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Resumen

En esta tesis se estudia el fendmeno de espintronica utilizando un nano-dispositivo
basado en siliceno un material bidimensional que evolucionara la industria de la
electronica como también en la vida humana. Como introduccioén de la tesis se dara
una breve explicacion sobre los tipos de materiales segun la clasificacion eléctrica
de la materia. Se explicard que son los semiconductores, como conducen sus
electrones y la importancia de los semiconductores en la electronica, su conduccion
es muy peculiar en comparacion a un conductor. En el semiconductor usado en el
nano-dispositivo se puede decir que existen dos corrientes en una, esto por el
movimiento de electrones con espines diferentes. La espintronica es la union de dos
palabras la cual es electrénica y espin, con esto se explicara laimportancia del espin
en este tipo de electronica dando una explicacion breve desde la mecanica clasica
y la mecénica cuantica y también la historia de como fue descubierto este fenébmeno
natural de las particulas subatémicas.

Los materiales bidimensionales son muy importantes para la tecnologia moderna ya
gue con ellas nos ayudaran en explorar y explotar al maximo su funcionamiento
dentro de la electronica dando una explicacion de lo que son y explicando algunos
materiales que existen. El siliceno es el material de interés en esta tesis ya que es
el que se utiliza en el nano-dispositivo estudiado; dando una explicacion historica,
sus aplicaciones y propiedades. Basandonos sobre el Hamiltoniano en bajas
energias se puede describir el nano-dispositivo en el siliceno. Donde hemos logrado
estudiar el transporte eléctrico (transmisién, conductanciay TMR) y determinado los
parametros favorables para tener mejores propiedades eléctricas del nano-
dispositivo.



Objetivos

Objetivo general: Entender el comportamiento de los electrones a través de
simulaciones dando diferentes valores a las variables (campo magnético, campo
eléctrico, numero de barreras, angulo de propagacién) para determinar la
trasmision, conductancia y TMR (magnetorresistencia tinel) en un nano-dispositivo
hecho de un material bidimensional llamado siliceno, material compuesto por
atomos de silicio.

Obijetivos especificos:

1. Entender el termino de espintronica dentro de la rama de la electronica.

Explicar que es el espin del electrén.

Conocer los materiales bidimensionales y explicar que es el siliceno.

Determinar las diferentes magnetorresistencias.

Dar a conocer la teoria de transporte de electrones en el nano-dispositivo

basado en el siliceno.

6. Resultados por medio de simulaciones dando valores a las diferentes
variables para determinar el comportamiento de los electrones en el nano-
dispositivo.

akrowbd
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Capitulo 1

Introduccion

1.1 Semiconductores:

Los dispositivos de estado solido que actualmente se utilizan para la electrénica se
fabrican con un tipo de material conocido como semiconductores que es natural en
algunos elementos de la tabla periodica.

En el estudio de los semiconductores puede abordarse viendo desde dos puntos
diferentes:

e Basandonos en la estructura cristalina del material, mas preciso en su
enlace covalente.
e Desde el punto de vista de la energia, es decir, a través de la teoria

de bandas.

1.1.1 Solidos cristalinos:
La materia se compone por atomos, y estos a su vez se componen de particulas,

en su nucleo se encuentra el proton que es la particula positiva (+) y el neutrén la
particula neutra (0) el cual conforman la parte positiva del atomo, fuera del ndcleo
orbitan los electrones (-), que tiene una carga negativa, el electron gira alrededor
del nacleo como lo son los planetas a una estrella, los electrones se distribuyen en
orbitas donde estos mismos no pueden tener su espin igual (se hablara mas
adelante sobre qué es el espin), esto, segun el principio de exclusion de Pauli que
indica que dos electrones de un &tomo no pueden tener idénticos nUmeros cuanticos
en el mismo nivel energético (orbital). La diferencia de propiedades quimicas de los
materiales se debe a las diferencias en sus a&tomos, mientras que, a sus distintas
fases o estados de la materia (solido, liquido, gaseoso o plasma) de una misma

sustancia viene ligado de que tan fuertemente estén unidos sus atomos.

Los atomos de un solido toman un papel muy importante en la determinacion de sus
propiedades especificas. Los soélidos pueden tener tres tipos de estructuras,
dependiendo del comportamiento atomico, y estos son: amorfo, cristalino o
Policristalino. (Fig. 1). [1]
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Amorfo: No tiene orden atdmico, esto es, que una zona del material
no seré igual a otra zona.

Cristalino: Sus atomos estan bien distribuidos formando un
conjunto tridimensional ordenado.

Policristalino: El solido esta formado por subareas cristalinas no

homogéneas entre si.

Clasificacién basado en el grado

de orden atomico

Policristalino Cristalino
Figura 1.- Diferentes estructuras cristalinas de los solidos.

1.1.2. Clasificacion eléctrica de la materia:
Hay tres grupos y se clasifican por sus propiedades eléctricas (propiedades

conductoras):

Conductores: Se caracterizan por tener pocos electrones en su
capa de valencia, por lo que no necesita tanta energia para que los
electrones brinquen de un atomo a otro, y su resistencia al paso de
estos es muy bajo. Su resistividad es de p =~ 107> — 107 Q x cm
aproximadamente, la mayoria de los metales son conductores
estos son por ejemplo: Cobre (Cu), Hierro (Fe), Plata (Ag),

Aluminio (Al), Oro (Au) y aleaciones.

Aislantes: Se caracterizan por tener una resistencia muy alta, esto
quiere decir que no conduce electrones tan bien como lo hacen los

conductores. Algunos ejemplos de materiales aislante son
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polimeros, Carbon (C), diamante, vidrio, madera y algunos

plasticos. La resistividad de un aislante es p =~ 1080 * cm.

e Semiconductores: Se caracterizan por el uso que se puede dar ya
sea como un conductor o un aislante, esto dependiendo de
excitaciones externas, como el campo eléctrico, campo magnético,
temperatura y presion. Este es el material mas usado en la
electronica por sus diferentes usos en la conduccion de electrones,
ejemplos de materiales semiconductores son el Cadmio (Cd),
Silicio (Si), Germanio (Ge), Selenio (Se). Su resistividad es de
1073 < p <10°Q=*cm aproximadamente, este material se
clasifica en dos tipos de semiconductores, estos son:

1.- Semiconductores intrinsecos.

2.- Semiconductores extrinsecos.

1.1.3. Tipos de semiconductores:

Intrinsecos: Son Semiconductores puros, sin impurezas en la red cristalina. La
caracteristica fundamental de un semiconductor puro es la igualdad de niamero de
electrones libres y huecos a cualquier temperatura. Los semiconductores mas
usados son el Silicio y el Germanio, estos tienen 4 electrones de valencia (o Ultima
capa), solo se tomaran en cuenta estos electrones y las cargas positivas (huecos)
que dejan tras el movimiento de estos, la conexion de d&tomos se hace por medio
del enlace covalente, esto es la unién por medio de los electrones de valencia de
cada atomo. A temperaturas bajas, todos los electrones de valencia permanecen
ligados en los enlaces covalentes no disponiéndose de cargas libres que puedan
mover por el cristal en presencia de un campo eléctrico, a este material se le conoce
como aislante. A temperaturas altas, la vibracién térmica de los &tomos da lugar a
movimientos bruscos en la que se “rompen” los enlaces covalentes, dejando cargas
libres que se mueven en todo el cristal; la energia necesaria para romper un enlace
covalente debe ser >E; (banda prohibida o gap de energias=E;—Ey), a
temperatura ambiente (300 °K, 26.85 °C) el Silicio Ec~ 1.12 eV y el Germanio Ec~
0.7 eV. El espacio dejado en el enlace covalente se comporta como una particula
libre de carga positiva (~1.6x107%¢ C) y con una masa equivalente a la del electrén,
este espacio recibe el nombre de “hueco” (h*). Cuando un enlace esta incompleto,
el electron de un atomo vecino se liga al h* del enlace roto para ser llenado por él,
una vez que el electron se movio a llenar el h* ese electrén deja incompleto el enlace
dejando otro h*, esto quiere decir que el h* se mueve en sentido contrario al electron
ligado. EI movimiento del h* se puede considerar como la transferencia de particulas
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positivas de un 4&tomo a otro efectuada por el movimiento de los electrones ligados
entre sus enlaces covalentes, el electron liberado inicialmente por la alta
temperatura (vibraciones) no interviene en este proceso y puede desplazarse de
manera independiente por el cristal, este se llama electron de conduccién. Los
electrones de conduccion y los huecos siempre se encuentran igual en nimeros, ya
gue al romper un enlace covalente se crea un electron de conduccion y un h* que
pueden moverse independientemente uno del otro (Fig. 2). [2,3]

Electron libre

Enlace covalente roto
\

Enlace
covalente

|
i .;7-- - Hueco

[ =) 7 Ion de Silicio

[ L
' v | o )
\eo/ \eo/ \e /) /
— \ / — \ —— \ P
e i . o .

3 00 0D K
P A~ S— R
/ A\ / ,"/ \ / \

| ®) ) e [ ®}

Electrones de valencia

Figura 2.- Conduccion eléctrica en un semiconductor intrinseco.

Extrinsecos: Un semiconductor extrinseco o semiconductor dopado es obtenido
mediante la composicibn de impurezas en los cristales de semiconductores
intrinsecos (de forma controlada), esto para modificar las caracteristicas eléctricas
del semiconductor. Los semiconductores extrinsecos son los mas usados en los
dispositivos electrénicos y se derivan de dos tipos de semiconductores extrinsecos,
los n (donadores) y p (aceptadoras), que se describiran a continuacion:

e Tipo n (donadores): Se ha sustituido un atomo del material
semiconductor para colocar otro con 5 electrones de valencia
(impureza), este atomo encaja bien en el cristal de silicio; 4 de los
5 electrones de valencia estaran fuertemente enlazados con los
atomos del cristal, mientras que el quinto estara de débilmente
enlazado con el atomo. A temperatura ambiente el electrén débil
se libera con facilidad y se puede mover libremente por la red
cristalina, siendo este un portador de carga (Fig. 3). Los elementos
que tienen la propiedad de tener mas electrones que huecos (h*),
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por tener mayoria de electrones estos semiconductores son de tipo

n (negativo). Los electrones de conduccién son los portadores

mayoritarios y los h* son los portadores minoritarios.

Ley de accion de masas: Esta ley demuestra que el producto de la

concentracion de electrones por huecos es siempre igual al

cuadrado de la concentracion intrinseca de electrones y/o huecos.
nxp =n? Doénde: p son los portadores positivos (huecos) y n

portadores negativos (electrones).

Enlaces covalentes
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Electrones de valencia

Figura 3.- Conduccion eléctrica en un semiconductor fipo n.
Tipo p (aceptadoras): Al dopar un semiconductor intrinseco con
impurezas aceptadoras aumenta los huecos y disminuyen los
electrones libres. El semiconductor tipo p (positivo) es el opuesto
que el tipo n (negativo) ya que la mayoria son huecos y la minoria
son electrones (Fig. 4). Cuando el quinto electron de un atomo
donador abandona a su atomo, el atomo adquiere una carga neta

positiva (ion positivo).
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Enlaces covalentes

Electrones
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Figura 4.- Conduccion eléctrica en un semiconductor tipo p.

1.2 Teoria de bandas de energia:

En un semiconductor intrinseco, los electrones de valencia estan conectados en sus
enlaces covalentes, visto de la forma energética estos electrones se encuentran en
una zona llamada banda de valencia el cual esta sumamente saturada de estos. La
banda superior se llama banda de conduccién y en comparacién con la de valencia
esta vacia ya que no hay electrones libres en el cristal, y en medio de estas dos
bandas se encuentra una banda de estados no permitidos denominada banda
prohibida o gap de energias (Fig. 5). [2,3]

, E (Energia de los electrones)

Banda de conduccién

E.=Minima energia de la B.
de conduccion

E;=Banda prohibida= E; - Ey

Ey= “;«iamin"l energia de la B.
: e valencia
Banda de valencia

Figura 5.- Esquema de bandas de energia.

e Aislantes: La banda prohibida en estos materiales es muy grande,
se dispone de muy pocas cargas libres a temperatura de ~26°C
siendo un mal conductor de electrones.

e Conductores: La banda de valencia y de conduccién estan
sobrepuestas, esto quiere decir que no existe una banda prohibida,
parcialmente siempre se tendra una banda llena de electrones
teniendo un movimiento de estos con una excitacion externa de un

campo eléctrico.
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e Semiconductores: A temperatura ambiente es posible disponer
de una cantidad estable de portadores de carga libres porque la
banda prohibida no es tan masiva como la de un aislante, esto
quiere decir que a temperatura ~26°C no son buenos aislante pero
tampoco buenos conductores. En la figura 6 se puede ver la

diferencia en las bandas de energia de los tres materiales.

Conductor Semiconductor Aislante

Banda de conduccién

Banda de conduccién

—
Banda de valencia

e —
Banda de valencia

Figura 6.- Esquema de bandas de energia de los tres tipos de materiales.

1.2.1 Banda de energia en semiconductores extrinsecos:
Como ya se habia escrito hay dos tipos de semiconductores extrinsecos y estos son

el tipo ny tipo p, y con ellos hay diferencia en la energia requerida para poder mover

los electrones por la red cristalina:

e Tipo n: Como ya se sabe en los semiconductores de tipo n hay un
electron libre circulante por el cristal, esto quiere decir que este
electron no pertenece a la banda de valencia y ni a la banda de
conduccién. Si se le suministra una pequefa cantidad de energia al
electron este se convierte en un portador de carga por la red del cristal,
para indicar su estado en un esquema de bandas de energia este

electrén se situaria muy cercas de la banda de conduccion. (Fig. 7)
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Semiconductor tipo n

Banda de conduccion

Electron libre

Banda de valencia
Figura 7.- Esquema de bandas de energia de un semiconductor tipo n.

« Tipo p: El estado de energia del enlace covalente no completo estara
muy cerca de la banda de valencia, para que con poca energia los
electrones puedan pasar con facilidad la banda de valencia, (Fig. 8)

Semiconductor tipo p

Banda de conduccion

Banda de valencia

Figura 8.- Esquema de bandas de energia de un semiconductor tipo p.

A temperatura cercanas al cero absoluto todos los electrones estan
quietos, esto quiere decir que no brincan de la banda de valencia a la
de conduccion, al igual que los huecos estos tampoco brincan ya que
al no tener una temperatura (energia) de excitacién estos tienden a
guedar quietos. A una elevada temperatura los electrones donadores
brincan a la banda de valencia, mientras que los electrones en la
banda de valencia a los aceptadores crean huecos en la misma banda

y produciendo ionizacion en las impurezas. [2,3]
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1.2.2 Conduccién en semiconductores:
La corriente de arrastre en semiconductores sucede cuando se le excita con un

campo exterior aplicado, como consecuencia los electrones libres del
semiconductor se moveran, a diferencia de los conductores (metales) los
semiconductores también mueven cargas positivas esto son los huecos, ya
descritos. Al aplicar el campo eléctrico exterior se tendra el movimiento de dos
componentes, las de los electrones que se moveran a la direccion contraria al del

campo y los huecos que se moveran en direccion del campo.

Cuando una carga es acelerada, ya sea por un campo eléctrico externo, esta

mv qET

genera una fuerza, F = m*d -» qE = m*d = >V = Donde: F es fuerza, m*

T

masa efectiva ( Masa virtual del electrén), ¥ velocidad del electrén, g carga del

electrén, E campo eléctrico, t tiempo libre medio de un portador de carga.

ete

e Electrones E, = (_:liﬁ = u,E pe=——% (1)
— _ (+h)Th._) _ — _ ﬂ
® Huecos E,= Tt E = u,E Up = e (2)

u representa la movilidad eléctrica de los electrones o huecos, esto excitado con un
campo eléctrico hace que la particula (electrén o hueco) tome velocidad para
moverse en la red cristalina. Teniendo la velocidad de los electrones se puede
calcular la corriente de arrastre total de las dos cargas (electron y hueco).

I{I = Ian + Iap = Anqeve + APQ& Vp = AHQE-”-EF} + quhlufhE (3:'

; P AN 272 2
Reduciendo la ecuacion: lo = (naeueE + payi,) AF = (nfnf _l_pfnfh)AE (4)
] h
I = (electron + hueco)AE = (f(q2) + f(q2)AE (9)

La ecuacion de la corriente de arrastre indicara cuantos electrones y huecos pasan
en un determinado tiempo cuando el cristal del semiconductor es excitado por un
campo eléctrico exterior. Con las ecuaciones de corriente de arrastre se puede
definir la conductividad y la densidad del material semiconductor para determinar la

capacidad de movimiento de los electrones en el dicho material.
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2 e2ty\ =
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A

Densidad de corriente eléctrica: ] =2 ] =

peltn\ g
+ 2 )E ©

mg
La conductividad eléctrica es la capacidad de un material (en este caso un
semiconductor) para poder pasar corriente sobre él, entonces podemos tomar la

suma del movimiento de electrones y huecos como la capacidad de movimiento en

(7)

2 - —
pfnf") por lo tanto: J = 6E - o =
h

2
la red cristalina ¢ = (n;:e +

e

i~

Corriente de difusién: La difusion de electrones en vacio o materia (semiconductor)
es el movimiento en grupo, en un choque de estos electrones hay una probabilidad
de que puedan moverse en cualquier direccion, lo que hace que haya un flujo de
electrones de las regiones mas pobladas a las menos pobladas con el fin de
homogeneizar su concentracién. La difusion se produce siempre que haya
variaciones espaciales (gradiente) de la concentracién de electrones. Como los
electrones tienen carga, estos constituyen, una corriente eléctrica. En un
semiconductor extrinseco existira conduccion por difusion ya sea en electrones o

huecos (Fig. 9).

- nA PA
E : \

@ IEH \ clectrones Tiinchs
] ju Jp;
E—=@ ~ +— e

o= % .
p ‘=q.D‘.ﬂ J,=-q-D, dr
n n d X' d

Figura 9.- Corriente de difusifm positiva 3..' negativa en material semiconductor.

jdifusion = —qD, n + qup = ( ]n +]p) - (8)

I;=4A ( qD, n =+ qDpp ) = A(=J, +J,) (9) (Sentidos opuesto como se ve en la

figura 9). Donde: fdl-fusion Densidad de corriente de difusion, fn Densidad de
corriente de difusién de electrones, D, Constante de difusiébn de los electrones,

n Concentraciéon de electrones, 7,0 Densidad de corriente de difusion de huecos, D,



11 Capitulo 1

Constante de difusion de los huecos, p Concentracion de huecos, q y — g cargas

positiva y negativa (electrén y hueco).

En un semiconductor, la corriente total sera la suma de las corrientes debidas al
movimiento de las dos cargas (electrones y huecos), estas corrientes pueden ser
de arrastres (por excitacion de un campo eléctrico externo) y de difusioén (debidas a
un gradiente de impurezas). Si aumenta la temperatura, aumenta o (conductividad
eléctrica) y disminuye p (resistividad), esto quiere decir que con altas temperaturas

la resistencia en semiconductores disminuye. [2,3]

1.3 Espintrénica:
La espintrénica es la rama de la electrénica que utiliza el magnetismo débil de los

electrones generados por su espin (giro), la palabra espintrénica es un conjunto de
dos palabras, espin (giro) + tronica (electronica). La espintronica fue anticipada por
el fisico y ganador del premio nobel de fisica Richard Feynman, en una conferencia
en el que él participio, en el afio de 1959, él comentaba que la tecnologia se

reduciria a tamafios atémicos, ese fue el primer concepto de la nanotecnologia:

“Computadores con alambres no mas anchos que 100 atomos, un microscopio que
puede ver atomos individuales, maquinas que pueden manipular &tomos uno a uno
y circuitos que operan con niveles de energia cuantizada o las interacciones de los

espines cuantizados...” Richard Feynman 1959. [4]

El nacimiento de la espintrénica se les atribuye a dos fisicos, al francés Albert Fred
y al aleman Peter Grlnberg por su contribucion al descubrimiento de la
magnetorresistencia gigante (se hablard mas adelante) en el afio de 1988, su
descubrimiento fue independiente, mientras el sefior Grinberg trabajaba con su
equipo en Julich Research Centre en Alemania con capas cristalinas de Fe/Cr/Fe,
ese mismo afio en Francia el sefior Fred descubria el mismo fenOmeno usando
capas de Fe/Cr en la universidad de Paris-sur; posteriormente en el afio 2007 la
Academia Sueca los galardona con el premio Nobel de fisica por su descubrimiento.
En 1994, el descubrimiento de la magnetorresistencia Gigante se comienza a aplicar
en la industria de la automocion, y tres afios mas tardes la compafia de IBM ocupa

la espintrénica para desarrollar cabezas lectoras en discos duros de ordenadores
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de ultima generacion, gracias a esto se lograria almacenar mas informacion
magnéticamente. La espintronica ayudara a que los dispositivos sean mas rapidos
en su procesamiento y aprovechar el calor (efecto Joule) minimo que emanan,
ayudando a empequefiecer los componentes electronicos que conocemos en estos
dias, también en un futuro servir como unidades de procesamiento en la
computacion cuantica o mejorar la velocidad de las actuales computadoras. Con la
ayuda de los materiales similares al grafeno, por ejemplo, el siliceno que ayudara
en la conduccion de los electrones por su semiconduccion, por ser una capa atbmica
de uniones de silicio dando un impulso en el desarrollo de estas nuevas tecnologias,
dando por sentado que la espintronica es la herramienta tecnoldgica del futuro y un
gran campo de investigacion y aplicacion en la vida cientifica y cotidiana. [5,6,7]
1.3.1 Espin:

El espin de una particula es una propiedad natural, esto quiere decir que giran en
Su propio eje como si un planeta se tratara. El espin (giro) tiene un momento angular
con un valor fijo; como se sabe en la materia hay dos tipos de particulas el cual son
los fermiones y bosones. Los bosones son las particulas encargadas de trasmitir las
fuerzas, esto son los fotones en el electromagnetismo, el gluon de la fuerza fuerte,
Zy W de la fuerza débil y el bosén de Higgs encargada de dar masa a las particulas
fundamentales, también hay una hipétesis que indica que la gravedad tiene su
propio bosén llamado gravitdn, las caracteristicas de los bosones son que su espin
toma valores enteros (0, 1, 2), no se cumple la exclusion de Pauli en ellos esto
quiere decir que no hay una barrera o un nimero cuantico que indique cuantos
bosones pueden ver en un nivel de energia, y siguen la estadistica de Bose-

Einstein. En la figura 10 se puede ver el modelo estandar de particulas. [8,9]
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Las tres generaciones de la
Materia (Fermiones)

masa—|(3 MeV 1.24 GeV 172.5 GeV 0
carga—|% % % t 0 Y
spin—| % u Y2 C VA 1
nombre— up charm top photon
6 MeV 95 MeV 4.2 GeV 0
ed s Eblf
= % % % 1
5 down strange bottom gluon
<2ev <0.19 MeV | |<18.2 MeV [ [90.2 GeV 0
Ve L Vuln Vil Z
w Vel|n Vulv VT || —
electron muon tau fuerza b
neutrino neutrino neutrino débil N
@
0.511 MeV | 106 MeV 1.78 GeV 80.4 GeV >
2 £ L
Le ML T W ¢
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oy electron muon tau Dl 3
3 débil | 3

Figura 10.- Modelo estandar de las particulas con sus respectivos ndmeros cudnticos.

La particula mas estudiada y utilizada en la electronica es el electron, el electron
esta en una familia con mas particulas similares a él, llamados fermiones, que a su
vez se dividen en dos tipos distintos, que son los quarks y los leptones. Los
fermiones se caracterizan por tener espines semi-enteros (1/2, 3/2) y son las
particulas fundamentales de la materia, ya que con la unién de quarks se crean las
particulas de los nudcleos atémicos, y que son capaces de experimentar la
interaccion nuclear fuerte; y los leptones son las particulas que interactian
basicamente con la interaccion electrodébil como son los electrones. Los fermiones
obedecen al principio de exclusion de Pauli, esto quiere decir que no puede ver mas
de dos fermiones con todos sus numeros cuénticos idénticos dentro del mismo
sistema cuantico, y obedecen a la estadistica Fermi-Dirac. Para entender mejor que
es el espin se comenzara explicando que es el momento angular en la mecanica
clasica, una vez explicado que es, se dara avance que es el momento angular en la

mecanica cuantica y el numero cuantico espin. [8,9]

Momento angular en mecanica clasica: El momento angular es muy util para
describir movimientos en dos o tres dimensiones y rotaciones. Se considera el
movimiento de una masa m en un punto con respecto a O (origen), el movimiento

de la masa describe un circulo alrededor del punto de origen. La masa al tener una
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velocidad tiene una cantidad de movimiento, esto es p = vm (10), pero como se
indicéd el movimiento de esta masa es circulante alrededor del origen esto quiere

decir que tiene un radio de movimiento (Fig. 11).

Figura 11.- esquema del momento angular de una masa.

Siendo r el vector que une el origen con la masa, el producto resultante del radio

con la cantidad de movimiento da un vector perpendicular con respecto al plano,

L=rxp=rx(wm) (12) siendo L el momento angular o cinético de la masa; su
momento angular dependera de lo cerca o alejado que este la masa de su origen.
Este efecto de momento angular también se ve en las particulas como el electron,
siendo el momento angular orbital o momento angular propio del electron (espin).
El momento angular visto desde la mecanica cuantica es mas complicado de
entender ya que se necesitan matematicas mas avanzadas y leyes diferentes a las

que se aplica en la mecénica clasica. [10]

Momento angular en mecanica cudantica: Cuando se observa las lineas
espectrales de un atomo de hidrogeno ionizado, la ecuacion de Schrdédinger
responde bien a la energia que este desprende y también a la explicacién de las
lineas que se observan en espectrémetros de baja resolucién. En cambio, cuando
se usa un espectrometro de alta resolucidén y se observa nuevamente estas lineas
en la onda de mayor longitud se observa que esta se divide en dos lineas,
nombrandolo como doblete. En 1925 los fisicos Goudsmit y Uhlenbeck
comprendieron y teorizaron el comportamiento de estas lineas y también el
entendimiento del experimento Stern y Gerlach (mas adelante se explicard), estos
vieron los dobletes como dos diferentes estados (1 y 0) del momento angular en la

traslacion. Para ello se imaginaron que el electron tiene un momento angular propio,
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dando un nuevo nimero cuantico asignado como S = 1/2, con este nuevo concepto
se podria explicar mejor las anomalias en el doblete. Con esta idea Goudsmit y
Uhlenbeck pensaron que el electron tiende a girar en su propio eje (momento
angular) como lo hace la tierra, pero en cambio este es intrinseco (propio) natural
del electron, nada lo genera. La tierra gira por la fuerza gravitatoria, pero el electron
gira por ser su naturaleza, y este fenébmeno le fue nombrado espin o spin. Teniendo
un cuidadoso andlisis, el espin de cualquier particula es muy complejo de entender
y muestra que esta propiedad intrinseca no se debe considerar como un giro real
de la particula sobre si misma, aunque esta idea fisica de su rotacién resulta ser
muy util en teoria y se tiene que tener cuidado de como se representa. El electrén
al circular por el nacleo en su momento angular, genera un momento magnético
orbital, desde el punto de vista del electromagnetismo clasico se puede visualizar
como un devanado electrificado. Si existe una corriente I alrededor del devanado
con una superficie dS, entonces su momento magnético du esta dada por la
ecuacion du = 1dS. Este principio se puede usar para el momento magnético orbital
considerando al electron mas externo del atomo (electron de valencia), ocupando la

ecuacion de la fisica clasica du = IdS (13), se puede deducir el momento magnético

(-e)v

2nr

orbital. du;, = 1dS, siendo I = y S = nr?, el electrén describe una circunferencia

4 2
alrededor del nicleo. Sustituyendo estos valores en la ecuacién y; = —QZZ =

emgvr

, recordar que L =r X P =r x mv (12) esto es el momento angular, por lo

e
e —

tanto simplificando las magnitudes del dividendo queda Mz=—gl:- La

representacion de los momentos magnéticos (Fig. 12). [8,9]

-
Na
............................. 2 S
i .
e | %
........... Y
....... devsasns® e
He 'Ps

Figura 12.- Momento magnético orbital i es creado por el momento angular L que describe el electron alrededor
del nicleo atdmico, e momento magnético se orienta confrariamente al momento angular. El momento
magnético del electron . es provocado por el espin § que este tiene, al igual que el momento magnético orbital,
el momento magnético del electrdn se contrapone al espin.
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Dandole Valores cuanticos a L, sustituyendo la masa y la velocidad da una nueva

entidad llama operador L = r x P = —ih(r x V) (14), siendo h = % la constante de

Planck. En el caso que el operador L = 0; se cuantifica siendo L = /L(l + 1), (15)
siendo [ el nUmero cuantico azimutal, toma valores [ = 0,+1,+2, ..., +L. El electron
al ser una particula cargada genera también un momento magnético propio esto
provocado por su espin, este mismo principio en la fisica clasica se puede observar
con el electron, solo que con distintas reglas mateméaticas. Si el electron se
comportara como una corriente, la relacion del momento magnético del espin ug y

el momento angular del espin S seria la misma entre el momento magnético orbital

pz Y el momento angular orbital L . Goudsmit y Uhlenbeck desarrollaron la ecuacion
. s oar , e

que determina cuanto es el momento magnético del espin y esta es us = —g %S,

en la figura 12 se observa que los momentos magnéticos se contraponen al
momento angular orbital y al espin, esto se puede entender por qué se le asigna el

signo negativo a los momentos magnéticos.

Donde e es la carga del electron, g es una constante de proporcionalidad conocida
como factor de Landé, cuyo valor para el electron es 2.00240 g = 2y S es el numero
cuantico de espin. El signo negativo que se le da es porque el momento magnético
del espin tiene un sentido opuesto al espin S. EIl momento dipolar magnético total

del electron en su orbita es la suma vectorial de los dos momentos magnéticos, esto
e 3 e e =g s

es ur = up + us = —%L +—g %S = —%(L, +gS) (16), esta ecuacion no solo

depende de L y S, sino también de las orientaciones relativas de los momentos. En

la figura 13 se pueden ver las lineas magnéticas que crean los momentos

magneéticos de ambos fenébmenos. [8,9]

(a) &)

Figura 13.- Momento magnético asociado a) a la arbita del electran v b) al espin del electron.
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1.3.1.1 Experimento de Stern-Gerlach:
En 1922 los fisicos Otto Stern y Walter Gerlach desarrollaron un experimento muy

atil para el entendimiento de particulas cargadas, que posteriormente en 1925
Goudsmit y Uhlenbeck entendieron €l porque de los resultados obtenidos y el
entendimiento pleno del experimento, llegando a la conclusion que el electron tiene
un momento magnético provocado por un momento angular intrinseco el cual lo
denominaron espin. Al experimentar en un campo magnético no homogéneo o
inhomogéneo, al colocar un pequefio iman sobre este campo, el pequefio iman
sentira una fuerza que desplace o lo desvié, esto dependera de la orientacién que
tenga. El electrén se comporta como ese pequefio iman ante campos magnéticos,
esto es porque el electron si se recuerda tiene un momento magnético total u;, esto
provocado por su momento magnético orbital y; y su momento magnético intrinseco

provocado por su espin ug (esto ya explicado en el subtema 1.3.1). [8,9]

En el experimento de Stern y Gerlach se hace pasar un haz de atomos
hidrogenoides (d&tomos formados por un nucleo y un solo electrén) por un campo
magnético no homogéneo, el efecto de que tiene este campo con el dipolo
magnético es una fuerza ejercida cuyo modulo y direccidbn dependera de la
orientacién del campo respecto al dipolo. Esto es, si el dipolo magnético es paralelo
al campo magnético no homogéneo, el dipolo tiende a desplazarse a la direccion en
la que el campo aumenta, mientras que, si el dipolo es antiparalelo al campo
magnético no homogéneo, el dipolo se desplazara en direccion en el que el campo
disminuya. En la figura 14 se puede observar ilustrado el experimento. Si los atomos
hidrogenoides se encuentran en su estado de baja energia (estado fundamental), el
momento angular orbital es cero L = 0, por lo tanto, el momento magnético orbital
u;, = 0, esto quiere decir que el momento magnético total sera provocado por el
momento magneético del electrén provocado por el espin. El campo magnético no
homogéneo desviara al haz atdmico dependiendo de la orientacion del momento
del dipolo magnético ug, esto quiere decir que dependera de la orientacion del vector

momento angular del espin S. [8,9]
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Prediccion
clasica
Resultado Haz de 4tomos de plata
experimento
)
N

Fuente

Campo magnético
inhomogéneo

Figura 14.- En el esquema se puede observar la forma que tiene el imdn, este es el que provoca el campo
magnético no homogéneo, esta forma peculiar gue tiene el iman sirve para gue la intensidad del campo aumente
en el sentido de sur a norte. En el detector se ve la prediccion que tenian los fisicos al llegar, al no saber que
los atomos se comportan como un dipolo magnético. Pero el resultado fue la desviacion hacia arriba v hacia
abajo de los atomos.

El Resultado que se tuvo fue que el campo magnético desdobla el haz de atomos
en dos direcciones, llegando a la conclusion que el espin del electrén puede tener
dos orientaciones posibles ante un campo magnético, y esto es que sea paralelo o
antiparalelo al campo. Como se ha determinado el nimero cuantico del espin s
tendra dos orientaciones en direccion de z, debera cumplirse entonces 2s +1 =

2 55 = % esto teorizado por Goudsmit y Uhlenbeck en 1925. Denominando m al

ndamero cuéntico que corresponde al momento angular intrinseco del espin
orientado en al momento angular intrinseco del espin orientado en z del espacio

. ~ . 1 1
euclideo, entonces se tendrd que m, toma dos valores medios esto es to Y -3
Las magnitudes que toma el momento angular de espin S, y su componente z,

. 1 V3

vendran dadas por S = /s(s + 1) h, recordar que s = ~» por lo tanto, queda S = 7h.
La ecuacion dada para S con componente en z que da de esta forma S, = msh

donde mg = i%. Simg = —%, este recibe el nombre de spin Down (espin abajo) o

también llamado antiparalelo y si mg = +§ se le llamara spin Up (espin arriba) o

paralelo, en la figura 15 se puede observar la diferencia respecto a la orientacion
del campo magnético del electrén. [8,9]

ms=+% ms:-%

Figura 15.- Orientacion del campo magnético del electron, esto dependiendo del valor que se tenga del espin.
A la izquierda se encuentra el electrén up v a la derecha el electron down.
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1.3.1.2 Interaccién Espin-Orbita:

El electron en términos resumidos, posee un momento angular orbital (L) y un
momento angular intrinseco o espin (S). Anadlogamente se puede ver en sistemas
clasicos, por ejemplo, en el movimiento de la tierra, esta gira alrededor del sol
creando un momento orbital (traslacion) y su momento angular propio de la tierra
(rotacién), este ejemplo sirve para imaginar el comportamiento que realizan los
electrones. EI momento angular total visto en la mecanica clasica es la suma
vectorial de ambos momentos del sistema, esto es J = L + S, en momento angular
total /] es importante porque debido a su variacion en el tiempo coincide en el
momento de fuerzas que actian en el sistema, en caso que las fuerzas ejercidas
sean nulas, el momento angular total se conserva. En mecénica clasica el modulo
de J puede tener cualquier valor comprendido entre |L — S|y |L + S|, visto ahora
desde el punto de la mecénica cuantica L y S estan cuantizados y las direcciones
del médulo estan restringidas. [11]

En la mecéanica cuantica no es tan sencillo combinar el momento angular orbital y el
momento angular del espin, para esto se necesitan unas reglas matematicas
diferentes a las que rigen los sistemas clasicos. Para el caso del electrén, la
combinacion de su momento angular orbital y su espin, el momento angular total de

estos momentos tendr4 un modulo J = /j(j + 1) A, donde el ndmero cuéntico j
podra tener los valores j =|l+s|oj=|l—s|. Sil=0,[11] el tnico valor que se
tomaria es el valor de espin, por lo tanto, solo se tiene un valor para el momento

angular, esto quiere decir que j = s = % Pero si L # 0, por ejemplo, darle la unidad

. - . 2 . 1 ., L .
al, jtendravalores j = SYJi=5 Con la ayuda de la notacion espectroscopica, los

estados cuanticos del a&tomo de hidrogeno se representa con un simbolo n**1[;,
1 .z
puesto que hablamos de electrones s = P quedando la notacién como n?l;, donde

n es el nimero cuéantico principal, [ el numero cuantico orbital y j es el nimero
cuantico asociado al momento angular total. Se acostumbra en remplazar [ con
letras mayusculas, y estas tendran valores numéricos enteros:

I=|0l1]|2]|3]| 4
Simbolo: | S|P |D|F| G

Utilizando lo anterior en el atomo de hidrogeno esto da 1251/2 yaquel=0Yyjsolo
tiene valores % Para el nUmero cuantico principal n = 2 y se tienen los valores [ = 0

yi=1.Sil = 0 entonces se tienen valores j = %,j = %yj = g por lo tanto, paran =
2 se tendran estados 225, ,,, 2°P;;, y 2°P,;3. En 4tomos con el mismo valor en el
namero cuéntico principal n y numero cuéntico j, pero con diferente nimero cuéntico
[ en sus estados, tienen una energia similar, esto es 2251/2 = 22P1/2. Pero cuando
dos atomos tienen estados n y [ igual, pero distinto j tienen una ligera diferencia de

energia, esto es por la interaccion del espin del electron con su momento angular
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orbital. Este efecto que se tienen es la interaccion Espin-Orbita, esto se ve, por
ejemplo, en que 22P,,, > 2%P, 3, pero muy sutilmente.

1.2 Red reciprocaK:
Un cristal es un conjunto de atomos o moléculas que se repiten de manera ordenada

e indefinida, el cristal se forma con la unién de una red cristalina y una base atomica.
En la figura 16 se tiene una red cristalina y una base atémica, si se coloca la base
atomica (esto quiere decir atomos de cualquier elemento) en los puntos sefalados

en la red cristalina el resultado da un cristal del elemento que se tomé como base.

//////////
[ [ [ ] ]~ -
[ [ [ [ ]

Cristal de dos dimenslones Red cristalina + Base atdmica

Figura 16.- Union de la base atdmica con una red cristalina da como resultado un cristal, la dimension dependera
del tipo de red que se ufilice, esto podria ser de unidimensional, bidimensional o tridimensional.

Un concepto basico en la descripcion de cualquier solido cristalino es la de la red
de Bravais, las bases pueden ser cualquier tipo de materia, pero la red de Bravais
resume solo la geometria de la estructura periddica de la red cristalina. La red de

Bravais se puede definir en dos conceptos:

1. Unared de Bravais es un conjunto infinito de puntos con un orden de posicion
y orientaciéon que parecen iguales, desde cualquier punto de vista que se
pueda observar.

2. Una red de Bravais tridimensional consiste en todos los puntos de vectores
de posicion R de la forma: R =n;a; + n,a, + nzaz, siendo a4, a, y as
vectores primitivos de la red tridimensional, y n;, n, yn; son todos los
valores. De esta manera, llega al punto ) n;a; moviendo n; pasos de longitud

a; en la direccion de a; parai =1,2y 3.
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La red reciproca es un concepto fundamental en la mayor parte de los estudios
analiticos de estructuras periddicas. Considere un conjunto de puntos R que
constituye una red de Bravais y una onda plana, e’**”. Para general K, tal onda
plana no tendra la periodicidad de la red de Bravais, sino que, para ciertas
elecciones especiales, si es un vector, la tendra. El conjunto de todos los vectores
de onda K que producen una onda plana con la periodicidad de una determinada
red de Bravais se conoce como su red reciproca. K pertenece a la red reciproca de
una red de Bravais de puntos R, siempre que la relacion sea: e*("+R) = ¢iK*r = ge
mantiene para cualquier r, y para toda R en la red de Bravais. La factorizacion de
e T se puede caracterizar la red reciproca como un conjunto de vectores K que
satisface la ecuacion e**® = 1, para toda R en la red de Bravais. Se toma en cuenta
que una red reciproca se define con referencia a una red Bravais particular. La red
de Bravais determina un reciproco dado. El hecho de que K, y K, satisfacen a e'*",
también lo haran su suma y diferencia. Siendo a4, a, y a; vectores primitivos para
la red cristalina. Entonces, con la ayuda de estos vectores primitivos se puede

generar la red reciproca:

a2><a3

b, =2m
! a; x (az X az) (17)

_ as X aq {18}
by = 2m a; * (a; X az)

_ a; X a, (19)
bs = 2m a; * (az X az)

Para saber que el conjunto de vectores proporciona a la red reciproca, debe
b; satisfacer: b; x a; = 2md;;. (Recordar que cuando i # j, el producto cruz de
ambos vectores sigue siendo un vector. Pero cuando i =j, sigue debido a la
identidad del vector: a,; * (a; X az) = a; * (a3 X a;) = asz * (a; X az).), donde J;;

es el simbolo de la delta de Kronecker: §;; = 0,sii # j,y §;; = 1,sii = ].
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Ahora, para cualquier vector K puede escribirse como una combinacion lineal de
b;: K = K,b; + K;b, + K;b3;y Si R es un vector de la red cristalina, entonces:
R = n,a, + nya; + nzaz donde n; son numeros enteros, entonces multiplicamos

ambas ecuaciones dando: K * R = 2n(K n, + Kyn, + K3ns).

Para que e*R sea unidad para toda R, K * R debe ser 2w veces un numero entero
para cualquier numero n;. Por lo tanto K debe tener una condicion como vector en
la red reciproca que satisfaga aquellos vectores de b;. Con esto, la red reciproca es

una red de Bravais y b; puede tomarse como vectores primitivos. [1,12]

1.2.1 Espacio reciproco K:
Los espacios nos muestran las posiciones en que los atomos estan distribuidos en

la red reciproca. Para poder entender el movimiento de los electrones de
conduccion es necesario considerar otro tipo de espacio, que en matematicas se le

denomina espacio dual o espacio reciproco, relacionado con el espacio coordenado,
. r = , . ., . w
este espacio surge de la mecanica cuantica. La relacion de la frecuencia f = pot la
longitud de onda Ay la velocidad ¥ de propagacion de la onda es Af = v, para definir
. . 2 1
mejor el vector asociado a la onda se puede establecer como k = 7” también

conocido como numero de onda circular, y para obtener la frecuencia de onda se

sustituye A en la ecuacion de la velocidad de onda, para esto es necesaria
. 2 . ., .

despejarlade k estoes A = 7” Sustituyendo en la ecuacion de la velocidad da como

vk

> f= s Para una onda asociada a electrones

>l

resultado Af =9 > f =

—)f:

w|§|’| <l

de conduccion, el momento p = mv de un electron con una masa m, viene siendo
por P = ka’ reduciendo la constante de Planck quedando P = hk. Por ello, la

cantidad de movimiento del electrén es proporcional al vector de onda k, con esto
se puede definir el espacio reciproco, llamado espacio k, para describir el
movimiento de los electrones. Si una celdilla de cristal unidimensional tiene un
parametro de red de ay una longitud de L = 10a, entonces los atomos estaran

distribuidos en esa longitud x = 0, a, 2a,3a, .....,10a = L. Con respecto a la onda k
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T 41T 6T 201

s 2 2 2
adquirira los valores T e = el menor valor que se le da a k es -y el

mayor que se le puede dar es %" La celda unitaria en este espacio de coordenadas
unidimensionales tiene una longitud de a, y la celda caracteristica del espacio
reciproco, se le conoce como zona de Brillouin, tiene el valor de %’T Los sitios de los
electrones dentro de la zona de Brillouin se encuentran en los puntos de la red
reciproca k = 2%" Una red bidimensional con coordenadas x e y, y con parametros

en la red de a y b, el espacio reciproco se comportaria como un espacio

bidimensional, con vector de onda k, Yy k,. Por coherencia en el caso de esta red
bidimensional, la zona de Brillouin de este espacio reciproco tiene un largo de 7” y

un ancho de 27” (Fig. 17). En una red tridimensional la onda k, es proporcional al

momento p, del electron de conduccion en direccion de x, y similarmente para la

relacion entre k,, y p,, [13,14].

[ 1]

V
h]_
2n
i .

In '
a

(a) ib)

Figura 17 - Es la representacion de una celda unitaria en un espacio bidimensional x e v (a) v su correspondiente
zona de Brillouin en el espacio reciproco k. y ky, (b), en una red de Bravais rectangular.
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Materiales bidimensionales

2.1 Materiales bidimensionales Xeno (x= Si, Ge, Sn, B, etc.):
Los materiales bidimensionales son aquellos que al ser muy delgados su altura es

atomica siendo no relevante para su estudio solo importando su anchura y longitud.
Desde el descubrimiento del grafeno muchos investigadores se quedaron
fascinados por sus importantes y maravillosas propiedades dignas de usarse en
electronica. Esto acelero el desarrollo mundial de nanotecnologia y aplicaciones en
la energia, electrénica y salud. Los materiales bidimensionales son placas de
atomos del material que se requiera, para el grafeno son los atomos de carbén, el
germaneno de germanio, el boroneno de boro y asi sucesivamente. Generalmente
estas placas tienen forma de panal (Fig. 18) y con un pandeo (esto no pasa en el
grafeno, pero si en el siliceno), este pandeo es provocado por las distancias de
atomo a &tomo que son grandes resultando que estén algunos atomos arriba y otros
abajo [15,16]. La estructura en forma de cierre y el acoplamiento fuerte espin-orbita
accede a un nuevo estado cuantico de la materia conocido como aislador
topolégico. El aislador topoldgico se basa en pocas palabras a una condicién de
conduccidn de electrones por la superficie del material, pero se comporta como un
aislante en su volumen, la conduccion por superficie en estos exoticos materiales
es por el acoplamiento de su espin y su direccion de movimiento, esto permitiendo
que los materiales 2D sean muy eficiente para la electronica y posteriormente a la
espintrénica. [15,16]

Con el descubrimiento del grafeno y sus propiedades Unicas, la comunidad cientifica
se ha dado a la tarea de descubrir y crear materiales que puedan competir con él,
de esta idea se crearon materiales 2D con elementos del grupo XIV (Si, Ge y Sn).
La ventaja que tiene el siliceno y el germaneno en comparacion con su hermano el
grafeno, es por la competitividad que tienen con las nanotecnologias, esto porque
la mayor parte de la electrénica esta basada en el silicio y en el germanio, haciendo

gue se adapte mejor a los requisitos que se piden para la industria de la electrénica.
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Tabla 1.- Propiedades de los materiales 2D-Xenes. Fuente [15].

Table 1| Properties of 2D-Xenes.

Free-standing 2D-Xenes (predicted) Epitaxial 2D-Xenes (Xene-on-substrate)
ay (B) £ (R) S(A) E Ref. Substrate Phase ay (A) £y (A) 8 (A) Ref.
Graphene 247 142 0 1.0 peV Metals 247 142 0 58
Silicene 3.87 2.28 044 1.5-2.0 meV 59 Ag(mn 3x3/Mx4 178 234-239 0.71-0.79 14-17
V7 x 713 %13 10.60 231236  077-0.79
V7 x\Z/243% 243 1020 228-237 110
Ir(mm) V3 x3/47 x+7 7.20 210 0.83 18
ZrB, V3 x43/2x%2 672-678 224-226 090-135 19
MaoS; 1x1/1%1 397 261 190 41
Germanene 406 244 069 239-300meV 59 Au(111) V3 x3/47 xv7 7.65 255 047 22
Pt(111) 3x3/M19x19 120 ~2.31 0.60 23
AlC) 2x2/3%3 850 260-265 123 24
MoS, 1x1/1x1 3.82 220 0.86 42
Hex-AIN 3x3/4x4 1231 237 0.70 26
Stanene 4.68 283 085 01eV 12 Bi,Te; 1x1/1%1 438 2.80 1.20 27

Computed structural parameters of free-standing 2D-Xenes, using first-principles calculations based on density functional theory (left-hand side). Experimentally observed or calculated structural parameters of
epitaxial Xenes-on-substrates (right-hand side). @y, £, and & are the cell lattice constant, interatomic distance and buckling parameter in 2D-Xenes. £, is the SOC-induced bandgap. The right-hand side includes a
list of substrates that have been found to accommodate specific 2D-Xene lattices and their atomic reconstructions (commonly denoted as ‘phases’) on the substrates’ surface. Graphene p ters are reported
for comparison. Note that graphene has nominally zero atomic buckling in the absance of rippling.

En la tabla 1 se puede observar las propiedades de los materiales bidimensionales,
ay, L_y, O representan la red celular, la distancia interatobmica y el parametro de
pandeo en 2D-Xenes respectivamente y E, es la energia de la banda prohibida (lado
izquierdo de la tabla). Epitaxia es el crecimiento ordenado de una capa mono
cristalina que mantiene una relacion definida con respecto a un substrato cristalino
inferior (lado derecho de la tabla). En la siguiente linea del tiempo se puede observar

el descubrimiento de los materiales bidimensionales méas importantes.

Tabla 2.- Linea del tiempo de los materiales descubiertos. Fuente [15]

Models of m\ \\k&

Chemical

Epitaxy of Epitaxy of borophene

silicene and synthesis of germanene
germanene germanane — -
Silicene transistor
4 NEE S i"\ i i i 'L'\i
o o~ ] <t Phosphorene wn 0 Epitaxy of
<] 2] § 2 transistor < 9 phosphorene
Epitaxy of
silicene Epitaxy of stanene

Con el descubrimiento de estos materiales se podra descubrir nuevas ramas de la
fisica y el amplio desarrollo de la electrénica, espintronica y demas areas en que se

necesiten estos materiales, para el conocimiento humano y tecnoldgico.
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Germaneno: En septiembre de 2014, G. Le Lay y sus colaboradores informaron de
la creacion de un material de un grosor de un atomo, en una capa multi-pelicula 2D
por el método de epitaxia de haz molecular, en una superficie de oro que forma una
estructura cristalina con indices de Miller (tres numeros que permiten identificar
univocamente un sistema de planos cristalograficos), esto revelo una estructura
hexagonal tipo panal de abeja casi plana [17]. La técnica que se utiliza para hacer
el germaneno sobre un sustrato de oro es usando bajas temperaturas
aproximadamente a 250 °C (epitaxial de haces moleculares). Esto llevo a obtener
una estructura cristalina con orientacion adecuada y propiedades eléctricas
apropiadas para usarse en la electrénica [18]. Las propiedades electronicas y
Opticas del germaneno se determinaron a partir de los calculos de método ab inito,
esto es la simulacion computacional basado en la quimica cuantica y fisica cuantica.
Estos célculos predijeron que al aplicar un campo eléctrico vertical abre un espacio
de banda en el germaneno semimetélico en una capa, este espacio aumenta o
disminuye dependiendo de la intensidad del campo eléctrico, esto indica que usando
un transistor de efecto campo de germanio (siliceno) de doble compuerta aplicado
a un campo eléctrico vertical abre un espacio de transporte. Esto indica que el
siliceno de capa Unica y el germaneno polarizado pueden funcionar en temperatura
ambiente como transistor de efecto campo [19]. Las propiedades electronicas
Unicas de estos materiales son asombrosas y Unicas que ponen a prueba a los
electrones, estas propiedades también son semejantes a las que comparte con sus
hermanos bidimensionales como el grafeno, estaneno, boroneno entre otros.

Estaneno: Tras las investigaciones y el descubrimiento del siliceno, el germaneno
y el grafeno el interés cientifico de descubrir mas materiales 2D los llevo a
experimentar con el estafio llevando a descubrir otro material, el estaneno. El
estaneno tiene dos alotropos, el a-estaneno y [B-estaneno, el primero es tipo
diamante, con base de dos a&tomos en una red cubica y el segundo es una base de
atomo en una red tetragonal. [B-estaneno tiene un problema ante bajas
temperaturas, esto es que bajo 13.1°C sufre una transformacion al a-estaneno [20].
Este material junto al germaneno son muy similares y sirven para la electronica mas

precisamente para usarse en transistores.
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Fosforeno (fésforo negro): Este material se ha estudiado durante varios afos,
pero tomo fuerzas en 2014 esto por sus impresionantes necesidades que le da a la
nano-electréonica y optoelectronica. Por su estructura atomica hace que sus
propiedades térmicas y mecéanicas se tenga mas interés en investigar mas de este
material, sus propiedades cambian cada vez que la placa se hace mas delgada
llegando a los nanémetros. El fosforeno se sintetiz6 en 2014 aplicando una alta
presion al fosforo blanco (alétropo del Fésforo) [21]. EI 2014 fue maravilloso para el
fosforeno, ya que ese afio se publicaron articulos relacionados a este material [22],
[23]. El fosforeno se obtuvo utilizando un método parecido para descubrir el grafeno
por medio del grafito, esto es la exfoliacibn mecéanica en una cinta escocesa. Este
material juntos con sus hermanos 2D han atraido mucho el interés de la comunidad
cientifica por sus prometedores avances tecnolégicos para el futuro de la electrénica
en general, y se espera que se sigan descubriendo mas propiedades y aplicaciones.

2.1 Grafeno:
El grafeno [24] es un al6tropo del carbon (mas alétropos del carbén son el diamante

y grafito), de hecho, se puede pensar que el grafito son placas de grafeno
encimadas unidas por las fuerzas de Van der Waals. En 1947 el fisico canadiense
Philip Wallace [25] propuso teGricamente el caso limite de la estructura conformada
de grafito, su propdsito era examinar y comprender las propiedades electrénicas del
grafito en 3D. En 1984 el fisico Gordon W. Semenoff [26] teorizé la gran
conductividad que tendria el grafeno al ser un material bidimensional, esto fue
colocando el grafeno en un campo magnético. En 1987 se acufia el nombre de
grafeno por fisico S. Mouras. En 2004 Konstantin Novoselov y Andre Geim logran
aislar por primera vez al grafeno, posteriormente en 2010 ganan el premio Nobel de
fisica por sus revolucionarios descubrimientos acerca de este material. El método
que utilizaron para extraer el grafeno del grafito es por exfoliacion mecanica o
método de la cinta adhesiva (escocesa). Este consiste en raspar repetidamente el
grafito con un tapete de celofan, luego se presiona la cinta sobre un sustrato de
Si/Si0, (silicio-dioxido de silicio) para depositar las placas de grafeno. El grafeno es

un nano-material de interés cientifico por sus diferentes comportamientos fisicos, se
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le denomina nano-material por ser de un tamafio en escala nanométrica. El grafeno
estd compuesto de atomos de Carbdn puro, estos atomos se pueden ver también
en el grafito o diamante; el grafeno tiene el espesor de un atomo (monocapa), por
lo tanto, su tamafio es muy fino y esto lo hace ver que posee solo dos dimensiones
largo y ancho, puesto que la tercera, la altura, es muy pequefia lo que hace ver que
no exista. De ahi es que se le considere material bidimensional como lo es el siliceno
(que se hablara mas adelante). Si se observa detalladamente, se ve coOmo estos
atomos de carbono permanecen ordenados en forma de hexagonos planos

fuertemente enlazados y puestos en una superficie uniforme de ligera ondulacion,

esta forma hace recordar las celdas que tiene un panal de abejas (Fig. 18).
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Figura 18.- Comparacion del grafeni:r cu las celdas de un panal de abejas.

2.1.1. Propiedades del grafeno:

El grafeno es un material con propiedades asombrosas. Se ha convertido en el
material por excelencia del futuro, esto ayudara en la revolucion tecnologia como
nunca se habia visto. Algunas propiedades mas destacadas del grafeno son:

» Conductividad térmica: La conductividad térmica en el grafeno es de 5000
Wm~1K~1, mientras que en el cobre es de 400 Wm™K~! a temperatura ambiente

» Conductividad eléctrica: El grafeno es un buen conductor como el cobre, su
conductividad eléctrica es de 0.96 x 108 (Qm)~!, mientras que el cobre es de
0.60 x 108 (@m)~! y el del silicio 4.5 x 10~* (Q@m)~. El grafeno se comporta como
un conductor y un superconductor.

* Elasticidad (deformable).

* Dureza (resistencia a ser rayado).

*Resistencia: El grafeno es mas resistente que el acero, se comparara a la
resistencia del diamante. La resistencia del grafeno es de 42Nm™?, si una placa de
acero lo reducimos hasta tener el espesor del grafeno su resistencia seria de 0.40

Nm~! esto quiere decir que el grafeno es 100 veces mas resistente que el acero.
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* Flexibilidad

*Resistencia a la radiacion lonizante.

* Bajo efecto Joule (calentamiento al conducir electrones).
* El grafeno consume menos electricidad que el silicio.

* El grafeno es un material transparente.

* Es muy denso, ningan atomo como el Helio puede pasar sobre él.

2.1.2. Aplicaciones del grafeno:
Las propiedades del grafeno lo hacen indicado para desarrollar nuevas tecnologias

electronicas como en la fabricacion de circuitos integrados. Con sus propiedades
eléctricas y térmicas hacen posible la fabricacién de procesadores mas rapidos y
resistentes que los que actualmente hay. Se ha puesto ya en marcha la fabricacién
de transistores de efecto de campo construidos con grafeno, estos transistores
aprovechan la alta movilidad de portadores con bajo nivel de ruido que presenta el

grafeno.
Las aplicaciones que hay y se puede dar al grafeno son las siguientes:

* Destilacion de etanol a temperatura ambiente para combustible y consumo
humanao.

* Detectores ultrasensibles de gas.

* Moduladores o6pticos.

* Transistores de grafeno.

« Circuitos integrados mas rapidos y eficientes.

* Electrodos transparentes.

* Dispositivos electrénicos.

* Celdas solares.

* Desalinizacion.

* Aplicaciones antibacterianas.

El gran problema de la fabricacién del material es que es muy costoso la exfoliacion
del grafito transfiriendo hojas de grafeno desde el grafito y por crecimiento epitaxial.
Existen argumentos que aseguran que el grafeno no sustituira al silicio, ya que el

grafeno es un gran conductor eléctrico y que su resistencia es minima (cercana a
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0) y esto hace que el grafeno no interrumpa el flujo de electrones pudiendo dafiar
componentes eléctricos importante, como al contrario del silicio que este por ser un
semiconductor se pueda comportar como un aislante (con una resistencia
considerable) o como conductor. El fisico holandés Walt De Heer [27] experto en el
campo de la tecnologia apoya el uso del grafeno como un nuevo material que podra
hacer cosas que el silicio no puede, pero asegura que este no podria ser sustituido

por el grafeno.

2.2. Siliceno:
Desde el descubrimiento del grafeno, toda la comunidad cientifica que se dedica a

la fisica de estado solido ha decidido buscar mas materiales bidimensionales
parecidos al grafeno, y afortunadamente los hay (ya escritos en paginas anteriores),
dejando mas preguntas que respuestas, del porque son tan comunes. En 1994 los
fisicos K. Takeda y K. Shiraishi [28] estudiaron el comportamiento estructural
hexagonal bidimensional con base atémica del silicio, el silicio se comporta
adecuadamente bien en esta forma solo que no tiene una geometria lineal como lo
tiene el grafeno. En 2007, los fisicos Lok Lew Yan Voon y Gian Guzman-Verri [29]
de la Wright State University de Dayton, Ohio, nombraron al material bidimensional
compuesto de silicio como siliceno. La idea de realizar un nuevo material competidor
del grafeno fue para revolucionar los componentes electrénicos que utilizan el silicio,
pero el problema que se tiene es que el siliceno no es similar al grafeno
simétricamente ya que por su tipo de enlace no le permite tener una capa lineal
como lo tiene el grafeno, esto hace que la capa de Siliceno tenga forma de zigzag,
0 sea un atomo de silicio abajo y otro arriba, pero en su forma hexagonal es muy

parecido, en la figura 19 se puede percibir el zigzag de los &tomos de silicio.
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Figura 19.- Diferencias geométricas del grafeno y siliceno, esto por el comportamiento natural de sus dtomos
que componen cada materal. Fuente [33]

En 2009 el fisico Seymur Cahangirov y sus colaboradores [30], mostraron que el
siliceno puede presentar tres tipos de formas posibles para una estructura
bidimensional, el cual se percibe como una red plana, no plana con una baja
deformacion (LB, Low Buckeld) y no plana con una alta deformacién (HB, High
Buckeld), con separaciones verticales de 04, 0.44Ay 2.13A entre atomos de silicio
contiguos. El siliceno por tener atomos de silicio o hace un excelente semiconductor
para la elaboracién de nano-electronica, esto no quiere decir que en un futuro
préximo se vean celulares o televisiones con esta tecnologia, ya que aun siguen
experimentando con €l para saber cuéles son sus limites térmicos, eléctricos,
quimicos, magnéticos y mecanicos. Mediante espectroscopia se ha demostrado que
el siliceno posee una estructura de bandas electronicas similares a las que, como
el grafeno, permiten a los electrones moverse velozmente por su interior. Si se
fabrica y comercializa el siliceno en cantidades razonables y aceptables a un bajo
costo, seguramente reemplazara al grafeno en buena parte de sus aplicaciones
electrénicas. Las investigaciones tedricas acerca del siliceno se puede mencionar
en el estudio de las propiedades estructurales de nanocintas de silicio, las cuales
son muy estables a temperatura ambiente, y el estudio de nanotubos de silicio, se

ha informado la formacion de siliceno en varios sustratos metalicos y sintetizarlo.
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Figura 20.- En la variacion de energia total muestra que el siliceno (HBE) no es muy estable, mientras que (LB)
es muy estable, esta diferencia en su estabilidad es a causa de la dispersion de los fonones en las redes
respectivamente. El grafeno se puedes representar como una figura con geometria plana con enlazamiento tipo

oy m en los orbitales atomicos. Fuente [33].

La primera sintetizacion al siliceno por métodos quimicos basados en soluciones
fue hecha por Hideyuki Nakano y sus colaboradores del instituto de investigacion
del grupo Toyota [31]. El experimento consistié en la exfoliacion de un compuesto
cristalino de disiliciuro de calcio (CaSi,), teniendo un apilamiento alternado de
atomos de calcio y silicio con estructura hexagonal. Este método dio como resultado
gue las nano-estructuras se encontraran quimicamente entrelazadas con oxigeno y
también dopadas con magnesio, esto por el método utilizado. Posteriormente otros
investigadores utilizaron otros métodos para reducir el oxigeno en las placas de
siliceno, esto fue exfoliando compuestos diferentes como lo es el polisilano. Un
grupo de investigacion liderado por Chun-Liang Lin [32] han tenido éxito en resolver
el problema de crecimiento de siliceno mediante el uso de depdsitos de silicio por
métodos fisicos con la seleccion de un sustrato metalico, en este caso la de plata.
En el experimento para la fabricacion del siliceno se utilizé una cadmara de ultra alto
vacio mediante el empleo de la técnica de dispositivo de vapores por medios fisicos
como la sublimacién del silicio a altas temperaturas. Esta investigacion es muy
importante para el entendimiento del crecimiento del siliceno, ya que al contrario
con el grafeno que se puede formar monocapas independientes, el siliceno necesita
un sustrato metélico (plata) para un crecimiento uniforme. El siliceno llegd para

guedarse, pero no le sera facil pelear ante otros materiales bidimensionales, ya que
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cada uno posee propiedades Unicas que los hacen dignos de crear nuevas
tecnologias en la electronica, pero en nuestro tema de tesis el siliceno es el material
gue se utilizara para el andlisis de la espintrénica con la ayuda del nano-dispositivo

basado en dicho material. [33]

2.2.1 Propiedades del siliceno:
Las propiedades que se tienen y teorizan son similares a las que se tiene del

grafeno, esto es una alta conductancia eléctrica y térmica, dureza y entre otras
propiedades que aun se investigan y experimentan con el material. Al ser un
material experimental a un no se sabe cuales son las capacidades que se tiene
como lo es el grafeno, ya que no se le ha dado tanta importancia como al grafeno,
pero por sus grandes similitudes se piensa que tiene varias propiedades que se
podria aprovechar para la industria de la electrénica. Las propiedades estructurales
y termodindmicas del siliceno han comenzado a estudiarse, mostrando que su
estructura es muy estable a altas temperaturas. La conductancia eléctrica es la
propiedad mas importante, ya que al tener atomos de silicio lo hace un excelente
semiconductor, y esto podria ayudar en la revolucion electrénica para crear
componentes de este material bidimensional que promete ser muy importante para
el futuro de las tecnologias electronicas, también la prioridad es saber su
conduccién térmica que se tiene al excitar el siliceno con una diferencia de potencial,
esto servira para saber cudl es el limite al que se tiene que alimentar para no saturar

de energia a los electrones y dafie algin conjunto de elementos electrénicos.

2.2.2 Aplicaciones del Siliceno:
En 2014, cientificos e investigadores de la facultad de Ingenieria Cockrell de Austin,

de la Universidad de Texas (E.U.A.), fue creado el primer transistor hecho de
siliceno. La investigacion promete que se puedan construir procesadores de
computadora y otros dispositivos electronicos, muchos mas pequerios, eficientes y
rapidos. El siliceno tiene excelentes propiedades eléctricas, pero es dificil producirlo
y trabajar con él. El Dr. Deji Akinwande [34], profesor de Ingenieria Eléctrica y
Computacion de la Universidad de Texas, con ayuda de investigadores,

demostraron que el siliceno se podria aplicar en la tecnologia de los transistores,
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esto porque es un derivado del silicio, estos son utilizados para amplificar y
conmutar sefales electronicas y corriente eléctrica. Los dispositivos desarrollados
por Akinwande se basan en el siliceno, la mas esperada de las revoluciones de la
tecnologia en el campo de los materiales bidimensionales, esto ayudara en crear
chips mas rapidos y eficientes, con un mayor almacenamiento de datos de lo que
se tiene en estos dias.

Un problema que se tiene de estos transistores experimentales es que no son muy
buenos en su funcionamiento al aire libre, esto fue un gran problema para
Akinwande y su colega el Dr. Alessandro Molle del Instituto de Microelectrénica y
Microsistemas de Agrate Brianza en lItalia. En una cdmara de vacio se colocé una
placa cristalina de plata, también se agreg6 vapor caliente de silicio para que este
se condensara en la plata. Sobre la placa de plata se colocé el siliceno y debajo de
este se afiadi6 una delgada capa de 6xido de aluminio (Alumina,Al,0). Estas capas
serviran de proteccion al siliceno que se encuentra en medio (encapsulado),
después de formar esta estructura se dio la vuelta dejando como base el Al,05 y la
placa de plata hacia arriba. Una vez que se tuvo esta posicion se le coloco debajo
un sustrato de diéxido de silicio (Si0,) de 90 nm de espesor en P**Si. La parte
superior que es la capa de plata se corté en dos partes, esto para que sirvieran
como dos electrodos, en la figura 21 se puede observar los pasos que se tuvieron y
el resultado, esto es la formacién del transistor a base de siliceno.

El uso del grafeno en transistores no esta bueno como se tenia en mente, esto es,
por ejemplo, los transistores no se pueden apagar por completo, lo cual hace que
no tenga la funcion de encendido-apagado, caracteristica muy importante con la
que cuentan los transistores modernos, sino que también se ha teorizado que esta
funcion lo tendran los transistores de siliceno, esto lo hace como el favorito ante el
grafeno. El estado encendido y el estado apagado en el siliceno se da por la forma
en que estan colocados los atomos de silicio, mas ondulada (Fig. 19) que la que

cuenta el grafeno (forma mas lineal), esta propiedad en el siliceno permite a los
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Figura 21.- En esta imagen se ilustra el procedimiento que se tuvo en la realizacion del transistor de siliceno por
partz del equipo del Dr. Akinwande vy el Dr. Molle. Esto es un experimento con el cual se decidid que es lo mas
viable en la realizacion de estos tipos de transistores, este metodo puede cambiar conforme se avanza en la

experimantacion con el siliceno. Fuente [24].

atomos de silicio encontrarse a diferentes alturas. Con la variacion en la posicion de
los atomos, los electrones pueden tener diferentes energias permitiendo con ello los
estados encendido y apagado al aplicarse los voltajes eléctricos adecuados. En el
grafeno con un voltaje minimo los electrones pueden desplazarse, esto por estar a

una energia minimamente similares.

2.3 Diferencia entre el siliceno y el grafeno:
La diferencia que existe en estos materiales bidimensionales es en la forma en que

Su estructura esta compuesta, esto se centra en la forma en que el carbono y el
silicio forman sus enlaces que se extienden en un plano. El carbono crea sus
enlaces naturalmente sin un proceso experimental, el silicio no los crea, creando en
si enlaces triples tetraédricos. Este tipo de enlaces provoca que los &tomos de silicio
lleguen a dar una forma arrugada, esto hace que los atomos no se encuentren en
el mismo plano dando origen a un zigzag, en la figura 19 se puede apreciar lo que
se esta describiendo; al tener un mayor tamafio el &tomo de silicio da lugar a tener
enlaces mas largos y mas deébiles que los que puede tener el carbono. Esto hace al
grafeno mas fuerte y resistente, como también mas “facil” de hacer y de reproducir
naturalmente, en cambio el siliceno al tener problemas en sus enlaces lo hacen

dificil de producir, este solo se puede realizar en planos que lo hagan estabilizarse.
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Magnetorresistencia

3.1 ;Qué es la Magnetorresistencia?:
La magnetorresistencia es la propiedad que tienen los materiales para variar o

cambiar su resistencia por la excitaciéon de un campo magnético. Este fenémeno tan
inusual fue descubierto en 1857 por el fisico britAnico William Thomson, mejor
conocido como Lord Kelvin. El articulo [35] publicado por el sefior Kelvin demuestra
gue la resistencia aumenta cuando un material es puesto en paralelo con respecto
a las lineas magnéticas provocadas por un campo magnético externo, pero, sin
embargo, la resistencia se puede disminuir si el material se le sitla
perpendicularmente en las lineas magnéticas. A este descubrimiento le fue dado el
nombre de Magnetorresistencia, este fue solo usando materiales no magnéticos,
después de varios afios se descubririan diferentes tipos de magnetorresistencia,

estas se pueden ver en la tabla 3.
Tabla 3.- Tipos de magnetorresistencia descubiertas hasta ahora:

MR Clasica (CMR) Metales no magnéticos

MR Anisétropa (AMR) Ferromagnético

MR Gigante (GMR) Ferromagnéticos Multicapa

MR Tunel (TMR) Ferromagnéticos Multicapa

MR Colosal (CMR) Oxidos de Perovskita de Manganeso

En un material la diferencia de potencial dirige a los electrones en una sola
direccion, estos pueden ser detenidos o desviados por las impurezas que se tiene
en el material, a mayor oposicion en el avance de electrones la resistencia sera
mayor en el material. En un material magnético la resistencia no es provocada por
completo por la resistencia del material, esto es segun sea la orientacién del campo
magnético en el material y también la orientacion del espin del electron. Esta

resistencia provocada por el campo magnético y el espin del electron. La definicion

R(H)—R(0)

RO X 100. Donde R(0) es

de la magnitud de la magnetorresistencia es: MR =
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la resistencia natural del material sin ser excitado por un campo magnético externo
y R(H) es la resistencia que presenta el material al exponerse a un campo

magneético externo.

3.2 Magnetorresistencia Clasica, CMR:
Este fenOmeno se observa cuando a un metal no magnético se le presenta un

campo magnético externo, y su resistencia eléctrica aumenta o disminuye. Si el
campo magnético externo es perpendicular a la corriente que pasa sobre ese
material, genera una fuerza a las cargas llamada fuerza de Lorentz: F = I—fe,ec_ +
fmag_ = qf+q§X§=q(E+17><§). (20)

Siendo q la carga, E el campo eléctrico, v la velocidad de la particula y B el campo
magnético. Esta fuerza actla en las particulas desvidndolas de su trayectoria. Si el
campo magnético es muy débil la particula no se desviara tanto de su camino
habiendo una resistencia baja, pero por el contrario si se aumenta el campo la
particula se desviard dando una resistencia alta. Pero si el campo magnético es nulo
la particula no se desviara teniendo una resistencia cercana al cero. La desviacién
de las cargas también dependera del espin, esto por la atraccion o repulsion de los
campos magnéticos de las particulas y la posicién de las lineas de campo del campo

magnético externo. [36]

F B

Figura 22.- Desviacion de las cargas provocado por el campo magnético perpendicular a la corriente, las
particulas se orientardn o desviaran (scattering) hacia la polaridad del campo dependiendo de su espin o carga.
Con esto se ejercera una fuerza, desplazandolos de su trayectoria original.
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3.3 Magnetorresistencia Anisotropa, AMR:
La AMR es el resultado de la interaccion espin-orbita, cuando un campo magnético

externo orienta el espin electrénico. La érbita también se alinea junto con el espin,
con un campo magnético se puede orientar el momento magnético orbital y el espin
del electrén, esto por su acoplamiento, este fendmeno se da mejor en materiales
ferromagnéticos. Cuando se le aplica un voltaje al material ferromagnético los
electrones de conduccién sufren dispersion en el material por fendmenos fisicos,
las orbitas sirven como centro de dispersion para los electrones [36]. Cuando la
seccion de las orbitas donde se dispersan los electrones es mayor, la resistencia
aumentara. La seccidén se puede variar orientando las orbitas con respecto a la
corriente eléctrica aplicada, esto aplicando un campo magnético externo, de tal
forma que, variando el angulo con respecto a la corriente y el campo magnético,
servira para controlar la dispersion de los electrones, lo que provoca que la
resistencia del material cambie. La resistencia en la magnetorresistencia anisotropa
dependera ampliamente del angulo formado de la corriente y el campo magnético,
esto gracias a la interaccion espin-orbita.

Cuando se aplica una corriente eléctrica y un campo magnético a un material
ferromagnético, y estos estan en paralelo, la resistencia aumenta. Esto pasa porque
los electrones de conduccidn se dispersan en mayores areas en todos los orbitales,
provocando un aumento en la resistencia. Esta resistencia elevada se puede reducir
aplicando perpendicularmente la corriente y el campo magnético, esto ayudara a
que los electrones de conduccién no se dispersen en areas mayores en las orbitas,
siendo que la resistencia disminuya por la baja colisién en los cristales [36]. En 1991
la compafia IBM implementaria este fenomeno fisico en las cabezas lectoras. Las
cabezas lectoras hechas con AMR eran mas sensibles que las inductivas, esto

permitia un mayor almacenaje de datos en los discos duros.
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3.3 Magnetorresistencia Gigante, GMR:
Este fenomeno fisico fue descubierto por el fisico aleman Peter Griinberg [37] y el

fisico francés Albert Fert [38], dandoles el maximo galardon que se puede dar a los
fisicos, en 2007 recibieron el premio Nobel [39]. Este descubrimiento abrié una
nueva rama a la electrénica la cual fue llamada espintrénica. Basicamente, la
estructura con que se puede mediry observar la GMR esta compuesto por una placa
de un material no magnético y a su lado se colocan dos placas de materiales
ferromagnéticos dando una apariencia de sandwich. Se puede imaginar un flujo de
electrones pasando por la estructura cuando los materiales ferromagnéticos estan
magnetizados en un solo sentido, esto es provocado por un campo magnético
externo del material. Cuando esto sucede los electrones up pasaran facilmente la
estructura esto porque el campo magnético hace que los electrones con espin Up
puedan transitar libremente, mientras que los electrones con espin Down son
fuertemente dispersados, esto quiere decir que los espines Down tendran una fuerte
resistencia al pasar por esta estructura en comparacién de los que tendran los
espines Up (Fig. 23 a). Si la orientacibn magnética de las dos placas
ferromagnéticas es opuesta, el espin Up como el espin Down sentirdn una alta
resistencia cuando circulen en la estructura ya que seran antiparalelo a las
orientaciones magnéticas en las placas y esto hard que sean fuertemente
dispersados, en la figura 23 b) se puede ver como es la trayectoria que tendrian los

electrones con ambos espines.
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Figura 23 .- La orientacion magnética de los materiales ferromagnéticos son iguales, esto hace que 1a resistencia

sea mayor para los electrones con espin Down a8), v si la orentacion magnética de los materiales
ferromagnéticos es diferentes, la resistencia serd mayor para ambos electrones con espin Up y Down b).
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Si la segunda placa ferromagnética se deja magnetizada en una sola posicion y la
primera cambiara sus polos (norte y sur) y que se influenciara de los campos
magneéticos externos, la estructura se puede utilizar como una cabeza lectora de
discos duros. La magnetizacion de las dos placas de la cabeza lectora pueda ser
paralela o anti-paralela. Esto provoca que la corriente varié en la entrada de la
cabeza lectora, tomando como uno (1) una corriente intensa y un cero (0) una
corriente débil. La fabricacidon de esta estructura ideada por Fert y Griinberg es muy
laboriosa para fabricar industrialmente, estos modelos sirven mas para la
investigacion que para la produccion en masa, esto por su dificultad para realizarse
y sus elevados costos. El fisico experimental y miembro de la compafia IBM Stuart
Parkin [40], ideo una forma de realizar un componente mas simple para realizar la
GMR con un método llamado sputtering. EI método de sputtering o en espafiol
traducido como pulverizacion catodica [41], se basa en la vaporizacion de los
atomos de un material solido denominado como blanco, este es bombardeado por
iones energéticos. Este método sirve para crear peliculas delgadas sobre
materiales. En la actualidad el efecto GMR ya no depende de la formacién de placas
perfectas, esto significa que se puede fabricar a gran escala industrial. Esta
revolucionaria tecnologia hizo mas sensible la GMR para los discos duro que poco
después en 1997 fuera producido el primer lector GMR.

La GMR mas que revolucionar lectura en discos duros, dio un aplico camino para
los nuevos dispositivos electrénicos que con la ayuda del spin de los electrones
hacer mas eficaces estos dispositivos y ya no utilizar solo la carga eléctrica como
en los dispositivos tradicionales. Un problema que se tiene es que las placas de la
estructura no deben ser demasiado gruesas ya que en el momento de pasar por el
material no magnético que comunmente es un material aislante los electrones no
podrian atravesar este material y también el espin del electron cambiaria
drasticamente, y esto no se podria aprovechar para el propésito que se le tiene. Las
placas deben ser delgadas para aprovechar ampliamente el spin, como se ha dicho
el material no magnético es un aislante no metalico y este es un pésimo conductor

de electrones, pero si se hace tan delgada se produce un fenomeno cuantico muy
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peculiar y este es el efecto tunel (tunneling), posteriormente se descubrié otro tipo

de magnetorresistencia llamada magnetorresistencia de efecto tunel o TMR.

3.4 Magnetorresistencia tunel, TMR:
Cuando las capas magnéticas y no magnéticas son delgadas los electrones tienden

a pasar por la parte no magneética (aislante) pareciendo que en ella hay un tunel, y
el cambio de resistencia se comporta igual como las deméas magnetorresistencias
esto es dependiendo de la orientacion magnética de la estructura que detecta este
fendbmeno y del espin del electron. En 1971 este fenomeno fue detectado por
Tedrow y Meservey [42,43], cuando midieron una corriente de tunelaje en
estructuras tipo sandwich con electrodos de aluminio superconductores y Niquel.
En 1975 fue observado por vez primera este fenédmeno por Julliére [44], y desarrollo
una teoria para la TMR. Stuart Parkin desarrollo una nueva memoria magnética [45],
el funcionamiento de la Memoria magnetorresistiva de acceso aleatorio no volatil
(MRAM por sus siglas en inglés) funciona con el principio de la TMR. La MRAM
almacena los datos por medio de elementos magnéticos, esto en comparacion de
una RAM normal que almacena datos en las cargas o corrientes eléctricas. La
MRAM esta formado por dos discos ferromagnéticos, lo cual cada uno puede
mantener un campo magnético, estos estan separados por un aislante fino entre
ellos lo cual un disco ferromagnético queda con una polaridad propuesta mientras
que el otro disco variara para acoplarse al campo magnético externo.

La lectura de datos se basa en el cambio de resistencia en el dispositivo, el efecto
tunel provoca el cambio de resistencia segun el cambio de orientacién en los discos.
Cuando los discos tienen la misma polaridad magnética se representa como un 0
(resistencia minima) y cuando ambos tienen polaridad distinta se toma como un 1

(resistencia alta).

3.4.1 Efecto tunel:
El efecto tlnel [46] es un fenbmeno cuantico que afecta a las particulas, en este

caso se hablara del electron. En mecanica clasica este efecto no se aplica a los
sistemas con masas superiores a las de las particulas, esto es porque no se

comporta como onda sino solo como una particula sdlida. El electrén al comportarse
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como una onda y una particula tiene una probabilidad de atravesar una barrera de
potencial (en este caso un aislante), esto si se viera macroscopicamente el electron

rebotaria como una pelota se tratara.
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Figura 24 - Objetos de masa superior a las particulas tienden a gastar energia necesaria para pasar una barrera
energética segun sea el fipo de fendmeno que se requiera sobre pasar, ya sea una pendiente, una fuerza
contraria al movimiento o alguna ofra energia que contrarreste |a que &l objeto se tenga como una barrera. En
particulas microscopicas como los electrones esto no afecta su movimiento pudiendo pasar la barrera
energética por el efecto tinel, atravesar la barmera.

3.5 Magnetorresistencia Colosal, CMR:
En 1971, Searle y Wang [47] descubrieron altos valores de magnetorresistencia en

manganitas ferromagnéticas. Afios después, en los 90°s [48] se determiné que las
manganitas poseen un valor de magnetorresistencia muy elevados nunca antes
visto en otros materiales. Para diferenciar a las demas magnetorresistencias se le
dio el nombre de Magnetorresistencia Colosal (CMR), esto por su alto porcentaje de
MR. El uso de esta MR es muy complicado en aplicaciones en dispositivos
electrénicos, esto es porque para tener el alto valor de la MR se tiene que tener un
alto campo magnético. El tipo de manganeso que se utiliza para esta MR es la que
se basa en la estructura oxido de Perovskita [48]. La Perovskita es un mineral en el
interés de la fisica de los materiales por tener propiedades de superconductor,
magnetorresistencia y entre otras mas propiedades dieléctricas que hacen
desplazar al silicio, teniendo una gran importancia en la nano-electronica. La CMR
es muy importante para la investigacion y experimentacion basica, esto podria
revolucionar en un futuro la electrénica, esto hasta poder controlar su MR con

campos magnéticos no tan elevados
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Nano-dispositivo basado en el Siliceno y el
transporte de electrones. [49]

4.1 Nano-dispositivo de Siliceno:
El siliceno es un material ideal para manipular el transporte de espin debido a su

acoplamiento intrinseco de espin-orbita, la comunidad cientifica se ha
comprometido a mejorar y controlar las propiedades del transporte de espin,
especialmente la magnetorresistencia (MR) y la TMR [50,51,52]. Estas propiedades
son muy importantes para los sensores, la informacion, la medicina y la informética
[53,54]. Por ejemplo, Xu et al. [55] han predicho una MR hasta 1960% en nano
cintas de siliceno en zigzag (ZSiNR) bajo voltajes de polarizacion finitos. Ademas,
Kang [56] y sus colaboradores han realizado un estudio de las propiedades de
transporte en ZSiNRs utilizando los calculos de los primeros principios. Informan
gue el efecto de magnetorresistencia con N-ésimos numeros de ZSiNRs puede
alcanzar el 1 000 000%. Propusieron que esta propiedad interesante podria ser la
base para disefiar puertas logicas, como NOT, AND y OR en dispositivos basados
en ZSiNRs. El mismo sistema ha sido analizado por Zhang et al. [57] bajo la
hidrogenacion de bordes asimétricos mediante el método de funcién de Greens sin
equilibrio y la teoria funcional de densidad polarizada por espin. Descubrieron que
la magnetorresistencia gigante resultante puede alcanzar el 100 000 000%. Sus
hallazgos podrian ser utiles en el desarrollo de filtros de espin a base de siliceno de
alto rendimiento, rectificadores de espin y dispositivos l6gicos.

Recientemente, Wang et al. [51] sugiri6 el campo magnético como un nuevo camino
para manipular el valle y el transporte de espin en el siliceno. También demostraron
gue la conductancia y la magnetorresistencia tunel, en una estructura de siliceno
con barreras ferromagnéticas (FM), pueden controlarse mediante efectos de campo
magnético externos. En concreto, se centran en el efecto de la magnetizacion
asimétrica en la polarizacién valle/espin y TMR. En el mismo sentido, se ha

informado que en dos barreras ferromagnéticas en la parte superior de la monocapa
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de siliceno [50], el campo magnético afecta intensamente la transmisién de la
configuracion anti-ferromagnética (AFM) del dispositivo y amplia la region de
transmision prohibida para el caso ferromagnético. Qiu et al. [58] analizaron el
transporte de electrones en la union de siliceno Ferromagnético/Normal/
Ferromagnético (FNF). Muestran que un giro perfecto y una conductancia
polarizada en el valle se pueden lograr ajustando el potencial de barrera. Asimismo,
Saxena et al. [59] han investigado la conductancia, valle y polarizacién de espin y
magnetorresistencia tunel en la union FNF del siliceno. Encontraron que la TMR se
puede sintonizar perfectamente a través de los efectos de campo eléctrico, asi como
una corriente totalmente polarizada de valle y de espin se puede lograr mediante
efectos de campo externos.

En la figura 25 se puede visualizar el nano-dispositivo y se describird el
funcionamiento.

silicene (@)

M, mmam zx\\L{r 1>FM,.

1
AB::@!:::::@::
substrate

Z
dielectric layer Y &—=>x

y L+d; \

<

Figura 25.- El esquema del nano-dispositivo compuesto de siliceno indica sus diferentes etapas de
funcionamiento. Fuente [49].

Descripcién de la figura 25:
Fig. 25a, representacion esquematica de la seccion transversal de Ferromagnética/
Normal/Ferromagnética (FNF) unidon asimétrica en la superficie de siliceno. El

siliceno consiste en una red hexagonal tipo panal de abeja con de atomos de silicio



45 Capitulo 4

con dos sub redes A (circulos rosados) y B (circulos azules). Una configuraciéon
tipica en dicho dispositivo consiste en dos barreras ferromagnéticas (rectangulos
grises) de anchos especificos depositados en la parte superior de una capa
dieléctrica delgada y separados por una distancia L. El ancho de la barrera izquierda
es d; y el ancho de la derecha es d, . Otra diferencia entre las barreras de FM es la
alineacion de magnetizacion, la barrera ferromagnética derecha puede tener la
magnetizacion en la misma direccion que la barrera izquierda o contraria a esta. La
magnetizacion de la barrera ferromagnética izquierda es fija. Los alineamientos de

magnetizacion paralelos (P) Fig. 25b y antiparalelo (AP) Fig. 25c, en la union de

siliceno FNF son inducidos por un campo parasito Ez (x). Zl y Zr son los potenciales
vectoriales magnéticos transversales correspondientes (rectangulos grises) para la
alineacion P y AP. Las lineas discontinuas en Fig. 25b representan los potenciales
electrostaticos locales U; y U, inducidos por el voltaje de la barrera superior. Aqui,
nos interesa el control de las propiedades de transporte y, en consecuencia, la
mejora de la TMR por efectos asimétricos estructurales. Especificamente, estamos
considerando barreras asimétricas, en las cuales el contraste es inducido por los
campos magnéticos y eléctricos aplicados, los intervalos de banda y el ancho de las
barreras.

La utilidad de este dispositivo serd de mucha ayuda y revolucionara la espintrénica
y electrénica en general, dando una brecha hacia la computacion cuantica. Para los
calculos de las propiedades de transporte y la TMR se necesitan matematicas

avanzadas que se describiran en el siguiente punto.

4.2 Antecedentes tedricos:
La unién ferromagnética que se esta estudiando es la de un nano-dispositivo que

consiste basicamente en una lamina de siliceno y dos barreras ferromagnéticas (Fig.
25a). Este dispositivo tiene dos configuraciones ferromagnéticas, paralelo (P) y
antiparalelo (AP). Cuando la alineacion de la barrera del lado derecho es la misma
que la alineacion de la barrera del lado izquierdo, la configuracion es P (Fig. 25b).
En contraste, cuando tienen una alineacion diferente, es AP (Fig. 25c). El control de

la energia de Fermi de los electrones incidentes se maneja mediante un campo
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magnético de tipo delta (coordenada z) localizado en los bordes de las barreras

ferromagnéticas [50,60] (Fig. 25b). EI campo magnético EZ, como se informé6 en

trabajos anteriores [50,60], se describe formalmente por: (21)
- - L L - L L
B,(x)=y,B/lg, [5 (X—/-d]-/- }) -0 (X—/- E)] +YB g, [5 (X- }) -0 (X—d,——)] ,

el correspondiente vector magneético potencial A esta dado por = [0, 4, (x),0],

siguiendo el indicador de Landau, con A,(x) se deduce de A,(x) = f_Xw B,(x)dx

como:

- — L L — L L
A,(x) = I3, [lel(Q (x +d; + E) o <_§ - x) + v,B,.0 (5 +d, — x) ) (x - E)]' (22)

aqui, y; = £1 representa la magnetizacion de la banda de FM izquierda (FM,;)
paralelo (+1) o antiparalelo de (-1) a la coordenada x, de manera similar, y, = +1

representa la magnetizacion de la banda de FM derecha (FM,) paralelo (+1) o
antiparalelo (-1) ala coordenada x, y /5, = /5/6,50 es la longitud magnética, con B, un

campo magnético de referencia. Otra estrategia flexible para modular el transporte
cuantico en siliceno es sintonizar los barrieres electrostaticos (EBs) localmente U, y
U, (Fig. 25 ay b). El perfil de EB se da como:

U(x)=U,0 (x+dl+ E) C] (Ex) +U,0 (E +dr-x) 0 (x- E), (23)

2 2 2 2

donde U,(U,) es la altura de los EBg inducidos por FM; (FM,.) y ©(x) es la funcién
Heaviside.
A diferencia del grafeno, el siliceno no es coplanar [61] y se caracteriza por una
diferencia de potencial en el sitio de la subred, lo que resulta en un espacio de banda
local que puede ser manipulado por un campo eléctrico perpendicular. Este intervalo
de banda local se considera como [50].

A(x)=A0 (x+d]+ ;) 0 ( ; -x) +A.0 (; +dr-x> 0 (x- ;) (24)

donde 4; (4,) es el intervalo de banda local en el dominio ferromagnético FM;(FM,.).

Para estudiar las propiedades de transporte de nuestro sistema, es necesario
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calcular la estructura de la banda. El siliceno bajo la influencia de campos
magneéticos y eléctricos externos, asi como un intervalo de banda local (efectos de
campo ferromagnético) puede ser descrito por el siguiente Hamiltoniano de bajas
energias alrededor del punto de Dirac [62].
H=ve(m,tnm, 1, )-(10T50-4,) 7,4V}, (25)

donde vy es la velocidad de Fermi de los portadores de carga en siliceno, m,,, =
Py(y) + €Ay €s el momento canodnico con Py, el impulso electronico y A,y €l
potencial del vector magnético, T = (4, 7y, 7,) corresponden a la matriz de Pauli de
la subred (pseudo-espin), [ es la unidad de la matriz 2X2, n = +1 denota los valles
K y K’, respectivamente, y o = +1 denota los indices de espin. I3, especifica el
acoplamiento espin-orbita, que en siliceno tiene un gran valor 3.9 meV [63]. Esta es
una clara diferencia con respecto al grafeno. Al resolver la ecuacion de valores
propios para este Hamiltoniano es posible obtener las funciones propias y los
valores propios (vectores de onda). Como nuestro sistema estd compuesto por
diferentes regiones (barreras y regiones semi-infinitas), tendremos funciones de
onda y vectores de onda especificos para esas regiones.

En términos genéricos podemos escribir la funcion de onda como:
1 e I
W, N=A; (vf') eV +By( )T, (26)
j j

donde

k= J (B-U)?-(10Ts0-0,,)%~(h A%, (27)

E-UiA(noT50-4))

vi=- , (28)

Para la region entre las barreras y las regiones semi-infinitas a laizquierda y derecha
de las barreras U; = 4,; = A4; = 0. Los coeficientes desconocidos 4; y B; estan

interrelacionados por la condicion de continuidad en la interfaz a lo largo de la

coordenada Xx:

Wiw1(X110) =W Xjr1y), (29

asi como por la conservacion del componente y del impulso: k,; = k;, (30).
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La relacion entre los coeficientes de la region semi-infinita izquierda (4, y By) y los
coeficientes de la region semi-infinita derecha (4, y Ay) se puede escribir de una

forma mas compacta a través de la matriz de transferencia, saber que:
Ap _ (AN
() =# ("), @

donde la matriz de transferencia M, dada por:
N
m=njc[ [proop,  (32)
j-1
Se define en términos de las matrices dinamicas de D; y propagacion P;:

1 1
o=y +) @3

_ e'idjkxj 0
Pj_( 0 e+idikxj>' (34)

Aqui j=1,23,..,N. En nuestro caso, N =3, representa la primera region
ferromagnética de la barrera, la region del pozo intermedio y la segunda barrera. D,
es la matriz dinamica de las regiones izquierda y derecha semi-infinitas, que son las
mismas en este modelo. Del mismo modo, k,; y d; son el componente x del vector
de onday el ancho de la region j-ésimo, respectivamente. Conociendo la matriz de
transferencia, podemos calcular facilmente la probabilidad de tunelizacién de cada
canal de dispersion:

Ant1
Ay

1
o G

siendo M;;(n, o) el primer elemento de la matriz de transferencia M(n, o) para una

tp/ap(Ek,1,0)=

representacion de n y o. La transmisién cuantica global correspondiente en la lamina

de siliceno para una configuracion de magnetizacion especifica es:

11
1
Tp/ap =ZZ Z tpsap (1,0), (36)

n=-1o0=-1
Con la probabilidad de transmisién a mano, la conductancia para un canal de espin
particular y la magnetizacion se pueden obtener a través de la formula de Landauer-
Buttiker [64]:
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mw

— ? —
GP/AP(EF;U/CT) =Gy fﬂ tp/ap (EF;QJLU) cos(6) db, (37)
2

La conductancia global segun la alineacion es:
1

1

1 —

GP/AP(EF) :ZZ Gp/ap (EF/’LU) , (38)
n=-10=-1

donde Er es la energia de Fermi, G, = e?L,ky/m*h es el factor de conductancia

fundamental, siendo L,, el ancho del sistema en la coordenada y transversal, kp =

EZ — I es el vector de onda de Fermiy 6 es el angulo de los electrones incidentes

con respecto a la coordenada x, dada por la relacién entre el vector de onda
transversal y el vector de onda de Fermi k,, = kgpsen(6).
Una vez que se calcula la conductancia, se puede obtener TMR para canales de

espin y valle especificos a través de la siguiente expresion:
Gp(1,0)-Gyp(1,0)

TMR(1,0)= , (39
L Gap(1,0) (39)
De forma equivalente, la TMR global viene dada por:
Gp-G
TMR=—"2 (40)
‘AP
A B 1.9eV
e-
c_'_';:n.g ev
—
E

o\ /\ L

Figura 26.- A) Representacion del movimiento del electron v el hueco, el movimiento del hueco deja un valle,
pero al ser en el siliceno v este estar compuesto por dos subredes este movimiento hace que se mueva
simultansamente dejando detrds dos valles & v K7, B) El electrdn al ser una carga negativa se movera
contrariamente al campo eléctrico y el hueco en direccion de este. (Fuente: K. F. Mak et al, Science 344, 1489
(20147)
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Resultados numéricos y teoricos

5.1 Resultados:
Las ecuaciones descritas anteriormente para el célculo de la transmision, la

conductancia y la TMR para los electrones en siliceno ayudaran a simular estos
fendbmenos, estando el nano-dispositivo en paralelo (Fig. 25b). El nano-dispositivo
consiste en un pozo cuéntico y barreras ferromagnéticas de anchuras d,,, d; y d,.,

respetivamente. Las variables que se utilizan para la sustitucion de las ecuaciones

son el campo magnético B, campo electrostatico U y el nimero de barreras
ferromagnéticas N, dejando la anchura del pozo cuantico y la de las barreras
constantes. El nano-dispositivo se puede comportar como un sistema asimétrico,
esto es cuando la direccion del campo magnético de la barrera de la extrema
derecha tiene orientacion opuesta de las demas barreras y cuando las direcciones
de todas las barreras tienen el mismo sentido. Como se sabe que el siliceno tiene
dos valles k y k' cada valle tiene dos canales Up y Down, en total el siliceno tiene 4

canales de conduccion: Ky, Kpown, Kip Y Kpown-

i = ¢ ,:3} S — S %L

27.- Representacion de los nano-dispositivos con sus respectivos ndmeros de barreras gue se usaron para
realizar las simulaciones de transmision v conductancia.
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N=2,B,=B,=0, U =U,=0,d,=d, =d, =. (Sin efecto magnético)
Transmision: El valor que tiene L = 202.7 nm que esto es el ancho de la regién del
pozo, entonces se tiene el valor del tamafio de las barreras y del pozo de 101.35 nm.
En la Fig. 28 se muestra el resultado de la transmision de la ecuacion (36), en este
caso para la configuracién paralela de los campos magnéticos de las barreras
ferromagnéticas (transmision paralela, Tp). En las gréficas de la Fig. 28 corresponde
a la de transmision en funcion de la energia (meV) y del angulo que inciden para los
componentes de los espines en el valle K para los dos canales Tpoyn K Y TypK.

a) T(UK) b) T(DK)

90° 90°

o [
45 10.7 45
0.6
x ®
= 0 0.5 = 0
104
-45° 0.3 _45°
0.2
0.1
-90° -90°
0 50 100
E(meV)

Figura 23.- Transmision paralela (ij:. en funcion de la energia y el angulo: para el canal Typk a) y canal
TDUI.I'?‘I.K'

Como se puede ver en las gréaficas de la Fig. 28 se puede observar los diferentes
estados de transmision para los electrones, desde estados de propagacion con
excelente transmision (regiones rojas) hasta con casi nula transmision (regiones
azules), dependiendo de la energia y el angulo de incidencia. También podemos
notar que el espin Up y el espin Down los componentes de la transmision para el
mismo valle K tiene diferentes caracteristicas. La grafica de transmision para el
espin Up (Fig. 28a) es casi idéntico a la grafica de transmisién del espin Down (Fig.
28b), pero con una diferencia de energia, mientras que en la Fig. 28a con energia
cercanas a cero se tiene una transmision mientras que en la Fig. 28b se necesita

mayor energia ya que se tiene una franja azul de casi nula transmision. Esta
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similitud se puede entender teniendo en cuenta el componente del vector de onda
en la direccion de propagacion k,; de la ecuacion (27). A partir de la grafica (Fig.
29) notamos picos de oscilaciones donde la transmision es perfecta (T=1). En este
caso las barreras se comportan como transparentes, estados de propagacion, para
diferentes energias y angulos de incidencia esto es debido a las condiciones de
resonancias Fabry-Perot, en la regién del pozo y de las dos barreras. En la figura
29 se observan dos curvas, la de color negro son los angulos positivos y el &ngulo

0 (0°, 10°y 30°) y la de color rojo que representa angulos negativos (—10° y —30°).

a1 I b) 1 v
¥ ¥
g=0° l_ﬂﬂ.i I_EU.S
0 0
] 50 100 0 50 100
c) 4 wm——_ d} 1 o
o §{!5 o005
8 =x10° 2
0 0 J
0 50 100 0 0 100
x ¥
= ol o
g =+30 i 05 AL 0.5
0 0 .
0 50 100 0 50 100

Figura 29 - Se tomaron 5 distintos angulos {0°, £10° y +£30°) de la transmision de la Fig. 28 para los dos espines
(Up y Down), para los cinco angulos de T(UK) (Fig. 29a) se observa que se necesita poca energia para tener
transmisioén pero sin embarge en T(DK) (Fig. 29b) se necesita tener mayor energia ya que se ve ausencia de
transmision para bajas energias 0 meV.

Conductancia: En la Fig. 30, la conductancia para los dos canales de dispersion
en funcion de la energia (eq.38) se puede ver en la gréfica de la Fig. 30, el canal del
espin Up (linea negra,G;) es mayor al del canal del espin Down ( linea roja
punteada, Gp), en otras palabras, el comportamiento de la corriente eléctrica del
espin Up en este nano-dispositivo es diferente al del espin Down, se puede entender
como dos corrientes diferentes en una sola corriente eléctrica, por lo tanto, tienden
a crecer a mayor energia. Las oscilaciones se deben precisamente a las

resonancias mostradas en la Fig. 29.
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Figura 30.- La conductancia para el espin Up (linea negra) es mayor a la del espin Down (linea roja punteada),
pero a mayor energia (=50 meV) las curvas se van encontrado hasta sobreponerse.

(Sin efecto magnetico)

N |~

N=2 B,=B,=0U,=U,=5,d,=d,=d, =
Transmision: Los valores de ancho de pozo y de barreras seran constante, en este
caso se tendra un campo eléctrico de magnitud 5,la presencia del campo eléctrico
implica la reduccion de la transmisién, en la Fig. 31a se observa que en el canal
T(UK) teniendo energias cercanas a 0 meV se tiene una pequefa region roja,
(transmision de electrones desde el angulo -90° hasta los 90°), en T(DK) (Fig. 31b)
no hay presencia de transmisién en energia cercanas a 0 meV. En ambos canales
hay una franja roja en la misma region de la grafica (~10 meV) con la diferencia de
que T(UK) (Fig. 31a) es mas gruesa ocupando mayor energia pero con una
excelente transmision en grados cercanos a 0 mientras que a los extremos
acercandose a los 90°y -90° se va disminuyendo la probabilidad de tener una buena
transmision, en comparacion de T(DK) (Fig. 31b) que es mucho menor en la

probabilidad de tener una excelente cercas a 0° y se reduce mas a los extremos

que en T(UK).
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b) T(DK)

90° 90° |
0.9
108
0.7

0.6

45° 45

05 = 0
0.4

0.3 -45°
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0.1

» -90°
0 50 100 ] 50 100
E(meV) E(meV)

Figura 31.- En los dos canales de los espines se puede ver un incremento de la transmisidn con energias
mayores a los 50 meV, pero con bajos valores de angulo de incidencia.

Con 25 meV<E<50 meV para ambos canales, en T(UK) se ve una franja continua
con transmisiones buenas cercanas a los 0° pero sutilmente en diferentes energias
de esa misma regién se observan picos de transmisiones en ~30°, en T(DK) se ve
la ausencia de transmision y franjas con unas transmisiones no tan favorables para
el nano-dispositivo. E>50 meV la transmision aumenta conforme la energia es
mayor y se tiene una transmision perfecta cuando se acerca a los 0°.

La variacion en la funcion de transmision es debida a sucesivas reflexiones de los
electrones entre las superficies de las barreras y el pozo. Cuando los dos haces de
electrones estan en fase se da interferencia constructiva (Fig. 32a), mientras que si
estan fuera de fase se dard interferencia destructiva (Fig. 32b). El hecho que dos
haces se encuentren o no en fase, depende de la longitud de onda, del angulo con
el atraviesen las barreras, el grosor de las barreras y el indice de refraccion del
material, esto es como se comportan las resonancias Fabry-Perot que se observan

en la Fig. 33 (linea roja) que suceden en el nano-dispositivo.
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Figura 32 .- Silas ondas tienen la misma frecuencia, v estan en fase, se dice gue su interferencia es constructiva,
dando lugar a una onda resultante de la misma frecuencia cuya amplitud es mayor que las amplitudes de las
ondas originales a). Si las ondas estdn desfasadas 180 grados, se dice que su interferencia es destructiva, ya
que, si sus amplitudes son iguales, la amplitud de la onda resultante es cero b).

En la Fig. 33 se observa la transmisién para los dos canales con cinco angulos
distintos fijos (0°, £10° y +30°), en la primera grafica (8=0°) de las tres que hay para
T(UK) (Fig. 32a) se comienza con transmisiones cercanas a 0 con menores
energias, mientras que la energia aumenta la transmision llega hacer igual a 1, para
T(DK) (Fig. 33b) no es perfecta la transmision teniendo casi nula transmision 25
meV<E<50 meV y al igual como para T(UK) a mayor energia la transmision llega a
tener un valor de 1. Para la gréafica con §=110° en T(UK) (Fig. 33c) se observa los
picos con valores de transmisién cercanos a 0, estos son los que se ven en la figura
3laen las energias 25 meV<E<50 meV, observamos oscilaciones de la transmision
en bajas energias, ademas por algunas energias especificas de transmision igual a
1 debido a las resonancias (interferencia constructiva de las ondas al interior de las
barreras y del pozo), al igual en T(DK) (Fig. 33d) se tiene para los mismos valores
de energia (25 meV<E<50 meV) se observan los picos de ausencia de transmision
(T=0), esto se ven en azul de la figura 31a (region central cercanas a 0°), para
ambos canales de los espines Up y Down a mayor energia la transmisién se acerca
a valores de unidad. La observacién para las transmisiones en +30° (Fig. 33e y f)

se tiene en su mayoria de escala de energia una escasa transmisién para ambos
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canales con valores en 0 y picos con valores cercanos a 1, ambas graficas
parecieran ser simétricas entre si con la diferencia que al inicio de T(UK) (Fig. 33e)
se tiene mas transmision con valores superiores a 0 que los que tiene T(DK) (Fig.

33f) que sus picos llegan a 0.

aj1 b) 1
6=0 ’_§o.sr. Sos

C)lW
j\U“
e 1
g = +30° '-go's M ,LU\AI
0

Figura 33.- Las 6 graficas representan las transmisiones de cinco distintos angulos (0°, £10 y £30%), a). c) v €) para los
espines Up y b), d) y f) para los espines Down.

Conductancia: En la Fig. 34 se observa la conductancia de los dos espines, la
conductancia del espin Up (Gy) es mucho mayor a la del espin Down (Gp), energias
cercanas a cero (E<10 meV) Gy tiene una conductancia mayor a 1.5, pero se tiene
un pico que reduce la conductancia cuando mas energia se agrega al sistema
llegando a bajar a valores inferiores a 1, mientras que G, es mucho menor llegando
por lo menos en alcanzar 0.2. Con energias de 10 meV<E<23 meV G, aumenta la
conductancia a valores mayores a 1 y reduciéndose a menores de 0.5 cuando la
energia alcanza los 20 meV, G, siendo superior a G, alcanza niveles de
conductancia iguales como con menor energia (E<10 meV) pero ampliando su pico
de energia, volviendo a caer sus conductancia a niveles superiores a 1 pero siempre
mayor que los valores que se ven en G,. En determinados puntos de valores de
energia (23 meV<E<40 meV) hay una considerable caida de conductancia para
ambos canales de espines llegando puntos en que G, tiene valores de O
conductancias teniendo el pico de resonancia mas alto con valores de ~0.4, para
Gy Su pico maximo en esa area de energia se tiene de ~0.6. Los dos canales se

“acoplan” teniendo mismos valores con energias superiores a los 40 meV (E>40
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meV), esto por la excelente transmision que se pueden ver en las anteriores graficas
(Fig. 31y 33).

e (3L

Go

1.5}

G/ Gu

0.5

1] 20 40 60 g0

E(meV)
Figura 34.- Gy v Gy 5e observa muy separadas entre si, habiendo mas conductancia para espines Up en
energias bajas, cuando la energia aumenta (E=40 meV) las dos conductancias aumentan llegando acercarse a
valores iguales.

N = 2,§, = §r =0,U;=U,=5,d, =d;=d, =§ (Con efecto magnético)

Transmision: Las gréficas vistas a continuacion (Fig. 35) son muy parecidas a las
gréficas de la Fig. 31, solo que las de la Fig. 35 estan desplazadas hacia abajo esto
por la aplicacion del campo magnético que se tiene en las barreras del nano-
dispositivo afectando la transmisién de los electrones. Se demuestra que el campo
magnético rompe la simetria del mapa de transmision en T(UK) con E<20 meV se
tiene una gran regioén con una excelente transmision entre -45° y 0° con excepcion
de 0 meV que se tiene valores de transmision entre 0.6 y 0.4, a los extremos se
encuentran picos que se extienden de 90° a -90° con muy poca probabilidad de
buena transmisién. Para T(DK) con E<20 meV es muy baja la probabilidad de
transmision menor a 0.8 para ambos extremos (-90° y 90°), hay una gran region de
T=0 (resonancia) que rodea la poca transmisién que existe en esas determinadas
energias (E<20 meV). Para T(DK) se tiene nula transmision para la regién de
energias 20 meV<E<50 meV teniendo en medio de esa region pequeias
transmisiones el cual son despreciables. Para T(UK) y T(DK) con E> 50 meV las

transmisiones se van ampliando conforme la energia aumenta, teniendo la mejor
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transmision en el centro de las regiones para ambos canales. Mientras que en el
centro es mayor la transmision a sus extremos la transmisién va bajando hasta

valores de nula transmision.

a) T(UK) b) T(DK)
: 90° |
0.9 0.9
0.8 N038
07 & 0.7
| 10.6 0.6
05 £ o 0.5
<)
0.4 0.4
0.3 25° 0.3
0.2 0.2
0.1 0.1
i -90° |
] 50 100 0 50 100
E(meV) E(meV)

Figura 35 -El desplazamignto que se tiene en ambos canales (T(UK) y T(DK)) hacia abajo es por la aplicacién
de un campo magnético que hace que los espines se desvien teniendo mejor transmision en angulos
descendentes (menores a 0°),

En la Fig. 36 se observa las transmisiones para los espines Up y Down con los cinco
grados 0°, +£10° y +£30°. Para 6=0° para ambos canales T(UK)y T(DK) (Fig. 362y
Fig. 36b) E<50 meV, se observan picos de resonancias con transmision de T=1.
Con E<50 meV los picos de transmision no se acercan a valores de ~0.8 en esa
misma regién de energia se encuentra valores nulos de transmision salvo dos picos,
uno mayor a 0 y otro con 0.5, para E>50 meV se tiene una misma apariencia que
T(UK) (fig.36a) conforme la energia aumenta la transmision los pozos disminuyen
teniendo valores de T=1. En la figura 36¢c con 6=+10° se observa la transmisién con
angulo positivo (linea negra) y la transmision con angulo negativo (6=—10°, linea
roja), para las transmisiones para la region de energia E<50 meV que en su mayoria
tiene transmisiones con valores de 0, con picos de resonancias. En la Fig. 36 se
nota que la transmision de ambos canales de +10°, -10°, +30° y -30° son diferentes,
este fendmeno es debido al campo magnético en las barreras. Para T(DK) (Fig.
36d) se tiene la misma condicion de energia (0 meV>E<50 meV) en su mayoria se

tiene transmisiones con valores de 0, habiendo picos en energias bajas con valores
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mayores a 0.5 y teniendo resonancias en la misma regién, con energias a mayores
de 50 meV se tiene picos y pozos muy similares a los que se observan en T(DK)
(Fig. 36d) que de igual forma mientras la energia aumenta los pozos y picos se
vuelven a valores de transmision igual a 1. Para el 6=+30° en T(UK) (Fig. 36€e) se
tiene una gran region de nula transmision como también para T (DK) (Fig. 36f), esto
por el desplazamiento hacia abajo provocado por el campo magnético externo
aplicado al nano dispositivo, siendo las dos graficas casi simétricas entre, con
energia mayor a los 100 meV los picos se van incrementando a tener valores
cercanos a 1 hasta llegar a una energia que deja la transmisién con valores de 0,
se observan sus respectivas resonancias para ambos canales las cuales se van

oscilando poco a poco hasta valores de 1.
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Figura 36.- La transmisién Up y Down para diferentes angulos de incidencia del electron §=0°, £10°% y £30°
para el espin Up y espin Down.

Conductancia: Para Gy los valores de conductancia vistas en la Fig. 37 comienza
con mayor de 0.5 a energias de ~3 meV mientras que para G, la conductancia tiene
valores muy cercanos a 0 con el mismo valor de energia ya dicha (~3 meV),
teniendo la conductancia de mayor valor para energias bajas (E<60 meV) de 0.5.
Gy tiende a crecer a valores cercanos a 1.2 de conductancia el valor mas alto para
valores de baja energia (E<60 meV), esto en aproximadamente en valores de 10
meV, una caida de conductancia en un rango de energia de 20 meV<E<45 meV

llegando a tener valores minimos de 0.2 y maximos de 0.4. Para G, en energias de
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20 meV<E<45 meV la conductancia no supera los valores de G, en el mismo rango
de energias, siendo el pico mas alto para G, de 0.3 de conductividad y la mas baja
en 0. Para ambos canales (G; y Gp) con energias mayores a 45 meV la
conductancia vuelve a crecer y se van acoplando ambos hasta tener valores
semejantes. En conclusion, en la Fig. 37 el campo magnético reduce la
conductancia eléctrica en el espin Down y favorece la conductancia para el espin
Up.

1.2
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Figura 37 - La conductancia en el canal de espin Up y espin Down en funcion de la energia de Fermi del electron.

Magnetorresistencia Tunel (TMR): Para el calculo de la TMR se necesita calcular
los valores de la conductancia global (ec.18) para paralelo (P) y antiparalelo (AP),
recordar que paralelo es cuando la ultima barrera de la extrema derecha esta
alienada en el mismo sentido que las demas barreras de la izquierda y antiparalelo
es cuando el sentido de la berrera de la extrema derecha tiene un sentido opuesto
a las de la izquierda (Fig. 27). La grafica dada en la figura 38 muestra la
conductancia global de los electrones incidentes sin importar su estado de espin
esto con funcion con la energia de Fermi. Con energias de 3 meV<Ez<20 meV la
conductancia va en aumento hasta llegar a valores de conductancia ~0.8, con 20
meV<Er<40 meV la conductancia cae hasta valores cercanos a 0.1 y habiendo
picos entre esas energias con G~0.3. Con energias de 40 meV<Ez<80 meV la

conductancia va en aumento hasta valores de Gg4,, =1 como también hay puntos
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en donde hay caida de conductancia esto por el angulo de los electrones incidentes
(Fig. 38).
12

0 20 40 60 80
EF(meV)

Figura 38 - Conductancia global para obtener la TMR, esio con efectos del campo magnetico en el nano-

dispositivo.

Con los resultados de la conductancia global para las ambas orientaciones de
barreras (Paralelo y Antiparalelo) se puede utilizar la ecuacién 20 para la TMR
global, esto para saber sus valores en funcion a la energia de Fermi. En la Fig. 39
se observa que no hay TMR con valores 0 meV<Eg<3 meV, pero con energias de
19 meV<Eg<55 meV se observan picos de TMR, habiendo dos picos con mayor
TMR con energia ~33meV con valor de TMR~900% y con energia ~44 meV se
tiene una TMR~1300% siendo el mayor valor. Con energias mayores a 53 meV la

TMR baja hasta valores de 0.
1400

1200 |

1000 |

-200 : : :
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Figura 39 - La TMR presenta picos muy elevados en determinadas energias, obteniendo un pico mayor a 1100%
de TMR con energias de entre 40 meV<E <50 meV. También hay valores de TMR=0 con forme se elevan las
energias y cuando estas son muy bajas con energias menores a 20 meV.
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N=5B,=B,=0,U,=U,=1,d, =d; =d, =§ (Con efecto magnético)

Transmision: En la figura 27b representa el sistema de 5 barreras ferromagnéticas,
estas le daran una variacion de transmision muy diferente como las anteriores
transmisiones utilizando el sistema de 2 barreras. En la Fig.40 se observa una
similitud para ambos canales, T(DK) y T(UK), lo cual los hacen casi simétricos con
pequefias variaciones de transmision. En T(UK) (Fig. 38a) se observa una delgada
linea creciente en 0 meV. Para ambos canales la probabilidad de tener una buena
transmision es muy engorrosa ya que hay puntos de la grafica donde por un
movimiento de grados mayor o menor se tendra una probabilidad de tener una
transmision no deseable, por ejemplo, si se observa todos los grados (de 90° a -
90°) en una energia de 50 meV se puede ver diferentes regiones con distintos
valores de transmisién el cual se tiene varios puntos donde la transmision es buena,
esto pasa en todas las energias mayores a 25 meV. Estas graficas se vuelven un
patron uniforme donde cada energia da varios grados de libertad para obtener

varias transmisiones con valores de 1.

a)  T(UK) p)  T(DK)
90° |

45°

A )

-45°

E(meV) E(meV)

Figura 40.- Ambos canales tienen semejanzas entre si, la transmisién en funcién de la energia y el angulo
incidente del electrén para el canal del espin Up y espin Down. Se nota que 1a transmisién es casi compatible
en ambos canales, |a Gnica diferencia es que en pequefias energias se tiene transmisién gue en T(UK) se tiene
0 meV y en T(DK) la transmisién comienza en ~10 meV.

En la Fig. 41 se tiene las graficas de cinco distintos angulos (0°, +10° y +30°) de la

transmision, en T(UK) (Fig. 41a) se observa “ondulaciones” de transmisién al igual
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que se observa en T(DK) (Fig. 41b), esto como un patrén, los picos van
reduciéndose conforme las energias son mas elevadas hasta llegar a valores de
T=1. ParaT(UK) (Fig. 41c) y T(DK) (Fig. 41d) sus graficas son muy parecidas entre
si con diferencia en bajas energias donde se puede observar un pico en valores de
aproximadamente 5 meV para T(UK) (Fig. 41c) con valor de T=0.4. Para ambos
canales en +10° se tiene una semejanza de transmisiones en ~30 meV hacia altas
energias teniendo una simetria entre ambos canales como también en las
resonancias. Cuando mas energia se tenga la transmision tendra valores cercanos
a 1. Para las transmisiones en el angulo de +30° se puede observar una ausencia
de transmision desde 0 meV<E<40 meV, con un pequefio pico en T(DK) (Fig. 41f)
con un valor de T=0.2 aproximadamente. Con energia mayor a 40 meV las
transmisiones son muy parecidas entre si al igual que sus resonancias. Recordar
que las lineas negras son de angulos positivos (+10° y +30°) como también
corresponde para cero y las lineas rojas para angulos negativos (-10° y -30°).

a) 1 b) 1

0 50 100

0 50 100 0 50 100

0 0
0 50 100 0 50 100

Figura 41 - Las transmisiones que se observan para los tres angulos y para los dos espines (Up y Down) en
funcidn de la energia. Los patrones de las transmisiones de espin Up K y espin Down K son diferentes por el
efecto del campo magnético.

Conductancia: La conductancia para los electrones de espin Up y Down se puede
observar en la siguiente grafica (Fig. 40), para G; como para G, para energias 0
meV<E<20 meV se tiene baja conductividad teniendo el punto mas alto para G, en

valor de 0.3 aproximadamente y para G, en 0.2. Cuando E>20 meV la conductancia
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para ambos canales crecen mutuamente, estando G, siempre debajo de la
conductancia de G, esto cambia cuando se tiene valores de energia mayores a 70

meV llegando a valores de conductancia mayores a 1.3 para ambos canales.
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Figura 42 - Ambas conductancias (G, y G,) con energia mayores a 20 meV su margen de crecimiento es muy
similar entre ellas llegando a tener valores iguales en energias mayores a 70 meV.

Magnetorresistencia Tunel (TMR): Para obtener la TMR se necesita la
conductancia global resultado de las conductancias de la forma paralelo y
antiparalelo. Hay bajos valores de G, en energias menores a 20 meV con picos
que llegan a ~0.3, y cuando las energias son mayores a 20 meV hay picos de
conductancias que van en aumento. Pero, asi como hay energias donde la
conductancia aumenta hay energias donde esta baja a valores casi iguales a los
que se tienen en los picos, cuando mas energia hay mayores seran las

conductancias globales.
2
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Figura 43 - La conductancia global serd mayor cuando la energia de Fermi aumente, pero también puede
disminuirla en determinadas energias. Se podria decir que es propercional y a la vez inversamente propercional

una de la otra (conductancia global y energia de Fermi), esto porque 1a conductancia esta como funcién de 1a
energia.
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Teniendo los datos de la conductancia global se puede determinar los valores de la
TMR. En energias menores a los 20 meV hay variedad de TMR, habiendo un pico
muy elevado en energias entre 3 meV<Ez< 6 meV aproximadamente con una
TMR~2600%. La TMR va disminuye en energias de 6 meV<Ez<12 meV llegando a
valores TMR~0%, de igual forma hay subidas y bajadas de TMR en valores de 12
meV<Er<20 meV con el pico de TMR mayor con un valor ~600%. La TMR va a la
baja con valores cercanos a ceros cuando las energias son de 20 meV<Er<25 meV,
y cuando la energia es mayor a 25 meV la TMR llega a hacer cero para todas las
energias mayores.
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Figura 44 - Se tiene TMR en energias menores a los 20 meV con diferentes valores, con mayor de 20 meV la
TMR va decayendo hasta tener valores del 0%.



Conclusion

De manera general, hemos estudiado las propiedades de la transmision y
conductancia en el nano-dispositivo basado en siliceno esto en dos sistemas
diferentes, tales sistemas son:. dos barreras y cinco barreras. Mediante el
Hamiltoniano de bajas energias alrededor del punto de Dirac para describir el
siliceno con efectos de campos eléctricos y magnéticos. Para estudiar las
propiedades de transmision utilizamos el método de matriz de transferencia,
mientras con la formulacion de Landauer-Blittiker las propiedades de transporte.
Analizamos la transmisién como funcién de la energia variando los parametros que
caracterizan a los sistemas con el angulo de incidencia de los electrones, para la
conductancia en funcién de la energia de Fermi. Los resultados son:

1. Las propiedades y resultados de la transmisidn y conductancia pueden ser
variados por sus parametros (angulo, energia, numero de barreras, altura de
barreras, ancho del pozo, etc.).

2. Para las simulaciones hechas a la transmision de angulos establecidos (0°,
+10° y +30°) se observan resonancias para ambos sistemas (dos barreras y
cinco barreras), tales resonancias son sensibles a anchos de barreray pozos,
a los altos de barrera y asi como al nimero de barreras.

3. Los valores de las energias en cada escenario propuesto dependeran de los
angulos, campos eléctricos, campos magnéticos, nimero de barreras y el
tipo de espin del electrén que pase por el nano-dispositivo, es aventurado
decir con exactitud que tanto varia la energia sin establecer bien los
parametros que esta depende.

4. La conductancia se representa en curvas con comportamiento oscilante.

La TMR solo observa en el nano-dispositivo cuando este tiene efectos
magnéticos, la TMR tendra valores diferentes en diferentes energias de
Fermi.
En lo que es esta tesis se pudo determinar las propiedades de transmision,
conduccion y magnetorresistencia tinel (TMR) vistas desde el punto de la

espintrénica de un modelo matematico que se fue desarrollando durante varias
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investigaciones de distintos cientificos para darle validez a las teorias del
comportamiento del siliceno y estas teorias hacerlas practicas en la electronica al
sintetizar el siliceno que se usara en el nano-dispositivo que ayudara a darle la razon

a las teorias propuestas.
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