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摘要 : 利用蒙特卡罗方法对 Si Ge/ Ge/ Si Ge异质结构的自旋极化输运特性进行了模拟研究.在 Ge沟道调制掺杂异

质结构形成的二维空穴气中 ,空穴的自旋进动主要受 Rashba自旋轨道相互作用控制.在 77～300 K的温度范围内 ,

对自旋散射长度、自旋极化率等自旋极化输运特性进行了研究.模拟结果显示 ,低温和窄宽度沟道有利于减小散射

对自旋极化输运的影响 ,避免自旋极化率衰减 ,增大自旋散射长度.栅控的漏端电流自旋相关效应使器件跨导增

大 ,并产生负跨导效应.
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1　引言

1988年 ,巨磁阻效应的发现标志着自旋电子学

研究的开端[1 ] .在自旋电子学中 ,信息的载体不再

仅仅是载流子的电荷 ,载流子的自旋在信息的产生、

传输、检测中将扮演更加重要的角色.微电子学与自

旋相关效应的结合 ,为新型的自旋电子器件的产生

提供了契机.与传统的微电子器件相比 ,自旋电子器

件具有高速、低功耗、非挥发性、高集成度等优势.近

年来 ,半导体中的自旋极化载流子输运成为自旋电

子学中的研究热点. 1990年 ,Datta和 Das提出了自

旋场效应晶体管 (Spin2FET)的概念[2 ] . Spin2FET利

用铁磁材料作为源和漏 ,自旋极化的载流子在源端

被注入到二维器件沟道中 ,到达漏端的载流子依据

其自旋方向被漏端选择性地收集. 栅电压通过

Rashba自旋轨道相互作用[3 ]控制沟道中载流子的

自旋进动以及漏端的自旋极化电流.除此之外 ,一些

利用自旋相关效应工作的半导体自旋电子器件也被

广泛地研究[4～6 ] .尽管如此 ,在这些器件中 ,自旋相

关的一些输运参数 ,诸如自旋散射长度、自旋极化率

等仍然没有得到充分研究[7 ] .为了彻底地理解自旋

相关的输运过程 ,需要建立相应的输运模型并对其

进行模拟研究.

近年来 ,蒙特卡罗方法已经被用来研究类 Spin2
FET结构中的自旋极化输运过程[8 ,9 ] .然而 ,这些工

作多数围绕 Ⅲ2Ⅴ族化合物半导体异质结构形成的
二维电子气 (2DEG)中的自旋极化输运过程 ,针对基

于Ⅳ族元素半导体异质结构形成的二维空穴气

(2DHG)中的自旋极化输运研究几乎没有 .高空穴

迁移率的 Ge 沟道调制掺杂异质结构 ( Si Ge/ Ge/

Si Ge) [10 ]为 2DHG中的自旋极化输运研究提供了理

想的模型结构.最近 ,Andrievskii 等人[11 ]在实验中

发现 :在 Ⅳ族元素半导体异质结构形成的 2DHG

中 ,存在 Rashba自旋轨道相互作用引起的自旋态分

裂 ,使得 Ge ,Si 在 Spin2FET中的应用成为可能.此

外 ,较长的自旋相干时间[7 ]以及成熟的工艺水平也

使得 Ge ,Si材料在自旋电子器件中具有更加广泛的

应用前景.

本文利用蒙特卡罗方法研究了 Ge沟道调制掺

杂异质结构形成的 2DHG中的自旋极化输运过程 ,

并给出自旋散射长度、自旋极化率等输运参数随着

沟道尺寸大小以及模拟温度的变化行为 ,为实现

Spin2FET的器件提供合适的结构和优化的参数.
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2　自旋极化输运模型

图 1是模拟所采用的 Ge沟道调制掺杂异质结

构和价带示意图. 本征的 Ge 沟道层 (层厚 d =

10nm)被夹在两层本征 Si1 - x Ge x ( x = 017)间隔层

之间 ,p 型 Si1 - x Ge x ( x = 017)掺杂层提供载流子.

2DHG形成在 Ge沟道层一侧 ,空穴被限制在类三角

形势阱中. Si1 - x Ge x 间隔层使沟道层中的载流子与

掺杂层中的电离杂质在空间上分开 ,从而有效地避

免载流子的电离杂质散射 ,提高了载流子的迁移率.

图 1　Ge沟道调制掺杂异质结构以及价带示意图

Fig. 1 　Schematic and valence band diagram of the Ge

channel modulation2doped heterostructure

在缺少外磁场的情况下 ,类似图 1所示的调制掺

杂异质结构中 ,载流子的自旋演变主要受自旋轨道的

相互作用控制.引起自旋轨道相互作用的机制主要有

两个 :DP机制[12 ]和 Rashba机制[3 ] . DP机制通常存在

于闪锌矿等非中心对称晶体中 ,而 Rashba机制则来

源于非对称量子阱诱导的自旋轨道耦合.此外 ,在窄

带隙半导体异质结构中 ,Rashba机制被认为是控制自

旋动力学的主导机制[13 ] .由于图 1所示结构采用的

是未掺杂纯 Ge沟道 ,因此 ,DP机制可不予考虑 ,而

Rashba自旋轨道相互作用是蒙特卡罗模拟中惟一需

要考虑的自旋动力学控制机制.

在调制掺杂异质结构中 ,Rashba自旋轨道的相

互作用源于垂直异质界面方向势阱的非对称性.

Rashba自旋轨道相互作用诱导产生一个自旋进动

矢量ΩR.在ΩR的作用下 ,载流子自旋方向在自由

飞行过程中发生连续进动.对于在 xz 平面内形成

的 2DHG ,根据 Lommer等人[13 ]给出的 Rashba哈密

顿量形式 ,可得 :

ΩR =
2 a46 Ey

∂
( - kzμx + k xμz ) (1)

其中 　Ey 代表栅控的异质界面垂直电场强度 ; a46

则是与形成 2DHG的材料相关的常数 ; k x 和 kz 是

载流子波矢在 x 方向和 z 方向的分量 ;μx 和μz 则

是 x 方向和 z 方向的单位矢量.根据方程 (1)可知 :

ΩR的方向与载流子波矢方向垂直 ,其大小随着 Ey

的增加而增大.

在ΩR作用下 ,载流子自旋进动的驱动方程如

下 :

d S
d t

= ΩR ×S (2)

式中　S 代表载流子自旋矢量.模拟过程中的核心

问题就是在每个自由飞行过程中求解载流子自旋进

动驱动方程 ,追踪载流子自旋方向在输运过程中的

变化.

模拟中应用了较低的纵向驱动电场 Ex ( ≤

2kVcm - 1)以及足够窄的势阱.这样的条件使得模拟

可以采用简化的势阱单子带 (第一子带)模型 ,并且

能带的非抛物性影响可被忽略.载流子的空间运动

采用常规的二维输运的蒙特卡罗方法来处理[14 ] ,即

y方向的运动是量子化的 ,而 xz 平面内的输运仍

采用半经典的方法来处理.垂直异质界面的电场分

布 Ey 是通过泊松方程与垂直异质界面的薛定谔方

程的自洽求解得到的 ,并且在每个时间步程的开始

对异质界面的垂直电场分布 Ey 进行更新.模拟中

假定 z 方向沟道宽度的边界条件为镜面反射 ,即载

流子到达 z 方向边界时 ,经受一次镜面反射 ,波矢

的 z 方向分量大小不变 ,方向相反.由于模拟的对

象是调制掺杂的异质结构 ,因此在散射机制的选择

中排除了电离杂质散射 ,只考虑声学波形变势散射

和光学波形变势散射.表 1 列出了 Ge 的材料参数

以及散射参数.

表 1　Ge的材料参数与散射参数

Table 1　Material parameters and scattering parameters of

Ge

材料参数 数值 散射参数 数值

密度 5. 32g/ cm3 纵向声速 sl 5. 4×105cm/ s

空穴有效质量 0. 30 m 0 横向声速 s t 3. 2×105cm/ s

态密度有效质量 0. 31 m 0 声学形变势常数Ξ 4. 6eV

相对介电常数 16. 0 光学形变势常数 D0 9. 0×108eV/ cm

光学声子能量 37. 1meV
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3　模拟结果与讨论

模拟的沟道长度 L x = 018μm ,纵向加速电场

Ex = 2kV/ cm ,温度 T = 77～300 K.载流子的自旋方

向通过其自身的球坐标加以定义. 100 %自旋极化的

载流子 (注入自旋极化率 P0 = 100 %)在沟道的左边

界 ( x = 0)被注入沟道 ,在 Ex 的作用下 ,载流子运动

到达右边界 ( x = 800nm)时被吸收 ,与此同时在左边

界重新注入一个新的载流子 ,以确保模拟过程中载

流子的数目保持恒定.选择 P0 = 100 %这一理想情

况的目的是为了更清楚地展示自旋相关效应.而在

现阶段的实验条件下 ,能够获得的注入自旋极化率

远远低于 100 % ,因此很难直接观测到明显的自旋

相关现象.模拟的取样时间步程δt = 3fs.为了获得

稳态的输运特性 ,模拟程序运行 10000个时间步程 ,

并且仅在最后 1000个时间步程内收集数据.

图 2给出了温度 T = 300 K ,异质界面垂直电场

Ey = 100kV/ cm条件下 ,空穴的自旋极化率沿着沟

道长度方向的变化情况.四条曲线分别对应于沟道

宽度 W = 10 ,30 ,50 ,70nm的情形.四种情形下的自

旋极化率沿着沟道都呈现出极化振荡的现象 ,反映

了 Rashba自旋轨道相互作用对于空穴自旋方向的

影响.图 2中更加值得关注的是沟道宽度对于自旋

极化输运的影响.随着沟道宽度 W 的增加 ,输运过

程出现了明显的自旋弛豫现象 ,导致自旋极化率的

振幅逐渐衰减 ,而且 W 越大 ,衰减得越快.当 W =

70nm时 ,在沟道右边界 (漏端)处的自旋极化率几

乎衰减为 0.较低的自旋极化率将不足以维持实际

器件工作所需的自旋相关效应 ,因此沟道的宽度对

于实际的器件设计是一个重要的优化参数.这里引

入一个输运参数———自旋散射长度 L spin ,来描述自

旋极化率衰减到注入自旋极化率的 1/ e时的距离.

图 3 给出了 T = 300 K , Ey = 150kV/ cm情形下 ,自

旋散射长度 L spin随沟道宽度 W 的变化情况.从图 3

中可以明显看出 , L spin随着 W 的增大呈指数衰减.

由图 2和图 3可以发现 ,当沟道的宽度很小时 ,

自旋极化率几乎没有衰减 ,自旋散射长度也相当长.

由于载流子在沟道中受到的散射使其波矢方向随机

化 ,从而导致自旋进动矢量ΩR的随机化.由ΩR所

控制的载流子自旋进动也将随机化 ,产生自旋弛豫

现象 ,导致自旋极化率的衰减.真正引起自旋极化率

衰减的因素是ΩR中载流子波矢分量 kz .根据自旋

图 2　自旋极化率沿着 Ge的 2DHG沟道长度方向的变化

Fig. 2　Evolution of the spin polarization along the di2
rection of a Ge 2DHG channel

图 3　自旋散射长度 L spin随沟道宽度 W 的变化

Fig. 3 　Spin scattering length L spin as a function of

channel width W

进动驱动方程 (2) ,可以将 kz 项对自旋进动的影响

看作一个微扰 ,这一微扰粗略地与载流子在沟道宽

度 z 方向的位移成比例.当沟道宽度被限制在载流

子的平均自由程之内甚至更短时 ,由于 z 方向镜面

反射的边界条件 ,载流子在一次自由飞行过程中将

受到 z 方向边界的多次反射 ,使得载流子在 z 方向

的平均位移趋近于 0 ,即 kz 项对自旋进动的影响趋

近于 0.因此相对于宽沟道而言 ,窄沟道中的自旋极

化率衰减的很慢 ,自旋散射长度也相应较长.从图 2

可以看出当沟道宽度 W ≤30nm时 ,自旋极化率在

模拟的沟道长度内几乎没有衰减 ,这与文献 [ 11 ]所

报道的空穴平均自由程 ( l = 31nm)一致.

除了沟道宽度外 ,模拟温度对自旋极化的输运

也有相当大的影响.图 4给出了 Ey = 100kV/ cm , W

= 70nm情况下 ,自旋极化率沿着沟道长度方向的
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变化.图中的两条曲线分别对应于 T = 77 K和 T =

300 K的情况.尽管沟道宽度被限定在同一个值 ,但

是温度的差异仍然使得两种情况下的自旋输运有所

区别.当温度升高时 ,空穴迁移率有所下降 ,因此空

穴渡越沟道的时间也相应增加.渡越时间的增加使

得空穴将经受更多的散射 ,从而引起沟道中自旋极

化率的逐步衰减. 相对于 77 K的模拟温度 , T =

300 K时的自旋极化率衰减得更快.从图中可以大致

估算出 T = 300 K 时 ,自旋散射长度 L spin约为

300nm ,而 T = 77 K时 ,自旋散射长度 L spin明显已经

超出了模拟的沟道长度范围.

图 4 　T = 77 K和 300 K情况下 ,自旋极化率沿着 Ge 的

2DHG沟道长度的变化

Fig. 4 　Spin polarization variations along a Ge 2DHG

channel ,for two different values of temperatures T =

77 K and 300 K ,respectively

在 Spin2FET中 ,漏端电流 ID 的变化依赖于到

达漏端的载流子自旋方向与漏端磁化方向的比较 ,

所以漏端电流 ID受到漏端自旋极化率 P ( L x )的调

节作用.图 5是根据文献 [ 15 ]给出的 ID 表达式 ,结

合 T = 300 K , W = 10nm 情况下漏端自旋极化率

P( L x)随 Ey变化的模拟结果 ,计算出漏端电流随

异质界面垂直电场的变化行为.为了利于比较 ,同时

计算出经典的调制掺杂高迁移率晶体管情形下 (注

入自旋极化率 P0 = 0 %) ID和 Ey之间的关系.插图

显示的就是 P ( L x )随 Ey 的变化行为 ,可见漏端自

旋极化率随着异质界面垂直电场的变化呈现出同样

的极化振荡现象 ,由此引起了漏端电流的极化振荡.

这种漏端电流的极化振荡现象明显区别于经典高迁

移率晶体管情形下 ID和 Ey之间近似线性的关系.

漏端电流达到极小值时 ,对应于到达漏端的载流子

自旋方向多数与漏端的磁化方向相反 ;漏端电流达

到极大值时 ,则对应于到达漏端的载流子自旋方向

多数与漏端的磁化方向相同.此外 ,漏端电流的极化

振荡也使得 Ey 在某些范围内 ,器件的跨导相比于

经典高迁移率晶体管有明显提高 ,特别值得注意的

是 Ey 在另一些范围内 ,跨导还会出现负值.这样的

非线性效应在自旋电子器件应用中将具有广阔的前

景.

图 5　漏端电流 ID随着异质界面垂直电场 Ey的变化　

插图 :漏端自旋极化率 P( L x)随着异质界面垂直电场 Ey

的变化.

Fig. 5 　Drain current varies with perpendicular elec2
tric field Ey 　The inset shows spin polarization P

( L x) at the end of the channel against perpendicular

electric field Ey .

4　结论

利用蒙特卡罗方法对 Si Ge/ Ge/ Si Ge 异质结构

中的自旋极化输运特性进行了模拟研究.在 Ge 沟

道调制掺杂异质结构形成的 2DHG中 ,空穴的自旋

动力学主要由 Rashba自旋轨道相互作用控制.沟道

中的散射将使得自旋进动中的空穴产生自旋弛豫 ,

导致自旋极化率衰减.沟道的宽度越大 ,模拟的温度

越高 ,自旋极化率在输运过程中衰减得越厉害 ,自旋

散射长度也相应地减小.漏端电流的非线性极化振

荡带来的器件跨导的提高以及负跨导效应为 Spin2
FET将来的应用提供了广阔的前景.
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Simulation of Spin2Polarized Transport in SiGe/ Ge/ SiGe Heterostructure 3

Zou Jianping , Tian Lilin , and Yu Zhiping

( Instit ute of Microelect ronics , Tsi nghua U niversity , Beiji ng　100084 , Chi na)

Abstract : The Monte Carlo approach is utilized to study spin2polarized transport in Si Ge/ Ge/ Si Ge heterostructure. The hole spin pre2
cession is controlled by the Rashba spin2orbit interaction in 2DHG formed in Ge channel modulation2doped structure. Spin2polarized

properties ,including the spin scattering length and the spin polarization ,are investigated at the temperature ranging from 77 to 300 K.

Simulation results from Monte2Carlo show that at a low temperature or by a narrow 2D2channel ,the spin relaxation can be effectively

reduced and the spin scattering length can be increased. The gate2controlled spin effect of the drain current induces a large improve2
ment of transconductance ,or a negative transconductance effect .
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