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Introduction générale

Introduction generale

D'aprés le principe d'exclusion de Pauli, deux électrons ne peuvent pas étre dans le méme
état quantique. Alors, s’ils ont des spins paralleles et de méme sens, donc la méme aimantation,
ils sont obligés de rester loin les uns des autres. S’ils ont des spins opposes, donc deux
aimantations qui s’annulent, ils peuvent se rapprocher autant qu’il veulent. Si les électrons ont
des spins opposés, se rapprochant tres pres les uns des autres, alors qu’ils sont tous chargés
négativement, cela entraine une forte énergie potentielle électrostatique. S’ils ont des
aimantations qui s’ajoutent, ils restent loin et I’énergie potentielle électrostatique est faible. Il
devient donc favorable énergétiquement que les électrons de conduction se regroupent en
domaines ou ils ont tous une aimantation qui a la méme direction et le méme sens, ce qui est la
caractéristique d’un corps ferromagnétique donc trés fortement aimant-able. Le couplage spin-
orbite rend le degré de liberté de rotation réagir a son environnement orbital. Dans les solides,
cela génere des phénomenes aussi intrigants qu'un fractionnement de spin d'inversion d'états
d'électrons, des systemes asymétriques méme a un champ magnétique nul et un fractionnement
de zeeman qui est nettement amélioré en grandeur par rapport a celui des électrons libres [1].

L’effet de Stoner qui explique le magnétisme des électrons de conduction marche
uniquement si les électrons sont forcés a étre pres les uns des autres, pour que seul le principe
d’exclusion de Pauli les force a avoir la méme aimantation pour qu’ils puissent s’éloigner et
ainsi diminuer I’énergie potentielle électrostatique de répulsion. Il marche donc uniquement
quand il y a une forte densité d’électrons de conduction. C’est le cas du fer, du cobalt et du
nickel.

L'effet de Rashba, découvert en 1959, continue de fournir un terrain fertile pour la
recherche fondamentale et les applications. Il a servi de base a la proposition du transistor de
spin par Datta et Das en 1990, qui a largement inspiré le champ large et dynamique de la
spintronique. Des développements plus récents comprennent de nouveaux matériaux pour l'effet
Rashba tels que les surfaces métalliques, les interfaces et les matériaux en vrac. Il a également
donné lieu a de nouveaux phénomenes tels que les courants de spin et I'effet Hall spin, y compris
sa version quantifiée, qui a conduit au domaine tres actif des isolateurs topologiques. [2]

]



Introduction générale

L'objectif principal de cette recherche est d'étudier I'effet de Rashba sur le modéle Stoner
et trouver des nouvelles applications.

La mémoire est organisée autour de trois chapitres:

» Le premier chapitre est consacré a présenter un apercu de chacun de I'effet Rashba et
modele Stoner.

» Dans le chapitre 11 décrit les calculs théoriques d’hamiltonien des interactions de Rashba
et Stoner.

» Dans le troisieme chapitre, nous discutons et interpréter les résultats obtenu a partir de la

simulation grace a MathematicalO au modele de I’effet Rashba et le modele de stoner.

» Enfin, nous sommes a la fin de notre mémoire par une conclusion générale a qui seront
résumes les résultats principaux obtenus au cours de ce travail.

]




Chapitre I

L'effet Rashba et le modele de

Stoner




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

L’interaction spin-orbite qualifie toute interaction entre le spin d'une particule et son
mouvement. Le premier et le plus connu des exemples de cette interaction est la production de
décalage dans les niveaux d'énergie électronique en raison de l'interaction entre le spin de
1'électron et le champ électrique nucléaire dans lequel il se meut. [3]

Quel est I'effet de Rashba ?
Quel est le modéle Stoner ?

L’objectif de ce chapitre est 1'étude bibliographique pour I'effet Rashba et le modele de Stoner,
alors nous commengons par une introduction sur les Spine-orbites. Ensuite, nous étudions 1'effet
Rashba et le modele Stoner.

I. INTRODUCTION

L'importance du couplage spin-orbite (SO) pour la structure de la bande des électrons
Bloch a été notée pour la premiére fois par Elliott [4] et Dresselhaus et al [5]. Elliott a souligné
que nous obtenons (au moins) une double dégénérescence de spin des bandes d'énergieEn(k)
pour chaque vecteur d'onde k dans la zone de Brillouin si l'inversion de l'espace est une bonne
symétrie de la structure cristalline. Dresselhauset al [S] (voir aussi [6]) a démontré que le

fractionnement SO des orbitales atomiques p peut qualitativement modifier les spectres de
résonance cyclotron dans le silicium et le germanium.

A l'aide de la théorie des groupes, Dresselhaus [7] a étudié I'effet du couplage de SO sur
les semi-conducteurs avec la structure asymétrique de zinc blende inversée, qui est la structure
cristalline de nombreux semi-conducteurs III-V et II-VI tels que GaAs, InSb et CdTe (voir aussi
[8]). Il a prédit un fractionnement de spin anisotrope de la dispersion E (ﬁ), cubique dans le
vecteur k de vague pour les bandes avec symétrie I'6, qui est devenu connu sous le nom de '
fractionnement de Dresselhaus SO '. [9]




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

I.1. ’EFFET RASHBA
1.1.1. Définition

L'effet Rashba, ou l'effet Rashba-Dresselhaus, est un fractionnement dépendant de 1'é¢lan
des bandes de spin dans les systeémes bidimensionnels de matiere condensée (hétéro -structures et
¢tats de surface) semblables au fractionnement des particules et des antiparticules dans
I'hamiltonien de Dirac. Le fractionnement est un effet combiné du couplage atomique spin-orbite
et de I'asymétrie du potentiel dans la direction perpendiculaire au plan bidimensionnel. Cet effet
est nomm¢é en I'honneur d'Emmanuel Rashba qui 1'a découvert. [10]

Remarquablement, cet effet peut entrainer une grande variété de phénomenes physiques
nouveaux, méme s'il s'agit d'une petite correction de la structure de bande de 1'état métallique
bidimensionnel.

En outre, les supraconducteurs a grande fracture de Rashba sont suggérés comme
réalisations possibles de I'état élogieux Fulde-Ferrell-Larkin-Ovchinnikov (FFLO) et le
supraconducteur topologique de p-onde désiré.

Derni¢rement, un couplage pseudo-spin-orbite dépendant de I'inertie a été réalisé dans des
systémes atomiques froids. [11]

[.1.2. Historique

"Les premicres observations de 1’effet Rashba dans les gaz d’électrons 2D d’hétéro
structures semi-conductrices ont été réalisées dans les années 1980, d’apres les battements
Shubnikov—de Haas, puis les effets d’anti localisation faible sur la magnéto conductance.
Ensuite, par spectroscopie Raman électronique, des données trés complétes de 1’anisotropie
résultant de D’interférence des effets Rashba et Dresselhaus dans des puits quantiques de
GaAs/AlGaAs ont été obtenues par B. Jusserand et al. A la fin des années 1990, des expériences
de controle de I’effet Rashba par un champ électrique externe (grilles) ont été initiées, stimulées
par la proposition par Datta et Das d’un "transistor de spin" a effet de champ. Dans les années
2000, les effets Rashba et Dresselhaus ont ét¢ mesurés dans le domaine temporel (acces a la
dynamique de précession), par rotation Kerr/Faraday et photoluminescence résolues en temps.

Notons que récemment, un vif intérét a ¢été porté a 1’effet Rashba dans d’autres systémes
d’électrons 2D. Cet effet peut étre plusieurs ordres de grandeur supérieur (a~100 —
1000 meV A) a I’effet Rashba des hétéro structures semi-conductrices traditionnelles(oua~1 —
50meV A). C’est le cas notamment pour les états de surface de métaux comme le bismuth ou les
états de type puits quantique dans des films métalliques ultra-minces (quelques nm). C’est
¢galement le cas des états de type puits quantique a proximité de la surface des isolants
topologiques comme Bi,Ses, ou a I'interface d’oxydes comme LaAlOs/SrTiOs". [12]




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

I.1.3. Fractionnement du spin dii a I'effet Rashba

Dans notre recherche, nous utilisons une interaction spin-orbite appelée 1'effet Rashba [13]
dans le contrdle des spins d'électrons. Un Hamiltonien de l'interaction spin-orbite prend
généralement la forme (VV X p) o. En utilisant le potentiel de confinement V(z) du puits
quantique pour V, soit VV(z) = (0,0, —eE,) et Ak pour P (moment), on obtient I'Hamiltonien
pour l'effet de Rashba en tant que

Hg = 0Lso(lzz)(kycx - kxcsy) (I'l)

Ici, agyest une constante intrinséque dépendant de la matiére pour 1'effet de Rashba, (E,) est la
valeur attendue deE,, et oyet g, sont les matrices de spin de Pauli.

Si nous utilisons une onde plane pour la partie orbitale de la fonction d'onde pour simplifier avec

un vecteur d'onde bidimensionnel k= (kx, ky) = (k,0), les fonctions d'onde (fonctions
eikx

propres) y compris la partie spin sont données par ! )Avec des auto-énergies respectives

vz ($ 1
2 4 ago(EK.
2m* — SO Z

ikx
V2 ($1
qui est causée par une interaction spin-orbite associé¢e au potentiel de confinement des hétéro-
structures semi-conductrices, est appelée fractionnement Rashba (Figure. 1.1.1)

Ainsi, le fractionnement d'énergie entre les deux états ) A une onde constante vecteur,

Figue. 1.1.1. Dispersion énergétique du systéme d'électrons bidimensionnel avec le

fractionnement de Rashba. [14]




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

I.1.4. Rotation de spin

Considérons une fonction d'onde superposée

eilk=0l)x / ldOX riN (cos(Akx))
2 (—1) t— (1) =t sin(Akx) (12)

Qui se compose de deux fonctions d'onde associées a deux points sur la surface de

Fermi(k + Ak, 0), ouAK = a,, < E, > m*/k*, Dans un systéme comportant le fractionnement
de Rashba. La partie spin de cette fonction d'onde a x = 0 est((l)), ou le spin est orienté dans la

direction z. Les états de spin des électrons pour x # 0 sont

(6O5 %) = cos(ak) () + sin(akn) (7) (1.3)

Dont l'orientation de spin est(sin(2Ak,), 0, cos(2Ak,))dans un vecteur tridimensionnel. Ainsi,
le spin tourne dans le plan x-z en fonction de la position de 1'¢lectron x. Un électron dans un
semi-conducteur peut étre considéré comme un paquet d'ondes ayant un nombre d'onde central.

Puisque la vitesse de propagation d'un paquet d'ondes est donnée par sa vitesse de groupe
hk

m*

(vitesse de Fermi) — un ¢€lectron en mouvement linéaire uniforme change sa position en fonction

de sa vitesse de Fermi. Ainsi, l'orientation de rotation tourne en conséquence. La vitesse
angulaire de la rotation du spin électronique est donnée commew = 2a,,(E,) k/hdans ce cas.
L'accordabilit¢ de< E, >.Par une grille externe ou une conception spécifique de I'hétéro
structure nous permet de contrdler la vitesse angulaire de rotation des spins, qui est I'un des plus
grands attraits de l'effet Rashba. Quelques exemples de rotation de spin pour un électron se
déplacant a la vitesse de Fermi sont représentés sur la Fig 1.1.2. Ou a4, agit comme un
paramétre indiquant combien il est facile de controler la précession de spin électronique par un
champ ¢électrique< E, >.




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

hdnddndddnd

(a) If (E)=0 Time

ceRedsE

(b) 1§ (E) >0 Time

yuddouN

(c) If(E)<0 Time

Figue. 1.1.2. Exemples de précession de spin. [14]

Dans la recherche sur l'effet de Rashba jusqu'a présent, il a été important d'obtenir une
valeur appelée coefficient de Rashba a, qui correspond a ag, < E, >. Des ¢éléments de preuve
circonstancielle montrant que les valeurs o sont controlables par une porte avaient été accumulés,
bien que personne n'ait pu montrer une relation quantitativement linéaire entre a et< E, >.

Les facteurs qui ont retardé¢ 1'avancement de cette recherche comprennent: (1) Un
Manque de méthodes expérimentales qui permettent de mesurer la valeur de < E, > dans un
puits quantique directement et (2) L'incertitude quant a la taille de la division de spin de
Dresselhaus (la division de spin découlant de 1'asymétrie d'inversion de masse) qui coexiste avec
la division des spins de Rashba. Nous avons démontré quantitativement la relation linéaire a =
o, < E, >.En utilisant des puits quantiques semi-conducteurs In, 53Gag 47 (figure 1.1.3), qui
sont en treillis adaptée a (001) InP; ce qui a conduit a la détermination quantitative de la réussite
de la valeur de o, [15]. Une clé de notre succes a été la découverte fortuite d'une plaquette épit
axiale qui a la propriété que la valeur de < E, >peut apparemment €tre modifiée de positif a des
valeurs négatives au moyen de déclenchement. Expériences prudent avec cette plaquette épit
axiale et une série de plaquettes similaires ont abouti a notre détermination quantitative de o,

I.1.5. Procédure expérimentale pour déterminer ag,
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L'éprouvette utilisée dans 1’expérience de détermination de ay, était un puits quantique de
10-nm- d'épaisseur Ings3Gag 47 As semi-conducteur bien développé sur le plan (001) D'un
substrat InP (avec des couches barricres delng 53Gag 47 As). Les chercheurs contrdlent la densité
¢lectronique et le champ électrique perpendiculaire < E, > a l'intérieur du puits quantique au
moyen d'une grille de surface dans une structure a transistor a effet de champ (figure 1.1.3.).11s
sont utilisé un réfrigérateur a dilution pour refroidir I'échantillon A ~100 mK (température
¢électronique), afin de minimiser 1'effet de perturbation thermique et d'augmenter la sensibilité de
mesure, et mesuré la résistance électrique en fonction du champ magnétique perpendiculaire
(magnétorésistance) pour différentes tensions de grille. Dans ces mesures, un phénomene
distinctif appelé anti-localisation faible apparaissait a proximité de champ magnétique nul,
Interférence des fonctions d'ondes électroniques. Nous avons pu déterminer la valeur du
coefficient de Rashba a en analysant théoriquement ce phénoméne expérimentalement observé.
[16]
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Figue. I.1.3. Echantillon expérimental et structure FET. [14]

I.1.6. Origine du couplage Spin-Orbite Rashba

Lorsqu'un ¢électron avec I'impulsion p se déplace dans un champ magnétique B, il éprouve
une force de Lorentz dans la direction perpendiculaire a son mouvementF = —ep X B / m et
posséde I'énergie de Zeeman ugo. B, ou o est le vecteur des matrices de spin de Pauli, m et e
sont respectivement la masse et la charge de 1'électron, et ug = 9,27 X107 24 J T 1 estle
magnon de Bohr. Par analogie, lorsque cet électron se déplace dans un champ E électrique, il
éprouve un champ magneétiqueBsr ~ EXp / mc?dans son cadre de repos (ou ¢’est la vitesse de
la lumiére) - un champ qui induit également un Zeeman Energie appelée
couplage Hgp ~ g (E X p) * 6 /mc? Dans les cristaux, Le champ électrique est donné par le

gradient du potentiel cristallin, E=-W
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Dans les puits quantiques avec symétrie d'inversion structurelle brisée le long de la
croissance directionz, les sous-bandes de spin sont divisées en énergie (voir la figure 1.1.4 (a, b)).
Un tel fractionnement de la bande est également observé sur certaines surfaces métalliques (voir
la figure 1.1.4 (d)) et a été expliqué par Bychkov et Rashba en considérant un champ électrique

E=E ,Z résultant en un couplage SO efficace de la forme [17].
He = 2 (Zxp) ‘o (1.4)

Ou ag s'appelle le parametre Rashba. Néanmoins, cette forme pratique, dérivée d'ondes
planes fort-dimensionnelles, n'est que phénoménologique et ne s'applique pas en soi sur des
systémes réalistes.

En effet, les études théoriques ont montré que le manque de symétrie d'inversion crée non
seulement un champ ¢électrique supplémentaire E, mais déforme également la fonction d'onde
¢lectronique proche des noyaux ou l'approximation de l'onde plane n'est pas valide [18]. En
d'autres termes, a I'état solide, 1'écart de Dirac mc? ~ 0.5MeV est remplacé par l'espace
d'énergie =1 eV entre les €lectrons et les trous et ag/h >> ugE, /mc? . En outre, la rupture de
symétrie d'inversion n'impose que le couplage SO Impair dans 1'élan électronique P, c'est-a-
dire,W(p) = —w(p), Comme dans le cas du couplage p-cubique de type Dresselhaus SO dans
les semi-conducteurs composés de zinc-blende II1-V [19]. Il devient linéaire en p seulement dans
certaines conditions (par exemple, lorsque 'approximation €lectronique libre est valide ou sous
contrainte). Par conséquent, dans la discussion fournie dans le présent examen, il faut garder a
l'esprit que le couplage p-linéaire Rashba SO est une approximation phénoménologique utile qui
ne refléte pas entiérement la forme réelle du couplage SO dans les systémes asymétriques
d'inversion
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Figure I.1.4:fractionnement de spin Rashba aux interfaces: (a) Schéma de la surface de Fermi
d'un gaz a électrons libre bidimensionnel avec couplage spin-orbite Rashba: le moment angulaire
de rotation est bloqué sur I'élan linéaire; (B) Schéma de la dispersion d'énergie avec verrouillage

par rotation; (C) Contrdle de la porte de la grandeur du paramétre de couplage spin-orbite

Rashba dans le puits quantique InAlAs / InGaAs - Insertion: oscillations Shubnikov-de Haas a
partir desquelles le paramétre Rashba est extrait; (D) Dispersion d'énergie a la surface de 1'alliage

Bi/ Ag mesurée par ARPES affichant un fractionnement clair de Rashba . [35]

I.1.7. Mesure du couplage Spin-Orbite Rashba

L'ampleur du parameétre phénoménologique de Rashba ag a été estimée en une large
gamme de matériaux présentant une rupture de symétrie par inversion inter-faciale ou en
vrac.L'analyse des oscillations de Shubnikov-de Haas et de la précession de spin dans InAlAs/
InGaAs [20, 21] (voir figure I1.1.4 (c)) donne un parametre Rashba (~ 0.67x 10-11eV.m)
comparable aux estimations récentes Dans les hétéro-facettes LaAlO; / SrTiO ; en utilisant des
mesures de localisation faibles (~ 0,5x 10-11eV.m) [22,23]. Les signatures du couplage Rashba
SO ont également été confirmées a la surface de métaux lourds tels que Au [24] ou Bi/ Ag
alliages [25], en utilisant la spectroscopie photoémission a angle (ARPES) et révélant un effet
Rashba gigantesque, environ deux commandes De grandeur plus grande que dans les semi-
conducteurs (~ 3,7 x 10-10 eV.m pour l'alliage Bi/ Ag). Plus récemment, les isolateurs
topologiques ont montré des paramétres comparables de Rashba (~ 4x 10-10 eV.m pour Bi,Ses
[26]). Les structures présentant une rupture de symétrie d'inversion en vrac montrent également
une évidence d'un fractionnement SO de type Rashba de la structure de la bande. Par exemple, le
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semi-conducteur polaire BiTel affiche un paramétre Rashba en vrac (~ 3,85 x 10-10 eV.m [27])
aussi grand que sur la surface des isolateurs topologiques.

I.1.8. Physique de I'effet Rashba

Pour discuté de la physique induite par le couplage de SO dans des systémes dépourvus de
symétrie d'inversion, considérons le couplage p-linéaire Rashba SO, Eq. (I.5), introduit
précédemment [28]. Cette équation décrit un terme de Zeeman impliquant un champ magnétique
proportionnel au moment de 1'¢lectron p. Par conséquent, lorsque les électrons circulent le long
de l'axe x des abscisses, ils expérimentent un champ magnétique efficace le long de l'axe y,B,.,
appelé le champ de Rashba, comme représenté sur la Fig.I.1.5 (en haut). La grandeur du champ
de Rashba peut étre calculée a partir de :

Bry = 2o0g kF/gug (1-5)

Ou kp et g sont le vecteur d'ondes Fermi et le facteur g des porteurs dans le canal de conduction,
respectivement.

I.1.9. Champ de Rashba et précession de spin

Lorsque le spin de 1'¢lectron n'est pas aligné avec le champ de Rashba, la précession de rotation a
lieu avec une fréquence qui dépend de la grandeur du champ. Dans la Fig. I.1.5, Les électrons
polarisés par spin injectés le long du processus de l'axe x des abscisses sous l'influence du champ
Rashba, méme sans champ magnétique appliqué. La grandeur du champ électrique, et donc la
force du champ de Rashba et le taux de précession de rotation peuvent étre controlées par une
tension de grille [21, 29,30] (voir la figure 1.1.4 (c)). Dans le régime diffusif, cette précession est
a l'origine du soi-disant mécanisme de relaxation spin D'Oakonov-Perel [31].

Une conséquence intéressante de 1'émergence du champ de Rashba est la possibilité de polariser
I'¢lectron circulant dans la direction de ce champ. Cet effet, appelé effet galvanique de spin
inverse [32], a une contrepartie appelée effet galvanique de spin [33], c'est-a-dire la conversion
de la densité d'essorage non équilibrée (créée par des moyens optiques ou électriques) en un
courant de charge.
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Figure.1.5 | Rashba spin-orbite interaction. Les électrons mobiles (k) avec un champ électrique
perpendiculaire (E;) induisent le champ Rashba, B,.,, (en haut). Dans un systéme Rashba, les électrons

polarisés par spin précipitent autour de 1'axe du champ de Rashba [35]

1.1.10. Courbure de baies et effets de spin Hall

L'effet Rashba modifie la vitesse selon

U, = 03Hp = —(ar/h)Zx3 (1.6)

La trajectoire des €électrons est "pliée" en raison du couplage SO, d'une maniere tres
similaire A quel point la force de Magnus déforme la trajectoire des boules de filage dans la
mécanique classique.

La direction de la distorsion dépend de la direction du moment angulaire (c'est-a-dire de la
filature), ce qui entraine un effet Hall de rotation (voir la figure 1.1.6).
Cette vitesse supplémentaire peut étre formulée en termes de force efficace de Lorentz agissant
sur le paquet d'ondes électronique semi-classique. Le champ magnétique efficace qui produit

cette force de Lorentz s'appelle la courbure de Berry [34] ﬁ(ﬁ)maRva(6xﬁ) et ne dépend que
de la géométrie de la structure de la bande. La vitesse anormale résultante induit une
conductivité hors diagonale qui peut étre nulle si la symétrie d'inversion de temps est
interrompue. La langue de la courbure de Berry et sa phase associée de Berry a été extrémement
couronnée de succes en décrivant les différentes propriétés des matériaux Rashba et Dirac L'effet
Rashba modifie la vitesse selon
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La trajectoire des ¢lectrons est "pliée" en raison du couplage SO, d'une maniére tres
similaire A quel point la force de Magnus déforme la trajectoire des boules de filage dans la
mécanique classique.

La direction de la distorsion dépend de la direction du moment angulaire (c'est-a-dire de
la filature), ce qui entraine un effet Hall de rotation (voir la figure 1.1.6).
Cette vitesse supplémentaire peut étre formulée en termes de force efficace de Lorentz agissant
sur le paquet d'ondes ¢électronique semi-classique. Le champ magnétique efficace qui produit

cette force de Lorentz s'appelle la courbure de Berry [34] Q(B)o0agV, X (6X7) et ne dépend que
de la géométrie de la structure de la bande. La vitesse anormale résultante induit une
conductivité hors diagonale qui peut étre nulle si la symétrie d'inversion de temps est
interrompue. La langue de la courbure de Berry et sa phase associée de Berry a été extrémement
couronnée de succes en décrivant les différentes propriétés des matériaux Rashba et Dirac [34].
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Figurel.1.6 Diagramme montrant diverses réalisations de spin Orbitronique: a partir du moment
ou le couplage SO est présent dans les systémes a la symétrie d'inversion brisée, des propriétés
de transport uniques apparaissant en donnant naissance au champ de dynamique de spin
Orbitronique, I'art de manipuler le spin a 1 'Aide du couplage SO. [35]
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On obtient I’équation d'hamiltonien Rashba [36] :

Hr =~ By 00 (Clrao(i0y)__Cpp + H.C.) + g By (Clra,0(i02)55Cp + H.C)  (17)
Telle que :
a ,0y: des coefficients de Rashba
oy ,0,: des matrices de Pauli
C{fy1,0: Opérateur de création

Cot Opérateur d’annihilation

I.1.11 Applications

Spintronics - Les appareils électroniques sont basés sur la capacité de manipuler la
position des ¢électrons au moyen de champs ¢électriques. De méme, les dispositifs peuvent étre
basés sur la manipulation du degré de liberté de rotation. L'effet Rashba permet de manipuler le
spin par le méme moyen, c'est-a-dire sans l'aide d'un champ magnétique. De tels dispositifs
présentent de nombreux avantages par rapport a leurs homologues électroniques. [37]

Calcul quantique topologique - Derniérement, il a été suggéré que I'effet Rashba puisse étre
utilisé pour réaliser un supraconducteur a ondes p. Un tel supraconducteur a des états de bord
trés spéciaux qui sont connus sous le nom d'états liés a Majorana. La non-localité les immunise a
la diffusion locale et désormais on prévoit des temps de cohérence prolongés. La décohérence est
l'une des plus grandes barricres sur la fagon de réaliser un ordinateur quantique a grande échelle
et ces états immunitaires sont donc considérés comme de bons candidats pour un bit quantique.

La découverte de 1'effet de Rashba géant dans des cristaux en vrac tels que BiTel [38] et
ferroélectrique GeTe [39] et dans un certain nombre de systéme a faible dimension promettent de
créer des dispositifs opérant des spins d'électrons a 1'échelle nanométrique et possédant des
temps de fonctionnement courts.
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I.2. Modeéle de Stoner

I.2.1 La séparation spontanée de spin

Le moment magnétique par atome de fer a I'état solide s'éleve a 2.2 ps.
La valeur non intégrale démontre qu'une description avec des moments magnétiques localisés
échoue. Cette situation peut étre décrite par bande ou par ferromagnétisme itinérant caractérisé
par une aimantation due a un décrochage spontané de spin des bandes de valence.

Une approche pour 'explication est donnée par la théorie des champs moléculaires. Tous les
spins sont influencés par un champ moyen identique AM qui est causé par tous les autres
¢lectrons. D'une part, le champ moléculaire magnétise le gaz d'électrons au paramagnétisme de
Pauli. D'autre part, 'aimantation résultante est responsable du domaine moléculaire.

Une approche plus prometteuse repose sur le fait que la nature essaie de minimiser
énergie. Ainsi, nous devons chercher s'il est possible de diminuer 1'énergie d’un systéme s'il
devient ferromagnétique sans appliquer de magnétisme externe. Cette situation peut étre réalisée
par un déplacement d'électrons a la surface de bandes Fermi de spin down en spin up. Cela
signifie que les spins down ¢€lectrons avec des énergies entre Er — EetEr doit effectuer un spin
- up et sont ensuite intégré dans une bande de spin up avec des énergies entre Ep + 0F et Ex(voir
figure 1. 2.1). Le gain d'énergie par ¢électron s'éléve a OF et le Nombre d'électrons étant déplacés
al/2g (Er)OE. Ainsi, l'augmentation de L'énergie cinétique est donnée par:

AEyin =59(Er)(8E)? (18)

2

-~
»

g(E) > g(E)

Figue. L. 2.1. Densité d'états pour spin up et spin down des ¢lectrons présentant un spin faire
tourner spontané sans appliquer un champ magnétique externe.[40]
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Cette situation ne semble pas favorable mais il est possible que l'augmentation de
I'énergie cinétique est surcompensée en raison de I'échange de l'aimantation avec le domaine
moléculaire comme montré dans ce qui suit. Apres le spin up le nombre d'électrons spin up et
spin down sont donnés par:

ny = %n + %g(EF)SE (1.9)

ny =%n—%g(EF)6E (1.10)

Avecn le nombre d'électrons a 1'énergie de Fermi dans le cas paramagnétique. Parce que
chaque €lectron porte un moment magnetique de 1ug l'aimantation peut s'écrire comme suit:

M = pg(ny —ny) (L11)

L'énergie potentielle ou moléculaire est de:

1
AEpOt = _EﬂoM . I{m

1 2
= _EHOI{M

1
= HolgA(n — ny)? (1.12)
Présentation U= popg®r Qui est une mesure de 1'énergie coulombienne que nous obtenons:

1
AEpot = _EU . (Q(EF)5E)2 (1-13)
La variation totale de 1'énergie s'éleve a:

AE = AEy, + AE,,
1 2 1 2
= Z9(ER)(SE)? = 5 U (9 (Er)SE)

=~ g(Ep)(E)?(1— U - g(Ep)) (1.14)
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Par conséquent, un fractionnement de spin spontané est donné pour E <0, c'est-a-dire

U-g(Ep) =1 (1.15)

Qui est dit le critére de Stoner pour le ferromagnétisme. Valeurs de U, G (Er) et U - g (Er)
sont représentés sur la Fig. 1. 2.2 Pour les 50 premiers ¢léments.
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Figue. 1.2.2. Valeurs du paramétre de Stoner U, densité d'états par atome g (Er) a
L'énergie de Fermi, et U - g (Er) en fonction du nombre atomique Z. Seul
les ¢léments Fe, Co et Ni remplissent le critere de Stoner et sont ferromagnétiques. [40]




CHAPITRE 1 : L’EFFET RASHBA ET LE MODELE DE STONER

Nous voir directement que seuls Fe, Co et Ni présentent une valeur deU - g(Ep) > 1, Qui
est principalement causée par la grande densit¢ d'états directement a 1'énergie de Fermi.
Si le critére de Stoner est atteint, un fractionnement du spin up et spin down bandes par A se
produit sans appliquer un champ magnétique externe. Cette valeur A représente le
fractionnement d'échange. Pour U - g (EF) <1, aucune magnétisation spontanée mais la
susceptibilité magnétique peut €tre différente a partir de la valeur paramagnétique.

Dans ce qui suit ce changement de la susceptibilité magnétique est discuté en tenant compte d'un
domaine magnétique appliqué et de l'inter- actes. Le changement d'énergie résultant induit une

aimantation:

M = ug(ny —ny) = pgg(Ep)SE (1.16)

Le décalage énergétique total correspond a:

1
AE = 5 g(Ep)(6E)*(1 - U - g(Ep)) — MB

M2
 2p2g(Ep)

(1-U-g(Ef)) — MB (1.17)

Le minimum est atteint pour OAE/0M =0:

M
m-(l—U-g(EF))—Bzo (1.18)
Qui conduit a:
2
M = B . 1EECP (1.19)

" 1-U-g(Ep)
Ainsi, on peut calculer la susceptibilité d'étre:

_ oM
B

_ Hokpg(Ep)
1-U-g(Ep)

= pauli (1.20)

"~ 1-U-g(Ep)
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Clest-a-dire ¥ > Xpau; €n raison de l'interaction de Coulomb. Cette situation s'appelle Stoner
renforcement. Un exemple est donné pour Palladium. Pour cet élément, le critére de Stoner est
non rempli, mais U - g (Er) est sensiblement plus grand que zéro (voir figure 1.2.2¢). Ainsi, il
présente une susceptibilité accrue de Pauli. En d'autres termes Pd est presque ferromagnétique.
Les propriétés d'un ferromagnétique itinérant ou de bande sont illustrées a titre d'exemple pour
Fe. La densité calculée des états (DOS) sans fractionnement d’échange.
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Figue. 1.2.3. Calcul de la densité des états en fonction de 1'énergie avec respect a I'énergie de
FermiER, pour Fe en négligeant le fractionnement d'échange, c'est-a-dire pour le paramétre
Situation agnostique [40]

(C'est-a-dire pour le cas paramagnétique) est représenté sur la Fig.d. 2.3. Un DOS ¢élevé se
produit directement a I'énergie de FermiE, c'est-a-dire que le ferromagnétisme semble probable
en raison du critére de Stoner. En comparaison, le DOS de Pd (voir figure 1.2 .4) présente une
grande amplitude qui indique un comportement quasi magnétique. Une situation trés différente
est présente pour les métaux nobles comme le Cu (voir figure 1.2.5). Le faible DOS aEp,
indique un élément non magnétique.
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Figue.l. 2.4. Calcul de la densité des états en fonction de 1'énergie avec respect a I'énergie de
Fermi E pour Pd qui présente également une grande valeur a E par rapport a Fe [40]
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Figue.l. 2.5. Calcul de la densité des états en fonction de I'énergie avec respect
A I'énergie de Fermi Er pour le métal noble Cu. Aucun état d n'est présent chez E qui Entraine
une petite amplitude du DOS total. [40]

En tenant compte des résultats de fractionnement d'échange dans un DOS résolu par spin

qui se comporte différemment pour les électrons majoritaires (illustrés par exemple pour Fe: up-
par courbe dans la partie gauche de la Fig. 1.2.6) et des ¢lectrons minoritaires (courbe inférieure
dans la partie gauche de la Fig. 1.2.6 pour Fe). En raison du changement de direction deux
propriétés deviennent importantes. Tout d'abord, le nombre de juges majoritaires et mineurs, les
¢lectrons directement a 1'énergie de Fermi n'est plus identique. Deuxiémement, plus les électrons
majoritaires en dessous de Eg sont présents que les électrons minoritaires.
La structure de bande résolue par spin (partie droite de la figure I. 2.6) montre directement le
fractionnement d'échange des bandes a caractére majoritaire (points sombres) et caractere
minoritaire (points lumineux). A titre d'exemple, nous voyons qu'une bande majoritaire traverse
I'énergie de Fermi le long de I'-H également connue sous le nom de direction A qui correspond
au plan Fe (100). Ce croisement peut étre sondé directement en utilisant, par exemple,
spectrométrie photo-¢lectronique de résolution de spin.[40]
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Figue. I .2.6. (a): de la densité d'états décomposée en spin en fonction d’énergétique par rapport
a I'énergie de Fermi Egpour Fe en tenant compte de 1'échange scission. (b): Structure de bande
résolue calculée du spin de Fe. Les bandes majoritaires sont Caractérisées par des points
sombres, des bandes minoritaires par des points lumineux. [40]

1.2.2. Les métaux, les électrons itinérants, Et la possibilité de
Ferromagnétisme :

On a:

H = Yo €karoaits +5 [ d°r af(Ma(ra, (Mag () (1.21)

Nous nous discuter les résultats d'un champ moyen (Stoner) pour les électrons itinérants, puis le
reste de ce chapitre discuter des obstacles a La réalisation de cette théorie des champs moyens,
découverte des conditions dans la théorie de Stoner est pour Systémes réels.
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1.2.2.1. Théorie des champs moyens: l'instabilité des Stoner

Avant d'écrire la description de la théorie des champs moyens de la transition, il est

commode de réorganiser la partie interaction de l'équation (I.21), en utilisant le, Alors:

Hipe = U [ d®rmp(rn,(r) = %f d*r[(ni(M)+n(r)’ — (i () —ny (r))’] (1.22)

On peut ainsi considérer le second terme comme le gain d'énergie associ¢ avec le
ferromagnétisme.

Utilisation d'un découplage de champ moyen - c'est-a-dire écriture :
X =X —(x) + (x) (1.23)
X2 = (x)? + 2(x)(x — (x)) + O[(x — (x))?] = 2x(x) — (x)? (1.24)

Ou nous avons négligé le petit terme de fluctuation, nous pouvons décomposer notre
Hamiltonien en supposant un parameétre d’ordre :

m = %(nT—nl) (1.25)
Et donc :
H = Ys(ex — omU)aj, ags + VUm? (1. 26)

Ou V est le volume du systeme. Nous étudions ensuite les conditions dans une solution auto-
cohérente de I'équation (1.22) et I'équation (I.26) existent (autres que la solution toujours
présentem = 0).Pour avoirm # 0, nous avons besoin que les potentiels chimiques deny, nysoient
différents, donc nous considérons une solution dans laquelle les potentiels chimiques pour les
deux spins différent pard, alors :

+8
ny = [;7 dep(e) = ng + plex)s (1.27)

Puis, considérant I'énergie totale de cet état comme:

GFiS

E
== d - U Um?
v ZSIL € (e —omU)p(e) + Um

€R 8
~ f deep(e) + f dx(x — Um)p(ep + x)dx + Um?
0 0

~ const + (62 — 2Umd)p(ef) + Um? (1.28)
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m2

p(€r)

const + — Um? (1.29)

Dans la derniére ligne, nous avons utilisé la condition d'auto consistance relative m et d de
1'équation(1.28). 1l est donc clair que la condition pour que I'état m = 0 devient instable, et donc
remplacé par 1'état m#0 est que Up (€r) > 1.[41]

1.2.3. Théorie des champs moyens de Stoner du modéle Hubbard

Un probléme de la théorie de Bloch est le traitement insuffisant du criblage de I'interaction
de Coulomb.
Le modele qui intégre l'interaction de Coulomb filtrée de la maniere la plus simple possible est le
modele d’Hubbard. 11 est décrit par I'hamiltonien

H = Z tijajy 0, + Uz ahapraja; (1.30)

ijo i

Il ne conserve que la partie locale de I'interaction de Coulomb, ce qui est une
approximation raisonnable si la longueur de criblage r;,.,- dans le potentiel coulombé (Yukawa)

—=1r/Tscr
e e (131)

4TE) r

Est de 'ordre de la constante du réseau. C'est le cas des bons métaux, c'est-a-dire des
métaux a forte densité d'états a 1'énergie de Fermi.
L'état exact du modele Hubbard n'est pas connu, sauf dans une dimension, ou il peut étre obtenu
par le Bethe ansatz. Nous devons donc nous fier aux approximations. Le plus simple est le
découplage du champ moyen de l'interaction, que nous considérerons maintenant pour T = 0. On
peut également obtenir les mémes résultats d'un ansatz variationnel en termes de déterminants de
Slater, distincts cependant de la théorie de Bloch en ce que Une interaction Coulomb filtrée a
courte portée est considérée. Nous réécrivons d'abord 1'hamiltonien comme :

— + + +
H= —Z tijQicQjs + UZ a1 QA1 Ay -
ijo i

— + v + o+
- = Zija tijaiaajcr + EZialaz aialaiazaiazaial (1'32)
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Ou nous avons utilisé que a;,a;, = 0.Cette forme apparemment plus compliquée de H sera
pratique plus tard. Dans k-espace nous avons

U
— + + +
H= Zka €xAkgUio + ﬁZin Zalaz ak1+q,01ak2—q,02 akzaz ak1q01 (1-33)

Pourquoi q = 0 est exclu? L'interaction est découplée dans 1'approximation de Hartree-Fock,

+ + ~e ot + +
ak1+q,01akz—q,02ak202aklcl =< ak1+q,01ak101 > akz—q,Gzakzcz + ak1+q,01ak101 <

+ — cee eoe — + + — +
akz_q,czakzcz > —< >< > —< ak1+q,Glak262 > akz_q,czaklcl ak1+q‘clak262 <
Ak, - g0, Akyo, > F< o >< e > (1.34)

Puisque nous nous intéressons a l'ordre ferromagnétique, nous ne considérons que les
solutions homogenes. Alors, avec q # 0, Nous avons <>=0 etc. et tout le premier terme
(Hartree) disparait. Le deuxieéme (Fock) terme est non-nul si k; + q = k, et g; =0,. Ainsi

~ P + U + +
H = Hstoner: = Xko €kakodko ~ 3y & kiks Y o(Nieyoait, k6 + Nicy 631, y68ky0 — Nk, M, ) (135)

Avec :
N =< AfgQig > (1.36)

La restriction k; # k,devient non pertinente pour N. En indiquant le nombre total moyen
d'électrons spin-c parN;: = Y') N4, ON a

U U U
Hstoner = Lo €kakofks ~ 3 2ko Nodko@ks T 55 N& = Xko Ekaikodks — 5y 2kl (Nt = Ni) (ajranr —
U
agaw) + (Nt + N (@graie + aga)] + o5 (Np = N2 + (N = N)?(1.37)

Maintenant nous supposons un nombre entier fixe d’électrons
Ne = N; + N, (1.38)
On peut donc remplacer l'opérateur Y. g, Ay Qo par N,
Hstoner = Lko kAkoko — % (Nt — Np) X(agranr — ajai) + % (N1—Ny)? - %Nez =
Yko [Ek - 0% (N3 — Nl)] aj,aKs T+ % (Nt = N2 — %Nez- (1.39)

Nous définissons
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Ne

Cette quantité est évidemment la fraction de remplissage multipliée par la force d'interaction de
Coulomb. Alors

(N1—=Ny) Kg9 Kg®
Hytoner = S |6 — 0Kg9 M| agy + 22 (N = ND? = L2 Ne?  (141)

Ce Hamiltonien définit le modele de Stoner. HgpnerrDécrit des électrons dans un champ effectif
Besr = 2/(gup)Kg9(Ny — N,)/Ne

Ce champ ou la polarisation (Ny — N;)/N,doit étre déterminé de maniére autonome. Dans 1'état
fondamental, cela est fait en minimisant 1'énergie

E =< Hytoner >= N [°7 de D (& + 0Kz ™) 4 N [*F de eD (€ — okpo ) +
K/sﬁ 2 (Ny — N2 - Kﬁﬁ Ne? (1.42)

OuD(e) = m’/2 /(V2m2h3)Veh(e) Est la densité d'états par direction de spin et par site
du gaz électron libre tridimensionnel.

Avec
Erg = Eg + 0K T2 (L43)
On obtient
Ept Ny — N
!
E=N d — oKg9——)D
j €<€ oKp Ne > (e)
Epy OE ) Ko
—l iihe 2_ B 2
Nf d€(€+KBS = >D()+ " (N = N2 ==L Ne2
— m3/2 3/20O (N Ny) 3/2 (N1—N)) KBS
B N«/_ﬂ2h3 5 |EFi (3EFT — 5Kp8—=— ) + Ep (3EFT + 5Kﬁ9#)] - (Nt = Ny)? —

KﬁsNe (1.44)
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De plus, les nombres d'électrons sont

_ Ef (N1=NpY\ _ Erg _ 3/2
N, = N [*F de eD (e + Ky T) = N f;"de eD () = N - ZhSEE (1.45)
Notons que dans I'état paramagnétique, nous avons
Epara m 3/2 4 para 3/2
Ne =2N [;" deeD =N——= ) (1.46)
De sorte que nous pouvons écrire, maintenant dans 1'état ferromagnétique,
_ Ne_ Fpy’
g, (Egamf/z (1'47)
Cela implique
2/3
Ery = B (22) (148)
ET
_ EmEpy _ ERY[(N1)3/2 | ()32
==t =T () + () (149)

En insérant ceci dans E, nous obtenons
E=2—" [ (ERm)*/*25/3 ((E)S/3 + (ﬂ)m) _22 ppara®/? (i-No?)

4 (gRare) Ne Ne 3Ne F Ne

"B (N = N2 = £ Ne (1.50)

Ainsi, I'énergie par électron est
5/3 5/3 2 2
E _ 352/3ppara ﬂ) ﬂ) — (&_ﬂ kg6 (N1 _ Ny
Ne 5 25k [(Ne + (Ne kp0 Ne) +t (Ne Ne) (L51)

Défaillance de la polarisation

g =1 (1.52)
Ne
Nous trouvons
Np 14 N 1
Ne 2 Ne 2
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L'énergie par électron lit alors

2 2 2 2

iEF [+ 0%+ (1 - 5] - el (1.53)

E _3 s gpare Ku)” . (ﬂ)“l _ks0 o _ks®
N, 5

e

On trouve un minimum local non aux bords ({ = +1)a partir de la dérivée,

para

_0E EF 2/3 2/3
TN, [(1+ %%+ (1 - /3] — kst (1.54)
Qui conduit a
( )Z ( )Z
kg0 1+{)3-(1-0)3
E,,im {= - (155)

Notez que 'expression de droite a pente 2/3 a = 00On trace les deux c6tés de cette équation:

Figue. I .2.7: Magnétisme en fonction de %{42]
F
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Ily a trois cas:
kg0 . . . p fs

1. Pour Ep—‘ira < 2/3pas d'intersection pour, la seule solution est{ # 0, état non magnétique,
F

2. 2/3<Ek+;lil < 1/2%3 : Intersection pour0 < |¢| < 1, état ferromagnétique partiellement
F

polarisé,

kg0 . . . ..
3. Pour Ep—‘ira < 1/2%/3: On peut voir de NEQue I'énergie a un minimum au bord|{|=1; La
F e

dérivée ne disparait pas la. Il s'agit d'un état ferromagnétique complétement polarisé, c'est-a-dire
seulement Spin- "sont présents.

La condition de I'ordre ferromagnétique, qu'elle soit partielle ou complete,

kg0
W> 2/3
F

Avec :
3
kg0 = N,/(2N)U, D(EF*"*) = mz/(V2r*h3) |[EP"®

Et:

3

3 2
NoNmz(V2n?h?)/3(EPY )z

Nous pouvons réécrire ceci comme :

Ne ) /(2—De ) _ 2pgpara
(ZNU>/<4N D(E{;’m)> =3P(E)U>2/3

Et donc comme I'inégalité trés compacte D(Egara)U > 1.C'est le fameux critére de Stoner pour
I'occurrence de l'ordre ferromagnétique dans le modele d'Hubbard. Elle est essentiellement
indépendante de la répartition de la dispersion tant que la densité d'états appropriée est utilisée.
Notez que le ferromagnétisme se produit pour des interactions fortes.
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Il y a des exemples pour les trois cas dans les composés réels :

1. Platinum appartient juste au premier cas | L'interaction Coulomb locale est assez forte mais
pas assez forte pour causer le ferromagnétisme. 2. Les métaux ferromagnétiques de transition fer,
cobalt et nickel appartiennent a ce cas. Il faut garder a 'esprit que le modéle sous-jacent Hubbard
est une caricature de matériaux réels, si. 3. Les composés CrO, et EuB, sont des métaux
ferromagnétiques complétement polarisés. [42]
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Chapitre 2 : Calcul théorique

Dans ce chapitre, nous simplifions les deux hamiltoniens Rashba et Stoner, alors
on calcule leur somme et en fin nous conclusion I'énergie d électron.

I11.1. Calcul de I’hamiltonien total :

H = Hroe = Hp + Hgrongr (IL1)

On obtenir I’équation de Rashba (L.5) : [36]

Hg = =0, Ty o0 (Cfraolioy) Gy + H.C) + 0y Xy o (G o(iog) g G +
H.C.) (1. 2)

Pour deuxiéme partie de I’équation (I1.1) on utilisant I’équation Stoner (1.41) : [42]

N+—N K30 Kgb
Hstoner = ch (Ek - GKBO TNe l) a;cakc + 2_13(3 (NT - Nl)z - TBNe (H- 3)
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11.1.1 L hamiltonien de Rashba :
On utilisant le calcul de Rashba pour simplifier le travail

On a I’équation (1. 2) :

Hg = —a, Z (Ghaolioy) Co+H.C.)+ay Z (Cfi10(i62)60Cpor + H.C.)

J,o,6° J,o,6°

On écrit le terme conjuguée de Rashba tel que :

Hy = —0; o0 (Cliao(ioy)_Cpo+ Crano(—ioy) Cf) +
0~y ZI,G,G'(Cf—+1,G(iGZ)GG'C],G' + C]+1,G(_iGZ)GG'C]TG’)

(1L.4)
Pour :
C o= e—lk6R C:
e e (IL5)
C]++1,(5 — elk SRCchs
On remplacer (I1.5) dans I’équation(I1.2)
Hy = —0, 500 (€% 5FCH, (i0y) Cpo + e ®R G o (—ioy) Cfry) +
(xy Z],G,G' (eik oR Cj-!_c(icz)cc'cl,c' + e—iké‘R Cj,a(_icz)cc'cﬂ-c’) (H-6)
On utilisant les matrices de Pauli :
_ (0 =i
%=(; %) (IL7)
_(1 0
0, = (o _1) (IL8)
Et on trouve pour o # o'
i =+1
{(IG-Y)“"' N (IL9)
(io,) = 0

On remplace (II .9) dans (II .6)
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Dans le cas de champ appliquer selon z :

Hp = =0, 500 (21) (e® R C},C) 0 — e 6RCJJC,;,) (1L.10)

g*0'

Dans équation (II.2) il y a deux partie ,partie en fonction a,, suivant y et une partie suivant z
de a, chaque a,, a,en fonction de champ €lectrique E,,, Ez ,pour un champ appliqué

suivant y ce champ sur le systéme influée sur rotation de spin dans la méme position cet
¢tat est un théme de recherche scientifique en Iui méme ce qui nous a crée une contrainte et
nous a obligé de ne pas prendre cette situation en considération dans la présente étude, et on

va juste se limité a étudier le cas de a,,

Pouro =a':

{((i:))oi ilo (IL11)

On remplace (II.11) dans (I1.6)

Et on obtenir I’équation de Rashba de champs électrique suivant y on a :

Hr = ay %) 00 (eizﬁcjf,,(ii)cj_a, + e—iﬁﬁcja(:ui)c:;;,,) (IL.12)
o=c'
Hp = £a, %) 5,0 (i€ R G}, C) o — 1e 7R 3R L) (IL.13)
o=0'
Hp = £, %) 5,0 (1e®OR G}y C) g — 10K ORCC) o+ 171K OF) (IL14)
o=0'
Hg = +a, 3. ,,(,,,,r((ieifﬁ e [ A ie-i’?ﬁ) (IL15)
o=0'
On définit :
sin(x) = o= (IL.16)

20

Nous remplacer 1’équation (I1.16) dans I’équation (I1.15)

Hr = $Q:y Z],a,a'((z sink ﬁ)C]TUC].O" - ie_”_éﬁ) (1.17)

o=0'

|
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Ona:

je~ik R = icos(k 6R) + sin(k 6R) (I1.18)

On remplace (I1.18) dans (I1.17)

Hp = Fa, <2 100 2 sin(k Ee’)) CjtyC o — icos(k SR) —sin(k SK) |(IL.19)

o=c'

Alors :

Hg = Fa, (2 sin(k &R) Y00 CloCro = icos(k 8R) — sin(k ﬁ)) (I1.20)

o=c'

11.1.2. ENERGIE DE RASHBA

On a définie I’équation de Schrodinger :
Hg|¥y) = Ex|¥y) (L.21)
Nous remplacons I’équation (I1.20) dans 1’équation (I.21) :
Fa, (2 sin(k 8R) Y, 4 Cj'oC; 5 — icos(k 6R) — sin(k 6_R))> |Py) =

'
o=0

Ey[¥y) (11.22)

Alors :

Exr = i(ay)(Z sin(E ﬁ) N, — icos(k> ﬁ) — sin(? ﬁ)) (I1.23)

11.2.1 HAMILTONIEN DE STONER :
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On obtenir ’hamiltonien de mode¢le de Stoner. Hg;opner €quation (I1. 3):

NT - Nl + KBI9 2 KBI9
Hgtoner = Z <6k — oKp? Ne )Ckacka + M(NT - Nl) - TNe
ko
On a:
Ne U
Kzd = — (11.24)
Alors :
NeU Ny—N NeU NeU
Hstoner = Zk,a[ek al-:aakcr —0 ZeN TZ : altaaka + Zem (NT - Nl)z - ZeN Ne]
(I1.25)
Et donnent le nombre entier fixe d’électrons
Ne = NT + Nl (1126)
Ne = Z]-a C]J;C]a (I1.27)
Et on écrit le transformateur de I’espace de bloch vers I’espace de waniar :
Co = Yo =€ RRICH
©OW . ° (11.28)
_ N
CKG' - Z]' Gme ) Cj’c’
Donc :
Ne =3 ;e ®=RDCEC, (11.29)
Et on définit:
1 ,ik(RJ'-R)) —
e RR) = 5, (I1.30)
Alors que I’équation (I1.26) il devient:
Ne=3%,, C]J;,C]o' (I1.31)

Donc :

)
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NeUNT—NlZ cte. 4 Ne U
2N 2 Joo Zjo=jo ' N 2Ne

Ne. (I1.32)

Hgtoner = Z]a €k C]-;C]g' - (NT - Nl)z -
Ne U

2N

NeU N;—N 1 U U
B L (N = N)? — - Ne| 5, CpCpp (1133)

Htoner = €1 —
stoner = |€k 050" 2N 2Ne

11.2.2 ENERGIE DE STONER :
Ona:

HstonerllPk) = Ek,sH’k) (I1.34)

Nous remplacons I’équation (I1.33) dans (11.34) :

NeUN;-N; . 1 U
€k — O —_—t——
2N 2 2N 2Ne

U
(Ny = N2 = = Ne| 21,6 GoCry 191 = By i) (11.35)

Donc :

NeOMM g LU (N~ N,)? — = Ne| Ne (11.36)

E,.= [6 —0
ks k 2N 2 2N 2Ne

11.3.1 HAMILTONIEN TOTAL
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L’hamiltonnien total est couplage entre 1’hamiltonnien de Rashba et I’hamiltonnien de

Stoner comme suivant :

H = Hg + Hstoner

H=%Fa, (2 sin(k 6R) 2,,,,,,,rc,+,ac,,ar —icos(k 8R) — sin(k ﬁ)) +

0'0'

_ NeUN:—-N, 2 _ l + ]
[6" TN 2 +tom 2N 2Ne TAGURED 2N Ne] 2,6 C1oC)o
(1137

11.3.2 L’ENERGIE TOTALE
Ona:

H|¥y) = Ei|Pi) (IL38)

Nous replagons 1’équation (I1.39) dans I’équation (I1.40)

Fa, (2 sin(k 6R) Z]’J'G/C]TUC]‘GV —icos(k 6R) — sin(k 5_R))> +

o= O'
Ne U N1—N
[Ek - GS—N_TZ Ly ﬁﬁ( t = Np)? — —Ne] Y10 CCro [Wi) = Ex|Wi)  (11.39)
En déduire :
E; = F{(a,)(2 sin(k 8R) — icos(k 6R) — sin(k 6R)) + [Gk NeNu NTZNl N
ﬁﬁ( 1= Ny)? ——Ne] Ne

(I1.40)

On devisé I’équation (11.40) sur N,
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E _ 1 . (7 oo 1. T 1 1 . 7
B +<ay>N—e<(2 sin(k 6R) — - icos(k 8K) - +-sin(k 6R))> + [en -
NeUN-N; . 1 U 2 U
T F amang (M~ NP TNl ({L41)

Car le N, tres grande et COS(E ﬁ), [E 5R,— 2m, Zn]et sin(E ﬁ), [E SR,—

/2, nZ], on négligé le terme Ni (icos@> ﬁ?’) - sin(%> ﬁ)) .

On a:

_ NNy

¢ =10 (IL42)

z—’: = F(a,)(2sin(KSR)) + [ek —o eyl %Ne] (11.43)
y = :rfzz (11.44)
m: Masse effective
o= F s (B GIN(KSR)) + e — 0 X7 + 13087~ SoNe | (11.45)
On pose :
£(&) = —aNiUf + i%f - %Ne (IL.46)

En remplacent 1’équation (I1.48) dans 1’équation (11.47) :
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? = +2a,(sin(KSR)) + € + f(§) (I1.47)

L’équation (I1.47) est I’équation finale de systéme couplage de I’effet de Rashba sur le
model de Stoner qui présenter 1’énergie diviser sur le nombre de site N, en fonction de
coefficient a, qui controler ce systeme par le champ ¢électrique appliquer sur ce
model, et une énergie d’un électron libre avec constante f en fonction le nombre
d’electron N et potentiel U et le nombre de site N,.
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La simulation

L’objectif de ce chapitre est la réalisation de simulation de I'énergie d'électron que calculée
dans le chapitre précédent par MathematicalO et nous allons discuter les résultats.

Définition de Simulation:

"Méthode de mesure et d'étude consistant a remplacer un phénoméne, un systéme par un
modele plus simple mais ayant un comportement analogue.

Le systéme ou phénomene analysé peut étre schématisé sous forme d'un modele mécanique,
¢lectronique ou logico-mathématique. Nous nous intéresserons ici uniquement a la
représentation du systéme sous la forme d'un modéle informatisable.

L'objectif d'un modé¢le de simulation peut étre simplement descriptif : étudier le comportement
d'un systeéme sous différentes hypotheses d'évolution de I'environnement, ou aussi normatif en
simulant plusieurs décisions envisagées choisir la meilleure ou la moins mauvaise."[43]

Les parametre:

De IIéme chapitre on a 1'équation (I11.47) :

E(x,y) ;
T F2a,(sin(KSR)) + €, + f (&)
e

On pose:

X 2 _ X2
akx =X /—> kx = Z  E— kx ;

Y 2 _Y?
by=Y ——> ky:; == ky=b—2

E(k2+k2) =L x?+Y?) Telleque:a~b
Les unités de SI
hz []2’52].
m[Kg].

a?[m?].
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h2

]2
Donc : = [ ]
2ma? Kgm?2-s—2

[Kg.m?.572] = Hamiltaniene = Lagrangiene

Alors : 2::12 = [Kg.r{:zs-z] = [%] =l

On transférée :

lev —» 1,6 10719
.10-34)?
AN - h2 = (6,62-1073%) i
2ma 2-9,1 -10~31(3524:10712)
hZ
Ni): =72-10"18 =4
(ND): 55 = 7,2 10779 = 45ev
E(x, _
(N Y) _ F2asin(X +Y) +45(X? +Y2) + f(§)
e
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I11.3 Représentation schématique :

111.3.1 L effet spin orbite de Rashba:

a)

c)

\"‘-_

FIGUE.II1.1: Propriétés du spectre énergétique de Rashba. Panneau a) Partie du spectre
énergétique d'un hamiltonien contenant une interaction Rashba (1.10). Panneau b) Les contours
de Fermi relatifs a 'hamiltonien (1.10), les états de rotation sont indiqués. Panneau c) section du

spectre énergétique pour un électron libre. Panneau d) section du spectre d'énergie pour un
¢électron en présence d'un champ magnétique (découpage Zeeman). Panneau e) section du spectre
d'énergie pour un électron en présence d'orbite-spin de Rashba en interaction. [44]

)
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111.3.2 Le modele de stoner :

— A___-EF
ﬂ-II

FIGUE.II1.2: Représentation schématique du modéle de Stoner. [45]

111.3.3 Systéme de couplage de I'effet de Rashba sur modéle de stoner :

couche mince est
soumise a |'effet de
Rashba

systéme de couplags
effet Rachba sur le
modéle de stoner

couche mince est soumise
a le modéle de stoner (Ni)

FIGUE.II1.3: Schéma représenté le systéme de couplage effet Rashba sur le modele de Stoner.
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111.4 Les résultats de simulation :
On a deux variables f eta,, on prendre

» pourf =0 eta,=0:

FIGUE.II1.4: 1a figure qui présenter 1’énergie de systéme couplage de I’effet de Rashba et

model de Stoner pour valeurs o, = 0, =0.

» Pourf #0 eta,=0:
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FIGUE.II1.5: Ia figure qui présenter 1’énergie de systéme couplage de I’effet de Rashba et
model de Stoner pour valeurs de a, = 0,f# 0.

Le variable f dans I’équation de couplage est décalé le courbe suivent z.

¥
0
_2,' .
2}
ENe
d
d
2\ //
-2 )
-
2

FIGUE.II1.6: la figure qui présenter I’énergie de systeéme couplage de I’effet de Rashba et
model de Stoner pour a, = 0 (pour une forme cylindrique)
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Dans ce cas le systéme est fonctionné comme un conducteur, on a seulement modele de
Stoner, il n'y a pas un effet de Rashba

Ona:

Pour:a, =0,E, =0

Nous concluons que la couche mince (systéme couplage) ¢’est une conducteur quand a,, =

0 et dans notre recherche nous ne sommes pas intéressés a ce cas pares que elle est logique, tous
les matériaux de modéle de stoner (Ni, Co et Fr) sont des conducteur.

Nous intéressons juste a le cas quand a # 0, c.-a-d. nous intéressons juste a le cas de
systeme de couplage effet Rashba sur le modele de Stroner.

» Poura #0
On prendre des valeurs différent des « .
e Pour: a, =500

__..._2 y

FIGUE.II1.7 1a figure qui présenter I’énergie périodique de systeme couplage de I’effet de
Rashba et modele de stoner pour valeur non nul positive de o, = 500 .
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FIGUE.I11.8 la figure qui présenter I’énergie périodique de systéme couplage de I’effet de
Rashba et modéle de stoner pour valeur non nul positive de o, = 500.

e Pour: a, = 5000

FIGUE.II1.9 la figure qui présenter I’énergie périodique de systéme couplage de I’effet de
Rashba et model de Stoner pour valeur non nul positive de a, = 5000




La simulation
e Pour: a, = 500000

FIGUE.I11.10: la figure qui présenter I’énergie périodique de systéme couplage de I’effet de
Rashba et model de Stoner pour valeur non nul positive de a, = 500000




La simulation

O —

2
£

FIGUE.I11.11: la figure qui présenter 1’énergie périodique de systéme couplage de 1’effet de
Rashba et model de stoner pour ay, # O(pour une forme cylindrique)

Quand augmenté la valeur de a,le Egqp, a €t€ augmenté, on a une relation lin€aire entre le

deux, alors en peut contrdler la valeur de Egq), a partir de a,,

On a:
4mc2Ey
a, =
e
Donc :
£ = aye
Y 4mc?

E,, : Le champ é€lectrique appliqué selon y
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Pour augmente¢ la valeur de a,, il faut augmenter I’intensite de champ applique, alors pour

changee la valeur de E 4, nous changeons I’intensit¢ de champ E,, .

ap

Alors on a une possibilité¢ de trouvé un systéme fonctionné comme un semi-conducteur
ou un isolant, Cela est dii a I'intensité du champ appliqué.
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Conclusion generale

En 1984, Bychkov et Rashba ont introduit une forme simple de couplage spin-
orbite pour expliquer certaines particularités de la résonance spin des semi-conducteurs
bidimensionnels. Au cours des trente dernieres années, des idées similaires ont mené a un
grand nombre de prédictions, de découvertes et de concepts innovants bien au-dela Semi-
conducteurs. [35]

Le modéle Stoner-Wohlfarth a été développé par Edmund Clifton Stoner et Erich
Peter Wohlfarth et publié en 1948. 1l comprenait un calcul numérique de la réponse
intégrée d'aimants orientés aléatoirement. [3]

Dans cette mémoire, nous avons calculé I’hamiltonien du systéme couplage effet
Rashba- modele de Stoner, nous avons traversé une simulation par le MathematicalO on
trouvé des résultats prouvée que nous pouvons contréler la nature physique du systeme
(conducteur, semi-conducteur, isolant) grace a notre contréle de coefficient du Rashba a
partir de l'intensité du champ électrique appliqué.

Nous notons une alternance entre la bande de conduction et la bande de valence, et
cela est a cause de rotation de spin en raison de I’effet de Rashba et le modele Stoner.

Aussi nous notons que nous pouvons controler la valeur de Eg,, a l'utilisation de a,,
et peut ainsi contréler la nature physique du systeme de couplage (isolant, conducteur ou
semi-conducteur) a partir la valeur de a,, .

Dans cette recherche, nous étions intéressés juste a le c6té théorique, mais nous
pensons que ce modéle théorique doit étre inclus dans le cété expérimental pour découvrir
de nouvelles applications.
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Résume

Nous visons ce travail a étudier 1'influence de Rashba sur le modele de Stoner
en utilisant des calculs théoriques en présence des deux interactions. De plus, nous
avons simulé 1'énergie des quasi-particules. Nous avons donc atteint la possibilité de
contrdler la nature physique de ce systéme en contrdlant le coefficient de Rashba, en
modifiant l'intensité du champ électrique appliqué.

Mots-clés : Interaction de Rashba, stoner, spin orbite.

Abstrac

We aim through this work to study the influence of Rashba's on the
model of Stoner by using theoretical calculations in the presence of the two
interactions. Also, we have simulated the energy of the quasiparticles. So we
have reached the possibility of controlling the physical nature of this system
through controlling the Rashba's coefficient, which is by changing the intensity
of the applied electric field.

Key words: Rashba interaction, stoner, spin orbit
‘JAA'.LG
(8 Akl clilual) Alaaiuly ysie i sai e Ll ) il dul ol Qasdl 138 OIS (e Caags o
faglall e 5 el 40840 ) Ulia s ol | lapenl) 4l il 5lSlaay Ui 281 Lyl cple il 3 pa

Sl Sl 835 5383 sk e b gy L) Jalae e 5 sl U (a pUal 133 &l 3l
Giadl)

) COE 2 g Ll Jela 3 Agalidal) cilalSl)



	1page de garde2
	2DEDICACE
	3Remerciements
	4TABLE DES MATIÈRES
	5Abréviations
	6Liste de figures
	7introduction général
	8chapitre-1
	9chapitre 2
	10chapitre 3
	11Conclusion-générale
	12Références
	14Abstract
	15Résumé
	hawamich
	Résumé
	ملخص13

