινοµένου σύζευξης ανταλλαγής µέσω τάσης.

Στο Σχ. 4.11 παρουσιάζουµε την εξάρτηση από την τάση της T⊥ για θ = π/2,

διάϕορες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου ε0 και για σταθερή ενέργεια διαχωρι-

σµού ∆ = 1 eV (πάνω πλαίσο) και ∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο), αντίστοιχα. Σε όλες

τις περιπτώσεις ϐρίσκουµε ότι T⊥(V) = T⊥(V = 0)− | d2T⊥(V)
dV2 |V2. Οµοίως µε το

Σχ. 4.10 ϐρίσκουµε ότι το πρόσηµο της T⊥(V = 0) και η εξάρτηση της σταθεράς

σύζευξης ανταλλαγής (IEC) από την τάση καθορίζεται τόσο από τη ∆ όσο και από την

κατάληψη Ϲώνης.
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Σχήµα 4.10: Εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, T⊥, από

την τάση, για θ = π/2, διάϕορες τιµές της ενέργειας διαχωρισµού ∆, και τρεις τιµές

της µέσης ενέργειας σηµείου ε0.
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Σχήµα 4.11: Εξάρτηση από την τάση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπής µεταϕοράς

σπιν, T⊥, για θ = π/2, διάϕορες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου ε0 και για στα-

ϑερή ενέργεια διαχωρισµού ∆ = 1 eV (πάνω πλαίσιο) και ∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο),

αντίστοιχα.
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4.4 Εξάρτηση της Μαγνητοαντίστασης(TMR) από την

τάση

΄Ενα από τα πιο γνωστά σηµαντικά ελαττώµατα των µαγνητικών µνηµών τυχαί-

ας προσπέλασης (MRAM) είναι η µεγάλη µείωση του φαινοµένου της µαγνητο-

αντίστασης σαν συνάρτηση της τάσης. Η εξάρτηση του λόγου µαγνητοαντίστασης

TMR(Εξ.(2.1) από την τάση µπορεί να εκϕραστεί µε την χαρακτηριστική τάση V1/2,

στην οποία έχει µειωθεί στο ήµισυ η τιµή που έχει η TMR για µηδενική τάση. Με-

γάλη τιµή της V1/2 ή ισοδύναµα αργή µέιωση της TMR σαν συνάρτηση της V είναι

επιθυµητή για εϕαρµογές σε συσκευές [25]. Ενώ προγενέστερα πειράµατα[67] έβρι-

σκαν ότι V1/2 ≈ 0.2 − 0.3 V, νεότερες αναϕορές κάνουν λόγο για υψηλότερες τιµές

της τάξης 0.5-0.6 V για την V1/2 [68].

Σε αυτό το σηµείο παρουσιάζουµε την επίδραση που έχουν η ενέργεια διαχω-

ϱισµού ∆ και η µέση ενέργεια σηµείου ε0 στην εξάρτηση από την τάση του λόγου

TMR. Σηµειώστε ότι στην περίπτωση ηµιµετάλλου η TMR απειρίζεται TMR → ∞,

αϕού IAP → 0 (ϐλέπε Εξ.2.1). ΄Ολα τα σχήµατα που παραθέτουµε δείχνουν την

εξάρτηση του λόγου TMR από την τάση µόνο για V > 0 λόγω του ότι ο λόγος µαγνη-

τοαντίστασης TMR είναι µια άρτια συνάρτηση της τάσης για συµµετρικές µαγνητικές

διεπαϕές σήραγγας.

Στο Σχ. 4.12 παρουσιάζουµε την εξάρτηση από την τάση του λόγου TMR για

δεδοµένες τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου ε0 = 3, 0,−3 eV που αντιστοιχούν σε

µέση κατάληψη Ϲώνης 1/4(πάνω πλαίσιο),1/2(µεσαίο πλαίσιο) και 3/4(κάτω πλαί-

σιο), αντίστοιχα, ενώ η ενέργεια διαχωρισµού ∆ παίρνει διάϕορες τιµές. Αναπαρά-

γουµε το γνωστό αποτέλεσµα της µείωσης του λόγου TMR µε την αύξηση της τάσης.

Αυτό µπορεί να γίνει πιο εµϕανές στα ένθετα σχήµατα του Σχ. 4.12, όπου παρου-

σιάζουµε τον κανονικοποιηµένο λόγο TMR ως προς την τιµή του σε χαµηλή τάση,

TMR(V)/TMR(V ≈ 0) σαν συνάρτηση της τάσης. Το παραπάνω αποτέλεσµα είναι

σύµϕωνο µε προηγούµενα ϑεωρητικά [33, 32] και πειραµατικά [24, 25, 26, 27, 28]

αποτελέσµατα.

Για δεδοµένη τιµή της ε0 η TMR µειώνεται (παρατηρήστε την λογαριθµική κλί-

µακα για το λόγο TMR), καθώς αυξάνεται η ∆ λόγω της αύξησης της πυκνότητας

ϱεύµατος για την αντισιδηροµαγνητική διευθέτηση των µαγνητίσεων I(π), σε αντί-

ϑεση µε την πιο περίπλοκη εξάρτηση που είχε η T|| από τη ∆ στο Σχ. 4.3. Συνεπώς,

ϐρίσκουµε ότι η TMR και η ϱοπή µεταϕοράς σπιν δεν συσχετίζονται. η TMR για

µικρές τιµές της ∆ έχει δευτεροβάθµια εξάρτηση από τη ∆, ενώ για µεγάλες τιµές

εξαρτάται εκθετικά από τη ∆. Για µέση κατάληψη Ϲώνης 1/2 (ε0 = 0 eV), ο κανονι-

κοποιηµένος λόγος TMR παρουσιάζει ασθενή εξάρτηση από την τάση, ανεξαρτήτου

τιµής της ∆ µε χαρακτηριστική υψηλή τιµή για την V1/2 ≃ 1 V. Η τιµή αυτή είναι
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Σχήµα 4.12: Εξάρτηση του λόγου TMR από την τάση για διάϕορες τιµές της ε-

νέργειας διαχωρισµού ∆ και για τρεις τιµές της µέσης ενέργειας σηµείου, ε0, που

αντιστοιχεί σε κατάληψη Ϲώνης 1/4(πάνω πλαίσιο), 1/2(µεσαίο πλαίσιο) και 3/4 (κά-

τω πλαίσιο). Οι ένθετες παραστάσεις παρουσιάζουν την εξάρτηση από την τάση τον

κανονικοποιηµένο λόγο TMR ως προς την τιµή του σε χαµηλή τάση, ΤΜΡ(῞)/ΤΜΡ(῞≈
0).

περίπου διπλάσια της πειραµατικής τιµής της V1/2 για ¨ καθαρές ¨ µαγνητικές επα-

φές. Από την άλλη µεριά, για µέση κατάληψη Ϲώνης 1/4 και 3/4 (ένθετα σε πάνω

και κάτω πλαίσια του Σχ. 4.12) υπάρχει µία ασθενής πτώση(V1/2 περίπου 1 V) του
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κανονικοποιηµένου λόγου TMR για ∆ της τάξης του 1 eV ενώ υπάρχει µιά έντονη

πτώση(V1/2 περίπου 0.2 V) για ∆ της τάξης των 2 eV. Συνεπώς, τα αποτελέσµατα

προτείνουν ότι για συµµετρική ιδεατή µαγνητική επαϕή σήραγγας χωρίς ατέλειες

(disorder) και σε απουσία διεγέρσεων µαγνονίων (magnon excitations), η ϐέλτιστη

κατάληψη Ϲώνης για υψηλές τιµές της V1/2 είναι η 1/2, και το αποτέλεσµα αυτό

είναι ανεξάρτητο της τιµής της ∆.

Στο Σχ. 4.13 παρουσιάζουµε την εξάρτηση του λόγου TMR από την τάση για

σταθερή τιµή της ∆ και για διάϕορες τιµές της ε0 που αντιστοιχούν σε διαϕορετικές

τιµές της κατάληψης Ϲώνης. Για µικρή ενέργεια διαχωρισµού ανταλλαγής, ∆ = 1eV,

η TMR είναι περίπου της ίδιας τάξης µεγέθους για όλες τις τιµές της ε0 και µειώνεται

ελάχιστα σαν συνάρτηση της τάσης, όπως είναι προϕανές στο ένθετο, αποδίδοντας

έτσι µεγάλες τιµές της V1/2 ≈ 1 eV. Από την άλλη µεριά, για ∆ = 2 eV, η TMR

µειώνεται αρκετές τάξεις µεγέθους καθώς αυξάνεται η ε0 η ισοδύναµα µειώνεται η

κατάληψη Ϲώνης. Επιπρόσθετα, ο κανικοποιηµένος λόγος TMR µειώνεται απότοµα

σαν συνάρτηση της τάσης για όλες τις τιµές της ε0, αποδίδοντας έτσι χαµηλή τιµή

για την V1/2 ≈ 0.2 V, αποτέλεσµα που είναι σε συµϕωνία µε προηγούµενα πειρά-

µατα [67]. Συµπερασµατικά, όπως και στην περίπτωση της ϱοπής µεταϕοράς σπιν,

η TMR και η εξάρτηση του από την τάση µπορεί να ϱυθµιστεί επιλεκτικά µε την

επιλογή κατάλληλων τιµών της ενέργειας διαχωρισµού και της κατάληψης Ϲώνης.
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Σχήµα 4.13: Εξάρτηση από την τάση του λόγου TMR για διάϕορες τιµές της µέσης

ενέργειας σηµείου ε0 και για δύο τιµές της ενέργειας διαχωρισµού ∆ = 1 eV (πάνω

πλαίσιο) και ∆ = 2 eV (κάτω πλαίσιο). Οι ένθετες παραστάσεις παρουσιάζουν την

εξάρτηση από την τάση του κανονικοποιηµένου λόγου TMR ως προς την χαµηλής

τάσης τιµή του.



60 Κεϕάλαιο 5. Συµπεράσµατα και προεκτάσεις

Κεϕάλαιο 5

Συµπεράσµατα και προεκτάσεις

Παρουσιάσαµε υπολογισµούς ηλεκτρονικής δοµής ισχυρά δέσµιων ηλεκτρονίων

σε συνδυασµό µε τον φορµαλισµό Keldysh συναρτήσεων Green εκτός ισορροπίας σε

συµµετρικές µαγνητικές διεπαϕές σήραγγας. Ο σκοπός της έρευνας είναι η συστη-

µατική µελέτη της επίδρασης της ενέργειας διαχωρισµού (exchange splitting) και της

µέσης κατάληψης Ϲώνης (band filling) στην εξάρτηση της κάθετης ή πεδιακή, T⊥,

συνιστώσας καθώς και παράλληλης ή µεταϕοράς σπιν, T∥, συνιστώσας της ϱοπής

µεταϕοράς σπιν, όσο και του λόγου της µαγνητοαντίστασης TMR από την εϕαρµο-

Ϲόµενη τάση. Βρίσκουµε ότι τόσο η µαγνητοαντίσταση, όσο και οι δύο συνιστώσες

της ϱοπής µεταϕοράς σπιν εκδηλώνουν µια ευρεία ποικιλία από ενδιαϕέρουσες και

ασυνήθιστες συµπεριϕορές σαν συνάρτηση της τάσης.

Κάνουµε την πρόβλεψη µίας µη µονοτονικής εξάρτησης από την τάση της συ-

νιστώσας µεταϕοράς σπιν της ϱοπής µεταϕοράς σπιν, που σε αντίθεση µε τις επι-

κρατούσες πεποιθήσεις µπορεί να αλλάξει πρόσηµο χωρίς την παράλληλη αλλαγή

πρόσηµου του ϱεύµατος ή της τάσης όπως και να έχει πλήρη δευτεροβάθµια εξάρ-

τηση από την τάση. Γενικεύοντας το ισοδύναµο κύκλωµα µιας µαγνητικής επαϕής

σήραγγας [2, 37] χρησιµοποιώντας γωνιακά εξαρτώµενους ϱοοστάτες, δείχνουµε ότι

η T∥ ικανοποιεί µία εξίσωση που περιλαµβάνει την διαϕορά των πυκνοτήτων ϱεύ-

µατος σπιν για την σιδηροµαγνητική(παράλληλη) FM και την αντισιδηροµαγνητι-

κή(αντιπαράλληλη) AF διευθέτηση των µαγνητίσεων των δύο επαϕών. Η πυκνότητα

ϱεύµατος σπιν για την διευθέτηση FM(AF) έχει γραµµική(δευτεροβάθµια) εξάρτηση

από την τάση. Η προέλευση των παραπάνω εξαρτήσεων οϕείλεται στη συµµετρική

και ασυµµετρική φύση του φράγµατος δυναµικού αντίστοιχα. Η αλληλεπίδραση των

πυκνοτήτων ϱεύµατος σπιν είναι το κλειδί στην εξάρτηση της συνιστώσας µεταϕοράς

σπιν της ϱοπής µεταϕοράς σπιν από την τάση και οδηγεί σε πλούσια συµπεριϕορά.

Εδώ ας σηµειώσουµε ότι η συµπεριϕορά αυτή είναι ανεξάρτητη µοντέλου προσοµοί-

ωσης αρκεί να ικανοποιείται ο όρος Is
z(0) ≈ Is

z(π)

Από την άλλη µεριά, ϐρίσκουµε ότι η κάθετη συνιστώσα της ϱοπής µεταϕο-

ϱάς σπιν T⊥, έχει δευτεροβάθµια εξάρτηση από την τάση, T⊥(V) = T⊥(V =

0) +
(

d2T⊥(V)
dV2

)
V2 για τάσεις στο εύρος των τιµών −1 V ≤ V ≤ 1 V, ανεξάρτη-

τη από την κατάληψη Ϲώνης. Τα αποτελέσµατα αυτά είναι σύµϕωνα µε πρόσϕατα

πειραµατικά αποτελέσµατα [44, 45]. Η τιµή µηδενικής τάσης της σταθεράς σύ-
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Ϲευξης ανταλλαγής (interlayer exchange coupling (IEC)) T⊥(V = 0), καθώς και η

d2T⊥/dV2, εξαρτώνται τόσο από την κατάληψη Ϲώνης όσο και από την ενέργεια δια-

χωρισµού. Ενδιαϕέρον έχει το γεγονός ότι για ηµικατάληψη Ϲώνης ή κοντά σε αυτή

για για αρκετά µεγάλη ενέργεια διαχωρισµού, η T⊥(V) αλλάζει πρόσηµο για πεπε-

ϱασµένη τιµή της τάσης, γεγονός που προτείνει ότι η σταθερά σύζευξης ανταλλαγής

(IEC) ϑα µπορούσε να καθοριστεί µέσω της εϕαρµογής τάσης.

Ο λόγος της µαγνητοαντίστασης TMR παρουσιάζει µείωση, καθώς αυξάνεται η

τάση, επιβεβαιώνοντας πληθώρα πειραµατικών αποτελεσµάτων. Παρ΄ όλα αυτά δεν

συσχετίζεται µε την συµπεριϕορά των συνιστωσών της ϱοπής µεταϕοράς τάσης σαν

συνάρτηση της τάσης. Η χαρακτηριστική τάση, V1/2, στην οποία υποδιπλασιάζεται

η τιµή του λόγου TMR για χαµηλή τάση µπορεί να ελεγχθεί επιλεκτικά δια της ενέρ-

γειας διαχωρισµού και της κατάληψης Ϲώνης. Η ηµικατάληψη Ϲώνης είναι η ϐέλτιστη

τιµή για υψηλή τιµή της V1/2, ανεξάρτητα της τιµής της ενέργειας διαχωρισµού.

Μελλοντική επέκταση της εργασίας µπορεί να συµπεριλαµβάνει τα αποτελέσµατα

των ϱοπών σπιν στη λύση της εξίσωσης Landau-Lifshitz-Gilbert έτσι ώστε να υπολο-

γίζεται η κρίσιµη τιµή του ϱεύµατος για την αναστροϕή της µαγνήτισης στο σύστηµα.





Μέρος II

Ροπή σπιν σε διπλή MTJ

Κεϕάλαιο 6

Εισαγωγή

Η διπλή µαγνητική επαϕή σήραγγας double-barrier magnetic tunnel junction

(DBMTJ) είναι µία µαγνητική πολυστρωµατική συσκευή που αποτελείται από έ-

να κεντρικό λεπτό µεταλλικό σιδηροµαγνητικό (FM) στρώµα πλαισιωµένο από δύο

µονωτικά(διηλεκτρικά) στρώµατα συνδεδεµένα µε δύο σιδηροµαγνητικά ηλεκτρόδια

ϐλέπε Σχ. 6.1). Είναι γνωστό ότι σε τέτοια συστήµατα εµϕανίζεται λόγω περιορισµού

διακριτό ενεργειακό φάσµα και η µαγνητοαντίσταση σήραγγας (TMR) µπορεί να αυ-

ξηθεί σηµαντικά λόγω φαινοµένων συντονισµού[78, 79, 80, 81]. Το κεϕάλαιο αυτό

αναϕέρεται στην µελέτη του φαινοµένου της ϱοπής σπιν σε DBMTJ και εξετάζεται

η επίδραση της ϑέσης των διακριτών ενεργειακών καταστάσεων κβαντικού πηγαδιού

και της σχετικής διεύθυνσης της µαγνήτισης των σιδηροµαγνητικών περιοχών,στο

ϱεύµα και στη ϱοπή σπιν που αναπτύσσεται στη διάταξη.

Το πιο ενδιαϕέρον αποτέλεσµα της µελέτης είναι η µεγάλη αύξηση του φαινοµέ-

νου της ϱοπής σπιν υπό συνθήκες ενεργειακής σύµπτωσης κβαντικών ενεργειακών

σταθµών διαϕορετικού σπιν. Επιπρόσθετα µελετήθηκε η εξάρτηση της ϱοπής σπιν

από την τάση και ϐρέθηκε ότι η παράλληλη συνιστώσα Ti,|| (ή αλλιώς ϱοπή σπιν

Sloncewski) αυξάνεται ϐηµατικά, καθώς ενεργειακές στάθµες ανεξαρτήτως του σπιν

εισέρχονται στο ¨ παράθυρο τάσης ¨, και µειώνεται επίσης ϐηµατικά όταν εξέρχον-

ται από την ενεργειακή Ϲώνη των ηλεκτροδίων, σε αντιστοιχία µε το ϱεύµα φορτίου.

Αντιθέτως η εξάρτηση της κάθετης συνιστώσας της ϱοπή σπιν Ti,⊥ (ή αλλιώς πεδιακή

63
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V+ -
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Σχήµα 6.1: Σχηµατική αναπαράσταση διπλής επαϕής σήραγγας (Double Barrier

Magnetic Tunnel junction (DBMTJ)). Αποτελείται από µια κεντρική σιδηροµαγνητι-

κή (FM) περιοχή από NC ατοµικά σηµεία, και συνδέεται µε ηµιάπειρες FM επαϕές

διαµέσω µονωτών I των N σηµείων. Η µαγνήτιση ML(R) των αριστερών και δεξιών

(L(R)) FM επαϕών είναι στραµµένες κατά µία γωνία θ στο επίπεδο xz σε σχέση µε την

µαγνήτιση MC της κεντρικής περιοχής γύρω από τον άξονα y. Η παράλληλη Ti,|| και

κάθετη Ti,⊥ ϱοπή σπίν σε κάθε FM σηµείο ϐρίσκονται κατά µήκος της διεύθυνσης x
και y αντίστοιχα.

ϱοπή σπιν) από την τάση παρουσιάζει αλλαγή προσήµου καθώς ενεργειακές στάθµες

διαϕορετικού σπιν εισέρχονται στο παράθυρο τάσης.

Τέλος υπολογίζεται η συνολική ϱοπή σπιν που εµϕανίζεται στα FM ηλεκτρόδια.

Βρίσκουµε ότι η κάθετη συνιστώσα της ϱοπής σπιν T⊥, η οποία σχετίζεται µε την

ενέργεια ανταλλαγής (interlayer exchange coupling energy) EXC, εµϕανίζει υπό

τάση, ενδιαϕέρουσα µη συνηµιτονοηδή εξάρτηση από την γωνία ανάµεσα στη µα-

γνήτιση του κεντρικού στρώµατος και των µαγνητίσεων των επαϕών που ϑεωρούνται

παράλληλες.
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Κεϕάλαιο 7

Μεθοδολογία

7.1 Χαµιλτονιανή συστήµατος - Παράµετροι

Το υπό µελέτη σύστηµα αποτελεί µία άπειρη µονοδιάσταση αλυσίδα και η Χα-

µιλτονιανή του γράϕεται ως εξής

H = HL + HM + HR + HL,M + HR,M + hc, (7.1)

όπου το HM = HI + HC + HI,C + hc είναι η Χαµιλτονιανή της κεντρικής I/FM/I

περιοχής σκέδασης, τα HL(R),M, HI,C αναϕέρονται στη σύζευξη των διεπαϕών L(R)/M

και I/C αντίστοιχα. Η Χαµιλτονιανή σε κάθε FM περιοχή, Hα όπου α = L, R, C,

περιγράϕεται στα πλαίσια της προσέγγισης µονοδιάστατου µοντέλου ισχυρά δέσµιων

ηλεκτρονίων µονού τροχιακού από όρους άλµατος· hopping πλησιέστερων γειτόνων,

tα ανεξαρτήτου σπιν, και ενέργεια εσ
α που εξαρτάται από το σπιν,

Hα = ∑
σ,i

εσ
αc†

i ci + ∑
i

tαc†
i ci+1 + hc. (7.2)

Η Χαµιλτονιανή, HI, για τους µονωτές είναι αντίστοιχη της Hα, όπου αντί για

παράµετρο hopping tα έχουµε tI και αντί για εσ
α έχουµε ε I ανεξάρτητο από το σπιν.

Η Χαµιλτονιανή στη διεπαϕή FM/I γράϕεται ως Hα,I = tα/Ic
†
αcI. Η ενέργεια αν-

ταλλαγής ορίζεται, ∆α = ε↑α − ε↓α, και είναι ίδια στους FM, στο µονωτή ∆I = 0. Οι

παράµετροι ε↑α − EF = 0.318eV, ε↓α − EF = 0.736eV, και εI − EF = 6.5eV, όπου

EF είναι η ενέργεια Φέρµι και tα = 0.4eV στους FM, tI = 1eV στους µονωτές και

tα/I = 0.5eV στις διεπαϕές, σύµϕωνα µε τι τιµές από πρώτες αρχές για µονοδιάστατο

FM νανοσύρµα Co[83].

7.2 Συναρτήσεις Green

΄Εγινε επέκταση του φορµαλισµού του S. Datta [84], αντικαθιστώντας τις ϐαθµω-

τές συναρτήσεις Green που περιγράϕουν την µεταϕορά φορτίου, µε 2 × 2 πίνακες

στο χώρο των σπιν έτσι ώστε να µελετηθούν τα φαινόµενα µεταϕοράς σπιν. ΄Ετσι η
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Hα µπορεί να εκϕραστεί στη µορϕή, Hα = H̄α + δHα, όπου

H̄α = 1
2
(ε↑α + ε↓α) + tα, (7.3)

και

δHα = 1
2
(ε↑α − ε↓α). (7.4)

Η µονοηλεκτρονιακή εξίσωση Schrödinger σε κάθε ηµιάπειρη FM επαϕή, µπορεί

να γραϕτεί για retarded συνάρτηση Green gσ,σ′

pq ως εξής,

∑p1

[
(Eδpp1

−
−
Hpp1

)I − δHpp1

(
cosθ sinθ

sinθ −cosθ

)]
×

(
g↑↑p1q g↑↓p1q

g↓↑p1q g↓↓p1q

)
= δpq I,

(7.5)

όπου I είναι ο 2 × 2 µοναδιαίος πίνακας. Σύµϕωνα µε τον Datta [84] η retarded

συνάρτηση Green ĜM της κεντρικής περιοχής σκέδασης M δίνεται από τον τύπο

ĜM = [EÎ − ĤM − Σ̂L − Σ̂R]
−1, (7.6)

όπου E είναι η ενέργεια του ενός ηλεκτρονίου. Τα ĤM και Σ̂L(R) είναι η Χαµιλτονια-

νή και η αυτοενέργεια (self-energy σε µορϕή πίνακα (2NM × 2NM) αντίστοιχα, και

NM = 2N + NC είναι ο αριθµός των ατοµικών σηµείων που αποτελούν την κεντρική

περιοχή I/FM/I. Τα µόνα µη µηδενικά στοιχεία του πίνακα της αυτοενέργειας

Σ̂L(R), στην προσέγγιση πλησιέστερων γειτόνων είναι οι (2 × 2) πίνακες αυτοενέρ-

γειας στις διεπαϕές ανάµεσα στην κεντρική περιοχή σκέδασης και στα ηµιάπειρα

ηλεκτρόδια, και δίνονται από

Σ̃L(R)(θ) = t2
α/I g̃L(R)(θ), (7.7)

όπου g̃L(R)(θ) είναι οι επιϕανειακές retarded συναρτήσεις Green σε µορϕή 2 × 2

πίνακα στο χώρο των σπιν, των αποµονωµένων ηλεκτροδίων L(R), που προκύπτουν

από την λύση της Εξ.7.5.

7.3 Συναρτήσεις Green εκτός ισορροπίας

Οι συναρτήσεις Green που περιγράϕουν το σύστηµα όταν ϐρίσκεται εκτός ισορ-

ϱοπίας(υπό τάση) προκύπτουν από την λύση της κινηµατικής εξίσωσης [84]

Ĝ<

M = iĜMΣ̂<Ĝ†
M, (7.8)
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όπου Σ̂< = fL(Σ̂
†
L − Σ̂L) + fR(Σ̂

†
R − Σ̂R), είναι οι εκτός ισορροπίας πίνακες αυτό-

ενεργειας και fL(R) είναι η συνάρτηση κατανοµής Fermi-Dirac που περιγράϕει τα

L(R) (δεξιά και αριστερά) ηλεκτρόδια αντίστοιχα.

7.4 Ροπές σπιν

Η τοπική ϱοπή σπιν Ti, που ασκείται στην εντοπισµένη µαγνήτιση στο ατοµι-

κή σηµείο i της κεντρικής FM περιοχής ισούται µε την απόκλιση της πυκνότητας

ϱεύµατος σπιν στο σηµείο i[85],

Ti ≡ −∇ · I
(s) = I

(s)
i−1,i − I

(s)
i,i+1

, (7.9)

όπου

I
(s)
i,i±1

=
tC

4π

∫
Trσ

[
(G̃<

i,i±1 − G̃<

i±1,i)σ
]

dE, (7.10)

είναι το ϱεύµα σπιν ανάµεσα σε δύο γειτονικά ατοµικά σηµεία[85], και σ = (σx, σy, σz)

είναι το διάνυσµα των πινάκων Pauli.

Η κάθετη συνιστώσα (ή πεδιακή)Ti,⊥, και η παράλληλη συνιστώσα (ή Slonczew-

ski) Ti,∥, της τοπικής ϱοπής σπιν, όπως φαίνεται και στο Σχ.6.1, είναι κατά µήκος

της M̂C × (M̂L(R) × M̂C) και M̂C × M̂L(R) διέυθυνση αντίστοιχα. ΄Οπου M̂C και

M̂L(R) είναι τα µοναδιαία διανύσµατα κατά µήκος των µαγνητίσεων των C, L, R FM

περιοχών της διπλής επαϕής σήραγγας.



68 Κεϕάλαιο 8. Παρουσίαση και ανάλυση αποτελεσµάτων

Κεϕάλαιο 8

Παρουσίαση και ανάλυση αποτελεσµά-

των

8.1 Ενέργειες κβαντικών καταστάσεων πηγαδιού

Οι ενέργειες των δέσµιων καταστάσεων πηγαδιού Enσ
, για σπιν πάνω (πλειονό-

τητας - χρωµατισµένα τρίγωνα) και σπιν κάτω (µειονότητας - άχρωµα τρίγωνα) ηλε-

κτρόνια ως προς την ενέργεια Fermi EF δίνονται στο Σχ. 8.1, σαν συνάρτηση του

πάχους (αριθµού ατοµικών σηµείων που αποτελούν) NC της κεντρικής FM περιο-

χής. Οι αριθµοί δίπλα σε κάθε σειρά αποτελεσµάτων(τριγώνων) αναϕέρονται στον

κύριο κβαντικό αριθµό nσ = 1σ, 2σ, . . . , Nσ
c , των δέσµιων καταστάσεων. Οι διακε-

κοµµένες γραµµές υποδεικνύουν την ενεργειακή ϑέση των καταστάσεων πηγαδιού

Enσ

0 = εσ + 2t cos(nσπ/(NC + 1)) της αποµονωµένης κεντρικής περιοχής. Η σύζευ-

ξη µε τις επαϕές έχει σαν αποτέλεσµα τη µετατόπιση και την διεύρυνση των ενεργειών

του πηγαδιού.

Ο πυθµένας των Ϲωνών αγωγιµότητας για τα ηλεκτρόνια πλειονότητας και µειο-

νότητας των επαϕών υπό µηδενική τάση, δίνεται από τα E
↑(↓)
B ενώ ∆ είναι η ενέργεια

διαχωρισµού των Ϲωνών και υποδεικνύεται από το οριζόντιο διακεκοµµένο ϐέλος.

Υπό τάση V, τα χηµικά δυναµικά της αριστερής και δεξιάς επαϕής (ηλεκτροδίων)

µετατοπίζονται ενεργειακά κατά eV γύρω από την ενέργεια Fermi, µR = +eV/2 και

muL = −eV/2, δηµιουργώντας έτσι αυτό που ονοµάζεται παράθυρο δυναµικού που

παρουσιάζεται µε σκιασµένο παραλληλόγραµµο στο Σχ.8.1.

Παρατηρείται ότι για Nc = 7 ατοµικά σηµεία οι καταστάσεις µε n↑ = 3↑ για

ηλεκτρόνια πλειονότητας και n↓ = 1↓ για ηλεκτρόνια µειονότητας ϐρίσκονται σε

πολύ µεγάλη ενεργειακή προσέγγιση, και είναι σε κοντά στην ενέργεια Fermi. ΄Οταν

το σύστηµα ϐρίσκεται υπό τάση οι ενεργειακές καταστάσεις πηγαδιού που ϐρίσκονται

µέσα στο παράθυρο δυναµικού συνισϕέρουν στο συντονισµένο φαινόµενο σήραγγας

(Resonant Tunneling).
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Σχήµα 8.1: Η ενέργεια Enσ
µε (nσ = 1σ, . . . , Nσ

c ), των δέσµιων καταστάσεων πηγα-

διού πλειονότητας (χρωµατισµένα τρίγωνα) και µειονότητας (άχρωµα τρίγωνα) στην

κεντρική FM περιοχή ως προς την ενέργεια Fermi EF, σαν συνάρτηση του αριθµού

των ατοµικών σηµείων Nc που την αποτελούν για τάση µηδέν και για µηδενική γω-

νία θ = 0 ανάµεσα σε όλες τις µαγνητίσεις. Ο πυθµένας των Ϲωνών αγωγιµότητας

για τα ηλεκτρόνια πλειονότητας και µειονότητας των επαϕών, δίνεται από τα E
↑(↓)
B

ενώ ∆ είναι η ενέργεια διαχωρισµού των Ϲωνών και υποδεικνύεται από το οριζόντιο

διακεκοµµένο ϐέλος. Υπό τάση V, τα χηµικά δυναµικά της αριστερής και δεξιάς

επαϕής (ηλεκτροδίων) µετατοπίζονται ενεργειακά κατά eV = µR − µL γύρω από την

ενέργεια Fermi, δηµιουργώντας έτσι αυτό που ονοµάζεται παράθυρο δυναµικού.
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8.2 Τοπικές ϱοπές σπιν

Στα Σχ.8.2a και 8.2b παρουσιάζονται τα αποτελέσµατα της κάθετης Ti,⊥, και

της παράλληλης Ti,||, συνιστώσας της τοπικής ϱοπής σπιν υπολογισµένες στο πρώτο

ατοµικό σηµείο (i = 1) της κεντρικής FM περιοχής δίπλα στη αριστερή FM/I διεπι-

φάνεια, σαν συνάρτηση του αριθµού των ατοµικών σηµείων Nc που αποτελούν την

κεντρική περιοχή. Οι υπολογισµοί και για τις δύο συνιστώσες έγιναν για χαµηλή

ϑερµοκρασία T = 5K και τάση V = 0.1V. Επίσης έγιναν υπολογισµοί για τρεις

διαϕορετικές γωνίες ανάµεσα στις µαγνητίσεις των ηλεκτροδίων και την µαγνήτιση

της κεντρικής περιοχής και πιο συγκεκριµένα εµϕανίζονται τα αποτελέσµατα για τη

σχεδόν παράλληλη διευθέτηση των µαγνητίσεων µε θ = π/10, για την κάθετη διευ-

ϑέτηση µε θ = π/2 και για την σχεδόν αντιπαράλληλη διευθέτηση µε θ = 9π/10.

Βρίσκουµε ότι τόσο η Ti,⊥ όσο και η Ti,|| είναι σηµαντικά ενισχυµένες κατά µία
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Σχήµα 8.2: Υπολογισµός (a) της κάθετης συνιστώσας Ti,⊥ και (b) της παράλληλης

συνιστώσας Ti,|| της τοπικής ϱοπής σπιν, σαν συνάρτηση του αριθµού των ατοµικών

σηµείων Nc που αποτελούν την κεντρική FM περιοχή για χαµηλή ϑερµοκρασία (T=5

K) και για µικρή τάση (V = 0.1 V). Ο υπολογισµός των ϱοπών έγινε στο πρώτο ατοµικό

σηµείο δίπλα στην αριστερή διεπαϕή FM/I για τρεις τιµές της γωνίας θ (π/10, π/2,

και 9π/10).
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και δύο τάξεις µεγέθους για Nc = 7 ατοµικά σηµεία σε σχέση µε τις άλλες τιµές. Η

ενίσχυση αυτή παραµένει ακόµα και για µικρές γωνίες σε σχέση µε την παράλληλη

και αντιπαράλληλη διευθέτηση των µαγνητίσεων. Επίσης έχει ενδιαϕέρον ότι η Ti,⊥

για Nc = 7 αλλάζει πρόσηµο µε την αύξηση της γωνίας θ, σε αντίθεση µε την Ti,||

της οποίας το πρόσηµο παραµένει το ίδιο.

Στα σχήµατα 8.3a,8.3c και 8.3b,8.3d παρουσιάζεται η γωνιακή εξάρτηση της

κάθετης (πεδιακής) Ti,⊥ µε µαύρα τετράγωνα, και της παράλληλης (Slonczewski)

Ti,|| µε κόκκινους κύκλους συνιστωσών της τοπικής ϱοπής σπιν για Nc = 4 ατοµικά

σηµεία και Nc = 7 ατοµικά σηµεία, αντίστοιχα. Ο υπολογισµός των ϱοπών έγινε στο

πρώτο ατοµικό σηµείο δίπλα i = 1 στην αριστερή διεπαϕή FM/I για T = 5K και V =

0.1V.Παρατηρούµε ότι και στις δύο περιπτώσεις (Εξ.8.3b και 8.3d) η Ti,||, εµϕανίζει

ηµιτονοειδή γωνιακή εξάρτηση παρόµοια µε αυτή της µονής µαγνητικής επαϕής

σήραγγας MTJ[2]. Την ίδια αναµενόµενη ηµιτονοειδή συµπεριϕορά εµϕανίζει και

η Ti,⊥ για Nc = 4 ατοµικά σηµεία (Εξ. 8.3a)ενώ για Nc = 7, όταν η συνθήκη
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Σχήµα 8.3: Γωνιακή εξάρτηση της Ti,⊥ (µαύρα τετράγωνα) και της Ti,|| (κόκκινοι

κύκλοι), για Nc = 4 ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (a) και (b), και για Nc = 7

ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (c) και (d), αντίστοιχα. Ο υπολογισµός των ϱοπών

έγινε στο πρώτο ατοµικό σηµείο δίπλα i = 1 στην αριστερή διεπαϕή FM/I για T = 5K
και V = 0.1V.
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ενίσχυσης της ϱοπής ικανοποιείται (Εξ. 8.3c), η Ti,⊥ παρουσιάζει ενδιαϕέρουσα µη

ηµιτονοειδή γωνιακή συµπεριϕορά κατά την οποία µάλιστα αλλάζει και πρόσηµο

στο διάστηµα [0, π].

Στα Σχ. 8.4(a),(c) και 8.4(b),(d) παρουσιάζονται η κάθετη Ti,⊥, µε µαύρα τε-

τράγωνα και η παράλληλη συνιστώσα Ti,|| µε κόκκινους κύκλους της τοπικής ϱοπής

σπιν σαν συνάρτηση της ϑέσης υπολογισµού µέσα στην κεντρική περιοχή για Nc = 4

ατοµικά σηµεία και Nc = 7 ατοµικά σηµεία, αντίστοιχα. Οι υπολογισµοί έχουν γίνει

για T = 5K, V = 0.1V, και θ = π/2. ΄Εχει ενδιαϕέρον ότι τόσο η Ti,⊥ όσο και η Ti,||

ταλαντώνονται γύρω από το µηδέν σαν συνάρτηση του i. Η σηµαντική ενίσχυση της

Ti,⊥ και της Ti,|| για Nc = 7 ισχύει για όλα τα ατοµικά σηµεία i.

Στα σχήµατα 8.5a και 8.5b, παρουσιάζονται η εξάρτηση από την τάση, των πυ-

κνοτήτων ϱεύµατος πολωµένου σπιν I↑ και I↓, για Nc = 4 και Nc = 7, αντίστοιχα.

΄Ολοι οι υπολογισµοί έγιναν για i = 1, T = 5K, V = 0.1V και θ = π/2. Τα ϱεύµατα
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Σχήµα 8.4: Κάθετη Ti,⊥ (µαύρα τετράγωνα)και παράλληλη Ti,|| (κόκκινοι κύκλοι),

συνιστώσα της ϱοπής σπιν σαν συνάρτηση του αριθµού του ατοµικού σηµείου i
στο οποίο υπολογίζεται στην κεντρική FM περιοχή, για Nc = 4 ατοµικά σηµεία

στα παράθυρα (a) και (b) και για Nc = 7 ατοµικά σηµεία στα παράθυρα (c),(d)

αντίστοιχα. Οι υπολογισµοί έγιναν για T = 5K, V = 0.1V και θ = π/2.
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σπιν αυξάνονται απότοµα στην τάση Vσ
on = 2|Enσ − EF|, όταν η δέσµια ενεργειακή

κατάσταση nσ εισέρχεται στο παράθυρο τάσης eV = µL − µR. ΄Οταν συµβαίνει αυτό

υπάρχει πλέον διαθέσιµη κατάσταση στο πηγάδι για να συντελεστεί το φαινόµενο

σήραγγας και να έχουµε ϱοή ϱεύµατος ανάµεσα στα ηλεκτρόδια L και R.

Παρατηρούµε ότι για Nc = 7, η απότοµη αύξηση και των δύο ϱευµάτων σπιν

(µειονότητας (↓) και πλειονότητας (↑) γίνεται σχεδόν στην ίδια τάση, V↑
on ≈ V↓

on, λόγω

του ότι |E1↓ − EF| ≈ |E3↑ − EF| όπως φαίνεται και στο Σχ. 8.1. Καθώς αυξάνουµε

την τάση το συνολικό ϱεύµα µειονότητας και πλειονότητας µειώνεται. Αυτό συµ-

ϐαίνει διότι µειώνεται η τιµή της πυκνότητας καταστάσεων των σπιν µειονότητας της

πηγής στην ενέργεια Enσ
, όπου nσ δέσµια κατάσταση συντονισµού πηγαδιού που

ϐρίσκεται µέσα στο παράθυρο δυναµικού. ΄Οταν η τάση αποκτήσει την κρίσιµη τιµή

V↓
o f f = 2(Enσ

+ |E↓
B|) η ενέργεια των κβαντικών καταστάσεων πηγαδιού 1↓ και 3↑,

E1↓ και E3↑ , ϐρίσκονται ενεργειακά κάτω από τον πυθµένα της ενέργειας της Ϲώνης

µειονότητας της πηγής. Για το λόγο αυτό η συνεισϕορά των ηλεκτρονίων µειονότητας

από την πηγή στο τελικό ϱεύµα µηδενίζεται.

Στα Σχήµατα 8.5c και 8.5d παρουσιάζεται για τις ίδιες συνθήκες µε τις a και b, η

συµπεριϕορά των συνιστωσών της ϱοπής σπιν Ti,||, (παράλληλη συνιστώσα µε µαύρα

τετράγωνα) και Ti,⊥ (κάθετη συνιστώσα µε κόκκινους κύκλους) καθώς µεταβάλλεται

αντίστοιχα η εξωτερική τάση. Η Ti,|| παρουσιάζει ϐαθµιαία απότοµη αύξηση της τιµής

της στις τιµές V↑
on και V↓

on αντίστοιχη δηλαδή συµπεριϕορά µε αυτή των ϱεύµατων

σπιν των Σχ.8.5a, b. Αντιθέτως η Ti,⊥. η οποία έχει µη µηδενική τιµή για µηδέν τάση,

δεν είναι µονοτονική συνάρτηση της τάσης και αλλάζει πρόσηµο ανάµεσα στις τάσεις

V↑
on και V↓

on, συµπεριϕορά ανάλογη της εξάρτησης της τιµής του πεδίου ανταλλαγής

σε σύστηµα κβαντικών τελείων συνδεδεµένων µε σιδηροµαγνητικά ηλεκτρόδια υπό

τάση [87].

Εδώ ϑα πρέπει να σηµειωθεί η σηµαντική αύξηση (τουλάχιστον µία τάξη µεγέ-

ϑους) της τιµής των Ti,|| και Ti,⊥ για Nc = 7 σε σχέση µε αυτή για Nc = 4 ατοµικά

σηµεία , χωρίς αντίστοιχη αύξηση στην η τιµή των ϱευµάτων σπιν. Και µάλιστα η

τιµή των ϱευµάτων για Nc = 7 είναι µικρότερη από την αντίστοιχη για Nc = 4 ατο-

µικά σηµεία. Προτείνεται δηλαδή ενίσχυση της ϱοπής σπιν του συστήµατος χωρίς

αντίστοιχη αύξηση της τιµής του ϱεύµατος των φορέων σπιν. Το αποτέλεσµα αυτό

επιδεικνύει καθαρά ότι ο µηχανισµός ελέγχου της ενίσχυσης της ϱοπής σπιν είναι

η ενεργειακή σύµπτωση διαθέσιµων κβαντικών στάσιµων ενεργειακών καταστάσεων

FM πηγαδιού (SPQWS), διαϕορετικού κύριου κβαντικού αριθµού και διαϕορετικού

σπιν, µέσα στο παράθυρο τάσης, όπως στη περίπτωση για Nc = 7 ατοµικά σηµεί-

α όπου En↑
≈ En′↓

. ΄Ετσι ενισχύεται η ανάµιξη σπιν σ ↔ σ̄ στην κεντρική FM,

όταν ηλεκτρόνια διέρχονται στις κβαντικές καταστάσεις µέσω του φαινοµένου σήραγ-

γος από την πηγή στη υποδοχή σε κατάσταση εϕαρµοζόµενης εξωτερικής τάσης. Η
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ενίσχυση της ϱοπής σπιν µέσω της ενεργειακής σύµπτωσης των SPQWS έχει τεχνο-

λογικό ενδιαϕέρον για εϕαρµογές σπιντρονικής αϕού κάτω από αυτές τις συνθήκες

υποβοηθείται σηµαντικά η µεταβολή της τοπικής µαγνήτισης χωρίς µεγάλη αύξηση

του ϱεύµατος σήραγγας.

Για να διαϕωτιστεί ο ϱόλος των δέσµιων καταστάσεων SPQWS τόσο στην ενίσχυση

της ϱοπής σπιν όσο και στην εξάρτηση της από την τάση, χρησιµοποιήθηκε µοντέλο

ενός µόνο σιδηροµαγνητικού ατοµικού σηµείου, συνδεδεµένου χαλαρά (µέσω της

παραµέτρου tC) µε τις επαϕές. Αποδεικνύεται[93] ότι η συνάρτηση Green ανάµιξης
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Σχήµα 8.5: (a, b) Εξάρτηση από την τάση V, της πυκνότητας ϱεύµατος πλειονότητας

(κόκκινα σύµβολα) και µειονότητας (µπλε σύµβολα) που διαρρέει την συσκευή για

(a) Nc = 4 και (b) Nc = 7 ατοµικά σηµεία, αντίστοιχα. Στα πάνελ (c, d) παρου-

σιάζεται η εξάρτηση από την τάση V της Ti,|| (µαύρα σύµβολα) και της Ti,⊥ (κόκκινα

σύµβολα) υπολογισµένη στο πρώτο ατοµικό σηµείο i = 1 της κεντρικής περιοχής,

για Nc = 4 και Nc = 7 ατοµικά σηµεία αντίστοιχα. Οι τιµές της τάσης Vσ
on(o f f )

υποδηλώνουν τις τάσεις στις οποίες αυξάνει(ανοίγει) και µειώνεται(κλείνει) ϐηµατικά

το ϱεύµα. ΄Ολοι οι υπολογισµοί έγιναν για T = 5K, V = 0.1V και θ = π/2.
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σπιν σε πρώτη προσέγγιση ως προς tC, δίνεται από τη σχέση

G<↑↓ ≈ i ∑
α=L,R

fαG↑↑
r Σ

↑↓
α G↓↓

a . (8.1)

΄Οπου, Σ
↑↓
α = t2

Cπ[N↑
α − N↓

α ]sin(θ) είναι η ιδιοενέργεια λόγω των επαϕών, N
↑(↓)
α

είναι οι επιϕανειακές (άκρο) πυκνότητες καταστάσεων των L(R) επαϕών, οι οποίες

χάριν απλότητας έχουν ϑεωρηθεί ανεξάρτητες από την ενέργεια. Για χαλαρή σύνδε-

ση οι retarded και advanced συναρτήσεις Green του συζευγµένου συστήµατος, Gσσ
r(a),

µπορούν να αντικατασταθούν από τις αντίστοιχες gσσ
r(a), του αποµωνοµένου. ∆ηλαδή

Gσσ
r(a) ≈ gσσ

r(a) = [E − Eσ ± iη]−1 , όπου η µικρή ποσότητα η διαλέγεται να είναι

ανεξάρτητη του σπιν. Οι συνιστώσες της ϱοπής σπιν υπολογισµένες µέσω της συσ-

σωρευµένης µαγνήτισης στο σηµείο σε κατάσταση εκτός ισορροπίας [60], δίνονται

από

Ti,|| ∝

∫ eV

−∞

η(E↑ − E↓)

((E − E↑)2 + η2)((E − E↓)2 + η2)
dE, (8.2)

και

Ti,⊥ ∝

∫ eV

−∞

(E − E↑)(E − E↓) + η2

((E − E↑)2 + η2)((E − E↓)2 + η2)
dE. (8.3)

Στο Σχ. 8.6, στα δύο πρώτα πάνελ, παρουσιάζεται η ενεργειακή εξάρτηση του

πραγµατικού και φανταστικού µέρους της G<↑↓ (κόκκινα και µαύρα τετράγωνα αν-

τίστοιχα), για δύο περίπτωσης, (a1) µη σύµπτωσης των ενεργειακών σταθµών δια-

φορετικού σπιν (E↑
<< E↑) και (a2) σύµπτωσης των ενεργειακών σταθµών διαϕο-

ϱετικού σπιν (E↑ ≈ E↑). Η αντίστοιχη εξάρτηση των συνιστωσών της ϱοπής σπιν Ti,||

και Ti,⊥ παρουσιάζεται µε µπλε και πράσινα τετράγωνα στα πάνελ (b1) και (b2) του

Σχ. 8.6.

Είναι εµϕανές ότι η γενική συµπεριϕορά των µεγεθών σαν συνάρτηση της τάσης,

στο απλό αυτό µοντέλο, αναπαράγει τα χαρακτηριστικά που εµϕανίζονται στο πλή-

ϱες σύστηµα (ϐλέπε Σχ. 8.5c και d). Πιο συγκεκριµένα υπάρχει η απότοµη αύξηση

της Ti,|| και η αλλαγή προσύµου της Ti,⊥ σε τιµές τάσης που σχετίζονται µε τη τιµή

των ενεργειών των δέσµιων καταστάσεων διαϕορετικού σπιν. Επίσης, όταν υπάρχει

ενεργειακή σύµπτωση των σταθµών E↑ ≈ E↓ παρουσιάζεται και στο απλό αυτό µο-

ντέλο, σηµαντική αύξηση στην τιµή της ϱοπής σπιν, όπως φαίνεται χαρακτηριστικά

στα Σχ. 8.6(a2). Η αύξηση αυτή οϕείλεται στην ύπαρξη πόλων υψηλότερης τάξης

όπως φαίνεται και στις Εξ. (8.2) και (8.3).
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Σχήµα 8.6: (a1), (a2) Παρουσιάζεται η ενεργειακή εξάρτηση του πραγµατικού (µε

κόκκινα τετράγωνα) και του φανταστικού (µε µαύρα τετράγωνα) µέρη της συνάρτη-

σης Green G<↑↓ για ενέργειες των σταθµών E↑, E↑ µε µεγάλη διαϕορά µεταξύ τους

(E↑
<< E↑) και µε µικρή διαϕορά (E↑ ≈ E↑), αντίστοιχα· (b1) και (b2) Η εξάρτηση

από τάση των ϱοπών σπιν Ti,|| (µε µπλε τετράγωνα)και της Ti,⊥ (µε πράσινα τετράγω-

να) που αντιστοιχεί σε ενεργειακές διαϕορές των E↑ και E↑ αντίστοιχη µε αυτή των

(a1) και (a2).

8.3 Ολικές ϱοπές σπιν

Η ολική ϱοπή σπιν T||(⊥) = ∑iεC Ti,||(⊥), που προκύπτει ως άθροισµα σε όλα τα

ατοµικά σηµεία της κεντρικής FM περιοχής, δεν παρουσιάζει τόσο µεγάλη αύξηση

όσο οι τοπικά εϕαρµοζόµενες ϱοπές Ti,|| και Ti,⊥. Αυτό οϕείλεται στο ότι οι τοπικές

ϱοπές ταλαντώνονται ως προς το i λόγω της µετάπτωσης του σπιν των ηλεκτρονίων

στην κεντρική FM περιοχή (Σχ.8.4). Στα Σχ. 8.7a και 8.7b παρουσιάζονται η

γωνιακή εξάρτηση της ολικής T⊥ και της T|| , για διάϕορες τάσεις και για Nc = 4

ατοµικά σηµεία. Για µηδενική τάση η T⊥ παρουσιάζει ηµιτονοειδή συµπεριϕορά

η οποία όµως αλλάζει δραµατικά καθώς αυξάνει η τάση. Η πεδιακή συνιστώσα της

ϱοπής σπιν συσχετίζεται µε την ενέργεια ανταλλαγής [70, 90] σύµϕωνα µε την σχέση

T⊥ = −∂EXC(θ)/∂θ, (8.4)
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Σχήµα 8.7: (a) Γωνιακή εξάρτηση της ολικής (α) πεδιακής T⊥ ϱοπής σπιν και

(b) Slonczewski T|| ϱοπής σπιν για Nc = 4 διάϕορες τιµές της τάσης. Η γωνία

ορίζεται ανάµεσα στην µαγνήτιση της κεντρικής περιοχής και των µαγνητίσεων των

ηλεκτροδίων οι οποίες ϑεωρούνται παράλληλες
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Σχήµα 8.8: Εξάρτηση από την τάση των συντελεστών της εκτός ισορροπίας ενέργειας

ανταλλαγής J1 (διγραµµικός όρος ως προς cos(θ) ), και J2 (διτετράγωνος όρος ως

προς cos(θ)) για Nc = 4.

όπου

EXC(θ) = −J1cos(θ)− J2cos2(θ) + . . . , (8.5)

είναι η ενέργεια ανταλλαγής [91] που προκύπτει από την σχετική διευθέτηση των

µαγνητίσεων της κεντρικής περιοχής MC και των επαϕών ML(R) εάν η µεταξύ τους

γωνία είναι θ, ενώ ML||MR. J1 και J2 είναι η διγραµµική (bilinear) και η διτετράγωνη

(biquadratic), ως προς cos(θ), συνιστώσες της ενέργειας ανταλλαγής και µπορούν να

υπολογιστούν από την T⊥(θ) . Στο Σχ. 8.8 παρουσιάζεται η εξάρτηση των J1 και

J2 από την τάση για Nc = 4 ατοµικά σηµεία. Είναι σηµαντικό να αναϕερθεί ότι

η J1 (κόκκινοι κύκλοι) αλλάζει πρόσηµο σαν συνάρτηση της τάσης, συµπεριϕορά

παρόµοια µε αυτή της Ti,⊥(V) στο Σχ. 8.5c. Αντιθέτως η J2 (µαύρα τετράγωνα)

αυξάνεται ϐηµατικά όπως και η Ti,||(V). Εποµένως υπάρχει µια µεγάλη περιοχή

τάσεων για τις οποίες ισχύει ότι J2 > J1 που σηµαίνει ότι για τις τάσεις αυτές, η κάθετη

διευθέτηση των µαγνητίσεων MC και ML(R) είναι προτιµητέα[91]. Από την άλλη η

γωνιακή εξάρτηση της T|| παρουσιάζει µια ελαϕρά παρέκκλιση από την ηµιτονοειδή

συµπεριϕορά (Σχ. 8.7b) παρόµοια µε αυτή που εµϕανίζεται στις ϐαλβίδες σπιν.
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Κεϕάλαιο 9

Συµπεράσµατα και προεκτάσεις

Συνοψίζοντας τα κυριότερα αποτελέσµατα, προτείνουµε ότι η τοπική ϱοπή σπιν

που εϕαρµόζεται στη µαγνήτιση της κεντρικής σιδηροµαγνητικής περιοχής του πη-

γαδιού, µπορεί να ενισχυθεί σηµαντικά όταν υπάρχει ενεργειακή σύµπτωση κβαν-

τικών δέσµιων καταστάσεων πηγαδιού διαϕορετικού σπιν µέσα στο παράθυρο δυνα-

µικού. Η ενίσχυση αυτή µπορεί να διευκολύνει την µεταβολή της µαγνήτισης σε

µαγνητικές µνήµες χωρίς την διέλευση µεγάλων ϱευµάτων. Το κριτήριο για την ενί-

σχυση των ϱοπών σπιν µπορεί να επιτευχθεί ελέγχοντας εξωτερικά τις ενέργειες των

κβαντικών καταστάσεων πηγαδιού µε µαγνητικό πεδίο ή µε µαγνητικά φράγµατα

δυναµικού. Επίσης δείχνουµε ότι η τιµή της ενέργειας των κβαντικών καταστάσεων

πηγαδιού πολωµένου σπιν καθορίζει την εξάρτηση από την τάση των συνιστωσών τόσο

της τοπικής όσο και της ολικής ϱοπής σπιν αλλά και του διγραµµικού και διτετρα-

γωνικού συντελεστή της ενέργειας ανταλλαγής. Μελλοντική επέκταση της εργασίας

µπορεί να συµπεριλαµβάνει τα αποτελέσµατα των ϱοπών σπιν στη λύση της εξίσωσης

Landau − Li f shitz − Gilbert έτσι ώστε να υπολογίζεται η κρίσιµη τιµή του ϱεύµατος

για την αναστροϕή της µαγνήτισης στο σύστηµα.
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Κεϕάλαιο 10

Fortran 90 codes

Figure 10.1: Code flowchart.
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!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!Double Barrier CODE

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

program doublebarrier

use params

use matrix

use GF

use Int

implicit none

integer :: M,N1,N2,ksites1,ksites2

integer :: i,j

real*8 :: gamma1,gamma2,Mgamma,B1gamma,B2gamma

real*8 :: V

real*8 :: Iup0,Idown0,SCx,SCy,SCz,Iuppi,Idownpi

N1=3

ksites1=1

ksites2=1

!%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%

! non-zero only for double barrier

M=0

N2=0

Mgamma=0.0d0

gamma2=0.0d0

B2gamma=0.0d0

!%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%

B1gamma=0.0d0

e_up=2.0d0

e_down=4.0d0

open(unit=123,file="c1.out")

i=ksites1+N1

V=0.0d0

gamma1=pi/2.0d0

call FullSpinCurrent(V,gamma1,gamma2,Mgamma,B1gamma,B2gamma,

N1,N2,M,ksites1,ksites2,i,SCx,SCy,SCz)

write(*,’(8D15.7)’) V,Iup0,Idown0,Iuppi,Idownpi,SCx,SCy,SCz

write(123,’(8D15.7)’) V,Iup0,Idown0,Iuppi,Idownpi,SCx,SCy,SCz

stop

end program doublebarrier

module energypar

implicit none

!integer :: deltaCord(2)

real*8 :: energy_par,V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

integer :: p_par,q_par,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par

end module energypar

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! START INFINITE GREEN FUNCTIONS !!!!!!!!!!!!!!!!
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!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

module GF

contains

!----------------------------------------------------------------------------------

! Infinite Lead Green Functions

!----------------------------------------------------------------------------------

!--------------------- UP-UP ------------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_up_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

! Retarded up_up green function between two sites (x1,x2) for an infinite lead.

!

! Parameters defined in module ’params’

!

! t_up spin up electron hopping between nearest neighboors sites

! t_down spin down electron hopping between nearest neighboors sites

!

! e_up spin up electron on-site energy

! e_down spin down electron on-site energy

!

! energy electron energy

! V the voltage drop

! gamma angle

! x1,x2 site number

!

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down

dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)

*sqrt(dcmplx(1.0D0-((energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)

*sqrt(dcmplx(1.0D0-((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_up_up=(-qi/2.0D0)*((1.0D0+cos(gamma))*nup**abs(x1-x2)/dup
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+(1.0D0-cos(gamma))*ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_up_up

!-------------------------- UP-DOWN ----------------------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down

dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)*sqrt(dcmplx(1.0D0

-((energy1-e_up1-V )/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)

*sqrt(dcmplx(1.0D0-((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_up_down=(-qi*sin(gamma)/2.0D0)*(nup**abs(x1-x2)/dup-ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_up_down

!-------------------- DOWN-UP ----------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_down_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) :: x1,x2

g_inf_down_up=g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

end function g_inf_down_up

!------------------------ DOWN_DOWN ----------------------------------------------



84 Κεϕάλαιο 10. Fortran 90 codes

complex*16 function g_inf_down_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down

dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)*sqrt(dcmplx(1.0D0

-((energy1-e_up1-V )/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)

*sqrt(dcmplx(1.0D0-((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_down_down=(-qi/2.0D0)*((1.0D0-cos(gamma))*nup**abs(x1-x2)

/dup+(1.0D0+cos(gamma))*ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_down_down

!--------------------------------------------------------------

! Matrix representations of green’s functions

!--------------------------------------------------------------

subroutine Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,Mg_inf)

!this subroutine calculates the matrix form of

!green’s fuction for the the infinite lead

complex*16,intent(out) ::Mg_inf(2,2)

real*8,intent(in) ::energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) ::x1,x2

Mg_inf(1,1)=g_inf_up_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(1,2)=g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(2,1)=g_inf_down_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(2,2)=g_inf_down_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

end subroutine Mg_inf_cre
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!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! END INFINITE GREEN FUNCTIONS !!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!---------------------------------------------------------------------------------

! Bulk Green Function for the isolated seminfinite lead

!---------------------------------------------------------------------------------

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

subroutine Mg_seminf_blk_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,Mg_seminf_blk)

! this subroutine calculates the isolated seminfinite lead green’s function

! from point x1 to a point x2

! we coupled two semiinfiinte to have infinite and go back to get seminfinite

! for left lead we call it with gammaLeft and V=0

! for rigth lead we call it with gammaRight and V

! the first point is 0 and so on

use matrix

!USE NAG_MAT_INV, ONLY : NAG_GEN_MAT_INV

complex*16,intent(out) ::Mg_seminf_blk(2,2)

real*8,intent(in) ::energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) ::x1,x2

complex*16 :: use1(2,2)=0,use2(2,2)=0,use3(2,2)=0,use4(2,2)=0

complex*16 :: use5(2,2)=0,use6(2,2)=0,use7(2,2)=0,use8(2,2)=0

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,0,theta1,theta2,use1)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,-1,theta1,theta2,use2)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-8,-1,theta1,theta2,use3)

!here we puted -8 but it can be any negative number since we refer to left side

!call NAG_GEN_MAT_INV(use3)

call inverse(use3)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-8,0,theta1,theta2,use4)

use5=use1-matmul(matmul(use2,use3),use4)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,use6)

call Mt_cre(gamma,use7)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-1,x2,theta1,theta2,use8)

Mg_seminf_blk=use6-matmul(matmul(use5,use7),use8)

end subroutine Mg_seminf_blk_cre

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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!---------------------------------------------------------------------------------

! END END Bulk Green Function for the isolated seminfinite lead

!---------------------------------------------------------------------------------

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!-----------------------------------------------------------------

!-------- HOPING MATRIX ------------------------------------------

!-----------------------------------------------------------------

!---------- Hoping in bulk material ------------------------------

subroutine Mt_cre(gamma,Mt)

!this subroutine gives the matrix for the hopping

use params

complex*16,intent(out) :: Mt(2,2)

real*8,intent(in) :: gamma

real*8 :: t_up_up,t_down_down,t_up_down,t_down_up

t_up_up=(t_up*(1+cos(gamma))+t_down*(1-cos(gamma)))/2

t_down_down=(t_up*(1-cos(gamma))+t_down*(1+cos(gamma)))/2

t_up_down=(t_up-t_down)*sin(gamma)/2

t_down_up=t_up_down

Mt(1,1)=t_up_up

Mt(1,2)=t_up_down

Mt(2,1)=t_down_up

Mt(2,2)=t_down_down

end subroutine Mt_cre

!-----------------------------------------------------------------

!-------------------- Coupling Hoping matrix --------------------

!-----------------------------------------------------------------

subroutine Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

! this subroutine gives the matrix for the hopping

! between the leads and the barriers

! left hoping matrix metal to barrier gamma=0

! right hoping matrix barrier to metal gamma nonzero

use params

complex*16,intent(out) :: Mt_cpl(2,2)

real*8,intent(in) :: gamma

Mt_cpl(1,1)=t_cpl_up*(1.0+cos(gamma))+t_cpl_down*(1.0-cos(gamma))

Mt_cpl(1,2)=sin(gamma)*(t_cpl_up-t_cpl_down)

Mt_cpl(2,1)=sin(gamma)*(t_cpl_up-t_cpl_down)

Mt_cpl(2,2)=t_cpl_up*(1.0-cos(gamma))+t_cpl_down*(1.0+cos(gamma))

Mt_cpl=0.5*Mt_cpl
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end subroutine Mt_cpl_cre

!-------------------------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

!------------- Self Energy matrix ------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

!------------- Self Energy matrix ------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

subroutine MSelf_Energy(Energy,V,gamma,theta1,theta2,S)

! this subroutine gives the matrix for the self energy

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

complex*16 :: Mt(2,2),g_int(2,2)

complex*16,intent(out) :: S(2,2)

!we calculate the hoping matrices

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt)

! we calculate the green function at the interface

call Mg_seminf_blk_cre(energy,V,gamma,0,0,theta1,theta2,g_int)

S=matmul(matmul(Mt,g_int),Mt)

end subroutine MSelf_Energy

subroutine MSelf_Energy2(Energy,V,gamma,theta1,theta2,S)

! this subroutine gives the matrix for the self energy

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

complex*16 :: Mt(2,2),g_int(2,2)

complex*16,intent(out) :: S(2,2)

!we calculate the hoping matrices

call Mt_cre(gamma,Mt)

! we calculate the green function at the interface

call Mg_seminf_blk_cre(energy,V,gamma,0,0,theta1,theta2,g_int)

S=matmul(matmul(Mt,g_int),Mt)

end subroutine MSelf_Energy2
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!------------- End Self Energy ---------------------------------------------------

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!G_retarded for the central region including lead’s site

!(one to left, ksites to the right

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

subroutine GR_trilayer(Energy,V,gamma1,gamma2,Mgamma,B1gamma,B2gamma,N1,N2,M

,ksites1,ksites2,theta1,theta2,GR)

! the retarded green function using datta’s formalism

! of the coupled trilayer(barrier-finite magnetic-barrier)

! coupled to leads (using Self Energy)

use params

use matrix

implicit none

integer,intent(in) :: N1,N2,M,ksites1,ksites2

real*8,intent(in) :: energy,V,gamma1,gamma2,Mgamma,theta1,theta2,B1gamma,B2gamma

complex*16,intent(out) :: GR(2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2),2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2))

integer :: size,i,j,allocstat

complex*16 :: H(2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2),2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2))

complex*16 :: Sigma(2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2),2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2))

complex*16 :: S1(2,2),S2(2,2)

real*8 :: eb1(2,2),eb2(2,2),emm(2,2),emmL(2,2),emmR(2,2)

real*8 :: tb1(2,2),tb2(2,2),tbm(2,2),tmb(2,2),tmm(2,2)

real*8 :: Vmid

real*8 :: gamma1p,gamma2p,Mgammap

real*8 :: e_up1,e_down1,e_clu_up1,e_clu_down1

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_clu_up1=e_clu_up+2.d0*t_clu*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_clu_down1=e_clu_down+2.d0*t_clu*(cos(theta1)+cos(theta2))

if (N2.NE.0.AND.M.NE.0) then

! for double barrier

! bring local spin system at middle angle at measure angles from there.

gamma1p=gamma1!-Mgamma

Mgammap=Mgamma!0.0d0

gamma2p=gamma2!-Mgamma

else

!for single barrier bring right along z and measure from there

gamma1p=gamma1!-gamma2
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gamma2p=gamma2!0.0

end if

size=2*(N1+M+N2+ksites1+ksites2)

If (N1+N2.NE.0) Vmid=V*N1/(N1+N2)

eb1=0

eb1(1,1)=e_clu_up1*(1+cos(B1gamma))+e_clu_down1*(1-cos(B1gamma))

eb1(1,2)=(e_clu_up1-e_clu_down1)*sin(B1gamma)

eb1(2,1)=(e_clu_up1-e_clu_down1)*sin(B1gamma)

eb1(2,2)=e_clu_up1*(1-cos(B1gamma))+e_clu_down1*(1+cos(B1gamma))

eb1=0.5d0*eb1

eb2=0

eb2(1,1)=e_clu_up1*(1+cos(B2gamma))+e_clu_down1*(1-cos(B2gamma))

eb2(1,2)=(e_clu_up1-e_clu_down1)*sin(B2gamma)

eb2(2,1)=(e_clu_up1-e_clu_down1)*sin(B2gamma)

eb2(2,2)=e_clu_up1*(1-cos(B2gamma))+e_clu_down1*(1+cos(B2gamma))

eb2=0.5d0*eb1

emm=0.0D0

emm(1,1)=(e_up1+Vmid)*(1+cos(Mgammap))+(e_down1+Vmid)*(1-cos(Mgammap))

emm(1,2)=sin(Mgammap)*(e_up1-e_down1)

emm(2,1)=sin(Mgammap)*(e_up1-e_down1)

emm(2,2)=(e_up1+Vmid)*(1-cos(Mgammap))+(e_down1+Vmid)*(1+cos(Mgammap))

emm=0.5d0*emm

emmL=0.0D0

emmL(1,1)=e_up1*(1+cos(gamma1p))+e_down1*(1-cos(gamma1p))

emmL(1,2)=sin(gamma1p)*(e_up1-e_down1)

emmL(2,1)=sin(gamma1p)*(e_up1-e_down1)

emmL(2,2)=e_up1*(1-cos(gamma1p))+e_down1*(1+cos(gamma1p))

emmL=0.5d0*emmL

emmR=0.0D0

emmR(1,1)=(e_up1+V)*(1+cos(gamma2p))+(e_down1+V)*(1-cos(gamma2p))

emmR(1,2)=sin(gamma2p)*(e_up1-e_down1)

emmR(2,1)=sin(gamma2p)*(e_up1-e_down1)

emmR(2,2)=(e_up1+V)*(1-cos(gamma2p))+(e_down1+V)*(1+cos(gamma2p))

emmR=0.5d0*emmR

tb1=t_clu*Unitmat(2)

tb2=t_clu*Unitmat(2)

tbm=0.0D0

tbm(1,1)=t_cpl_up

tbm(2,2)=t_cpl_down

tmb=0.0D0
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tmb(1,1)=t_cpl_up

tmb(2,2)=t_cpl_down

tmm=0.0D0

tmm(1,1)=t_up

tmm(2,2)=t_down

H=0.0D0

!!!!!!!!!ksites1 site at the left included

do i=1,2*ksites1-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=emmL

if (i.ne.2*ksites1-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tmm

else

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmb

H(i+2:i+3,i:i+1)=tmb

end if

end do

!!!!!!!!! single barrier code !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

if ((N2.EQ.0).AND.(M.EQ.0)) then

j=1

do i=2*ksites1+1,2*(ksites1+N1)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=eb1+Vmid*(j-1)/(N1-1)*Unitmat(2)

j=j+1

if (i.NE.2*(ksites1+N1)-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tb1

H(i+2:i+3,i:i+1)=tb1

else

H(i:i+1,i+2:i+3)=tbm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tbm

end if

end do

do i=2*(ksites1+N1)+1,2*(ksites1+N1+ksites2)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=emmR

if (i.NE.2*(ksites1+N1+ksites2)-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tmm

end if

end do
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!!!!!!!!!!! End Single Barrier code !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!! Start Double Barrier code !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

else if ((N2.NE.0).AND.(M.NE.0)) then

j=1

do i=2*ksites1+1,2*(ksites1+N1)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=eb1+Vmid*(j-1)/(N1-1)*Unitmat(2)

j=j+1

if (i.NE.2*(ksites1+N1)-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tb1

H(i+2:i+3,i:i+1)=tb1

else

H(i:i+1,i+2:i+3)=tbm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tbm

end if

end do

do i=2*(ksites1+N1)+1,2*(ksites1+N1+M)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=emm

if (i.NE.2*(ksites1+N1+M)-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tmm

else

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmb

H(i+2:i+3,i:i+1)=tmb

end if

end do

j=1

do i=2*(ksites1+N1+M)+1,2*(ksites1+N1+M+N2)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=eb2+Vmid*Unitmat(2)+(j-1)*(V-Vmid)/(N2-1)*Unitmat(2)

j=j+1

if (i.NE.(2*(ksites1+N1+M+N2)-1)) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tb2

H(i+2:i+3,i:i+1)=tb2

else

H(i:i+1,i+2:i+3)=tbm

H(i+2:i+3,i:i+1)=tbm

end if

end do

do i=2*(ksites1+N1+M+N2)+1,2*(ksites1+N1+M+N2+ksites2)-1,2

H(i:i+1,i:i+1)=emmR

if (i.NE.2*(ksites1+N1+M+N2+ksites2)-1) then

H(i:i+1,i+2:i+3)=tmm
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H(i+2:i+3,i:i+1)=tmm

end if

end do

else

write(*,*) ’Choose different N2 and M’

stop

end if

!call writemat2(size,Dreal(H))

Sigma=0.0D0

call MSelf_Energy2(Energy,0.0D0,gamma1p,theta1,theta2,S1)

call MSelf_Energy2(Energy,V,gamma2p,theta1,theta2,S2)

Sigma(1:2,1:2)=S1

Sigma(size-1:size,size-1:size)=S2

GR=(dcmplx(Energy,0.0D0)*Unitmat(size)-H-Sigma)

call inverse(GR)

end subroutine GR_trilayer

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!! G minus plus !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

subroutine Gmp_Datta(Energy,V,gamma1,gamma2,Mgamma,B1gamma,B2gamma,N1,N2,M,ksites1

,ksites2,theta1,theta2,GmpL,GmpR)

use params

implicit none

integer,intent(in) :: N1,N2,M,ksites1,ksites2

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma1,gamma2,Mgamma,theta1,theta2,B1gamma,B2gamma

complex*16,intent(out) :: GmpL(2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2),2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2))

complex*16,intent(out) :: GmpR(2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2),2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2))

integer :: size,allocstat

complex*16 :: SigmaINL(2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2),2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2))

complex*16 :: SigmaINR(2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2),2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2))

complex*16 :: GRR(2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2),2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2))

complex*16 :: SL(2,2),SR(2,2),g_int(2,2)

real*8 :: gamma1p,gamma2p,Mgammap

if (N2.NE.0.AND.M.NE.0) then
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! for double barrier

! bring local spin system at middle angle at measure angles from there.

gamma1p=gamma1!-Mgamma

Mgammap=Mgamma!0.0d0

gamma2p=gamma2!-Mgamma

else

!for single barrier bring right along z and measure from there

gamma1p=gamma1!-gamma2

gamma2p=gamma2!0.0

end if

size=2*(N1+N2+M+ksites1+ksites2)

SigmaINL=0.0D0

SigmaINR=0.0D0

call MSelf_Energy2(Energy,0.0D0,gamma1p,theta1,theta2,SL)

call MSelf_Energy2(Energy,V,gamma2p,theta1,theta2,SR)

SigmaINL(1:2,1:2)=-FermiD(Energy)*(SL-conjg(transpose(SL)))

SigmaINR(size-1:size,size-1:size)=-FermiD(Energy-V)*(SR-conjg(transpose(SR)))

call GR_trilayer(Energy,V,gamma1p,gamma2p,Mgammap,B1gamma,B2gamma,N1,N2,M,ksites1

,ksites2,theta1,theta2,GRR)

GmpL=matmul(matmul(GRR,SigmaINL),conjg(transpose(GRR)))

GmpR=matmul(matmul(GRR,SigmaINR),conjg(transpose(GRR)))

end subroutine Gmp_Datta

!---------------------------------------------------------------------------------

!---------------------------------------------------------------------------------

real*8 Function FermiD(Energy) result (fd)

use params

implicit none

!this function calculates the fermi distribution

real*8,intent(in) :: Energy

real*8 :: fd

fd=1.0/(DExp(Energy/0.026D0)+1.0D0)

end Function FermiD

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

end module
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module Int

contains

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! MAGNETIZATION Anywhere in scattering REGION

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

function Mi_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

integer :: Msize

real*8 :: Mi_Function(m)

complex*16,allocatable :: GmpR(:,:),GmpL(:,:)

complex*16 :: GmpL_i(2,2),GmpR_i(2,2)

Msize=2*(N1_par+N2_par+M_par+ksites1_par+ksites2_par)

allocate(GmpL(Msize,Msize),GmpR(Msize,Msize))

if (V_par<0) then

if (k(3).GE.(e_up-6.0d0*abs(t_up))) then

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

GmpL_i(1:2,1:2)=GmpL(2*p_par-1:2*p_par,2*p_par-1:2*p_par)

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*p_par-1:2*p_par)

else if ((k(3).LT.(e_up-6.0d0*abs(t_up))).AND.(k(3).GT.(e_up-6.0d0*abs(t_up)+V_par))) then

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

GmpL_i(1:2,1:2)=0.0

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*p_par-1:2*p_par)

else

GmpL_i(1:2,1:2)=0.0

GmpR_i(1:2,1:2)=0.0

end if

else

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

GmpL_i(1:2,1:2)=GmpL(2*p_par-1:2*p_par,2*p_par-1:2*p_par)

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*p_par-1:2*p_par)

end if

Mi_Function(1)=DREAL(qi*(GmpL_i(1,2)+GmpL_i(2,1))) !M_xL

Mi_Function(2)=DREAL(qi*(GmpR_i(1,2)+GmpR_i(2,1))) !M_xR
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Mi_Function(3)=DREAL(GmpL_i(2,1)-GmpL_i(1,2)) !M_yL

Mi_Function(4)=DREAL(GmpR_i(2,1)-GmpR_i(1,2)) !M_yR

Mi_Function(5)=DREAL(qi*(GmpL_i(1,1)-GmpL_i(2,2))) !M_zL

Mi_Function(6)=DREAL(qi*(GmpR_i(1,1)-GmpR_i(2,2))) !M_zR

deallocate(GmpL,GmpR)

end function Mi_Function

subroutine FullM(Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain

,N1in,N2in,Min,ksites1in,ksites2in,pin,Mx,My,Mz)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: N1in,N2in,Min,ksites1in,ksites2in,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain

real*8,intent(out) :: Mx,My,Mz

integer,parameter :: m=6,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

if (Vin>0) then

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)

b(3)=Intlimit+Vin

else

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)+Vin

b(3)=Intlimit

end if

a(1)=-pi

b(1)=pi

a(2)=-pi

b(2)=pi

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N1_par=N1in

N2_par=N2in

M_par=Min

ksites1_par=ksites1in

ksites2_par=ksites2in

p_par=pin

gamma1_par=gamma1in

gamma2_par=gamma2in

Mgamma_par=Mgammain

B1gamma_par=B1gammain
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B2gamma_par=B2gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(Mi_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

Mx=(result(1)+result(2))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

My=(result(3)+result(4))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

Mz=(result(5)+result(6))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullM

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! SPIN CURRENT anywhere in middle region

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

function SC_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

use matrix

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

integer :: Msize

real*8 :: SC_Function(m)

complex*16,allocatable :: GmpR(:,:),GmpL(:,:)

complex*16 :: GmpL_i(2,2),GmpR_i(2,2),GmpL_i1(2,2),GmpR_i1(2,2)

complex*16 :: Mt(2,2),JJL(2,2),JJR(2,2)

Msize=2*(N1_par+N2_par+M_par+ksites1_par+ksites2_par)

allocate(GmpL(Msize,Msize),GmpR(Msize,Msize))

if (V_par<0) then

if (k(3).GE.(e_up-6.0d0*abs(t_up))) then

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

! Gˆ{<}_{i,i+1}

GmpL_i(1:2,1:2)=GmpL(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

! Gˆ{<}_{i+1,i}

GmpL_i1(1:2,1:2)=GmpL(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

GmpR_i1(1:2,1:2)=GmpR(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

else if ((k(3).LT.(e_up-6.0d0*abs(t_up))).AND.(k(3).GT.(e_up-6.0d0*abs(t_up)+V_par)))

then
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call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

! Gˆ{<}_{i,i+1}

GmpL_i(1:2,1:2)=0.0d0

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

! Gˆ{<}_{i+1,i}

GmpL_i1(1:2,1:2)=0.0d0

GmpR_i1(1:2,1:2)=GmpR(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

else

GmpL_i(1:2,1:2)=0.0

GmpR_i(1:2,1:2)=0.0

GmpL_i1(1:2,1:2)=0.0

GmpR_i1(1:2,1:2)=0.0

end if

else

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

! Gˆ{<}_{i,i+1}

GmpL_i(1:2,1:2)=GmpL(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

! Gˆ{<}_{i+1,i}

GmpL_i1(1:2,1:2)=GmpL(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

GmpR_i1(1:2,1:2)=GmpR(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

end if

!change for different t in different regions

if (p_par<ksites1_par) then

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par.eq.ksites1_par) then

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par>ksites1_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par) then

Mt=t_clu*unitmat(2)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par) then

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par+M_par) then

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par+M_par) then

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par+M_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then

Mt=t_clu*unitmat(2)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then
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call Mt_cre(0.0d0,Mt)

end if

JJL=matmul(Mt,GmpL_i1-GmpL_i)

JJR=matmul(Mt,GmpR_i1-GmpR_i)

SC_Function(1)=DREAL(JJL(1,2)+JJL(2,1)) !Q_xL

SC_Function(2)=DREAL(JJR(1,2)+JJR(2,1)) !Q_xR

SC_Function(3)=DREAL(qi*JJL(1,2)-qi*JJL(2,1)) !Q_yL

SC_Function(4)=DREAL(qi*JJR(1,2)-qi*JJR(2,1)) !Q_yR

SC_Function(5)=DReal(JJL(1,1)-JJL(2,2)) !Q_zL

SC_Function(6)=DReal(JJR(1,1)-JJR(2,2)) !Q_zR

deallocate(GmpL,GmpR)

end function SC_Function

subroutine FullSpinCurrent(Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain,N1in,N2in,Min

,ksites1in,ksites2in,pin,SCx,SCy,SCz)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: N1in,N2in,Min,ksites1in,ksites2in,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain

real*8,intent(out) :: SCx,SCy,SCz

integer,parameter :: m=6,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1)=-pi

b(1)=pi

a(2)=-pi

b(2)=pi

if (Vin>0) then

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)

b(3)=Intlimit+Vin

else

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)+Vin

b(3)=Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N1_par=N1in

N2_par=N2in
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M_par=Min

ksites1_par=ksites1in

ksites2_par=ksites2in

p_par=pin

gamma1_par=gamma1in

gamma2_par=gamma2in

Mgamma_par=Mgammain

B1gamma_par=B1gammain

B2gamma_par=B2gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(SC_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

SCx=(result(1)+result(2))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCy=(result(3)+result(4))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCz=(result(5)+result(6))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullSpinCurrent

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! CURRENT calculate anywhere

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

function I_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

use matrix

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

integer :: Msize

real*8 :: I_Function(m)

complex*16,allocatable :: GmpR(:,:),GmpL(:,:)

complex*16 :: GmpL_i(2,2),GmpR_i(2,2),GmpL_i1(2,2),GmpR_i1(2,2)

complex*16 :: Mt(2,2),Cint(2,2)

Msize=2*(N1_par+N2_par+M_par+ksites1_par+ksites2_par)

allocate(GmpL(Msize,Msize),GmpR(Msize,Msize))

call Gmp_Datta(k(3),V_par,gamma1_par,gamma2_par,Mgamma_par,B1gamma_par,B2gamma_par

,N1_par,N2_par,M_par,ksites1_par,ksites2_par,k(1),k(2),GmpL,GmpR)

! Gˆ{<}_{i,i+1}

GmpL_i(1:2,1:2)=GmpL(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

GmpR_i(1:2,1:2)=GmpR(2*p_par-1:2*p_par,2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1))

! Gˆ{<}_{i+1,i}
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GmpL_i1(1:2,1:2)=GmpL(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

GmpR_i1(1:2,1:2)=GmpR(2*(p_par+1)-1:2*(p_par+1),2*p_par-1:2*p_par)

!change for different t in different regions

if (p_par<ksites1_par) then

call Mt_cre(gamma1_par,Mt)

else if (p_par.eq.ksites1_par) then

call Mt_cpl_cre(gamma1_par,Mt)

else if (p_par>ksites1_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par) then

Mt=t_clu*unitmat(2)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par) then

call Mt_cpl_cre(gamma1_par,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par+M_par) then

call Mt_cre(Mgamma_par,Mt)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par+M_par) then

call Mt_cpl_cre(Mgamma_par,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par+M_par.and.p_par<ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then

Mt=t_clu*unitmat(2)

else if (p_par.eq.ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then

call Mt_cpl_cre(Mgamma_par,Mt)

else if (p_par>ksites1_par+N1_par+M_par+N2_par) then

call Mt_cre(gamma2_par,Mt)

end if

Cint=-2*matmul(Mt,GmpL_i1+GmpR_i1-(GmpL_i+GmpR_i))

I_Function(1)=DREAL(Cint(1,1)) !Iup

I_Function(2)=DREAL(Cint(2,2)) !Idown

deallocate(GmpL,GmpR)

end function I_Function

subroutine FullCurrent(Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain,N1in,N2in,Min

,ksites1in,ksites2in,pin,Iup,Idown)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: N1in,N2in,Min,ksites1in,ksites2in,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gamma1in,gamma2in,Mgammain,B1gammain,B2gammain

real*8,intent(out) :: Iup,Idown

integer,parameter :: m=2,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1)=-pi

b(1)=pi

a(2)=-pi
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b(2)=pi

if (Vin>0) then

a(3)=-2*Intlimit

b(3)=2*Intlimit+Vin

else

a(3)=-2*Intlimit+Vin

b(3)=2*Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N1_par=N1in

N2_par=N2in

M_par=Min

ksites1_par=ksites1in

ksites2_par=ksites2in

p_par=pin

gamma1_par=gamma1in

gamma2_par=gamma2in

Mgamma_par=Mgammain

B1gamma_par=B1gammain

B2gamma_par=B2gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(I_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

Iup=result(1)/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

Idown=result(2)/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullCurrent

end module Int

!----------- PARAMETERS ---------------------------------------------------------------

module params

implicit none

integer, parameter :: R_KIND = 8

real*8, parameter :: pi=3.1415926535897932384626433832795028841971693993751058D0

complex*16,parameter :: qi=(0.0D0,1.0D0)

real*8, parameter :: relacc=1.0d-3

real*8, parameter :: absacc=0.0d0

real*8 :: e_up

real*8 :: e_down

real*8 :: t_up=-1.0001D0

real*8 :: t_down=-1.0001D0
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real*8 :: e_clu_up=9.0D0

real*8 :: e_clu_down=9.0D0

real*8 :: t_clu=-1.0001D0

real*8 :: t_cpl_up=-1.0001D0

real*8 :: t_cpl_down=-1.0001D0

real*8 :: delta=1.0d-6

real*8 :: Intlimit=0.5d0

end module params

!----------- END PARAMETERS ------------------------------------------------------------

!Single Barrier Code 3D

program singleMTJ

use params

use GF

use matrix

use Int_2Dnew

implicit none

integer :: N,i

real*8 :: V,gamma,Iup0,Idown0,Iuppi,Idownpi

real*8 :: SCx,SCy,SCz

N=3

e_up=-5.0d0

e_down=-1.0d0

open(unit=123,file="c3.out")

V=0.0d0

gamma=pi/2.0d0

call FullSC_lead_bar3D(V,gamma,N,SCx,SCy,SCz)

call Current3D(V,gamma,N,1,Iuppi,Idownpi)

end program singleMTJ

!....................................................................

module Int_2Dnew

contains

! Energy and K_parallel multiintegration

! spin current at the interface I/FM lead

function Full_SC_BL_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

real*8 :: Full_SC_BL_Function(m)

complex*16 :: G_Llb(2,2),G_Rlb(2,2),G_Lbl(2,2),G_Rbl(2,2)

complex*16 :: JJL(2,2),JJR(2,2),Mtcpl(2,2)

if (V_par<0) then

if (k(3).GE.(e_up-6.0d0*abs(t_up))) then

call G_mp_bar_lead(k(3),V_par,gamma_par,N_par,N_par,0,k(1),k(2),G_Lbl,G_Rbl)
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call G_mp_lead_bar(k(3),V_par,gamma_par,N_par,0,N_par,k(1),k(2),G_Llb,G_Rlb)

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mtcpl)

JJL=matmul(Mtcpl,G_Llb-G_Lbl)

JJR=matmul(Mtcpl,G_Rlb-G_Rbl)

else if ((k(3).LT.(e_up-6.0d0*abs(t_up))).AND.(k(3).GT.(e_up-6.0d0*abs(t_up)+V_par))) then

call G_mp_bar_lead(k(3),V_par,gamma_par,N_par,N_par,0,k(1),k(2),G_Lbl,G_Rbl)

call G_mp_lead_bar(k(3),V_par,gamma_par,N_par,0,N_par,k(1),k(2),G_Llb,G_Rlb)

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mtcpl)

JJL=0.0d0

JJR=matmul(Mtcpl,G_Rlb-G_Rbl)

end if

else

if (k(3).GE.(e_up+6.0d0*abs(t_up))) then

call G_mp_bar_lead(k(3),V_par,gamma_par,N_par,N_par,0,k(1),k(2),G_Lbl,G_Rbl)

call G_mp_lead_bar(k(3),V_par,gamma_par,N_par,0,N_par,k(1),k(2),G_Llb,G_Rlb)

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mtcpl)

JJL=0.0d0

JJR=matmul(Mtcpl,G_Rlb-G_Rbl)

else

call G_mp_bar_lead(k(3),V_par,gamma_par,N_par,N_par,0,k(1),k(2),G_Lbl,G_Rbl)

call G_mp_lead_bar(k(3),V_par,gamma_par,N_par,0,N_par,k(1),k(2),G_Llb,G_Rlb)

call Mt_cpl_cre(0.0d0,Mtcpl)

JJL=matmul(Mtcpl,G_Llb-G_Lbl)

JJR=matmul(Mtcpl,G_Rlb-G_Rbl)

end if

end if

Full_SC_BL_Function(1)=DREAL(JJL(1,2)+JJL(2,1)) !Q_xL

Full_SC_BL_Function(2)=DREAL(JJR(1,2)+JJR(2,1)) !Q_xR

Full_SC_BL_Function(3)=DREAL(qi*JJL(1,2)-qi*JJL(2,1)) !Q_yL

Full_SC_BL_Function(4)=DREAL(qi*JJR(1,2)-qi*JJR(2,1)) !Q_yR

Full_SC_BL_Function(5)=DReal(JJL(1,1)-JJL(2,2)) !Q_zL

Full_SC_BL_Function(6)=DReal(JJR(1,1)-JJR(2,2)) !Q_zR

end function Full_SC_BL_Function

subroutine FullSC_lead_bar3D(Vin,gammain,Nin,SCx,SCy,SCz)

use params
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use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: Nin

real*8,intent(in) :: Vin,gammain

real*8,intent(out) :: SCx,SCy,SCz

integer,parameter :: m=6,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1) = -pi

a(2) = -pi

b(1) = pi

b(2) = pi

if (Vin>0) then

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)

b(3)=Intlimit+Vin

else

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)+Vin

b(3)=Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N_par=Nin

gamma_par=gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(Full_SC_BL_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

SCx=(result(1)+result(2))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCy=(result(3)+result(4))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCz=(result(5)+result(6))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullSC_lead_bar3D

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

function Full_SC_lead_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

real*8 :: Full_SC_Lead_Function(m)

complex*16 :: G_L01(2,2),G_R01(2,2),G_L10(2,2),G_R10(2,2)

complex*16 :: JJL(2,2),JJR(2,2),Mt(2,2)
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if (V_par<0) then

if (k(3).GE.(e_up-6.0d0*abs(t_up))) then

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par+1,k(1),k(2),G_L01,G_R01)

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par+1,p_par,k(1),k(2),G_L10,G_R10)

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

JJL=matmul(Mt,G_L10-G_L01)

JJR=matmul(Mt,G_R10-G_R01)

else if ((k(3).LT.(e_up-6.0d0*abs(t_up))).AND.(k(3).GT.(e_up-6.0d0*abs(t_up)+V_par))) then

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par+1,k(1),k(2),G_L01,G_R01)

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par+1,p_par,k(1),k(2),G_L10,G_R10)

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

JJL=0.0d0

JJR=matmul(Mt,G_R10-G_R01)

end if

else

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par+1,k(1),k(2),G_L01,G_R01)

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par+1,p_par,k(1),k(2),G_L10,G_R10)

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

JJL=matmul(Mt,G_L10-G_L01)

JJR=matmul(Mt,G_R10-G_R01)

end if

Full_SC_lead_Function(1)=DREAL(JJL(1,2)+JJL(2,1)) !Q_xL

Full_SC_lead_Function(2)=DREAL(JJR(1,2)+JJR(2,1)) !Q_xR

Full_SC_lead_Function(3)=DREAL(qi*JJL(1,2)-qi*JJL(2,1)) !Q_yL

Full_SC_lead_Function(4)=DREAL(qi*JJR(1,2)-qi*JJR(2,1)) !Q_yR

Full_SC_lead_Function(5)=DReal(JJL(1,1)-JJL(2,2)) !Q_zL

Full_SC_lead_Function(6)=DReal(JJR(1,1)-JJR(2,2)) !Q_zR

end function Full_SC_lead_Function

subroutine FullSC_lead3D(Vin,gammain,Nin,pin,SCx,SCy,SCz)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: Nin,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gammain

real*8,intent(out) :: SCx,SCy,SCz
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integer,parameter :: m=6,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1) = -pi

a(2) = -pi

b(1) = pi

b(2) = pi

if (Vin>0) then

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)

b(3)=Intlimit+Vin

else

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)+Vin

b(3)=Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N_par=Nin

p_par=pin

gamma_par=gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(Full_SC_lead_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

SCx=(result(1)+result(2))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCy=(result(3)+result(4))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

SCz=(result(5)+result(6))/2.0d0/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullSC_lead3D

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! NE magnetization in the Lead

function Full_M_lead_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

real*8 :: Full_M_Lead_Function(m)

complex*16 :: G_L00(2,2),G_R00(2,2)

if (V_par<0) then

if (k(3).GE.(e_up-6.0d0*abs(t_up))) then

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par,k(1),k(2),G_L00,G_R00)
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else if ((k(3).LT.(e_up-6.0d0*abs(t_up))).AND.(k(3).GT.(e_up-6.0d0*abs(t_up)+V_par))) then

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par,k(1),k(2),G_L00,G_R00)

G_L00=0.0d0

end if

else

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par,k(1),k(2),G_L00,G_R00)

end if

Full_M_lead_Function(1)=DREAL(qi*(G_L00(1,2)+G_L00(2,1))) !M_xL

Full_M_lead_Function(2)=DREAL(qi*(G_R00(1,2)+G_R00(2,1))) !M_xR

Full_M_lead_Function(3)=DREAL(G_L00(2,1)-G_L00(1,2)) !M_yL

Full_M_lead_Function(4)=DREAL(G_R00(2,1)-G_R00(1,2)) !M_yR

Full_M_lead_Function(5)=DREAL(qi*(G_L00(1,1)-G_L00(2,2))) !M_zL

Full_M_lead_Function(6)=DREAL(qi*(G_R00(1,1)-G_R00(2,2))) !M_zR

end function Full_M_lead_Function

subroutine FullM_lead3D(Vin,gammain,Nin,pin,Mx,My,Mz)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: Nin,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gammain

real*8,intent(out) :: Mx,My,Mz

integer,parameter :: m=6,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1) = -pi

a(2) = -pi

b(1) = pi

b(2) = pi

if (Vin>0) then

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)

b(3)=e_up+Vin

else

a(3)=e_up-6.0d0*abs(t_up)+Vin

b(3)=Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc
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V_par=Vin

N_par=Nin

p_par=pin

gamma_par=gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(Full_M_lead_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

Mx=(result(1)+result(2))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

My=(result(3)+result(4))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

Mz=(result(5)+result(6))/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine FullM_lead3D

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

function Full_Current_Function(k,m)

use params

use energypar

use GF

real*8,intent(in) :: k(:)

integer,intent(in) :: m

real*8 :: Full_Current_Function(m)

complex*16 :: G_L1(2,2),G_R1(2,2),G_L2(2,2),G_R2(2,2)

complex*16 :: Cint(2,2),Mt(2,2)

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par+1,p_par,k(1),k(2),G_L1,G_R1)

call G_cpl_ST(k(3),V_par,gamma_par,N_par,p_par,p_par+1,k(1),k(2),G_L2,G_R2)

call Mt_cre(0.0d0,Mt)

Cint=-2.0d0*matmul(G_L1+G_R1-G_L2-G_R2,Mt)

Full_Current_Function(1)=DREAL(Cint(1,1)) !Iup

Full_Current_Function(2)=DREAL(Cint(2,2)) !Idown

end function Full_Current_Function

subroutine Current3D(Vin,gammain,Nin,pin,Iup,Idown)

use params

use energypar

USE nag_quad_md

integer,intent(in) :: Nin,pin

real*8,intent(in) :: Vin,gammain

real*8,intent(out) :: Iup,Idown

integer,parameter :: m=2,n=3

real*8 :: a(n),b(n),rel_acc,abs_acc

real*8 :: result(m)

a(1) = -pi

a(2) = -pi
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b(1) = pi

b(2) = pi

if (Vin>0) then

a(3)=-Intlimit

b(3)=Intlimit+Vin

else

a(3)=-Intlimit+Vin

b(3)=Intlimit

end if

rel_acc=relacc

abs_acc=absacc

V_par=Vin

N_par=Nin

p_par=pin

gamma_par=gammain

CALL nag_quad_md_rect_mintg(Full_Current_Function,a,b,result,&

rel_acc=rel_acc,abs_acc=abs_acc,max_fun_eval=100000000)

Iup=result(1)/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

Idown=result(2)/2.0d0/pi/2.0d0/pi/2.0d0/pi

end subroutine Current3D

end module Int_2Dnew

module GF

contains

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! START INFINITE GREEN FUNCTIONS !!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!-----------------------------------------------------------------------------------------

! Infinite Lead Green Functions

!-----------------------------------------------------------------------------------------

!--------------------- UP-UP -------------------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_up_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

! Retarded up_up green function between two sites (x1,x2) for an infinite lead.

!

! Parameters defined in module ’params’

!

! t_up spin up electron hopping between nearest neighboors sites

! t_down spin down electron hopping between nearest neighboors sites

!

! e_up spin up electron on-site energy

! e_down spin down electron on-site energy

!

! energy electron energy

! V the voltage drop
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! gamma angle

! x1,x2 site number

!

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2,delta

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down

dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)*sqrt(dcmplx(1.0D0-

((energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)*sqrt(dcmplx(1.0D0-

((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_up_up=(-qi/2.0D0)*((1.0D0+cos(gamma))*nup**abs(x1-x2)/

dup+(1.0D0-cos(gamma))*ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_up_up

!-------------------------- UP-DOWN ------------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2,delta

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down
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dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)*sqrt(dcmplx(1.0D0-

((energy1-e_up1-V )/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)*sqrt(dcmplx(1.0D0-

((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_up_down=(-qi*sin(gamma)/2.0D0)*(nup**abs(x1-x2)/dup-ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_up_down

!-------------------- DOWN-UP --------------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_down_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) :: x1,x2

g_inf_down_up=g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

end function g_inf_down_up

!------------------------ DOWN_DOWN --------------------------------------------------

complex*16 function g_inf_down_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

use params

implicit none

real*8,intent(in) :: energy,gamma,V

complex*16 :: dup,ddw

complex*16 :: nup,ndw

integer,intent(in) :: x1,x2

real*8 :: e_up1,e_down1,t_up1,t_down1,theta1,theta2,delta

complex*16 :: energy1

energy1=dcmplx(energy,delta)

e_up1=e_up+2.d0*t_up*(cos(theta1)+cos(theta2))

e_down1=e_down+2.d0*t_down*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_up1=t_up

t_down1=t_down

dup=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_up1**2.0D0-(energy1-e_up1-V)**2.0D0))

ddw=sqrt(dcmplx(4.0D0*t_down1**2.0D0-(energy1-e_down1-V)**2.0D0))

nup=(energy1-e_up1-V)/(2.0D0*t_up1)-qi*sign(1.0D0,t_up)*sqrt(dcmplx(1.0D0-
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((energy1-e_up1-V )/(2.0D0*t_up1))**2.0D0))

ndw=(energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1)-qi*sign(1.0D0,t_down)*sqrt(dcmplx(1.0D0-

((energy1-e_down1-V)/(2.0D0*t_down1))**2.0D0))

g_inf_down_down=(-qi/2.0D0)*((1.0D0-cos(gamma))*nup**abs(x1-x2)/

dup+(1.0D0+cos(gamma))*ndw**abs(x1-x2)/ddw)

end function g_inf_down_down

!--------------------------------------------------------------

! Matrix representations of green’s functions

!--------------------------------------------------------------

subroutine Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,Mg_inf)

!this subroutine calculates the matrix form of

!green’s fuction for the the infinite lead

complex*16,intent(out) ::Mg_inf(2,2)

real*8,intent(in) ::energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) ::x1,x2

Mg_inf(1,1)=g_inf_up_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(1,2)=g_inf_up_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(2,1)=g_inf_down_up(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

Mg_inf(2,2)=g_inf_down_down(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2)

end subroutine Mg_inf_cre

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! END INFINITE GREEN FUNCTIONS !!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!----------------------------------------------------------------------------------

! Bulk Green Function for the isolated seminfinite lead

!----------------------------------------------------------------------------------

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

subroutine Mg_seminf_blk_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,Mg_seminf_blk)

! this subroutine calculates the isolated seminfinite lead green’s function

! from point x1 to a point x2

! we coupled two semiinfiinte to have infinite and go back to get seminfinite

! for left lead we call it with gammaLeft and V=0

! for rigth lead we call it with gammaRight and V

! the first point is 0 and so on

use matrix

!USE NAG_MAT_INV, ONLY : NAG_GEN_MAT_INV
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complex*16,intent(out) ::Mg_seminf_blk(2,2)

real*8,intent(in) ::energy,gamma,V,theta1,theta2

integer,intent(in) ::x1,x2

complex*16 :: use1(2,2)=0,use2(2,2)=0,use3(2,2)=0,use4(2,2)=0

complex*16 :: use5(2,2)=0,use6(2,2)=0,use7(2,2)=0,use8(2,2)=0

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,0,theta1,theta2,use1)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,-1,theta1,theta2,use2)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-8,-1,theta1,theta2,use3)

!here we puted -8 but it can be any negative number since we refer to left side

!call NAG_GEN_MAT_INV(use3)

call inverse(use3)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-8,0,theta1,theta2,use4)

use5=use1-matmul(matmul(use2,use3),use4)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,use6)

call Mt_cre(gamma,use7)

call Mg_inf_cre(energy,V,gamma,-1,x2,theta1,theta2,use8)

Mg_seminf_blk=use6-matmul(matmul(use5,use7),use8)

end subroutine Mg_seminf_blk_cre

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!--------------------------------------------------------------------------------

! END END Bulk Green Function for the isolated seminfinite lead

!--------------------------------------------------------------------------------

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!-----------------------------------------------------------------

!-------- HOPING MATRIX ------------------------------------------

!-----------------------------------------------------------------

!---------- Hoping in bulk material ------------------------------

subroutine Mt_cre(gamma,Mt)

!this subroutine gives the matrix for the hopping

use params

complex*16,intent(out) :: Mt(2,2)

real*8,intent(in) :: gamma

real*8 :: t_up_up,t_down_down,t_up_down,t_down_up

t_up_up=(t_up*(1+cos(gamma))+t_down*(1-cos(gamma)))/2

t_down_down=(t_up*(1-cos(gamma))+t_down*(1+cos(gamma)))/2

t_up_down=(t_up-t_down)*sin(gamma)/2

t_down_up=t_up_down
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Mt(1,1)=t_up_up

Mt(1,2)=t_up_down

Mt(2,1)=t_down_up

Mt(2,2)=t_down_down

end subroutine Mt_cre

!-----------------------------------------------------------------

!-------------------- Coupling Hoping matrix --------------------

!-----------------------------------------------------------------

subroutine Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

! this subroutine gives the matrix for the hopping between the leads and the barriers

! left hoping matrix metal to barrier gamma non 0

! right hoping matrix barrier to metal gamma 0

use params

complex*16,intent(out) :: Mt_cpl(2,2)

real*8,intent(in) :: gamma

Mt_cpl(1,1)=t_cpl_up*(1.0+cos(gamma))+t_cpl_down*(1.0-cos(gamma))

Mt_cpl(1,2)=sin(gamma)*(t_cpl_up-t_cpl_down)

Mt_cpl(2,1)=sin(gamma)*(t_cpl_up-t_cpl_down)

Mt_cpl(2,2)=t_cpl_up*(1.0-cos(gamma))+t_cpl_down*(1.0+cos(gamma))

Mt_cpl=0.5*Mt_cpl

end subroutine Mt_cpl_cre

!-------------------------------------------------------------------------------

!------------- Self Energy matrix ----------------------------------------------

!-------------------------------------------------------------------------------

subroutine MSelf_Energy(Energy,V,gamma,theta1,theta2,S)

! this subroutine gives the matrix for the self energy

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

complex*16 :: Mt(2,2),g_int(2,2)

complex*16,intent(out) :: S(2,2)

!we calculate the hoping matrices

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt)

! we calculate the green function at the interface

call Mg_seminf_blk_cre(energy,V,gamma,0,0,theta1,theta2,g_int)

S=matmul(matmul(Mt,g_int),Mt)

end subroutine MSelf_Energy

!------------- End Self Energy ------------------------------------------------

!------- START Keldysh Green Functions ----------------------------------------

!------------------------------------------------------------------------------
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!------------- Isolated Lead Keldysh Green Function -----------

subroutine F_iso(Energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,FMR)

! this subroutine calculates the Isolated right Lead

! Keldysh Green Function from point x1 to x2

! for left lead we have only the interface keldysh green function x1=x2=0

! for left lead we have V=0 gamma=0

! for right lead we can have any combination we want

use params

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: x1,x2

complex*16,intent(out) :: FMR(2,2)

complex*16 :: grr(2,2),gra(2,2)

!first calculate the retarded G.F. for the lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,grr)

!then we need the advanced G.F. whitch is the conjugate of the retarded

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,gamma,x2,x1,theta1,theta2,gra)

gra=conjg(gra)

gra=transpose(gra)

FMR=(1.0D0-2.0D0*FermiD(Energy-V))*(grr-gra)

end subroutine F_iso

!------------- END Right isolated Lead Keldysh --------------------------------

!------------- Isolated -+ Green Function -----------

subroutine gmp_iso(Energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,gmp)

! this subroutine calculates the Isolated minus plus

! Green Function from point x1 to x2

! for left lead we have only the interface keldysh green function x1=x2=0

! for left lead we have V=0 gamma=0

! for right lead we can have any combination we want

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: x1,x2

complex*16,intent(out) :: gmp(2,2)

complex*16 :: grr(2,2),gra(2,2)

!first calculate the retarded G.F. for the lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,gamma,x1,x2,theta1,theta2,grr)

!then we need the advanced G.F. whitch is the conjugate of the retarded

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,gamma,x2,x1,theta1,theta2,gra)

gra=conjg(gra)



116 Κεϕάλαιο 10. Fortran 90 codes

gra=transpose(gra)

gmp=-FermiD(Energy-V)*(grr-gra)

end subroutine gmp_iso

!-------------------------------------------------------------------------------

!--- coupled green minus plus function for spin torque -----------------------

!-------------------------------------------------------------------------------

! inside the right FM lead the Gmp NEGF.

subroutine G_cpl_ST(Energy,V,gamma,N,x1,x2,theta1,theta2,GmpL,GmpR)

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N,x1,x2

complex*16,intent(out) :: GmpL(2,2),GmpR(2,2)

complex*16 :: Gaa_r(2,2),Gab_r(2,2),Gba_r(2,2),Gbb_r(2,2),Gaa_a(2,2),Gab_a(2,2),Gbb_a(2,2),Gba_a(2,2)

complex*16 :: Ga_alpha_a(2,2),Gb_alpha_a(2,2)

complex*16 :: Mt_cpl(2,2),Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_alpha_alpha(2,2),g_alphap_alphap(2,2)

,g_lambdap_alphap(2,2),g_alphap_mup(2,2),mmmm(2,2)

complex*16 :: gmp_alpha_alpha(2,2),gmp_alphap_alphap(2,2)

,gmp_alphap_mup(2,2)

complex*16 :: gmp_lambdap_mup(2,2),gmp_lambdap_alphap(2,2)

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2),g_iso_ba(2,2),g_iso_bb(2,2)

complex*16 :: DD(2,2),help1(2,2),help2(2,2),help3(2,2),help4(2,2)

! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_ba=Mg_clu_iso(N,1)*Unitmat(2)

g_iso_bb=Mg_clu_iso(N,N)*Unitmat(2)

!we calculate the GF for the coupled cluster

call G_cpl(Energy,V,gamma,N,theta1,theta2,Gaa_r,Gab_r,Gba_r,Gbb_r)

!we need the advanced GF

Gbb_a=conjg(Gbb_r)

Gbb_a=transpose(Gbb_a)

Gab_a=conjg(Gba_r)

Gab_a=transpose(Gab_a)

Gba_a=conjg(Gab_r)

Gba_a=transpose(Gba_a)

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)
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!we calculate the interface green function for the left lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,g_alpha_alpha)

!we calculate the interface green function for the right lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,g_alphap_alphap)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,x1,0,theta1,theta2,g_lambdap_alphap)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,0,x2,theta1,theta2,g_alphap_mup)

!we call the keldysh GF for the left lead interface

call gmp_iso(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,gmp_alpha_alpha)

!we call the keldysh GF for the right lead interface

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,gmp_alphap_alphap)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,0,x2,theta1,theta2,gmp_alphap_mup)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,x1,x2,theta1,theta2,gmp_lambdap_mup)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,x1,0,theta1,theta2,gmp_lambdap_alphap)

help1=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_iso_aa,Mt_cpl),g_alpha_alpha),Mt_cpl)

call inverse(help1)

DD=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_iso_bb,Mtp_cpl),g_alphap_alphap),Mtp_cpl)-&

matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_ba,Mt_cpl),g_alpha_alpha)&

,Mt_cpl),help1),g_iso_ab),Mtp_cpl),g_alphap_alphap),Mtp_cpl)

call inverse(DD)

help2=matmul(matmul(matmul(matmul(g_alpha_alpha,Mt_cpl),help1),g_iso_aa),Mt_cpl)

+Unitmat(2)

GmpL=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(&

matmul(matmul(matmul(g_lambdap_alphap,Mtp_cpl)&

,DD),g_iso_ba),Mt_cpl),help2),gmp_alpha_alpha),Mt_cpl)&

,Gab_a),Mtp_cpl),conjg(g_alphap_mup))

help3=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_ba,Mt_cpl),g_alpha_alpha)&

,Mt_cpl),help1),g_iso_ab)+g_iso_bb

help4=gmp_alphap_mup+matmul(matmul(matmul(matmul(gmp_alphap_alphap,Mtp_cpl)&

,Gbb_a),Mtp_cpl),conjg(g_alphap_mup))

GmpR=gmp_lambdap_mup+matmul(matmul(matmul(matmul(gmp_lambdap_alphap,Mtp_cpl)&

,Gbb_a),Mtp_cpl),conjg(g_alphap_mup))+matmul(matmul(matmul(&

matmul(matmul(g_lambdap_alphap,&

Mtp_cpl),DD),help3),Mtp_cpl),help4)

end subroutine G_cpl_ST
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!--*-*------------- END ----------------------------------

!--*-*------------- Coupled Keldysh Functions ----------------------------------

!-------------------------------------------------------------------------------

real*8 Function FermiD(Energy) result (fd)

implicit none

!this function calculates the fermi distribution

real*8,intent(in) :: Energy

real*8 :: fd

fd=1.0/(DExp(Energy/0.026D0)+1.0D0)

end Function FermiD

REAL*8 FUNCTION G_clu_zerobias(Energy,i,j,N,theta1,theta2) RESULT (G_c0)

! This function calculates the green function of isolated cluster

! for zero V bias, using an analytical formula

USE params

real*8,intent(in) :: Energy,theta1,theta2

integer,intent(in) :: i,j,N

real*8 :: G_c0,e_clu1,t_clu1

complex*16 :: ka

e_clu1=e_clu+2.D0*t_clu*(cos(theta1)+cos(theta2))

t_clu1=t_clu

IF (abs(Energy-e_clu)>6.0D0*abs(t_clu)) THEN

ka=(Energy-e_clu1)/(2.0D0*t_clu1)

ka=pi/2.0D0+qi*LOG(qi*ka+SQRT(1.0D0-ka**2))

IF (i>j) THEN

G_c0=(sin(ka*j)*sin(ka*(N+1-i)))/(t_clu*sin(ka)*sin(ka*(N+1)))

ELSE

G_c0=(sin(ka*i)*sin(ka*(N+1-j)))/(t_clu*sin(ka)*sin(ka*(N+1)))

END IF

ELSE

write(*,*) ’This energy range is not in the gap of the barrier’
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END IF

END FUNCTION G_clu_zerobias

!--------------------------------------------------------------------

!creates a NxN matrix containing the zero bias green’s functions for the cluster

!-------------------------------------------------------------------

Subroutine Mg_clu_zerobias(Energy,N,theta1,theta2,MG0)

real*8,intent(in) :: Energy,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N

integer :: i,j

real*8,Dimension(N,N):: MG0

do i=1,N

do j=1,N

MG0(i,j)=G_clu_zerobias(Energy,i,j,N,theta1,theta2)

end do

end do

end subroutine Mg_clu_zerobias

!---------------------------------------------------------------------------

Subroutine Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg)

! This function calculates the green function(matrix) of isolated cluster

! under applied V bias, in a recursive way lowering the bias for a site at the time

! N :number of sites constructing the cluster

! k is the recursive variable usally we want a value for k=N

! Mg(i,j) for i,j the indexes in the green’s function

real*8,intent(in) :: Energy,V,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N

integer :: i,j,k

real :: dV

real*8,intent(out),Dimension(N,N) :: Mg

real*8,Dimension(N,N) :: Mg0

call Mg_clu_zerobias(Energy,N,theta1,theta2,Mg0)

do k=2,N

dV=V*(k-1)/(N-1)

do i=1,N

do j=1,N

Mg(i,j)=Mg0(i,j)+Mg0(i,k)*dV*Mg0(k,j)/(1.0D0-dV*Mg0(k,k))

end do

end do
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Mg0=Mg

end do

end subroutine Mg_clu

!-------------------------------------------------------------------------------------

!----------------- END CLUSTER -------------------------------------------------------

!-------------------------------------------------------------------------------------

!-------------------------------------------------------------------------------------

!------------------ Retarded Green’s Functions for the coupled barrier - leads -------

!-------------------------------------------------------------------------------------

Subroutine G_cpl(Energy,V,gamma,N,theta1,theta2,Gaa,Gab,Gba,Gbb)

! the Gaa,Gab,Gba,Gbb are the retarded green’s functions inside the barrier

! after coupling to the leads

! a,b the interface positions

! a the first barrier point

! b the last barrier point

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,gamma,V,theta1,theta2

complex*16,intent(out) :: Gaa(2,2),Gab(2,2),Gba(2,2),Gbb(2,2)

integer,intent(in) :: N

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2),g_iso_ba(2,2),g_iso_bb(2,2)

complex*16 :: S_L(2,2),S_R(2,2)

complex*16 :: a1(4,4),x1(4,2),b1(4,2),a2(4,4),x2(4,2),b2(4,2),aa2(4,4)

! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_ba=Mg_clu_iso(N,1)*Unitmat(2)

g_iso_bb=Mg_clu_iso(N,N)*Unitmat(2)

!FIND THE SELF ENERGY FOR THE LEFT LEAD

call MSelf_Energy(Energy,0.0D0,gamma,theta1,theta2,S_L)

!FIND THE SELF ENERGY FOR THE Right LEAD

call MSelf_Energy(Energy,V,0.0D0,theta1,theta2,S_R)

!we construct the systems to solve

a1(1:2,1:2)=Unitmat(2)-matmul(g_iso_aa,S_L)

a1(1:2,3:4)=-matmul(g_iso_ab,S_R)

a1(3:4,1:2)=-matmul(g_iso_ba,S_L)

a1(3:4,3:4)=Unitmat(2)-matmul(g_iso_bb,S_R)
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b1(1:2,1:2)=g_iso_aa

b1(3:4,1:2)=g_iso_ba

call inverse(a1)

x1=matmul(a1,b1)

Gaa=x1(1:2,1:2)

Gba=x1(3:4,1:2)

a2(1:2,1:2)=Unitmat(2)-matmul(g_iso_aa,S_L)

a2(1:2,3:4)=-matmul(g_iso_ab,S_R)

a2(3:4,1:2)=-matmul(g_iso_ba,S_L)

a2(3:4,3:4)=Unitmat(2)-matmul(g_iso_bb,S_R)

b2(1:2,1:2)=g_iso_ab

b2(3:4,1:2)=g_iso_bb

aa2=a2

call inverse(a2)

x2=matmul(a2,b2)

Gab=x2(1:2,1:2)

Gbb=x2(3:4,1:2)

end subroutine G_cpl

!-------------------------------------------------------------------------------------

!------------ Retarded Green’s Functions inside the barrier coupled with leads -------

!-------------------------------------------------------------------------------------

Subroutine G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,p,q,theta1,theta2,G)

! the G is the retarded green’s functions inside the barrier

! after coupling to the leads

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,gamma,V,theta1,theta2

complex*16,intent(out) :: G(2,2)

complex*16 :: Gaa(2,2),Gab(2,2),Gba(2,2),Gbb(2,2)

complex*16 :: DD(2,2),help1(2,2),help2(2,2),help3(2,2),help4(2,2)

integer,intent(in) :: N,p,q

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2),g_iso_ba(2,2),g_iso_bb(2,2)

complex*16 :: g_iso_pa(2,2),g_iso_pb(2,2),g_iso_aq(2,2),g_iso_bq(2,2),g_iso_pq(2,2)

complex*16 :: S_L(2,2),S_R(2,2)

! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_ba=Mg_clu_iso(N,1)*Unitmat(2)
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g_iso_bb=Mg_clu_iso(N,N)*Unitmat(2)

g_iso_pa=Mg_clu_iso(p,1)*Unitmat(2)

g_iso_pb=Mg_clu_iso(p,N)*Unitmat(2)

g_iso_aq=Mg_clu_iso(1,q)*Unitmat(2)

g_iso_bq=Mg_clu_iso(N,q)*Unitmat(2)

g_iso_pq=Mg_clu_iso(p,q)*Unitmat(2)

!FIND THE SELF ENERGY FOR THE LEFT LEAD

call MSelf_Energy(Energy,0.0D0,gamma,theta1,theta2,S_L)

!FIND THE SELF ENERGY FOR THE Right LEAD

call MSelf_Energy(Energy,V,0.0D0,theta1,theta2,S_R)

help1=Unitmat(2)-matmul(g_iso_aa,S_L)

call inverse(help1)

DD=Unitmat(2)-matmul(g_iso_bb,S_R)-matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_ba,S_L),help1)

,g_iso_ab),S_R)

call inverse(DD)

help2=g_iso_bq+matmul(matmul(matmul(g_iso_ba,S_L),help1),g_iso_aq)

help3=matmul(DD,help2)

help4=matmul(matmul(matmul(g_iso_pa,S_L),help1),g_iso_ab)+g_iso_pb

G=g_iso_pq+matmul(matmul(matmul(g_iso_pa,S_L),help1),g_iso_aq)+matmul(matmul(help4,S_R)

,help3)

end subroutine G_cpl_inside

!-------------------------------------------------------------------------------------

!------------ Retarded Green’s Functions between the barrier and the leads -----------

!-------------------------------------------------------------------------------------

Subroutine G_cpl_lead_bar(Energy,V,gamma,N,lambdap,l,theta1,theta2,G_lambdap_l)

! this routine gives the retarded green’s functions between the barrier and the leads

! where the first index is in the right lead and the second index is inside the barrier

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,gamma,V,theta1,theta2

complex*16,intent(out) :: G_lambdap_l(2,2)

integer,intent(in) :: N,l,lambdap

complex*16 :: Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_lambdap_alphap(2,2),G_ins_bl(2,2)

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,N,l,theta1,theta2,G_ins_bl)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,lambdap,0,theta1,theta2,g_lambdap_alphap)

!G_lambdap_l=matmul(matmul(g_lambdap_alphap,Mtp_cpl),G_ins_bl)

G_lambdap_l=matmul(g_lambdap_alphap,Mtp_cpl)

G_lambdap_l=matmul(G_lambdap_l,G_ins_bl)

end subroutine G_cpl_lead_bar
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!-------------------------------------------------------------------------------------

!------------ Retarded Green’s Functions between the barrier and the leads -----------

!-------------------------------------------------------------------------------------

Subroutine G_cpl_bar_lead(Energy,V,gamma,N,l,mup,theta1,theta2,G_l_mup)

! this routine gives the retarded green’s functions between the barrier and the leads

! where the first index is inside the barrier and the second index is in the right lead

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,gamma,V,theta1,theta2

complex*16,intent(out) :: G_l_mup(2,2)

integer,intent(in) :: N,l,mup

complex*16 :: Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_alphap_mup(2,2),G_ins_lb(2,2)

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,l,N,theta1,theta2,G_ins_lb)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,0,mup,theta1,theta2,g_alphap_mup)

!G_l_mup=matmul(matmul(G_ins_lb,Mtp_cpl),g_alphap_mup)

G_l_mup=matmul(G_ins_lb,Mtp_cpl)

G_l_mup=matmul(G_l_mup,g_alphap_mup)

end subroutine G_cpl_bar_lead

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! this routine gives the Keldysh (minus-plus)

! Green functions between the barrier and the leads

! where the first index is inside the barrier

! and the second index is in the right lead

subroutine G_mp_bar_lead(Energy,V,gamma,N,l,mup,theta1,theta2,G_mpL,G_mpR)

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N,l,mup

complex*16,intent(out) :: G_mpL(2,2),G_mpR(2,2)

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: G_mup_a(2,2),G_a_mup_a(2,2),GmpL(2,2),GmpR(2,2)

complex*16 :: Ga_alpha_a(2,2),Gb_alpha_a(2,2)

complex*16 :: Mt_cpl(2,2),Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_alpha_alpha(2,2),gmp_alpha_alpha(2,2)

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2)

complex*16 :: g_iso_la(2,2),g_iso_lb(2,2)

complex*16 :: help1(2,2),help2(2,2),help3(2,2),help4(2,2)

! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_la=Mg_clu_iso(l,1)*Unitmat(2)
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g_iso_lb=Mg_clu_iso(l,N)*Unitmat(2)

!we calculate the GF between the barrier and the right lead

call G_cpl_lead_bar(Energy,V,gamma,N,mup,1,theta1,theta2,G_mup_a)

!we need the advanced GF

G_a_mup_a=conjg(G_mup_a)

G_a_mup_a=transpose(G_a_mup_a)

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)

!we calculate the interface green function for the left lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,g_alpha_alpha)

!we call the keldysh GF for the left lead interface

call gmp_iso(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,gmp_alpha_alpha)

!we call the Keldysh GF in the right lead

call G_cpl_ST(Energy,V,gamma,N,0,mup,theta1,theta2,GmpL,GmpR)

help1=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_iso_aa,Mt_cpl),g_alpha_alpha),Mt_cpl)

call inverse(help1)

help2=matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_la,Mt_cpl),g_alpha_alpha),Mt_cpl),help1)

help3=matmul(help2,g_iso_ab)+g_iso_lb

help4=matmul(help3,Mtp_cpl)

G_mpL=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(help2,g_iso_aa),Mt_cpl),

gmp_alpha_alpha),Mt_cpl),G_a_mup_a)+

& matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_la,Mt_cpl),gmp_alpha_alpha),

Mt_cpl),G_a_mup_a)+matmul(help4,GmpL)

G_mpR=matmul(help4,GmpR)

end subroutine G_mp_bar_lead

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! this routine gives the Keldysh (minus-plus)

! Green functions between the barrier and the lead!

! where the first index is in the right lead

! and the second index is in the barrier !!!!!!!!!!!

subroutine G_mp_lead_bar(Energy,V,gamma,N,lambdap,l,theta1,theta2,G_mpL,G_mpR)

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N,l,lambdap
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complex*16,intent(out) :: G_mpL(2,2),G_mpR(2,2)

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: Gal(2,2),Gbl(2,2),Gla(2,2),Glb(2,2)

complex*16 :: Ga_alpha_a(2,2),Gb_alpha_a(2,2)

complex*16 :: Mt_cpl(2,2),Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_alpha_alpha(2,2),gmp_alpha_alpha(2,2)

complex*16 :: g_alphap_alphap(2,2),gmp_alphap_alphap(2,2)

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2),g_iso_ba(2,2),g_iso_bb(2,2)

complex*16 :: g_iso_la(2,2),g_iso_lb(2,2)

,g_lambdap_alphap(2,2),gmp_lambdap_alphap(2,2)

complex*16 :: D1(2,2),D2(2,2),help0(2,2)

,help1(2,2),help2(2,2),help3(2,2),help4(2,2)

complex*16 :: help1_inv(2,2),help2_inv(2,2)

! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_ba=Mg_clu_iso(N,1)*Unitmat(2)

g_iso_bb=Mg_clu_iso(N,N)*Unitmat(2)

g_iso_la=Mg_clu_iso(l,1)*Unitmat(2)

g_iso_lb=Mg_clu_iso(l,N)*Unitmat(2)

!we calculate the advanced GF between inside the barrier

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,l,1,theta1,theta2,Gla)

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,l,N,theta1,theta2,Glb)

Gal=conjg(Gla)

Gal=transpose(Gal)

Gbl=conjg(Glb)

Gbl=transpose(Gbl)

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)

!we calculate the interface green function for the left lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,g_alpha_alpha)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,g_alphap_alphap)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,lambdap,0,theta1,theta2,g_lambdap_alphap)

!we call the keldysh GF for the left lead interface

call gmp_iso(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,gmp_alpha_alpha)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,gmp_alphap_alphap)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,lambdap,0,theta1,theta2,gmp_lambdap_alphap)

help0=matmul(g_lambdap_alphap,Mtp_cpl)

help1_inv=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_alpha_alpha,Mt_cpl),g_iso_aa),Mt_cpl)

help1=help1_inv
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call inverse(help1_inv)

help2_inv=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_alphap_alphap,Mtp_cpl),g_iso_bb),Mtp_cpl)

help2=help2_inv

call inverse(help2_inv)

help3=matmul(matmul(matmul(g_alpha_alpha,Mt_cpl),g_iso_ab),Mtp_cpl)

help4=matmul(matmul(matmul(g_alphap_alphap,Mtp_cpl),g_iso_ba),Mt_cpl)

D1=help1-matmul(matmul(help3,help2_inv),help4)

call inverse(D1)

D2=help2-matmul(matmul(help4,help1_inv),help3)

call inverse(D2)

G_mpL=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(help0,g_iso_ba),Mt_cpl),D1)

,gmp_alpha_alpha),Mt_cpl),Gal)+&

matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(help0

,g_iso_bb),Mtp_cpl),D2),&

g_alphap_alphap),Mtp_cpl),g_iso_ba),Mt_cpl),help1_inv),gmp_alpha_alpha),Mt_cpl),Gal)

G_mpR=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(help0,g_iso_bb),Mtp_cpl),D2)

,gmp_alphap_alphap),Mtp_cpl),Gbl)+&

matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(help0

,g_iso_ba),Mt_cpl),D1),&

g_alpha_alpha),Mt_cpl),g_iso_ab),Mtp_cpl),help2_inv),gmp_alphap_alphap),Mtp_cpl),Gbl)+&

matmul(matmul(gmp_lambdap_alphap,Mtp_cpl),Gbl)

end subroutine G_mp_lead_bar

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

! this routine gives the diagonal Keldysh (minus-plus) Green functions inside the barrier!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

subroutine G_mp_inside(Energy,V,gamma,N,l,theta1,theta2,G_mpL,G_mpR)

use params

use matrix

real*8,intent(in) :: Energy,V,gamma,theta1,theta2

integer,intent(in) :: N,l

complex*16,intent(out) :: G_mpL(2,2),G_mpR(2,2)

real*8,Dimension(N,N) :: Mg_clu_iso

complex*16 :: Gal(2,2),Gbl(2,2),Gla(2,2),Glb(2,2)

complex*16 :: Ga_alpha_a(2,2),Gb_alpha_a(2,2)

complex*16 :: Mt_cpl(2,2),Mtp_cpl(2,2)

complex*16 :: g_alpha_alpha(2,2),gmp_alpha_alpha(2,2)

complex*16 :: g_alphap_alphap(2,2),gmp_alphap_alphap(2,2)

complex*16 :: g_iso_aa(2,2),g_iso_ab(2,2),g_iso_ba(2,2),g_iso_bb(2,2)

complex*16 :: g_iso_la(2,2),g_iso_lb(2,2)

complex*16 :: D1(2,2),D2(2,2),help1(2,2),help2(2,2),help3(2,2),help4(2,2)

complex*16 :: help1_inv(2,2),help2_inv(2,2)
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! we first calculate the green’s functions for the isolated barrier

call Mg_clu(Energy,N,V,theta1,theta2,Mg_clu_iso)

g_iso_aa=Mg_clu_iso(1,1)*Unitmat(2)

g_iso_ab=Mg_clu_iso(1,N)*Unitmat(2)

g_iso_ba=Mg_clu_iso(N,1)*Unitmat(2)

g_iso_bb=Mg_clu_iso(N,N)*Unitmat(2)

g_iso_la=Mg_clu_iso(l,1)*Unitmat(2)

g_iso_lb=Mg_clu_iso(l,N)*Unitmat(2)

!we calculate the advanced GF between inside the barrier

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,l,1,theta1,theta2,Gla)

call G_cpl_inside(Energy,V,gamma,N,l,N,theta1,theta2,Glb)

Gal=conjg(Gla)

Gal=transpose(Gal)

Gbl=conjg(Glb)

Gbl=transpose(Gbl)

call Mt_cpl_cre(gamma,Mt_cpl)

call Mt_cpl_cre(0.0D0,Mtp_cpl)

!we calculate the interface green function for the left lead

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,g_alpha_alpha)

call Mg_seminf_blk_cre(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,g_alphap_alphap)

!we call the keldysh GF for the left lead interface

call gmp_iso(Energy,0.0D0,gamma,0,0,theta1,theta2,gmp_alpha_alpha)

call gmp_iso(Energy,V,0.0D0,0,0,theta1,theta2,gmp_alphap_alphap)

help1_inv=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_alpha_alpha,Mt_cpl),g_iso_aa),Mt_cpl)

help1=help1_inv

call inverse(help1_inv)

help2_inv=Unitmat(2)-matmul(matmul(matmul(g_alphap_alphap,Mtp_cpl),g_iso_bb),Mtp_cpl)

help2=help2_inv

call inverse(help2_inv)

help3=matmul(matmul(matmul(g_alpha_alpha,Mt_cpl),g_iso_ab),Mtp_cpl)

help4=matmul(matmul(matmul(g_alphap_alphap,Mtp_cpl),g_iso_ba),Mt_cpl)

D1=help1-matmul(matmul(help3,help2_inv),help4)

call inverse(D1)

D2=help2-matmul(matmul(help4,help1_inv),help3)
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call inverse(D2)

G_mpL=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_la,Mt_cpl),D1),gmp_alpha_alpha),Mt_cpl)

,Gal)+&

matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_lb,Mtp_cpl),D2),help4),help1_inv)

,gmp_alpha_alpha),Mt_cpl),Gal)

G_mpR=matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_lb,Mtp_cpl),D2),gmp_alphap_alphap),Mtp_cpl)

,Gbl)+&

matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(matmul(g_iso_la,Mt_cpl),D1),help3),help2_inv)

,gmp_alphap_alphap),Mtp_cpl),Gbl)

end subroutine G_mp_inside

!------------------ END COUPLED ------------------------------------------------------

end module
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