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单晶二维材料势垒层磁性隧道结温度效应的理论研究
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(南京邮电大学 电子与光学工程学院,南京210023)

摘 要:基于传统光学衍射理论构建了适用于单晶势垒层磁性隧道结的理论模型.该理论模型将单晶势垒层

视作周期性的衍射光栅,所以可以计入单晶势垒层对隧穿电子散射产生的相干性.利用此理论,研究了单晶二维材料

势垒层磁性隧道结的温度效应.理论结果表明,由于隧穿电子波为势垒层散射而具有强相干性,所以隧穿电阻和

TMR会随温度非单调变化.这解释了已有的实验结果,并阐明了其物理机制.此外,还研究了晶格畸变对单晶二维材

料势垒层磁性隧道结温度特性的影响.这些研究结果为优化单晶二维材料势垒层磁性隧道结的温度特性奠定了坚实

的理论基础.
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在自旋电子学领域中,磁性隧道结由于有潜力成为下一代磁性随机存储器的基本元件[1-5],因此是人们

研究的热点问题.磁性隧道结具有一个类似于三明治的结构,即两铁磁电极中间夹着绝缘势垒层.当两铁磁

电极磁化强度平行时,磁性隧道结的隧穿电阻较小;当两铁电极磁化强度反平行时,磁性隧道结的隧穿电阻

较大.像上述隧穿电阻随两个铁磁电极磁化强度方向的相对变化而改变的特性被称为隧穿磁阻效应.通常,
人们定义隧穿磁阻效应的大小(tunnelingmagnetoresistance,TMR)为(GP-GAP)/GAP,其中,GP 和GAP分

别是两铁磁电极磁化强度平行与反平行时的隧穿电导.在物理上,TMR的大小可以表征隧穿磁阻效应的

强弱.
在早期的磁性隧道结研究中,势垒层大多是由Al2O3[6-7],MgO[8-10]制备的.但是,基于上述材料作为势

垒层的磁性隧道结的制备工艺比较复杂,因而成本较高.随着单层石墨烯的成功剥离[11],二维材料因其具有

优异的物理性能而受到人们的密切关注[12-14].由于单晶二维材料可通过简单易操作的机械剥离法来制备,
所以有潜力作为低成本磁性隧道结的势垒层材料.于是,近年来人们对基于单晶二维材料势垒层的磁性隧道

结进行了广泛研究[15-23],并发现了很多新奇的物理特性.特别地,文献[18]发现在NiFe/MoS2/NiFe磁性隧

道结中TMR并不是随温度单调变化的.这与传统 MgO基磁性隧道结的温度特性不同.在理论上,文献[18]
并未对该实验现象进行解释.因此,亟须一个适用于单晶二维材料势垒层磁性隧道结的理论来对上述现象的

物理机制进行阐明.
之前,本课题组提出了一个适用于单晶势垒层磁性隧道结的理论[24-25].该理论基于传统的光学衍射理

论,将单晶势垒层视作周期性的衍射光栅.因此,它可以很好地计入单晶势垒层对隧穿电子散射产生的相干

性.此理论模型已经较好地解释了单晶 MgO基磁性隧道结的厚度振荡效应、半金属铁磁电极效应、偏压效应

以及温度效应.本文将该理论模型应用于单晶二维材料势垒层磁性隧道结中,并在理论上计算了TMR的温

度特性曲线.该理论可以较好地解释文献[18]的实验结果并阐明其物理机制.

1 模型简介

首先,假设单晶势垒层的每个格点处原子势为ν(r),势垒层的原子层数为n,则势垒层的周期势
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其中,Rh 是势垒层面内的晶格矢量:Rh =
l1a1+l2a2,其中a1和a2是势垒层面内的两

个初基平移矢量,l1 和l2 为其相应的整数,

a3 是层间的初基平移矢量,l3 为相应的整

数.这里,如图1所示,定义z轴的正方向是由

上电极指向下电极的,即ez=a1×a2/|a1×
a2|,易知隧穿电流方向是沿着z轴的负方

向的.
根据文献[24]所述,温度对单晶势垒层

磁性隧道结隧穿磁阻效应的影响来源于其

对单晶势垒层周期势场的修正.具体来说,温
度影响势垒层的晶格畸变,进而改变了势垒层的周期势场.根据Bethe理论、双束近似方法、帕特森函数方法

以及文献[24],晶格畸变对原子势ν(r)的傅里叶变换ν(Kh)的修正如下:
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其中Kh 是面内晶格矢量Rh 的倒格矢,σ 为缺陷浓度,α 为应变,ν0(Kh)是理想单晶势垒层原子势的傅里叶

变换

ν0(Kh)=Ω-1∫dre-iKh·r, (3)

其中原胞的体积Ω=(a1×a2)·a3.
根据文献[26]可知,应变α随温度T 的关系如下
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其中α0 是绝对零温下的应变,Tc 为回复温度.
由(2)式和(4)式可得
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根据Bethe理论、双束近似方法及文献[24],自旋向上的隧穿电子进入自旋向上通道的透射系数为
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式中k 是隧穿电子的入射波矢,kz 是其在z方向上的分量,d 是单晶二维材料势垒层的厚度,其中

pz
±=[k2-k2

h ±2mћ-2ν(Kh)]1/2, (7a)

qz
±=[k2-(kh +Kh)2±2mћ-2ν(Kh)]1/2, (7b)

这里kh 是k 的面内分量.
由T↑↑可以得到自旋向上的隧穿电子进入自旋向上通道的电导

G↑↑ =
e2

16π3ћ∫
π/2

0
dθ∫

2π

0
dφk2F↑sin(2θ)T↑↑(kF↑,θ,φ), (8)

(8)式中e表示电子电荷,θ表示k和ez 之间的角度,φ表示kh 和a1之间的角度,kF↑ 是自旋向上电子的费米

波矢.
同理,G↓↓,G↑↓ 和G↓↑ 也可以通过类似的方法获得,由此可以得到GP=G↑↑ +G↓↓,GAP=G↑↓ +

G↓↑,RP=G-1
P ,RAP=G-1

AP,最后得到TMR=GP/GAP-1=RAP/RP-1.
接下来,将该理论应用于单晶二维材料势垒层磁性隧道结中.势垒层材料选取为石墨和 MoS2 这两种具
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有代表性的单晶二维材料.它们的物理参数如下设定:根据文献[27-28],石墨的倒格矢 Kh=2.95×
1010m-1,MoS2 的倒格矢Kh=2.296×1010m-1.因为ν(Kh)与能隙近似成正比,而石墨和 MoS2 的能隙分别

约为1eV和1.9eV[22-23],所以本文设定石墨和 MoS2 的ν0(Kh)为2eV和4eV.依据常用铁磁电极材料的

参数[24],本文中化学势μ 设定为11eV,半交换劈裂能Δ 设定为10eV.

2 数值结果

因为温度对隧穿磁阻效应的影响体现在对势垒层周期势傅里叶变换ν(Kh)的修正上,所以我们首先计

算了在不同势垒层厚度下,RP 和RAP随ν(Kh)变化的曲线,结果如图2所示.其中,图2(a)和图2(b)分别为

石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结的结果.从图2中可以看出,两种磁性隧道结的RP 和

RAP均随ν(Kh)振荡.这是因为,根据(6)式可知,隧穿电子波被周期性势垒散射后,会使不同分波间产生干

涉,进而导致透射系数的振荡.另外,由图2(a)可以看出,石墨势垒层磁性隧道结RAP的曲线呈峰状,与正余

弦型曲线差别较大.该现象可作如下解释:由于石墨势垒层的ν(Kh)较小,根据(6)~(7)式可知,此时GAP 的

直流分量较小,进而导致RAP的振荡曲线呈峰状.同时,从图2(a)还可以看出,RAP的峰高随势垒厚度d 的增

大而增大.这是因为,当势垒厚度d 增大时,由(6)式可知,透射系数中的衰减项的衰减系数越大,进而导致

RAP的峰高增大.最后,从图2(b)中可以看出,MoS2 势垒层厚度越大,其振荡的周期会越小.这是因为,根据

(6)式可知,势垒厚度d 越大,振荡的相位变化2π所需pz
+-pz

-和qz
+-qz

-的变化越小,进而所需ν(Kh)的
变化越小.

基于上述分析可知,RP 和RAP会随ν(Kh)振荡,同时,通过(5)式可知,ν(Kh)在0K~Tc 区间内随温度

升高单调递增,因此,RP 和RAP也会随温度振荡,这可以解释文献[18]中TMR随温度非单调变化的实验结

果,并阐明了该现象的物理机制为势垒层晶格畸变对隧穿周期势的修正.
接下来,将进一步研究晶格畸变的物理参数对隧穿磁阻效应的影响.首先,计算T=10K时石墨势垒层

磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结隧穿电阻随应变的变化曲线,结果分别如图3(a)和图3(b)所示.其
中,Kh·α0 的变化区间为(π/6)~(π/2),σ=0.1,Tc=1000K,d=1.5nm.从图3(a)和3(b)中可以看出,石
墨势垒层磁性隧道结的RP 随应变几乎不变,而RAP随应变单调上升;MoS2 势垒层磁性隧道结的RP随应变

单调上升,而RAP随应变单调下降.这是因为应变会改变ν(Kh),而ν(Kh)的变化会改变隧穿电阻.具体地,计
算石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结的ν(Kh)随应变的变化的曲线,分别如图4(a)和图4
(b)所示,可以看出,当Kh·α0 从π/6增加到π/2时,石墨的ν(Kh)从2.15eV单调减小到1.81eV,MoS2 的

ν(Kh)从4.29eV单调减小到3.62eV.在数学上,由图4和图2就可以得到图3(a)和图3(b).图3(c)和图3
(d)分别是石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结在不同应变下,RP 和RAP随温度的变化曲线.
从图3(c)和图3(d)中可以看出,石墨势垒层磁性隧道结的RP 随温度几乎不变,而RAP显著依赖于温度,这
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是因为相比于RP,RAP对ν(Kh)更敏感.与石墨势垒层磁性隧道结不同,MoS2 势垒层磁性隧道结隧的RP 和

RAP均显著依赖于温度,这是因为此时RP 和RAP均对ν(Kh)较敏感.此外,从图3(c)和图3(d)中还可以看

出,当应变增大时,RP 和RAP对温度更敏感.这是因为,由(5)式可知,应变越大,ν(Kh)对温度越敏感.

其次,计算T=10K石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结隧穿电阻随σ变化的曲线,结
果如图5(a)和图5(b)所示.其中,σ的变化区间为0.05~0.15,Kh·α0=π/3,Tc=1000K,d=1.5nm.从
图5(a)和5(b)中可以看出,两种磁性隧道结的RP 和RAP几乎均不随σ改变.为了说明该现象,计算了石墨

势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结的ν(Kh)随缺陷浓度σ变化的曲线,分别如图6(a)和图6(b)
所示,从图6中可以看出,ν(Kh)几乎不随σ改变.这可以如下解释.根据(5)式可得
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(9)式表明ν(K)和σ之间存在线性关系.在当前的参数下,斜率很小,因此当σ变化时,ν(K)几乎不变,隧穿

电阻也随之几乎不变.图5(c)和图5(d)分别对应于石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结在不

同的σ下隧穿电阻随温度变化的曲线.从图5(c)和图5(d)中可以看出,缺陷浓度σ对温度特性的影响与应

变类似,这里不再赘述.

然后,计算T=10K时石墨势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结隧穿电阻随Tc 的变化曲线,
结果如图7(a)和图7(b)所示.其中,Tc 的变化区间为500K~1500K,K·α0=π/3,σ=0.1,d=1.5nm.从
图7(a)和图7(b)中可以看出,两种磁性隧道结的RP 和RAP均几乎不随Tc改变.为了说明该现象,计算石墨

势垒层磁性隧道结和 MoS2 势垒层磁性隧道结随Tc 变化的曲线,分别如图8(a)和图8(b)所示.从图8(a)和
图8(b)中可看出,当Tc 从500K增加到1500K时,ν(K)随T 变化很缓慢.这是因为,此时T/Tc 远小于

1,所以由(5)式可知,当Tc 处于500K~1500K区间时,ν(K)几乎不随Tc 改变.从图7(c)和图7(d)中可以

看出与应变和缺陷浓度不同,Tc 越大,RP 和RAP对温度越不敏感.这是因为,由(5)式可知,Tc 越大,ν(K)对
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温度越不敏感.

最后,为了与文献[18]中的实验结果进行对比,计算 MoS2 势垒层磁性隧道结隧穿电阻和TMR随温度

T 的变化曲线,结果如图9所示.其中,Tc=1000K,Kh·α0=π/2,σ=0.15,d=3nm,从图9中可以看出,

RP,RAP和TMR均随温度非单调变化.这与文献[18]的实验结果定性符合.

3 结 论

本文构建了适用于单晶势垒层磁性隧道结的理论模型.在该理论中,可以通过考虑单晶周期性势垒层晶

格畸变的影响来计入温度对隧穿磁阻效应的修正.因此,本文利用上述理论研究了单晶二维材料势垒层磁性

隧道结的温度效应.研究结果发现,由于单晶周期性势垒层对隧穿电子的散射带来的相干性会引起隧穿电阻

和TMR随周期势ν(Kh)振荡,而晶格畸变会导致ν(Kh)在0K~Tc 区间内随温度单调递增,所以隧穿电阻

和TMR也会随温度非单调变化.这解释了已有的实验结果,并阐明了其物理机制.另外,本文还研究了应变、
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缺陷浓度和回复温度对单晶二维材料势垒层磁性隧道结的隧穿磁阻效应的影响.结果表明,隧穿电阻显著依

赖于应变的程度,而对缺陷浓度和回复温度均不敏感.上述研究结果为单晶二维材料势垒层磁性隧道结温度

特性的优化提供了重要的理论支撑.
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Theoreticalstudyontheeffectoftemperatureinthemagnetic
tunneljunctionswithsinglecrystal2D-materialbarrier

FangHenan,SunXingyu,LüTaotao,LüJie

(CollegeofElectronicandOpticalEngineering,NanjingUniversityofPostsandTelecommunication,Nanjing210023,China)

Abstract:Thispaperdevelopsatunnelingtheorybasedonthetraditionalopticaldiffractiontheoryformagnetictunnel
junctionswithsinglecrystalbarrier.Bythetheory,thesinglecrystalbarrieristreatedasadiffractiongrating,soitcanwellac-
countforthecoherenceofthetunnelingelectrons.Furthermore,theeffectoftemperatureofthemagnetictunneljunctionswith
singlecrystal2D-materialbarrierisstudied.Thetheoreticalresultshowsthat,owingtothestrongcoherenceofthetunneling
electrons,thetunnelingresistancesandTMRwillbothvarywithtemperaturenon-monotonously.Itcanexplaintheexperimen-
talresultsinthepreviousliterature,andclarifythephysicalmechanism.Inaddition,thispaperhasinvestigatedtheeffectsof
latticedistortiononthetemperaturecharacteristicsofthemagnetictunneljunctionswithsinglecrystal2D-materialbarrier.The

presentworkprovidesasolidtheoreticalfoundationforoptimizingthetemperaturecharacteristicsofthemagnetictunneljunc-
tionswithsinglecrystal2D-materialbarrier.

Keywords:magnetictunneljunction;tunnelingmagnetoresistance;two-dimensionmaterials;effectoftemperature;
spintronics
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