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| RINLEITUNG UND MOTIVATION

, This looks like a fundamental limit. “
P. Gargini
Director of Technology Strategy, Intel
[EEE 2003

Mit diesen Worten kommentierte P. Gargini das im Rahmen der IEEE 2003 von
Intel veroffentlichte Dokument, das anhand von realistischen Modellen die Grenzen
der fortschreitenden Miniaturisierung von Halbleiterbauelementen bei gleichzeitig
zunehmender Leistungsfihigkeit aufzeigt [136].

Die beiden grofiten Probleme der verwendeten CMOS Technologie sind die Leckstro-
me und die extreme Warmeentwicklung der Bauteile. Die Leckstrome haben ihren
Ursprung in der Verringerung der Gateschichtendicke in den Transistoren, was Tun-
nelprozesse ermoglicht. Da die Funktion der Bauelemente auf einem vorhandenen
oder nicht vorhandenen Stromfluss basiert, der die logischen Zustédnde ,,1“ und ,0¢
darstellt, fithren die Tunnelprozesse von Ladungstragern durch die Gateschicht zu
einem Informationsverlust. Das zweite Problem ist die Erzeugung von Ohmscher
Wiérme in den Bauelementen, die durch die hohen Schaltfrequenzen hervorgerufen
wird. Extrapoliert man die momentane Entwicklung entsprechend des Moorschen
Gesetzes fiir Leistungsaufnahme (,,Moorsches Korollar®), so ergibt sich in den kom-
menden Generationen von integrierten Bauelementen eine Leistungsdichte, die der
eines nuklearen Reaktors entspricht. Beide Punkte werden in Ref. [136] mit der
Schlussfolgerung diskutiert, dass die Probleme von Halbleiterbauelementen von fun-
damentaler Natur sind und auch durch den Einsatz anderer Materialien, wie z. B.
Karbon-Nanorchrchen, nicht iberwunden werden konnen.

Ein moglicher Ausweg aus dieser Sackgasse stellt das Gebiet der Spintronik dar
[126]. In diesem seit einigen Jahren aktiven Forschungsgebiet wird im Unterschied
zur herkommlichen CMOS Technologie nicht nur die Ladung der Teilchen als Infor-
mationstrager verwendet, sondern explizit vom Spin der Ladungstréger Gebrauch
gemacht.

Historisch gesehen hat das Feld der Spintronik seinen Ursprung in der Entdeckung
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des Riesenmagnetowiderstands (GMR, giant magneto resistance) [11, 92]. Dieser Ef-
fekt beschreibt die starke Abhéngigkeit des elektrischen Widerstands einer aus ferro-
und nichtferromagnetischen Lagen bestehenden Schichtstruktur von der Magnetisie-
rung benachbarter Schichten. Der GMR wird inzwischen industriell in Lesekopfen
von Computer-Festplatten eingesetzt und ermdglicht eine sehr hohe Speicherdichte.

Die eigentliche Geburtsstunde der Spintronik wurde mit der viel zitierten Veroffent-
lichung von Datta und Das ausgelost [25]. In dieser Arbeit fithren die Autoren das
Paradigma der Spintronik, den Spintransistor, ein.

Der Vorschlag beruht auf einem Feldeffekttransistor mit ferromagnetischen source-
und drain-Kontakten. Uber den source-Kontakt wird ein spinpolarisierter Strom in
den Halbleiter injiziert. Die gate-Elektrode wird zur Manipulation der Prézessions-
frequenz der Spins mittels eines elektrischen Feldes iiber die Spin-Bahn-Kopplung
verwendet. In Analogie zur Optik wird der drain-Kontakt als Analysator benutzt,
da er nur Spins einer bestimmten Richtung passieren lasst. Die Gréfle des Stroms ist
folglich iiber die angelegte Spannung an der gate-Elektrode und die Spinrichtung im
drain-Kontakt regelbar. Der Vorschlag enthélt das Charakteristikum von spintroni-
schen Bauelementen, ndmlich die Nutzung des Spinfreiheitsgrads der Ladungstréger
zusétzlich zur oder anstelle der Ladung. Die Manipulation des Spins wird durch
die Kopplung des orbitalen Freiheitsgrads der Ladungstriger an den Spin mittels
der Spin-Bahn-Wechselwirkung erméglicht. Ein enormer Vorteil dieses Konzepts ist,
dass die hochentwickelten Techniken der Halbleiterfertigung weiter verwendet wer-
den konnen.

Das Gebiet der Spintronik kann in zwei wesentliche Bereiche aufgeteilt werden. Der
erste Bereich orientiert sich an der urspriinglichen Idee, Halbleiterbauelemente unter
Nutzung des Spinfreiheitsgrads zu erweitern bzw. zu verbessern. Dieses Gebiet wird
gewohnlich als Spintronik bezeichnet und umfasst verschiedene Ideen fiir neue Bau-
elemente wie die Spin-LED (LED = light emitting diode) oder die Spin-RTD (RTD
= resonant tunneling diode). Ein Uberblick iiber die einzelnen Vorschlige und Kon-
zepte gibt z. B. Ref. [24]. Ein erster Erfolg in der experimentellen Umsetzung eines
spintronischen Bauelements stellt der Spin-VCSEL (VCSEL = vertical cavity surface
emitting laser) dar [100]. Im Spin-VCSEL wurde die Herabsetzung der Laserschwelle
in einem industriellen VCSEL unter Verwendung des Spins der Elektronen realisiert.
Das zweite Gebiet ist das sogenannte Quanten-Computing. Hier wird die Idee der
Miniaturisierung der Bauelemente maximiert, indem quantenmechanische Objekte
in Form von Zwei-Niveau-Systemen als binédre Basiseinheit des Computers dienen.
Zusitzlich erzielt man durch die Verwendung der Quantenmechanik in den Algo-
rithmen einen exponentiellen Gewinn in der Rechengeschwindigkeit. Folglich wiren
exakt die Ziele erfiillt, die die Chipindustrie zu erreichen sucht. Auch in diesem
Bereich werden Elektronen im Festkorper als potentielle Kandidaten einer Realisie-
rung gehandelt [106], da sich {iber deren Spinfreiheitsgrad ein Zwei-Niveau-System
realisieren l&sst.

Das grundlegende Prinzip der Spintronik macht deutlich, dass die Machbarkeit der
vorgestellten Ideen eine exakte Kenntnis der Spindynamik in den Bauelementen,
sprich in Halbleiter-Quantenstrukturen, voraussetzt. Ein wichtiger Punkt ist da-
bei neben der Injektion von spinpolarisierten Ladungstragern, die noch ein grofles



Problem darstellt [105], deren Erhaltung bzw. die Kenntnis der moglichen Zerfalls-
mechanismen und deren Zeitskalen. Fiir die bauelementorientierte Seite der Spin-
tronik spielt daher die Spinrelaxation, d. h. der Abbau der Spinpolarisation, die
entscheidende Rolle, wihrend im Bereich des Quanten-Computings die Spindepha-
sierung, d. h. der Abbau der Spinkohérenz, von zentraler Bedeutung ist. Bisher
wurde die Spinrelaxation und die Spindephasierung im Halbleiter hauptséachlich mit
Hilfe von phidnomenologischen Modellen [3, 52] untersucht. Dies ist im Vergleich
zur exakten mikroskopischen Kenntnis der Ladungstrigerdynamik in Halbleiter-
Quantenstrukturen [94] nicht befriedigend.

Das Ziel dieser Arbeit ist es daher, die Beschreibung der Spindynamik bzw. der
Spinrelaxation und der Spindephasierung auf der Basis einer mikroskopischen Theo-
rie fiir Halbleiter-Quantenstrukturen zu formulieren. Wir orientieren uns dabei an
dem in der Ladungstriagerdynamik verwendeten Konzept der Bloch-Gleichungen und
formulieren eine konsistente Darstellung der Spindynamik im Dichtematrixformalis-
mus.

Dieses Ziel kann in zwei Bereiche unterteilt werden. Einer der beiden wird auf mikro-
skopischer Ebene die Spindynamik fiir einzelne Spins durch die Bloch-Gleichungen
beschreiben und die Ergebnisse mit den Observablen des Experiments vergleichen.
Hierfiir existieren phinomenologische Vorhersagen [35], jedoch keine exakte Theo-
rie. Der zweite Bereich widmet sich der numerische Simulation der Spindynamik in
einfachen Modellsystemen, um die Unterschiede und Vorteile in Bezug auf die bisher
verwendeten phénomenologischen Modelle aufzuzeigen.

Gliederung der Arbeit

e In KAPITEL 1 werden die Grundlagen der Arbeit erlautert. Wir beginnen
mit einer Einfiihrung in die Physik der zweidimensionalen Halbleiter-Quanten-
strukturen. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der Berechnung der Bandstruk-
tur unter Beriicksichtigung des Spinfreiheitsgrads der Ladungstriger sowie der
Manifestation der Spin-Bahn-Wechselwirkung in derselben. Darauf aufbauend
erlautern wir die experimentellen Methoden zur Erzeugung und Untersuchung
der Spindynamik in Halbleitern. Da diese stets auf optischen Messungen be-
ruhen, beschreibt der nichste Abschnitt die Ladungstrigerdynamik in optisch
getriebenen Halbleitern auf der Basis der Bloch-Gleichungen, die das zentrale
Konzept unserer Arbeit darstellen. Hier geben wir einen Uberblick iiber die
urspriingliche Verwendung der Bloch-Gleichungen, um die Nomenklatur ein-
zufithren. Darauf aufbauend werden die Bloch-Gleichungen in optisch getrie-
benen Halbleitern erliutert. Das Kapitel schliet mit einem Uberblick iiber die
relevanten Modelle fiir die Spinrelaxation und Spindephasierung in Halbleiter-
Quantenstrukturen.

e Thema von KAPITEL 2 ist die Formulierung einer mikroskopischen Theo-
rie der Spindynamik in Halbleiter-Quantenstrukturen mit Hilfe der Bloch-
Gleichungen. Nach der Wahl der fiir die Anwendung der Bloch-Gleichungen
geeigneten Basis wird die kohdrente Dynamik unter Einbeziehung der spin-
selektiven optischen Anregung diskutiert. Im Anschluss daran leiten wir die
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inkohirente Spindynamik im Rahmen des Dichtematrixformalismus ab. Wir
behandeln die in Halbleiter-Quantenstrukturen dominierenden Streumechanis-
men separat und interpretieren die sich ergebenden Streuraten. Das Kapitel
schlie8t mit dem Vergleich der mikroskopischen Observablen der Theorie mit
den makroskopischen Observablen des Experiments und den phédnomenologi-
schen Vorhersagen.

Die numerische Simulation der Spindynamik wird in KAPITEL 3 présentiert.
Wir erldutern die der Simulation zugrundeliegenden Modellsysteme und fithren
das System der Bewegungsgleichungen, das die Grundlage der Simulation bil-
det, ein. Nach einer Beschreibung der numerischen Methode werden die Er-
gebnisse der Simulation vorgestellt und im Vergleich mit denen der phénome-
nologischen Theorie diskutiert.

Den Abschluss bildet die ZUSAMMENFASSUNG, in der die zentralen Ergebnisse
der Arbeit im Form eines kurzen Uberblicks dargestellt werden. Zusitzlich
wird ein AUSBLICK auf mogliche zukiinftige Projekte gegeben, die auf den
Resultaten dieser Arbeit aufbauen kénnten.



KAPITEL 1

Physikalische Grundlagen

Dieses Kapitel dient der Einfiihrung in die Physik der Spindynamik in Halbleiter-
Quantenstrukturen. Dafiir werden zuerst die Figenschaften der Halbleiter-Quanten-
strukturen wvorgestellt. Ein besonderes Augenmerk liegt dabei auf der Spin-Bahn-
Wechselwirkung in diesen Systemen. Im Anschluss werden die experimentellen Me-
thoden zur Betrachtung der Spindynamik in Halbleiter-Quantenstrukturen prdsen-
tiert. Der ndchste Abschnitt erldutert das Konzept der Bloch-Gleichungen, das in
dieser Arbeit zur Beschreibung der Spindynamik im Allgemeinen und der Spinrelaxa-
tion und -dephasierung im Speziellen verwendet wird. Das Kapitel schliefit mit der
Darstellung der drei wesentlichen Spinrelaxations- und Spindephasierungsmechanis-
men, die in den betrachteten Halbleiter-Quantenstrukturen auftreten konnen.

1.1 Halbleiter-Quantenstrukturen

Das Thema dieser Arbeit ist die Spindynamik in Halbleiter-Quantenstrukturen. Als
Systeme fiir die theoretischen Untersuchungen dienen dabei zweidimensionale (2D)
Halbleiterstrukturen. Sie stellen die Grundlage vieler Experimente im Bereich der
Spindynamik dar. Experimentell werden Halbleiter-Quantenstrukturen mit Hilfe der
Molekular Strahl Epitazie (MBE!) hergestellt. Sie erlaubt das nahezu perfekte Wach-
sen der Halbleiterstrukturen mit einer Prézision von wenigen Atomlagen. Im Rah-
men dieser Arbeit konzentrieren wir uns auf zwei Arten von 2D-Halbleitersystemen,
die Heterostruktur und den Quantenfilm. Ersteres besteht aus zwei aufeinander ge-
wachsenen Halbleitermaterialien A und B, wobei Material B eine gréflere Bandliicke
aufweist als Material A. Aufgrund der unterschiedlichen Bandliicken kommt es an der
Grenzflache der beiden Materialien zu einem Sprung der Bandkanten entsprechend
einer Potenzialstufe. Im Falle einer Dotierung eines oder beider Halbleitermaterialien
sind zusétzlich freie Ladungstriager vorhanden und eine Fldchenladungszone bildet
sich an der Grenzfliche. Diese bestimmt den Verlauf des elektrischen Potenzials ®

IMBE = molecular beam epitazy
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Abbildung 1.1: Schematische Darstellung einer Heterostruktur aus n-dotierten AlAs
und GaAs, das von Natur aus eine schwache p-Dotierung aufweist. Durch die unter-
schiedlichen Bandliicken entsteht eine Potenzialstufe am Interface. Die Kriimmung
der Bandkanten ergibt sich durch das elektrostatische Potenzial, das von den Elek-
tronen und ionisierten Dotieratomen in der Struktur erzeugt wird. Durch die n-
Dotierung sind mehr Donatoren als Akzeptoren ionisiert und die Fermienergie Ep
kann teilweise im Leitungsband liegen.

im Interfacebereich der Heterostruktur, wie Abbildung (Abb.) 1.1 zeigt. Er wird mit
Hilfe der Poissongleichung

=——0(2) (1.1)

berechnet, die selbstkonsistent mit der eindimensionalen Schrodingergleichung

2m* 022

(52 2+ V) 902) = 62 (12)

gelost werden muss. Die Wachstumsrichtung wurde in z-Richtung gelegt. Die La-
dungstriagerkonzentration ist gegeben durch p(z) und m* ist die effektive Masse
der Ladungstriiger im Halbleitermaterial. Das Potenzial V' (z) ist gegeben durch das
Hartree-Potenzial der Ladungstrager und durch den Bandkantensprung am Inter-
face. Im Fall einer einseitig n-dotierten Heterostruktur ergibt sich in Wachstums-
richtung ein triangularer Potenzialverlauf, wie in Abb. 1.1 fiir n-dotiertes AIAs und
GaAs? dargestellt ist. Das Hartree-Potenzial zusammen mit dem Bandkantensprung
(Offset) schriankt die Bewegung der Ladungstriger in Wachstumsrichtung ein und
lokalisiert deren Wellenfunktion. Diese Einschrénkung der Bewegung der Ladungs-
trager wird als Confinement bezeichnet. In der Ebene senkrecht zur Wachstums-
richtung bleibt die Bewegung davon unbeeinflusst und ist weiterhin quasi-frei. Die
erlaubten Energiezustdnde E, (k) in der Heterostruktur bilden Subbénder gemé&f3

h? kﬁ
e (1.3)

En<k||) =€, +

2GaAs ist von Natur aus schwach p-dotiert.
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€n bezeichnet die Energie des n-ten Subbandminimums und k| = (&, ky, 0) den
Wellenvektor in der Ebene der Struktur (in-plane Wellenvektor). Aus Gleichung
(Glg.) (1.3) folgt, dass jeder Zustand durch die Subbandquantenzahl n und den
in-plane Wellenvektor k| bestimmt ist. Die Wachstumsrichtung wird im weiteren
Verlauf dieser Arbeit mit der z-Richtung gleichgesetzt und folglich entspricht die
Ebene des zweidimensionalen Elektronensystems der x-y-Ebene. Unter der Annahme
eines unendlich hohen Sprungs der Bandkante am Interface kann fiir die energetisch
niedrigsten Subbandzustéinde das Potenzial fiir den triangularen Trog durch

O(z)=el| z (1.4)

approximiert werden [112]. Das elektrische Feld an der Grenzfldche ist gegeben durch
F, . Die Wellenfunktion des n-ten Subbandzustandes 1, (z) kann durch die Airy
Funktion Ai(x) formuliert werden als [112]

z €n

Un(z) = N, Ai (lL EJ_) ) (1.5)
mit der Normierungskonstante N, , der charakteristischen Confinement Energie F |
und der Confinementléange [, . Die quantisierten Subbandenergien werden durch die
Randbedingung Ai(e,/F,) = 0 festgelegt. Eine genauere Berechnung der Wellen-
funktion ergibt sich durch einen Variationsansatz fiir die Wellenfunktion unter der
Bedingung, die Energie des Zustandes fiir einen vorgegebenen Potenzialverlauf zu
minimieren [33, 107].

Eine komplexere Quantenstruktur stellt der Quantenfilm (QW?) dar. Bei diesem
wird ein diinner Film eines Materials A mit kleiner Bandliicke von zwei Seiten durch
ein Material B mit groflerer Bandliicke begrenzt. Wie im Fall der Heterostruktur
bewirkt dies ein Confinement der Ladungstréager in Wachstumsrichtung. Die Form
des Potenzials kann durch Dotierung der einzelnen Materialien verdndert werden.
Der Potenzialverlauf wird wie oben aus einer selbstkonsistenten Lésung der Poisson-
und der Schrédingergleichung gewonnen. In Abb. 1.2 ist der Potenzialverlauf in
einem symmetrischen und einem asymmetrischen QW skizziert.

Im Fall eines undotierten QW ergibt sich ein Rechtecks-Potenzial. Dieses wird oft-
mals durch das quantenmechanische Modell eines endlich oder unendlich tiefen Po-
tenzialtopfes beschrieben. Fiir den unendlich tiefen symmetrischen QW der Breite
L lassen sich die Eigenenergien €, in z-Richtung analytisch schreiben als

h2 n?n?
Com* L2

Man erkennt, dass k., also der Impuls in Wachstumsrichtung, quantisiert ist und die
Werte

n=1,2.... (1.6)

€n

nm
k, = — 1.
= (17)

annehmen kann. Die Wellenfunktion hat die Form

Yn(2) = \/% sin (k z+ %ﬁ) : (1.8)

3QW = quantum well
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AlAs AlAs

(a) QW - symmetrisch

n-AlAs p-AlAs

(b) QW - asymmetrisch

Abbildung 1.2: Schematische Darstellung von QW Strukturen aus AlAs und GaAs.
Wie im Fall der Heterostruktur ergibt sich die Kriimmung der Bandkanten durch
das elektrostatische Potenzial, das von den Elektronen und ionisierten Dotieratomen
erzeugt wird. Bei undotierten Systemen ergibt sich eine ,,Rechteck“-Struktur, wie
in Abb. 1.2(a) dargestellt. Ist die Dotierung asymmetrisch, wie in Abb. 1.2(b), so
kommt es zu einer Verzerrung der Bandstruktur entsprechend der Art und Stérke
der Dotierung.
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Modelliert man den QW durch einen endlich tiefen Potenzialtopf, so wird das Ein-
dringen der Wellenfunktionen in die Barrieren des Potenzialtopfes beriicksichtigt.
In diesem Fall existieren keine analytischen Losungen fiir die Eigenenergien und
Wellenfunktionen. Sie miissen numerisch berechnet werden (siche z. B. Referenz
(Ref.) [112]). Asymmetrische QWs konnen prinzipiell nicht durch analytische Mo-
delle beschrieben werden. Die Bandstruktur muss dann numerisch bestimmt werden
[120]. Die vorgestellten Modelle fiir 2D-Halbleiterstrukturen stellen eine ausreichen-
de Grundlage fiir numerische Rechnungen dar und werden in KAPITEL 3 verwendet
werden.

Eine im Vergleich zu den obigen Modellen exaktere Beschreibung der Eigenenergien
und der Wellenfunktionen in 2D-Halbleiterstrukturen liefert die Enveloppen Funkti-
ons Niherung (EFA*). Die Anwendbarkeit der EFA ist praktisch unbeschrinkt, da
sie Quantenstrukturen beliebiger Geometrie erfassen kann, auch unter dem Einfluss
von dufleren Storungen wie z. B. Druck, elektrischen und magnetischen Feldern.
Die EFA in Form der k - p-Methode [75, 54, 55, 56] wurde urspriinglich auf Volu-
menhalbleiter angewendet. Sie beruht auf der Berechnung der Bandstruktur in der
Umgebung eines Punktes im k-Raum (fiir GaAs z. B. des I'-Punktes). Dabei wird
die Schrodingergleichung des Volumenmaterials mit dem gitterperiodischen Poten-

zial V (r)

{ i +V(r)} U(r) = EU(r) (1.9)

2m0

mit Hilfe von Blochfunktionen
U(r) = ™, (r) (1.10)

gelost. Der gitterperiodische Anteil w,k(r) wird nach dem vollstdndigen Orthonor-
malsystem der Bandkantenblochfunktionen

Unie(r) =Y G (K) tro(r) (1.11)

n/

mit den Koeffizienten ¢,/ (k) entwickelt. Dies fithrt zu einem Gleichungssystem fiir
die Entwicklungskoeffizienten

o H2E h .
Do BN G| Guw kP ca(k) = B (k) (1.12)
0 0

n/

mit der Bandkantenenergie E°, der Bandstruktur £¥ und dem Matrixelement

P, = /druzo(r)f)unzo(r) : (1.13)

Die Integration wird iiber die Einheitszelle ausgefiihrt. Der Term proportional zu
k-P,, in Glg. (1.12) begriindet den Namen der k - p-Methode.

AEFA = envelope function approzimation
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Beriicksichtigt man zusétzlich den Spin der Ladungstréiger, so wird durch Hinzu-
nahme der Spin-Bahn-Wechselwirkung aus der Schrédingergleichung des spinlosen
Problems die Pauli-Gleichung

{ l P V(r)} 1y [0 x VV(r)]- 13} U(r)=E¥(r), (1.14)

2my 4mi c?

mit dem Eins-Operator 1 im Spin-Raum und den Paulischen Spinmatrizen  [121].
Als Konsequenz muss der gitterperiodische Anteil der Blochfunktionen modifiziert
werden. Er geht iiber in einen zweikomponentigen Spinor

nok) = > cuw(k)n'o’), (1.15)

7 oo

n
o'=T1

mit [0’ ') :=|n’0) ® |¢’) . Anstelle von Glg. (1.12) ergibt sich nun die Energieeigen-
wertgleichung

o h2K? h .
Z En + 5nn’ 500/ +—k- Pnn’ + Ann’ Cnn'<k> = EnU C"":<k) : (1'16>

2 mo mo oo’ oo’ oo’ oo

n' o’

Sie beinhaltet die modifizierten Matrixelemente

47:002 o x VV(r)] |n' o) (1.17)

Pnn; = (n o ‘f) -+

sowie
A, = (nolle x VV(r)] - pln'o’) . (1.18)
Die Diagonalisierung von Glg. (1.16) ergibt sowohl die Dispersionsrelation E¥_ als
auch die Entwicklungskoeffizienten ¢, (k) und damit die Wellenfunktionen der La-

oo’

dungstriger. Bedingung dafiir ist die Kenntnis der Bandkantenenergien E°_ und der
Matrixelemente Pnn: und Ann;. Sie werden iiblicherweise aus gemessenen Groéfien
bestimmt. Da Glg(.m(l.16) ein unendlich-dimensionales Gleichungssystem darstellt,
wéren unendlich viele Parameter zu bestimmen. Bei der praktischen Umsetzung der
k - p-Methode betrachtet man daher nur einige benachbarte Bander zwischen denen
die k - p-Kopplung und die Spin-Bahn-Wechselwirkung exakt beriicksichtigt wird.
Der Einfluss der iibrigen Bénder wird in Form einer storungstheoretischen Rech-
nung, dem sogenannten Ldwdin-Partioning [70, 71], beriicksichtigt. Durch die Ein-
schrankung auf eine endliche Anzahl von Bandern wird das unendlich-dimensionale
Gleichungssystem aus Glg. (1.16) auf ein endlich-dimensionales System reduziert.
Man unterscheidet je nach Anzahl der exakt behandelten Bénder verschiedene Mo-
delle der k - p-Methode. Da in dieser Arbeit kein expliziter Gebrauch von dieser
Methode gemacht wird, verweisen wir fiir die Erlduterung der Modelle auf die ent-
sprechende Literatur®.

SLiteratur zu den verschiedenen k - p-Modellen:

e Kane-Modell (p-bindende Valenzbiénder I'¥, I'y und s-antibindendes Leitungsband T'§) siehe
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Die Anwendung der EFA bzw. der k- p-Methode auf 2D-Halbleiterstrukturen erfolgt
wie im Fall des Volumenmaterials durch eine Entwicklung nach Bandkantenbloch-
funktionen, wobei im zweidimensionalen Fall die Wellenfunktionen aus einer Summe
von Produkten zwischen den schnell oszillierenden Bandkantenblochfunktionen und
den langsam oszillierenden Enveloppenfunktionen besteht. Dies fithrt zu einer modifi-
zierten Eigenwertgleichung fiir die Banddispersion. Dariiber hinaus werden aufgrund
der Strukturierung des Systems in Wachstumsrichtung die Bandkantenenergien E?
und die Matrixelemente Pnn: und Ann: ortsabhéngig. Fiir eine detaillierte Herlei-

tung und Erlduterung der EFA fiir zweidimensionale Halbleiter-Quantenstrukturen
sei auf Ref. [121] verwiesen.

Wie aus der kurzen Einfithrung der k - p-Methode ersichtlich ist, fiihrt die explizite
Betrachtung des Spins der Ladungstriger zu zuséitzlichen Effekten in der Band-
struktur und den Ladungstragerzustdnden. Dies manifestiert sich im Matrixelement
A, ! wie auch in der im Vergleich zum spinlosen Fall modifizierten Form von Pnn: .

Da diese Effekte wichtig fiir die Diskussion der Spinrelaxation in Halbleitern und
2D-Halbleitersystemen sind, werden sie im Folgenden genauer betrachtet.

Allgemein gilt, dass die Ladungstragerzusténde in Halbleitern ohne dufleres Magnet-
feld aufgrund der rdumlichen und zeitlichen Inversionssymmetrie spinentartet sind.
Die rdumliche Inversionssymmetrie lédsst sich durch die Energien von Spin-up und
Spin-down Zusténden ausdriicken durch

E,(k) = E,(-k), o=1,] . (1.19)

Zusétzlich gilt wegen der zeitlichen Inversionssymmetrie die sogenannte Kramers-
Entartung
E;(k) = E|(-k) . (1.20)

Aus der Kombination von Glg. (1.19) und (1.20) lésst sich die Spinentartung in
Halbleitern ohne dufleres Magnetfeld ableiten

By(k) = E,(K) . (1.21)

Die Spinentartung wird aufgehoben, wenn die rdumliche oder/und die zeitliche In-
versionssymmetrie entféllt, z. B. durch ein externes Magnetfeld B. Eine Authebung
der Spinentartung ist aber auch ohne ein externes Feld moglich. Dies ist der Fall,
wenn das Potenzial, in dem sich die Ladungstriager befinden, keine Inversionssym-
metrie aufweist. Dann ist Glg. (1.19) nicht mehr giiltig und die Spinentartung wird
fiir B = 0 aufgehoben. Es ist zu beachten, dass die zeitliche Inversionssymmetrie
weiterhin besteht, d. h. die Zusténde bleiben nach Glg. (1.20) Kramers-entartet.

Wir beschrinken uns im Folgenden auf die Situation in 2D-Halbleiter-Quanten-
strukturen. In diesen gibt es fiir die Authebung der Inversionssymmetrie zwei Mog-

Ref. [55] und [12].

o Erweitertes Kane-Modell (p-antibindende Leitungsbénder I'S und I'§ zusétzlich zu den
Béndern des Kane-Modells) siehe Ref. [19], [20], [95] und [81].

o Luttinger-Modell (nur oberstes Valenzband I'y) siehe Ref. [75], [74] und [76].
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lichkeiten®. Die erste baut darauf auf, dass die Kristallstruktur des Halbleiters kein
Inversionszentrum besitzt. Dies ist bei allen III-V und II-VI Halbleitern wegen ihrer
Zinkblendestruktur der Fall (z. B. GaAs). Da diese Art der Inversionsasymmetrie
bereits im Volumenmaterial auftritt, wird der entsprechende Mechanismus als BIA
(bulk inversion asymmetry) Spinaufspaltung bezeichnet. Sie héngt nur von der mi-
kroskopischen Spin-Bahn-Wechselwirkung und damit vom Matrixelement A, ab.

Die zweite Moglichkeit, die Inversionssymmetrie aufzuheben, ist auf Quantenstruk-
turen beschréankt. Wie bereits angesprochen, ist es moglich die Form des elektrischen
Potenzials der 2D-Halbleiterstruktur durch Dotierung zu manipulieren. Dadurch
ldsst sich ein in Wachstumsrichtung asymmetrisches Potenzial einstellen, das eine
Inversionsasymmetrie aufweist. Dieser Beitrag fiihrt zur SIA (structure inversion
asymmetry) Spinaufspaltung. Im Unterschied zum BIA-Beitrag ldsst sich der STA-
Beitrag als ein Produkt eines von Ann; abhéngigen Faktors mit dem makroskopi-

schen elektrischen Feld, das durch das elektrische Potenzial der Halbleiterstruktur
gegeben ist, schreiben.

Die qualitative Form der einzelnen Beitrage zum Hamiltonian des Halbleitersystems
kann aus der k - p-Theorie gewonnen werden [121, 135], z. B. iiber eine Invarianten-
entwicklung des k - p-Hamiltonians. Der Spin-Bahn-Term im Hamiltonian lésst sich
dann schreiben als

Hsp = ho - Q(K) . (1.22)

Die Struktur der Spin-Bahn-Wechselwirkung wird durch Q(k) bestimmt. An der
Form des Hamiltonians erkennt man, dass €2(k) als ein k-abhéngiges effektives Ma-
gnetfeld interpretiert werden kann. Es fiihrt bei endlichem Wellenvektor k zu einer
Spinaufspaltung von 2 A | (k)| zwischen den Zusténden eines Bandes deren Spin
parallel bzw. antiparallel zu k ist. Fiir k = 0 verschwindet die Aufspaltung wegen
der Kramers-Entartung.

Zur Bestimmung der Struktur von €2(k) fiir ein System mit BIA-Term muss man
unterscheiden, ob es sich um Volumenmaterial oder eine 2D-Halbleiterstruktur han-
delt. Im Falle des Volumenmaterials ist £2(k) bestimmt durch

Q(k)|B1a, buk = 7 ky (k2 — k2) : (1.23)
ks (k3 — ky)

Da es sich hier um Volumenmaterial handelt, ist k = (k,, k,, k.) ein dreidimensiona-
ler Wellenvektor. Der Vorfaktor « ist eine materialabhéngige Konstante. Thre Grofie
ist bestimmt durch die Parameter des k- p-Modells. Diesen Beitrag zur Spinaufspal-
tung nennt man auch Dresselhaus- oder k3-Term [27]. Fiir 2D-Halbleiterstrukturen
muss der BIA-Beitrag modifiziert werden. In erster Ordnung Stérungstheorie ergibt
dies eine Ersetzung der Terme k, und k? durch deren Erwartungswerte bzgl. der

In der Literatur wird eine dritte Moglichkeit diskutiert, deren Effekt fiir die Spinaufspaltung
aber sehr klein ist. Daher wird die so genannte Grenzflicheninversionsasymmetrie (IIA = interface
inversion asymmetry) [50, 98, 52] hier vernachléssigt.
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Subbandwellenfunktionen [28]. Damit hat Q(k) die Form
g =
Q)lpia2p = o | Ry (kD) — k) | (1.24)

Im Unterschied zum Volumenmaterial héngt das effektive Magnetfeld im 2D-Halblei-
tersystem nur vom in-plane Wellenvektor k) = (k, k,, 0) ab. Zusétzlich ergibt sich
durch die Ersetzung von k, und dessen Potenzen durch den Erwartungswert, dass
die Spinaufspaltung proportional zu linearen und kubischen Termen in k; ist, wobei
fir k2 < (k?) der lineare Anteil dominiert. In Glg. (1.24) wurde wie in Ref. [2§]
benutzt, dass (k,) verschwindet, was sich z. B. fiir den Fall einer ortsunabhéngigen
effektiven Masse zeigen ldsst [52]. In symmetrischen 2D-Halbleiterstrukturen ist der
BIA-Term der einzige Beitrag zur Spinaufspaltung.

In asymmetrischen 2D-Halbleiterstrukturen kann noch ein zusétzlicher Beitrag auf-
treten, der STA-Term. Er ist gegeben durch

«@ ky
Q(k)|sia = 7 —k, | - (1.25)
0

Dieser Beitrag ist linear in kj| und wird auch als Rashba-Term bezeichnet [18]. Wie
bereits angedeutet, ist der Vorfaktor o im Unterschied zum BIA-Vorfaktor v nicht
ausschlieflich von der mikroskopischen Spin-Bahn-Wechselwirkung abhéngig, son-
dern ist proportional zum Erwartungswert des elektrischen Feldes in Wachstums-
richtung. Dieses Feld kann aus zwei Anteilen bestehen: Ein Anteil ist gegeben durch
das Feld, das sich intrinsisch durch die Dotierung im Material aufbaut”, der zweite
Anteil kann ein von aulen angelegtes elektrisches Feld sein, das es erlaubt die Stérke
des Rashba-Terms extern iiber gate-Elektroden zu steuern [83, 88].

Fiir asymmetrische 2D-Halbleiterstrukturen in I1I-V und II-VI Materialien setzt sich
die Spinaufspaltung folglich aus dem BIA- und dem SIA-Term zusammen. Die Be-
stimmung der BIA- und STA-Parameter o und « wurde bereits in einer Vielzahl von
Veroffentlichungen diskutiert (siehe Ref. [135] und darin enthaltene Referenzen). Das
grofle Interesse an der Spinaufspaltung und der Spin-Bahn-Wechselwirkung beruht
auf der Tatsache, dass sie eine Moglichkeit darstellt die Spinrelaxations- und Spinde-
phasierungszeiten in Halbleitern und 2D-Halbleiterstrukturen sowohl qualitativ zu
erklaren als auch quantitativ zu bestimmen. Die Definition dieser Zeiten und die
experimentellen Methoden zur Messung derselben werden im néchsten Abschnitt
erlautert.

"Dabei handelt es sich eigentlich um den Erwartungswert des elektrischen Feldes im Valenzband
[65, 122], da der Erwartungswert des Feldes im Leitungsband verschwindet [23].
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1.2 Experimentelle Methoden zur Untersuchung
der Spindynamik

Grundlage fiir das Auftreten von Spindynamik ist eine Nichtgleichgewichtsvertei-
lung von Spinzusténden. Bei der Interpretation von Experimenten werden die Spin-
zustdnde beziiglich einer festen Quantisierungsachse klassifiziert. In 2D-Halbleiter-
Quantenstrukturen ist diese gegeben durch die Wachstumsrichtung. Prinzipiell kann
die Nichtgleichgewichtsverteilung fiir die in dieser Arbeit betrachteten System auf
zwel Arten erzeugt werden:

o Flektrische Injektion von spinpolarisierten Ladungstrigern in den Halbleiter

e Optische Anregung unter Ausnutzung von spin-selektiven optischen Auswahl-
regeln

Die Methode der spinpolarisierten Injektion beruht auf dem Transfer von spinpola-
risierten Ladungstriagern, z. B. aus einem Ferromagneten (FM) oder einem verdiinn-
ten magnetischen Halbleiter (DMS®), in einen Halbleiter iiber einen Tunnelprozess
und basiert auf dem paradigmatischen Vorschlag von Das und Datta zur Realisie-
rung eines spinaktiven Transistorbauelements [25]. Eine praktische Umsetzung der
Methode stie auf grofle Probleme, die in der mangelnden Effizienz des Injektions-
mechanismus beruhen. Die prinzipielle Natur dieses Problems wurde in Ref. [105]
mit Hilfe eines Widerstandsmodells phdnomenologisch erklédrt. Daher basieren fak-
tisch alle Methoden zur Erzeugung spinpolarisierter Ladungstréger auf dem Prinzip
einer spin-selektiven optischen Anregung, der sogenannten optischen Orientierung

82).

Diese Methode wird seit langem sehr gut beherrscht, da sie auf bekannten optischen
Auswahlregeln in den untersuchten Halbleiterstrukturen aufbaut. Die Auswahlregeln
konnen exemplarisch fiir den Fall einer GaAs/AlGaAs QW Struktur unter Interband-
anregung erklart werden. Ausgangspunkt ist ein idealisiertes 6-Niveau-Schema be-
stehend aus den spinaufgespaltenen Zustdnden des untersten Leitungsbandes (CB)
mit Spin £1/2 und des Leichtloch- (LH) und Schwerlochbandes (HH) mit Spin
+1/2 bzw. £3/2. Die Anregung erfolgt mit zirkular polarisiertem Licht, das sich in
Wachstumsrichtung ausbreitet. Betrachtet man fiir die Anregung die Ubergangsma-
trixelemente der beteiligten Zusténde, ergeben sich folgende Auswahlregeln:

e Rechtszirkular polarisiertes Licht (o) erzeugt Ubergénge von Spin —3/2
Zustéanden im HH-Band in Spin —1/2 Zusténde im CB-Band. Zusétzlich wer-
den Spin —1/2 Zusténde aus dem LH Band in Spin +1/2 Zusténde aus dem
CB-Band angeregt Die relative Wahrscheinlichkeit fiir die Ubergéinge ist 3 : 1
bzgl. HH- und LH-Band.

e Linkszirkular polarisiertes Licht (o_) erzeugt Ubergéinge von Spin +3/2
Zustéanden im HH-Band in Spin +1/2 Zusténde im CB-Band. Zusétzlich wer-
den Spin +1/2 Zustande aus dem LH-Band in Spin —1/2 Zusténde aus dem

8DMS = dilute magnetic semiconductor
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Abbildung 1.3: Skizze der erlaubten Ubergéinge in einem GaAs/AlGaAs QW System
unter Anregung mit zirkular polarisiertem Licht. Neben den Pfeilen ist die relative
Stéarke der Ubergénge angegeben.

CB-Band angeregt Auch hier ist das Verhiltnis der Ubergangswahrscheinlich-
keiten mit 3 : 1 bzgl. HH- und LH-Band gegeben.

Diese Auswahlregeln sind in Abb. 1.3 graphisch dargestellt. Streng genommen gelten
sie nur fiir idealisierte QW Strukturen bei k = 0. In realen Strukturen zeigen sich
allerdings nur kleine Abweichungen von den genannten Auswahlregeln, die daher
zumindest als Faustregel benutzt werden kénnen [85].

Ist durch optische Orientierung eine Nichtgleichgewichtsverteilung von Spins erzeugt
worden, so wird diese in eine Gleichgewichtsverteilung relaxieren und gleichzeitig
dephasieren. Die Relaxation, d. h. der Abbau des Ungleichgewichts zwischen Spin-
up und Spin-down Zustdnden durch Spinrelaxationsprozesse geschieht auf der Zeit-
skala der Spinrelaxationszeit Tsg. Die Spindephasierung beschreibt den Abbau der
Kohérenz des Spinensembles und ist durch die Spindephasierungszeit 7sp bestimmt.
Die Theorie der Mechanismen, die zu diesen Abbauprozessen fithren, werden im letz-
ten Abschnitt vorgestellt. Fiir die experimentelle Bestimmung der beiden Zeitskalen,
die gleichbedeutend mit einer Untersuchung der Spindynamik ist, werden im Prinzip
zwei Messtechniken verwendet, ndmlich die zeitaufgeloste Photolumineszenz (TR-
PL) [47, 110, 85] und die zeitaufgeldste Faraday Rotation (TR-FR) [5, 58, 134, 85].

Bei der TR-PL wird das 2D-Halbleitersystem mit zirkular polarisierten Picosekun-
den-Laserpulsen angeregt. Die so erzeugte Photolumineszenzstrahlung wird polari-
sationsaufgelost, mit einem Monochromator spektral zerlegt und schliellich durch
eine Streak-Kamera aufgenommen, die eine zeitliche Auflésung im Bereich weniger
Picosekunden erlaubt. Die TR-PL Messung ermoglicht eine direkte Darstellung der
Spindynamik und Spinrelaxation der Ladungstriger im System. Sie wird bei der
Untersuchung von Elektron-Loch Systemen verwendet, da die Rekombination von
Elektronen und Lochern Voraussetzung fiir die Entstehung von Photolumineszenz-
strahlung ist. Der gleiche Aufbau kann durch ein externes homogenes Magnetfeld
erweitert werden, das senkrecht zur Richtung der Anregung ausgerichtet ist und zu
einer Prézession der Spins fiihrt.
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Fiir die Untersuchung der Spindynamik in reinen Elektronensystemen ist die TR-FR
die geeignetere Methode. Bei ihr wird die Probe, die sich in einem Magnetfeld be-
findet, durch Femtosekunden-Laserpulse angeregt. Das Magnetfeld steht senkrecht
zur Ausbreitungsrichtung der Anregung. Die Pulse werden in einen pump-Puls und
einen zeitlich verzogerten probe-Puls geteilt. Letzterer hat dabei eine wesentlich ge-
ringere Intensitidt als der pump-Puls. Dieser wird zirkular polarisiert und erzeugt
somit eine spinsensitive Anregung, wahrend der probe-Pulse linear polarisiert ist.
Nachdem sowohl pump- als auch probe-Puls die Probe durchlaufen haben, wird der
probe-Puls in zwei Strahlen aufgeteilt und auf zwei separate Photodioden fokussiert.
Das Differenz- und Summensignal der beiden Photodioden wird in Abhéngigkeit des
Zeitabstandes zwischen dem pump- und dem probe-Puls gemessen. Das Differenzsi-
gnal dividiert durch das Summensignal ergibt ein Maf fiir die durch den pump-Puls
erzeugte Spinpolarisation. Die sich ergebende Spindynamik wird durch die Variation
der zeitlichen Verzogerung des probe-Pulses untersucht.

Beide Methoden stellen die Standards fiir die rein optische Untersuchung von Spin-
dynamik in Halbleitern dar?. Zur Vollstindigkeit sei erwihnt, dass noch weitere
Messmethoden zur Bestimmung der Spinrelaxationszeit existieren, die nur zur Er-
zeugung der Spinpolarisation optische Methoden benutzen, die Spinrelaxationszei-
ten aber iiber elektrische Strome (die photogalvanischen Stréme [49]) in gyrotropen
2D-Halbleitersystemen bestimmen [37, 38].

Die Messungen liefern je nach Materialsystem, Dotierung und Wachstumsrichtung
der Halbleiter-Quantenstruktur Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten im
Bereich von pico- (siche z. B. Ref. [110]: 33 ps) bis hin zu nano-Sekunden (siche
z. B. Ref. [58]: 100 ns). Eine konsistente Unterscheidung der gemessenen Grofien in
Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten kann in den Arbeiten nicht gefunden
werden, da die verwendete Nomenklatur inkonsistent aus der der Bloch-Gleichungen
iibernommen wurde. Dieses Problem wurde in einem Artikel von M. Flatté aufgegrif-
fen [35], in dem diskutiert wird, dass der Zusammenhang zwischen den Zerfallszeiten,
die durch die Bloch-Gleichungen definiert sind, und den experimentell bestimm-
ten Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten nicht trivial ist. Unser Ziel ist es
eine mikroskopische Theorie basierend auf den Bloch-Gleichungen zu formulieren,
die einen eindeutigen Zusammenhang zwischen den Spinrelaxations- und Spinde-
phasierungszeiten des Experiments und den Zerfallszeiten der Bloch-Gleichungen
herstellt. Der néchste Abschnitt dient daher der Einfithrung in das Konzept der
Bloch-Gleichungen.

1.3 Das Konzept der Bloch-Gleichungen

Urspriinglich wurde das Konzept der Bloch-Gleichungen dazu verwendet die Magne-
tisierungsdynamik in Atomen und Atomkernen zu beschreiben [16]. Von besonderem
Interesse ist dabei das Resonanzverhalten unter Anregung mit einem magnetischen
Feld. Der Ausgangspunkt der Beschreibung ist gegeben durch ein Teilchen mit einem

9Eine detaillierte Beschreibung in Bezug auf aktuelle Experimente findet man in Ref. [85] und
[134].
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Drehimpuls L in einem externen Magnetfeld B . Der Drehimpuls L fiihrt entspre-
chend der Relation
M =+, L (1.26)

zu einer Magnetisierung M, wobei 7,, das gyromagnetische Verhéltnis ist. Das exter-
ne Magnetfeld besteht aus einem statischen Anteil By und einem zeitlich verénder-
lichen Anteil By . Der statische Anteil ist parallel zur z-Richtung. Er fiihrt zu einer
Prézession des magnetischen Moments M um Bj mit konstanter Winkelgeschwin-
digkeit wyg = —7, |Bo| . Diese Prézessionsbewegung wird als Larmor Prdzession be-
zeichnet. Um Resonanz zu erzeugen wird zusétzlich zu B das zeitlich verdnderliche
Magnetfeld B (t) eingefiihrt. Es ist senkrecht zu By und rotiert mit der Winkelge-
schwindigkeit w um By. Der Betrag von B (t) bleibt konstant. Durch das zweite
Magnetfeld ergibt sich fiir die Magnetisierung eine weitere Prézessionsfrequenz, die
analog zur ersten definiert ist als w; = —7,, |B1|. Die Dynamik der Magnetisierung
ist schliellich gegeben durch die Bloch-Gleichung

atM = ’)/M X [Bo + Bl(t)] . (127)

M wird in diesem Kontext auch als Bloch-Vektor bezeichnet. Da keine dissipativen
Mechanismen beriicksichtigt werden, bleibt die Lénge des Vektors konstant. Aus
Glg. (1.27) ergibt sich, dass die Préizession des Bloch-Vektors im Allgemeinen um
ein effektives Magnetfeld B.g erfolgt, das sich aus einer Koordinatentransformati-
on zwischen den Bezugssystemen ergibt, die von By und B; aufgespannt werden.
Eine detaillierte Herleitung findet man in Ref. [22]. Die moglichen Grenzfille der
Prézessionsbewegungen konnen bzgl. der Frequenz Aw = w — wy eingeteilt werden
in:

o Aw > wy:
M prézediert mit kleiner Amplitude um B.g .

o Nw <K wy:
M prézediert mit grofer Amplitude um B.g. Die Amplitude kann dabei so
grofl werden, dass sich die Richtung der Magnetisierung um 180° dreht.

Beide Grenzfille werden in Experimenten zur magnetischen Kernspinresonanz ge-
nutzt. Zusatzlich treten im Experiment Relaxations- und Dephasierungsprozesse auf.
Diese werden in der urspriinglichen Form der Bloch-Gleichungen durch phédnomeno-
logische Relaxationszeiten beriicksichtigt

1
8t Mm/y = Ym {M X [BO + Bl(t)]}$/y — ?2 Mm/y (128)
1
M, = v, {Mx [Bo+Bi(t)]}, - = (M, — M?) . (1.29)
1

T, wird als Dephasierungszeit oder als transversale Zerfallszeit bezeichnet, da sie den
Zerfall der transversalen Komponenten der Magnetisierung bestimmt. Die Relaza-
tionszeit oder longitudinale Zerfallszeit ist durch T} gegeben. Sie entspricht der Zeit,
die das System benétigt, bis die longitudinale Komponente der Magnetisierung in
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ihren Ausgangswert M? relaxiert ist. Mit Hilfe der so erweiterten Bloch-Gleichungen
lassen sich die Phénomene der Magnetisierungsdynamik auf anschauliche Weise be-
schreiben und verstehen'®.

Das bisher vorgestellte Konzept der Bloch-Gleichungen ist auf die Beschreibung der
Magnetisierungsdynamik von Atomen und Atomkernen beschrinkt. Es wurde auf ein
getriebenes Zwei-Niveau-System iibertragen [22]. Die Beschreibung des Zwei-Niveau-
Systems erfolgt im Unterschied zur klassischen Beschreibung der Magnetisierungs-
dynamik quantenmechanisch. Eine detaillierte Herleitung der Bloch-Gleichungen fiir
ein getriebenes Zwei-Niveau-System findet man z. B. in Ref. [22].

Der néchste Schritt in der ,,Evolution® der Bloch-Gleichungen war der hin zur La-
dungstrdgerdynamik in optisch getriebenen Halbleitern [102, 94, 39]. Im einfachs-
ten Fall besteht das Zwei-Niveau-System dann aus einem Leitungs- (¢) und einem
Valenzband- (v) Zustand beim Wellenvektor k, zwischen denen Uberginge durch
optische Anregung erzeugt werden. Zur theoretischen Formulierung der Ladungs-
tragerdynamik wird der Dichtematrizformalismus benutzt. Die Dynamik der Ein-
trage der Dichtematrix entspricht dabei der Dynamik der experimentellen Obser-
vablen. Fiir das Zwei-Niveau-System ist die Dichtematrix eine 2 x 2 Matrix der

Struktur W) Pk)
_ Oc cv
0= ( P K)  oy(K) ) . (1.30)

Die Diagonaleintréige der Dichtematrix g.(k) und g,(k) beschreiben die Besetzungs-
wahrscheinlichkeiten im Leitungs- bzw. Valenzband beim Wellenvektor k . In zweiter
Quantisierung sind sie definiert als Erwartungswerte von Erzeugungs- bzw. Vernich-
tungsoperatoren entsprechend

oc(k) = (c'(k)c(k)) (1.31)
ou(k) = (v(k)v'(k)). (1.32)
Wir haben hier die Elektron-Loch Schreibweise!! eingefiihrt, d. h. der Fermioperator
cf(k)/c(k) [vT(k)/v(k)] erzeugt/vernichtet ein Elektron (Loch) beim Wellenvektor

k . Die Nebendiagonaleintrige beschreiben den Ubergang zwischen Valenz- und Lei-
tungsband und haben die Form

Paf) = (k) 01 (1)) (133)
P.,(k) wird als Interbandpolarisation bezeichnet [46].

Fiir das optisch angeregte Zwei-Niveau-System ohne Vielteilchen-Effekte und Streu-
mechanismen ist der Hamiltonian gegeben durch drei Bestandteile

H = Hkin,c + Hkimv + 7_{Licht . (134)

OFine Losung der Bloch-Gleichungen mit phinomenologischen Zerfallszeiten ist analytisch
moglich [111]. Dazu verwendet man die Laplace Transformation. Sie iiberfiihrt das im Allge-
meinen nicht analytisch losbare System von gekoppelten Differentialgleichungen in ein System
gekoppelter algebraischer Gleichungen. Dieses kann in der Regel analytisch exakt geldst wer-
den. Die inverse Laplace-Transformation liefert dann die Losungen des Differentialgleichungssys-
tems. Die Transformationsvorschrift der Laplace-Transformation ist durch die Integralgleichung
LIft)] = [y dt f(t)e " mit der Laplace-transformierten £[f(t)] der Funktion f(t) gegeben. Der
Parameter s ist komplexwertig.

HT3cher werden als zeitlich invertierte Elektronen interpretiert.
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Die ersten beiden Terme enthalten den kinetischen Beitrag fiir das Elektronensystem

Hine = 3 _ €e(k) ¢ (k) (k) (1.35)

k

bzw. das Lochsystem
Hiin,o = Y eo(k) v(k) 0! (k) , (1.36)
k
mit den Elektron- bzw. Loch-Einteilchen-Energien e.(k) und ¢, (k) . Die Wechselwir-
kung mit dem Lichtfeld ist gegeben durch

Hisae = 3 [de() - B() () o} () + 2 (1) - B o(k) e(l0)] . (1.37)

E(t) ist der Vektor des anregenden elektrischen Feldes und d., (k) ist das Dipolma-
trixelement

dou(k) = {clex]v) | (1.38)

mit den Wellenfunktionen |c) (Jv)) der Elektronen (Locher). In der urspriinglichen
Fassung der Bloch-Gleichungen mit optischem Antrieb ist das Lichtfeld ein Skalar.
Die Erweiterung auf ein vektorielles Feld wurde erst spéter eingefiihrt [96]. Dies
spielt fiir die folgende Betrachtung keine Rolle, die Bedeutung des Vektorcharakters
wird in KAPITEL 2 erldutert. Die Wechselwirkung mit dem Lichtfeld wird in der ro-
tating wave approrimation (RWA) betrachtet, d. h. nicht-resonante Beitrége werden
vernachlassigt.

Die Dynamik der Dichtematrix ist durch die Liouville-Gleichung bestimmt, die die
zeitliche Ableitung der Dichtematrix mit dem Kommutator des Hamiltonians mit
der Dichtematrix verkniipft

ihow =[H,0]_ . (1.39)
Damit ergeben sich die Bewegungsgleichungen fiir die Eintrdge der Dichtematrix zu
G0.(k) = 7 S {du(k) - B(1) P5(0) (1.40)
00,k) = +7 3 {du(l) (1) P () (1.41)
0P (K) = o [ea(k) — eu(l) — heo] P (K)
i () () [o.(k) — 0(k)] (1.42)

w ist die Frequenz des treibenden Lichtfelds. Die Gleichungen lassen sich in Analogie
zur Magnetisierungsdynamik in Form eines Bloch-Vektors mit den Komponenten [1]

u(k) = 2R{P.,(k)} (1.43)
v(k) = 2S5{P.(k)} (1.44)
wk) = [oc(k) — 0u(k)] (1.45)

schreiben. Die Dynamik der Komponenten ist bestimmt durch die zeitliche Ableitung
der Eintrége der Dichtematrix entsprechend Glg. (1.40) - (1.42). Die transversalen



20 1. Physikalische Grundlagen

Komponenten u(k) und v(k) enthalten die Information iiber den Ubergang zwischen
Valenz- und Leitungsband, die longitudinale Komponente w(k) ist ein Maf§ fiir die
Besetzungsinversion. Wie im Fall der Magnetisierungsdynamik bleibt im dissipati-
onslosen Regime die Lénge des Bloch-Vektors erhalten

9, /uk)? + o(k)2 + wk)?Z=0. (1.46)

Die Frequenzen, gegeben durch die Energiedifferenz [e.(k) — €,(k)] /A, die des anre-
genden Feldes w und die Rabifrequenz Qg = [d.,(k) - E(t)] /h, bestimmen in Analo-
gie zur Magnetisierungsdynamik die unterschiedlichen Regime der Propagation des
Bloch-Vektors. Es ergeben sich die Grenzfille:

o hQr>e.(k)—e,(k) —hw:
Der Bloch-Vektor wird in der v-w-Ebene gedreht. Dies entspricht dem Fall der
Prézession der Magnetisierung mit groffer Amplitude, da sich die Richtung des
Bloch-Vektors éndert.

o hQp < e (k) —e€,(k)—hw:
Die Drehung des Bloch-Vektors erfolgt in der u-v-Ebene. Dies entspricht einer
freien Propagation des Bloch-Vektors ohne Anregung bzw. dem nichtresonan-
ten Fall der Magnetisierungsdynamik, da sich die Richtung der transversalen
Komponente w(k) nicht &ndert.

Mit Hilfe der Darstellung als Bloch-Vektor lassen sich optische Experimente wie das
Photon Echo einfach visualisieren und verstehen (siehe dazu Ref. [102]). Die Glei-
chungen (1.40), (1.41) und (1.42) stellen den Ausgangspunkt fiir die mikroskopische
Beschreibung der Ladungstrigerdynamik in Halbleitern dar [46]. Die Gleichungen
der Ladungstragerdynamik werden aber in einer verallgemeinerten Form ohne RWA
formuliert und beinhalten damit auch nichtresonante Prozesse [46].

Auf Grundlage der obigen Gleichungen unterscheidet man in der Theorie der La-
dungstriagerdynamik zwei Typen von Bloch-Gleichungen. Die sogenannten optischen
Bloch-Gleichungen enthalten nur Einteilchen-Beitrige, wie z. B. die Wechselwirkung
mit dem Lichtfeld oder die Wechselwirkung mit Phononen [102]. Werden im Hamilto-
nian Vielteilchen-Effekte beriicksichtigt, d. h. die Coulomb-Wechselwirkung zwischen
den Ladungstriagern, so fiihrt das auf die Halbleiter-Bloch-Gleichungen [69, 46).

Die Hinzunahme der Ladungstréiger-Phonon- oder Coulomb-Wechselwirkung ermég-
licht die mikroskopische Beschreibung von Streuprozessen, die in den klassischen
Bloch-Gleichungen der Magnetisierungsdynamik nur mit Hilfe von ph&nomenologi-
schen Zerfallszeiten beriicksichtigt wurden. Fiir die konkrete Einbeziehung der Streu-
ung in die Bewegungsgleichungen der Dichtematrixeintrige stehen im Allgemeinen
zwei Methoden zur Verfiigung, das korrelationsbasierte Niherungsschema [94] und
der Keldysh Formalismus [44].

In dieser Arbeit werden wir ausschlieSlich das korrelationsbasierte Naherungsschema
verwenden, das in KAPITEL 2 ausfiihrlich erlautert wird. Die so zu berechnenden
Streuterme kénnen den phédnomenologisch eingefiihrten Zerfallszeiten der Magneti-
sierungsdynamik zugeordnet werden. Wahrend die Zerfallszeiten in der Magnetisie-
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rungsdynamik den Abbau einzelner Komponenten des Magnetisierungsvektors be-
schreiben, sind die entsprechenden Observablen im Dichtematrixformalismus durch
Kombinationen der Eintrdge in der Dichtematrix definiert. Fiir das Zwei-Niveau-
System existieren zwei Observablen, deren Zerfall die T7- und T5-Zeiten bestimmt.
Die erste Observable ist bestimmt durch die Besetzungszahldifferenz D zwischen
den beiden Niveaus, d. h. durch die Differenz der Diagonalelemente [46]. Fiir das
Zwei-Niveau-System bestehend aus Valenz- und Leitungsband hat D die Form

D= lo(k) — 0u(K)] - (1.47)

Der Zerfall von D ist bestimmt durch die T;- oder Relaxations-Zeit. Da die Dichte-
matrixeintrage die Dynamik nur fiir einzelne k beschreiben, muss zur Bestimmung
der T3-Zeit des Ensembles eine Summation iiber den k-Raum durchgefiihrt werden.
Die zweite Observable ist im Dichtematrixformalismus gegeben durch die inkohdren-
te Summe der Nebendiagonalelemente C' [62]. Sie ist ein MaB fiir die irreversiblen
Dephasierungsprozesse im System, wie in ANHANG A gezeigt wird. Im Fall des oben
besprochenen Halbleitersystems kann C' dargestellt werden als

C:=> |Pu(k)| . (1.48)

Die Ty- oder Dephasierungszeit-Zeit'? beschreibt den Abbau von C'. Um den Zerfall
der Kohérenz des Ensembles zu bestimmen, muss auch hier die Summation iiber k
durchgefiihrt werden.

Der bisher vorgestellte Dichtematrixformalismus stellt eine etablierte Theorie zur
Beschreibung der Ladungstriagerdynamik, insbesondere der Ultrakurzzeitdynamik,
sowohl in Zwei- als auch in Viel-Niveau-Systemen dar [94]. Der Spinfreiheitsgrad
wurde dabei aber nie beriicksichtigt. Diese Liicke soll in den folgenden Kapiteln ge-
schlossen werden, indem das Konzept der Bloch-Gleichungen auf die Spindynamik
in Halbleiter-Quantenstrukturen iibertragen wird. Die so bestimmten Gleichungen
ermoglichen eine mikroskopische Formulierung der Spindynamik, insbesondere der
Spinrelaxation und der Spindephasierung und deren Zusammenhang mit den Zer-
fallszeiten der Bloch-Gleichungen. Auflerdem wird auf der Basis des Dichtematrix-
formalismus die Spindynamik in Halbleiter-Quantenstrukturen numerisch simuliert
werden.

Bevor wir in KAPITEL 2 die mikroskopische Theorie der Spinrelaxation und Spin-
dephasierung in Halbleiter-Quantenstrukturen présentieren, werden im folgenden
Abschnitt die wesentlichen Mechanismen, die zu einer Relaxation und Dephasierung
von Spins in Halbleitern fithren konnen, erléautert.

12Im Folgenden werden Dephasierungs- und Dekohiirenzzeit synonym verwendet.
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1.4 Spinrelaxationsmechanismen in
Halbleiter-Quantenstrukturen

In Halbleiterstrukturen existieren verschiedene Mechanismen, die eine Ungleichge-
wichtsverteilung von Spinzustidnden in eine Gleichgewichtsverteilung relaxieren und
zusitzlich zu einer Dephasierung der Spins fithren!'®. Das Konzept der drei wichtigs-
ten und meist diskutierten Mechanismen der Spinrelaxation, die nach Elliott und
Yafet, D’yakonov und Perel’ und nach Bir, Aronov und Pikus benannt sind, wird
im Folgenden erldutert. Die Spinrelaxation aufgrund von Hyperfein-Wechselwirkung
[31] bleibt unbehandelt, da dieser Mechanismus fiir die in dieser Arbeit betrachteten
Systeme nicht von Bedeutung ist. Er wird erst wichtig, wenn man die Dimension der
Quantenstruktur weiter reduziert, z. B. in Quantenpunkten (zur Erldauterung siehe
Ref. [139]). Auch die sogenannte magnetische Streuung, d. h. Streuung von Elektro-
nen im Leitungsband an magnetischen Storstellen durch Austausch-Wechselwirkung
[34], wird nicht diskutiert.

1.4.1 Der Elliott-Yafet-Mechanismus

Die Spinrelaxation durch den Elliott-Yafet-(EY) Mechanismus [32, 133] beruht auf
einem Zusammenspiel der Spin-Bahn-Wechselwirkung mit einem beliebigen Streu-
mechanismus, z. B. der Streuung an Storstellen oder Phononen. Durch die Spin-
Bahn-Wechselwirkung kommt es bei endlichem k zu einer Mischung von Spin-up
| 7) und Spin-down | | ) Zusténden, d. h. die Elektronenzustinde im Leitungsband
sind keine Eigenzustdnde zum Spinoperator ¢ mehr. In einer 2D-Halbleiterstruktur
haben die Wellenfunktionen von Spin-up und Spin-down Elektronen beim Wellen-
vektor k daher die Form [49]

ikr

Vi k(r) = e ™" [urk(2) s + v (2) Pl (1.49)

und
Vo k(r) = ™ [ug(2) s +v(2) Pl (1.50)

wobei r der Ortsvektor in der Ebene der 2D-Halbleiterstruktur und ¢y ein Normie-
rungsfaktor ist. Die Symbole s und p beschreiben s- bzw. p-artige Blochfunktio-
nen. Die Ausdriicke wuy/,x(2) und vy k(2) sind die Enveloppen Funktionen aus dem
Leitungs- bzw. Valenzband. Anschaulich gesprochen fithrt die Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung in einer 2D-Halbleiterstruktur zu einer Mischung von s-artigen Elektro-
nenzusténden aus dem Leitungsband mit p-artigen Zustédnden aus dem Valenzband
mit entgegengesetzten Spin [2]. Wir haben diese gemischten Spinzustinde mit +
(—) indiziert, wenn der s-artige Elektronenzustand einem Spin-up (-down) Zustand
entspricht. Es ist trotzdem gerechtfertigt von Spin-up und Spin-down Zustédnden zu
sprechen, da die Beimischung der p-artigen Valenzbandzusténde sehr klein ist [139].

13In der Literatur werden die vorgestellten Mechanismen nur unter dem Begriff der ,,Spinrela-
xation“ verwendet. Sie fithren aber auch zu einer Spindephasierung. Wir schlieBen uns hier der
iiblichen Sprechweise an, wollen aber betonen, dass wir im Begriff der Spinrelaxation implizit auch
die Spindephasierung verstehen.
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Berechnet man mit den Zustdnden aus Glg. (1.49) und (1.50) Streumatrixelemen-
te fiir spinerhaltende!* Streumechanismen, z. B. die Streuung an Storstellen oder
Phononen, so ergibt sich fiir k # 0 eine endliche Ubergangswahrscheinlichkeit von
einem (quantenmechanisch nicht reinen) Spin-up Zustand ¢, y(r) in einen (quan-
tenmechanisch nicht reinen) Spin-down Zustand ¢ _ (r), was als Spinflip-Streuung
interpretiert werden kann. Unter Verwendung verschiedener Néaherungen lésst sich
aus dem Streumatrixelement ein Zusammenhang zwischen der Spinrelaxationszeit
7sg und der Impulsrelaxationszeit 7, angeben [3]

TsrlEY ~ Tp (1.51)

der charakteristisch fiir den EY-Mechanismus ist. Die Impulsrelaxationszeit 7, wird
gewoOhnlich durch phdnomenologische oder semiklassische Modelle oder experimen-
tell [73] fiir die zu untersuchenden Streumechanismen bestimmt. Wie man an Glg.
(1.51) erkennt, steigt die Effektivitit des EY-Mechanismus mit der Haufigkeit der
Streuung an. Dariiber hinaus ist die Rate der Spinrelaxation invers proportional
zum Quadrat der Bandliicke zwischen Valenz- und Leitungsband [2], d. h. die Effek-
tivitdt des Mechanismus nimmt weiter zu, wenn die Bandliicke kleiner und damit die
Zumischung der Valenzbandzusténde stédrker wird. Dies bedeutet, dass die Spinrela-
xation nach Elliott-Yafet in 2D-Halbleitersystemen mit kleiner Bandliicke zwischen
Leitungs- und Valenzband und kurzer Impulsrelaxationszeit wichtig ist.

Vor kurzem wurde experimentell eine Variation des hier erlauterten EY-Mechanis-
mus entdeckt und phdnomenologisch erklart [26]. In dieser Variante stellen die Spin-
zustdnde eine Mischung aus den Zustéinden des untersten und néchsthcheren Lei-
tungsbandes dar. Als alternative Erkldrung dieser Ergebnisse wire es auch denkbar,
dass die Mischung der Spinzustdnde nur aus Spinzustéinden des untersten Leitungs-
bandes besteht [124].

1.4.2 Der D’yakonov-Perel’-Mechanismus

Ein weiterer Spinrelaxationsmechanismus, der durch die Spin-Bahn-Wechselwirkung
hervorgerufen wird, ist der sogenannte D’yakonov-Perel’-(DP) Mechanismus [29, 30].
Im Unterschied zum EY-Mechanismus beruht er nicht auf dem Effekt der Mischung
der Zustédnde, sondern tritt nur in Systemen ohne Inversionssymmetrie auf, d. h. er
ist eng verkniipft mit den BIA- und SIA-Spin-Bahn-Termen.

Wie bereits beschrieben, léasst sich der Spin-Bahn-Term in Systemen ohne Inver-
sionssymmetrie in Form von Glg. (1.22) darstellen. Der Spin-Bahn-Term enthélt
ein k-abhangiges Magnetfeld, das zu einer Préizession des Spins der Ladungstréger
mit der Frequenz |2(k)| fithrt. Darauf aufbauend kann der DP-Mechanismus qua-
litativ verstanden werden!®. Die Dynamik der einzelnen Spins im System ist zum
einen durch die Préazession des Spins um das effektive Magnetfeld als auch durch

HSpinerhaltend bezieht sich dabei auf die Situation ohne Spin-Bahn-Wechselwirkung.

5Es ist zu beachten, dass die Spinpriizession im DP-Mechanismus oftmals in Analogie zur
Larmor-Prézession interpretiert wird. Dies ist nicht gerechtfertigt, da ein externes homogenes Ma-
gnetfeld per se zu einer makroskopischen Spinpolarisation fithrt, wihrend der Hamiltonian aus Glg.
(1.22) die Spinpolarisation nicht #ndert.
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Q(K')

Abbildung 1.4: Schematische Darstellung der Spindynamik in einem Halbleitersys-
tem ohne Inversionssymmetrie. Der Spin des Elektrons S prézediert um das effektive
Magnetfeld Q(k) . Gleichzeitig bewegt sich das Elektron mit dem Impuls k. Nach
dem Zeitintervall At, das der Impulsstreuzeit 7, entspricht, wird das Elektron ge-
streut. Aufgrund der Streuung éndert sich der Impuls des Elektrons und das effektive
Magnetfeld Q(k) . Dies fiihrt zu einer Anderung sowohl der Priizessionsrichtung als
auch der Prizessionsgeschwindigkeit.

die in Halbleitern vorhandene Impulsstreuung gegeben, wie in Abb. 1.4 schema-
tisch dargestellt ist. Da das effektive Magnetfeld vom Wellenvektor k abhéngig ist,
andert sich bei der Streuung neben dem Impuls des Elektrons auch die Richtung
und Stérke des effektiven Magnetfelds, um das der Spin des Elektrons préazediert.
Die relevante Zeitskala ist daher bestimmt durch die Impulsstreuzeit 7, und durch
die Prézessionsgeschwindigkeit, die von Q(k) abhéngt. Man unterscheidet beziiglich
dieser Zeitskalen zwei Fiélle. Der erste Fall entspricht der Bedingung

Q>1, (1.52)

wobei ) die iiber k gemittelte Prézessionsfrequenz darstellt. In diesem Fall konnen
die Elektronenspins einen vollen Prézessionszyklus durchlaufen, bevor sie gestreut
werden. Der Gesamtspin des Elektronenensembles dephasiert dann aufgrund der In-
homogenitit von (k). Dieser Prozess ist reversibel und die Spinrelaxationszeit mgg
ist proportional zur Breite der Verteilung von €2(k) [48]. Der Spinrelaxationsmecha-
nismus nach D’yakonov-Perel” wird durch den zweiten Fall

Q<1 (1.53)

beschrieben, der als motional narrowing bezeichnet wird. Im Unterschied zum ers-
ten Fall kann der Spin der Elektronen zwischen zwei Streuprozessen keinen vollen
Prézessionszyklus durchlaufen, vielmehr entspricht dieser Fall der Spinprézession in
einem fluktuierenden Magnetfeld. Im Regime des motional narrowing léasst sich die
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Spinrelaxationszeit mit dem Modell eines random walk des Spins'® abschétzen [29].
Zwischen zwei Streuereignissen kann sich der Spin um den Winkel ¢ = €27, drehen.
Nach der Zeit ¢ ist der Erwartungswert des Quadrats des Drehwinkels ((A ¢)) di-
rekt proportional zur Anzahl der random walk Schritte ¢/7, multipliziert mit dem
Quadrat der Schrittweite (Q7,)?

(Ap)?) ~Q%7yt . (1.54)

Die Spinrelaxationszeit 7gg ist durch die Bedingung ((A ¢)?) ~ 1 fiir t = 7gg defi-
niert. Dies ergibt den fiir DP-Spinrelaxation charakteristischen Zusammenhang zwi-
schen Spin- und Impulsrelaxationszeit

1

— ~ Q7. (1.55)
TSR

Fiir die Spinrelaxation nach D’yakonov und Perel’ gilt damit, dass die Spinrelaxati-

onszeit steigt, je hdufiger die Spins gestreut werden. Anschaulich bedeutet dies, dass

der Spin dem héaufigen und schnellen Wechsel des Magnetfelds nicht mehr  folgen*

kann und somit in seiner urspriinglichen Orientierung ,,verharrt®.

Eine formale Herleitung der DP-Spinrelaxation beruht auf dem Spindichtematrixzfor-
malismus fiir das 2x2 System der Elektronen im Leitungsband eines Halbleiters oder
einer 2D-Halbleiterstruktur. Ausgangspunkt der Herleitung ist ein mikroskopisches
Modell, das durch den Hamiltonian

H= HO + HSB + HStreu

beschrieben wird, der den Effektivmassen-Hamiltonian H,, die Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung Hgg und spinerhaltende Streumechanismen Hge, enthélt. Dieses Modell
wird durch phénomenologische Annahmen bzgl. der Streuung vereinfacht und die
Spinrelaxationsraten werden fiir einen quasi-stationédren Zustand berechnet. Eine
detaillierte Herleitung findet man z. B. in Ref. [89] oder [3].

Im Rahmen der Herleitung werden die Spinrelaxationszeiten bzw. deren Abhéngig-
keit von den Spin-Bahn-Parametern nur fiir die Grenzfille tiefer und hoher Tempera-
turen angegeben [52]. Dieser Mangel wurde vor kurzem behoben, indem die phéno-
menologische Beschreibung der Streuung die Temperaturabhéngigkeit verschiede-
ner Streumechanismen beriicksichtigt und in die urspriingliche Herleitung der DP-
Spinrelaxation eingesetzt wurde [53]. Als mogliche spinerhaltende Streumechanismen
wurden diejenigen beriicksichtigt, deren Impulsstreuzeit aus Transportmessungen
bestimmt werden kann, d. h. Streuung an ungeladenen oder ionisierten Storstel-
len (schwach oder stark abgeschirmt) und an akustischen oder optischen Phononen
(polar oder durch ein Deformationspotenzial verursacht). Zusétzlich zu diesen Streu-
mechanismen kann DP-Spinrelaxation bei tiefen Temperaturen auch durch direkte
Coulomb-Streuung zwischen Elektronen verursacht werden [40, 41, 42].

Generell ist der DP-Mechanismus in Halbleitern oder 2D-Halbleiterstrukturen ohne
Inversionssymmetrie iiber einen weiten Temperaturbereich der wichtigste Mechanis-
mus fiir die Spinrelaxation. Er dominiert in undotierten und n-dotierten Systemen,
wenn die Bedingung des motional narrowing erfiillt ist [139].

16In diesem Zusammenhang wird oftmals auch das Modell der Spindiffusion benutzt.
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i > J\ Leitungsband

AX I

* . + Valenzband

Abbildung 1.5: Schematische Darstellung eines Spinflip-Prozesses aufgrund des
BAP-Mechanismus. Der Ausgangszustand ist gegeben durch einen Spin-up Zustand
im Leitungsband und einen Spin-down Zustand im Valenzband. Im Stofiprozess
kommt es durch die Austausch-Wechselwirkung AX zu einem simultanen Spinflip
im Leitungs- und im Valenzband.

1.4.3 Der Bir-Aronov-Pikus-Mechanismus

Der Spinrelaxationsmechanismus nach Bir, Aronov und Pikus (BAP) setzt die Exis-
tenz von freien Lochern voraus und tritt daher nur in p-dotierten Halbleitern und
2D-Halbleiterstrukturen auf [15]. Er hdngt im Unterschied zum EY- und DP-Mecha-
nismus nicht von der Spin-Bahn-Wechselwirkung ab, sondern ist durch die Coulomb-
Austausch-Wechselwirkung zwischen Elektronen und Loéchern mit entgegengesetz-
tem Spin bestimmt. Der Hamiltonian fiir diese Wechselwirkung lésst sich schreiben
als

H=AYS - Jor),

mit dem Elektronenspinoperator S, dem Lochspinoperator J und dem Vorfaktor
AX der proportional zum Matrixelement der Coulomb-Austausch-Wechselwirkung
zwischen Zustédnden im Leitungs- und Valenzband ist. Der Vektor r beschreibt die
relative Lage der Stofpartner Elektron und Loch. Bei einer solchen Streuung kommt
es zu einem gleichzeitigen Spinflip von einem Elektron im Leitungsband und einem
Loch im Valenzband, wie in Abb. 1.5 schematisch dargestellt. Beschréinkt man die
Betrachtung auf das Leitungsband und mittelt iiber das Ensemble der Spins, so
erhélt man effektiv eine Spinrelaxation. Die Wahrscheinlichkeit fiir einen Spinflip
bei der Streuung héngt dabei vom Zustand des beteiligten Lochs ab, d. h. die Spin-
relaxationszeit ist unterschiedlich in einem System mit freien Lochern und einem
System mit Lochern, die an Akzeptoren gebunden sind. Dariiber hinaus dndert sich
die Effektivitdt des Streumechanismus in Abhéngigkeit vom Verhéltnis der Elek-
tronengeschwindigkeit zur Lochgeschwindigkeit und dem Grad der Entartung des
Lochzustandes. Je nach System ergeben sich unterschiedliche Ausdriicke fiir die
Spinrelaxationszeiten aufgrund des BAP-Mechanismus. Fiir einige Grenzfille sind
die Gleichungen fiir die BAP-Spinrelaxationszeiten in Abhéngigkeit der Systempa-
rameter in [2] oder [139] angegeben.

Zusammenfassend ist festzuhalten, dass im Allgemeinen drei Spinrelaxationsmecha-
nismen (DP, EY und BAP) in Halbleitern und 2D-Halbleiterstrukturen auftreten
konnen. Durch ihre unterschiedliche Abhéngigkeit von den Systemparametern ist
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eine Unterscheidung moglich.

Diese drei Mechanismen und die entsprechenden Zerfallszeiten werden im folgen-
den Kapitel in Form einer mikroskopischen Theorie der Spindynamik in Halbleiter-
Quantenstrukturen basierend auf dem Dichtematrixformalismus beschrieben. Dies
macht dann eine Interpretation der Zerfallszeiten im Kontext der Bloch-Gleichungen
moglich.
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1. Physikalische Grundlagen
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KAPITEL 2

Spindynamik in
Halbleiter-Quantenstrukturen

In diesem Kapitel prisentieren wir die Erweiterung der Bloch-Gleichungen zur mi-
kroskopischen Beschreibung von Spindynamik in 2D-Halbleiterstrukturen. Als erster
Schritt wird eine dafiir geeignete Basis bestimmt und die kohdrente Dynamik unter-
sucht. Im Rahmen des Dichtematrizformalismus diskutieren wir dann die Ladungs-
trager-Phonon-Streuung, die Coulomb-Streuung und die Streuung an nichtmagne-
tischen Storstellen. Zum Abschluss werden die Ergebnisse der erweiterten Bloch-
Gleichungen durch eine Basistransformation mit den experimentellen Observablen
verglichen.

2.1 Die kohérente Spindynamik im Dichtematrix-
formalismus

In diesem Abschnitt wollen wir uns auf die kohdrente Einteilchen-Dynamik be-
schranken, d. h. wir untersuchen nur die Dynamik aufgrund der kinetischen Bei-
trige im Hamiltonian. Es existieren verschiedene Moglichkeiten fiir die Wahl der
Basis der Spinzustédnde. Die Unterschiede zwischen der Basis der Zusténde, wie sie
bei der Interpretation von Experimenten benutzt wird, der Spin-up/down Basis, und
der Basis unserer theoretischen Betrachtung, der Eigenbasis, und die sich ergebenden
Konsequenzen werden diskutiert.

2.1.1 Darstellung in der Spin-up/down Basis
Fiir die Wahl einer Basis fiir Spinzustédnde in 2D-Halbleiterstrukturen bietet sich die

Wachstumsrichtung (bzw. die z-Richtung) als Quantisierungsachse an. Wir bezeich-
nen diese Basis als Spin-up/down Basis, da der Spinzustand durch die Orientierung
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parallel oder antiparallel zur z-Richtung bestimmt ist. Die z-Richtung entspricht
in der Regel auch der Ausbreitungsrichtung des anregenden Lichtes. Die beiden
moglichen Spinzusténde werden mit den Symbolen | T) und | | ) dargestellt. Zur
Beschreibung der Spindynamik mit dem Dichtematrixformalismus in dieser Basis
beschréanken wir uns auf das Subsystem der Elektronen im Leitungsband und erhal-
ten ein Zwei-Niveau-System mit einer 2 x 2 Spindichtematrix der Form

_ [ or1(k) or(k)
Gualke) = < o11(k) o;(k) ) ' 21)

Die Eintrage sind definiert als Erwartungswert eines fermionischen Erzeugungs- und
Vernichtungsoperators entsprechend

o1 1(k) = (cl(k) ey (k) (2.2)

wobei c$ ;1 (k) einen Zustand mit Spin-up/down beim Wellenvektor k = (kq, ky, 0)!
erzeugt. Analoges gilt fiir den Vernichter ¢/ (k). Die Zeitabhéngigkeit der Opera-
toren wird impliziert. Die Besetzungswahrscheinlichkeit eines Spin-up oder -down
Zustands beim Wellenvektor k ist durch die Diagonaleintréige in Glg. (2.1) gegeben,
wihrend die Nebendiagonaleintrige gemafl ANHANG A ein Ma# fiir die Spinkohdrenz
darstellen. Der Anteil des Hamiltonians, der die kohdrente Spindynamik beschreibt,
ist aus dem kinetischen Einteilchen-Term und dem Spin-Bahn-Term zusammenge-
setzt und hat die Form

Hudloh = Y [e(K) + hQUK) - 000]ch(K) cor (K) | (2.3)

oo’=1,]
k/

mit den Einteilchen-Energien €(k), den Paulischen Spinmatrizen 6,2 und dem
effektiven Magnetfeld Q(k’). Wie im vorherigen Kapitel erlautert, ist €2(k’) ein
dreikomponentiger Vektor, dessen z-Komponente fiir 2D-Halbleiterstrukturen gleich
null ist. Man erkennt an Glg. (2.3), dass die Einteilchen-Energien im ersten Term
spinentartet sind und die Spin-Bahn-Wechselwirkung, die zu einer Authebung der
Entartung fiithrt, im zweiten Term enthalten ist. Durch diesen bzw. durch die darin
enthaltenen Paulischen Spinmatrizen bekommt der Hamiltonian Eintridge auf der
Nebendiagonalen. Bei Betrachtung des Spin-Bahn-Terms erkennt man, dass nur die
DP-Spinrelaxation beschrieben werden kann, da keine Zumischung von p-artigen
Zusténden aus dem Leitungsband beriicksichtigt wird, die Voraussetzung fiir den
EY-Mechanismus ist. Der BAP-Mechanismus kénnte durch Hinzunahme des Loch-
systems in die Betrachtung integriert werden.

'Wir werden im Folgenden die Indizierung des in-plane Wellenvektors mit dem Symbol || un-
terlassen, da wir uns auf 2D-Halbleiterstrukturen beschrianken.
2Die Paulischen Spinmatrizen sind definiert als [101]:

(01 (0 —i (1 0
%2=\10)> %=\i 0o ) %=\o0 -1)"
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Die kohérente Dynamik im System ist entsprechend der Liouville-Gleichung gegeben
durch die Bewegungsgleichungen (EOM?3)

Q0111 = —[0:09 Sy 19} — 9,6 R{or (1)} (2.4
Do (k) = 47 [9.09 3oy (0} ~ 0,10 R{or ()}] (25)
Do (k) = 5= [19.00) —~ 9,00] [or1(K) 21100 (2:6)

Fiir die i-te Komponente des effektiven Magnetfeldes wurde die Abkiirzung ;(k)
eingefiihrt. Der Realteil (Imaginérteil) einer Variable x wird im Folgenden durch
R{z} (3{z}) symbolisiert. Wie man an Glg. (2.4) - (2.6) erkennt, fiihrt die Spin-
Bahn-Wechselwirkung zu einer Kopplung der Diagonal- an die Nebendiagonalein-
trage der Dichtematrix und umgekehrt. Diese Kopplung entspricht der Prézession
der Spins um das effektive Magnetfeld der Spin-Bahn-Wechselwirkung und stellt die
Ausgangssituation fiir den DP-Mechanismus dar. Ohne die Spin-Bahn-Wechselwir-
kung ist wegen der entarteten Eigenenergien keine Dynamik im System vorhanden,
was zu zeitlich konstanten Eintrégen in der Dichtematrix fiihrt.

Vergleicht man die EOM (2.4) - (2.6) mit den Bloch-Gleichungen fiir das Elektron-
Loch-System (1.40) - (1.42), so stellt man Unterschiede fest. Da in den Glgn. (2.4)
- (2.6) keine optische Anregung enthalten ist, miissen zum Vergleich in den Glgn.
(1.40) - (1.42) die Terme proportional zu P,.,(k) gleich null gesetzt werden. Fiir die
Bloch-Gleichungen des Zwei-Niveau-Systems gilt dann, dass die Diagonaleintrage
der Dichtematrix konstant sind und nur das Nebendiagonalelement zeitlich vari-
iert. Es ist daher nicht gerechtfertigt, den wohldefinierten Formalismus der Bloch-
Gleichungen auf die EOM in der Spin-up/down Basis anzuwenden. Da es unser Ziel
ist, eine mikroskopische Theorie der Spindynamik, basierend auf dem Konzept der
Bloch-Gleichungen, herzuleiten, ist die Basis so zu wéhlen, dass die Struktur der
Bloch-Gleichungen, wie sie in den Glgn. (1.40) - (1.42) gegeben sind, formal repro-
duziert wird. Die dafiir geeignete Darstellung liefert die Figenbasis.

2.1.2 Darstellung in der Eigenbasis

Es kennzeichnet die Eigenbasis in Systemen mit Spin-Bahn-Wechselwirkung, dass
der kinetische Anteil des Hamiltonians im Gegensatz zur Spin-up/down Basis dia-
gonal ist. Da wir in der mikroskopischen Theorie der Spindynamik auch die spin-
selektive optische Anregung vom Valenz- ins Leitungsband beriicksichtigen wollen,
betrachten wir ein System, das aus dem obersten Leitungsband mit Spinquanten-

zahl m, = £1/2 und den beiden obersten Valenzbéndern mit Spinquantenzahl
m, = +3/2 und m, = +1/2 besteht? (siche Abb. 1.3). Es ist folglich notwendig,

SEOM = equations of motion

4Konsequenterweise miisste man hier von Pseudospinzustinden [35] sprechen, da eine Trennung
des Spins und der orbitalen Bewegung nicht mehr méglich ist. In den folgenden Abschnitten, die
die Dynamik in der Eigenbasis beschreiben, werden die Begriffe ,,Spin®“ und , Pseudospin®“ aber
synonym verwendet.
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den 2 x 2 (4 x 4) Hamiltonian des Leitungsbandes (Valenzbandes) zu diagonalisie-
ren. Nach der Diagonalisierung lésst sich der kinetische Anteil des Hamiltonians in
zweiter Quantisierung schreiben als

Wie im vorangehenden Kapitel haben wir die Operatoren in Elektron- und Lochope-
ratoren aufgeteilt, die mit den entsprechenden Spinindizes (bzw. Pseudospinindizes)
versehen sind. Die Aufthebung der Spinentartung fithrt zu spinabhdngigen Eigen-
energien €, (k) und €, (k), d. h. die Spin-Bahn-Wechselwirkung ist implizit in den
Eigenenergien enthalten. Dies iibertragt sich auch auf die Teilchenzusténde, die nicht
mehr als Produkt aus einem Orts- und einem Spinanteil geschrieben werden kénnen,
sondern in Form der EFA dargestellt werden als

U (x) = 3¢ (K, 2) iy () (2.8)
V(X)) = )¢ (K, 2) (%) (2.9)

v

wobei x sowohl die rdumlichen als auch die Spinkoordinaten des Zustandes enthélt.
Im Unterschied zur Darstellung der Wellenfunktionen in 2D-Halbleiterstrukturen in
KAPITEL 1 sind die Bandkantenblochfunktionen w,, (x) und die Subbandfunktionen
Cﬁ?")(k, z) explizit vom Spin abhingig. Ein weiteres wichtiges Resultat der Diago-
naiisierung ist, dass der Spin nicht mehr beziiglich einer festen Quantisierungsachse
klassifiziert werden kann, sondern vom Wellenvektor k abhéngt. Dies ist in Abb. 2.1
fiir ein System mit Rashba-Spin-Bahn-Kopplung dargestellt. Die Spindichtematrix
hat in dieser Basis fiir das Sechs-Niveau-System folgende Struktur:

) _ Om.m.(K)  Omem, (K)
Qan(k) = ( o (K) emvmxk)) ’ (2.10)

gegeben durch die 2 x 2 Spindichtematrix g,,, =, (k) fur das Leitungsband, die 4 x 4
Spindichtematrix fiir das Schwer- und Leichtlochband und die 2 x 4 (4 x 2) Dich-
tematrix 0, m, (K) [0}, . ()], die mogliche Kopplungen zwischen Valenz- und Lei-
tungsbandzusténden beschreibt. Um zu zeigen, dass die EOM der Spindichtematrix
in der Eigenbasis die Struktur der Bloch-Gleichungen aus KAPITEL 1 reproduzie-
ren, beschrinken wir uns auf die Zustdnde im Leitungsband. Deshalb betrachten
wir nur die Dynamik der Eintriage der 2 x 2 Spindichtematrix g,,, (k) detailliert,
der Transfer auf das Lochsystem kann in Analogie durchgefiihrt werden. Die 2 x 2
Spindichtematrix hat in der Eigenbasis die Struktur

_ Omeme (k) Ome —me (k)
Omeme (k) = < 0o (K) g_mc_mxk)) ' (2.11)
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Ky

A

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung der Spinaufspaltung des Leitungsbandes
und der Spinorientierung in einer 2D-Halbleiterstruktur unter Einfluss der Rashba-
Spin-Bahn-Wechselwirkung. Gezeigt ist ein Isoenergieschnitt durch die Energiedis-
persion. Es bilden sich zwei geschlossene Energiekreise £, und E_. An diesen Kreisen
ist fiir einzelne Werte in der k-Ebene die Spinorientierung eingezeichnet. Man er-
kennt, dass die Richtung des Spins von der Position in der k-Ebene abhingt und
nicht mehr beziiglich einer festen Quantisierungsachse definiert ist.

Die Diagonaleintréige beschreiben die Besetzungszahlen eines Zustandes mit Spin m..
beim Wellenvektor k, wéhrend die Nebendiagonaleintrige die Kohérenz zwischen
den beiden méglichen Spinzustdnden mit Spin m, und —m, beim Wellenvektor k
bestimmen. Es sei nochmals betont, dass in der Eigenbasis im Unterschied zur Spin-
up/down Basis der Spin eines Zustandes vom Wellenvektor k abhéngt und somit
die Dichtematrix aus Glg. (2.11) physikalisch andere Zusténde beschreibt als die aus
Glg. (2.1). Die kohérente Dynamik des Systems ist gegeben durch

8tQ—mc —Me (k) =0 (213)
O, () = < [, () — €, (0] 0, 1) (2.14)

Die Glgn. (2.12) - (2.14) weisen exakt die gesuchte Struktur der Bloch-Gleichungen
entsprechend den Glgn. (1.40) - (1.42) auf, wenn in diesen die optische Anregung
gleich null gesetzt wird. Die Diagonaleintrige sind im kohérenten Regime konstant,
der Nebendiagonaleintrag weist dagegen eine Dynamik auf, die durch die Energie-
differenz zwischen den beteiligten Niveaus bestimmt ist.

Die Prézession des Spins durch die Spin-Bahn-Wechselwirkung, die in der Spin-
up/down Basis die Kopplung zwischen Diagonal- und Nebendiagonaleintrigen der
Dichtematrix bewirkt, ist verschwunden. Sie ist aufgrund der Diagonalisierung voll-
stdndig in den spinabhingigen Eigenenergien ¢, (k) enthalten. Dariiber hinaus wird
bei der Betrachtung der Wellenfunktionen der Zustidnde in Glgn. (2.8) und (2.9)
klar, dass sie durch die Diagonalisierung der k - p-Kopplung auch die Beimischung
von Zustdnden aus anderen Subbdndern enthalten. Dies bedeutet, dass die Darstel-
lung in der Eigenbasis alle notwendigen Informationen enthélt, um gleichzeitig DP-
und EY-Spinrelaxation zu beschreiben. Die Hinzunahme der Coulomb-Austausch-



34 2. Spindynamik in Halbleiter- Quantenstrukturen

Wechselwirkung mit Lochzustdnden komplettiert die Beschreibung der Spinrelaxa-
tion durch den BAP-Mechanismus.

Zusammenfassend ist zu sagen, dass die Anwendung des Konzepts der Bloch-Glei-
chungen auf die Spindynamik in 2D-Halbleiterstrukturen die Verwendung der Ei-
genbasis bedingt. Dies hat den Vorteil, dass die (Spin-) Relaxations- und Dephasie-
rungszeiten wohl definiert sind und formal angegeben werden kénnen, wie in KAPI-
TEL 1 fiir die Glgn. (1.47) und (1.48) erldutert wurde. Dariiber hinaus hat man im
Unterschied zur Spin-up/down Basis die Moglichkeit, alle drei wesentlichen Spinrela-
xationsmechanismen gleichzeitig mit einer mikroskopischen Theorie zu beschreiben.
Diese Theorie soll in den néchsten Abschnitten fiir verschiedene Streumechanismen
hergeleitet werden.

2.2 Spinrelaxation und -dephasierung im Dichte-
matrixformalismus

2.2.1 Die optische Orientierung

In KAPITEL 1 wurde bei der Erlduterung der experimentellen Methoden zur Bestim-
mung von Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten bereits angesprochen, dass
eine Nichtgleichgewichtsverteilung der Spins durch optische Orientierung erzeugt
werden kann. Dafiir ist eine Anregung mit zirkular polarisiertem Licht notwendig.
Die optischen [102] und die Halbleiter-Bloch-Gleichungen [69] sind in ihrer urspriing-
lichen Form a prior: nicht in der Lage, den Polarisationsfreiheitsgrad des anregenden
Lichtfeldes in den Bewegungsgleichungen der Dichtematrix zu beriicksichtigen. Dies
wurde erst moglich durch eine Erweiterung der Halbleiter-Bloch-Gleichungen in der
Eigenbasis der Spinzustédnde [96]. Die Wechselwirkung der Ladungstriger mit dem
Lichtfeld ist gegeben durch den Hamiltonian

Hisnt = — Z [E(t) - dyy e (k) cin/c(k) ang (k) +H. c] . (2.15)
mckmv

Die Abkiirzung ,,H. c.* steht fiir das hermitesch konjugierte des vorangehenden Aus-
drucks in der Summe. Der erste Term in Glg. (2.15) entspricht einem senkrechten
Ubergang vom Valenz- ins Leitungsband. Der zweite Term beschreibt den umge-
kehrten Prozess. Das Dipolmatrixelement d,,, ,, (k) ist in der Eigenbasis definiert
als

Ao, (k) =€ > / dz G (K, 2) Rong g G (K, 2) (2.16)
mit dem Matrixelement des in-plane Ortsvektors R,: p

R, = /dxu:ﬂ,c(x)rumg(x) . (2.17)

v

Die Zeitabhingigkeit des anregenden elektrischen Feldes E(t) ist gegeben durch
E(t) = E(w)e“ + E*(w)e ™", (2.18)
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A * - 4
me = +3 | —A(1+ie*?) 0 % (1 —ieti¥) 0
Y I T T TR

Tabelle 2.1: Tabelle der Matrixelemente fiir Ubergénge zwischen Valenz- und Lei-
tungsband bei Anregung mit beliebig polarisiertem Licht. Das Symbol A ist definiert
als [Ey(w) R]/2 mit R = (S|z|X)/v2.

mit E*(w) = E(—w) . Der Hamiltonian in Glg. (2.15) enthélt sowohl den Spinfrei-
heitsgrad der Ladungstriager als auch den Polarisationsfreiheitsgrad des anregenden
elektrischen Feldes. Die optischen Auswahlregeln der Ubergiinge zwischen Valenz-
und Leitungsband lassen sich fiir eine beliebige Polarisation der optischen Anregung
berechnen. Betrachtet man in z-Richtung eingestrahltes Licht, so ist der komplexe
Feldvektor gegeben durch
E.(w) = EO;“’) (en + €, et%) . (2.19)

e, und e, sind die Einheitsvektoren in der in-plane Ebene und der Index £ gibt die
Helizit#t des Lichtfeldes an. Uber den Winkel ¢ wird der Polarisationsgrad des Feldes
eingestellt, d. h. zirkular polarisiertes Licht ergibt sich fiir den Fall ¢ = /2. Die
optischen Auswahlregeln werden durch das Matrixelement E4 (w) - R, 1, bestimmt
und sind in Tabelle 2.1 angegeben.

Die Einteilchen-Dynamik (ETD) in der 2D-Halbleiterstruktur ohne Streuung ist
durch den Hamiltonian

Herp = Ho + Hiicht (2.20)

beschrieben, mit Hy aus Glg. (2.7) und Hyia aus Glg. (2.15). Wir beschrénken
uns fiir die folgenden Betrachtungen der Spindynamik auf das Leitungsband der
Halbleiter-Quantenstruktur, d. h. wir berechnen nur die EOM fiir die Eintrdge der
elektronischen 2 x 2 Spindichtematrix aus Glg. (2.11). Die EOM der Eintrédge der
elektronischen Spindichtematrix haben wegen Hgrp die Form

00 (1) = o S B oo, (K) P ()~ o] (221)
00 (1) = o ST IB0) Ao, () P ()~ Hoc] (222)
00 () = o (e () — e ()] O, (1)

= 3 (B0 Ao, (K) P, (09

—E(t)- iy, (k) PL o (K)] (2.23)
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Durch die Anregung mit dem Lichtfeld kommt es zu einer Kopplung zwischen
dem Valenz- und dem Leitungsband durch die Interbandpolarisation Py, ., (k) =
(ct. (K)o}, (k)). Un die kohéirente Einteilchen-Dynamik konsistent zu lésen, ist es
daher notwendig, auch die Dynamik des Lochsystems, gegeben durch die Eintrige
in g, m, aus Glg. (2.10), und die der Kopplung, bestimmt durch die Eintrage von
Om,m, aus Glg. (2.10), zu betrachten. Es ergibt sich ein System von 20 gekoppelten
Differentialgleichungen, die eine geschlossene Struktur besitzen und damit prinzipi-
ell analytisch gelost werden koénnen. Da es aber nicht unser Ziel ist, die optische
Dynamik der 2D-Halbleiterstruktur zu untersuchen, verweisen wir fiir die Bewe-
gungsgleichung der Dichtematrizen des Lochsystems und der Interbandpolarisation
auf Ref. [96].

Als Zwischenergebnis ist festzuhalten, dass die Erzeugung einer spinabhéngigen
Nichtgleichgewichtsverteilung von Ladungstrigern in einer 2D-Halbleiterstruktur
mikroskopisch im Rahmen des Dichtematrixformalismus bzw. basierend auf den
Bloch-Gleichungen beschrieben werden kann. Grund dafiir ist die explizite Beriick-
sichtigung des Spinfreiheitsgrades der Ladungstrager und der Polarisation des trei-
benden Lichtfeldes in den Bloch-Gleichungen.

Damit sind alle Anforderungen an den Formalismus zur Beschreibung des kohérenten
Regimes erfiillt, ndmlich eine Darstellung der Spin-Bahn-Wechselwirkung in einer zu
den urspriinglichen Bloch-Gleichungen analogen Form und die mikroskopische Be-
schreibung der spinsensitiven optischen Anregung. Im néchsten Schritt miissen nun
als Ursache der Spinrelaxation und -dephasierung die Streuprozesse in mikroskopi-
scher Weise beschrieben werden. Dazu wird der Hamiltonian um einen Streuterm
erweitert

H= HO + Hriche + HStreu . (224>

Die Struktur von Hsiren und die sich ergebenden Modifikationen in den EOM der
Dichtematrixeintrige h&ingen vom Streumechanismus ab und werden in den néchsten
Abschnitten fiir die drei wichtigsten Streumechanismen in 2D-Halbleiterstrukturen
untersucht.

2.2.2 Die Erweiterung der optischen Bloch-Gleichungen:
Ladungstriager-Phonon-Streuung

Als ersten moglichen Streuprozess betrachten wir die Streuung der Ladungstréger
an Phononen. Da wir dabei explizit den Spin der Ladungstrdger beriicksichtigen,
aber Vielteilchen-Effekte vernachléssigen, entspricht dies der Erweiterung der opti-
schen Bloch-Gleichungen [67]. Der Hamiltonian Hgge, fiir die Ladungstriager-Pho-
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Abbildung 2.2: Skizze der Streuprozesse in der FEigenbasis fiir eine 2D-
Halbleiterstruktur unter Einfluss der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung. Die Dar-
stellung entspricht der in Abb. 2.1 . Die gestrichelten Pfeile symbolisieren Ubergiinge
aufgrund von Streuung. Man erkennt, dass in der Eigenbasis die Streuung nicht nur
den k-Vektor des Elektrons éndert, sondern auch seinen Spin.

non-Wechselwirkung hat in der Eigenbasis die Form

Hphonon = Y hw(q) bi(q) b(q)

(2.25)

Der Operator b(q) [b7(q)] ist ein bosonischer Vernichter (Erzeuger), d.h. er vernich-
tet (erzeugt) ein Phonon mit dem Wellenvektor q. Die erste Zeile von Glg. (2.25)
beschreibt den kinetischen Anteil der Phononen mit der Phononendispersion w(q),
durch die die Art der Phononen (z. B. akustische oder optische) spezifiziert wird. Die
Wechselwirkung der Phononen mit den Elektronen ist in der zweiten Zeile von Glg.
(2.25) formuliert. Der erste Term entspricht einem Prozess, bei dem ein Phonon ab-
sorbiert und somit ein Elektron vom Wellenvektor k zum Wellenvektor k+4q gestreut
wird. Aufgrund der Formulierung in der Eigenbasis fithrt dies durch die Verkniipfung
von Spin und Wellenvektor gleichzeitig zu einer Anderung des Spinzustands, d. h.
der Spinindex wechselt ebenfalls von m., zu m!” . Die Wahl der Eigenbasis fiihrt au-
Berdem dazu, dass das Wechselwirkungsmatrixelement gy, . (q) spinabhéingig wird

und entspricht ebenfalls der Tatsache, dass jede Anderung des Wellenvektors ei-
nes Teilchens #quivalent zu einer Anderung des Spinzustands ist. Dies ist in Abb.
2.2 schematisch dargestellt Die quantitative Struktur des Wechselwirkungsmatrix-
elements ist bestimmt durch die Art des Phonons. Der mit H. c. abgekiirzte Term
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beschreibt den Streuprozess unter Emission eines Phonons mit der entsprechenden
Struktur. Die dritte Zeile beschreibt die phononische Wechselwirkung fiir das Loch-
system mit den analogen Ausdriicken fiir die Streuprozesse unter Absorption bzw.
Emission eines Phonons.

Fiir die sich durch Hphonon €rgebende Dynamik beschrianken wir uns wieder auf das
elektronische Subsystem. Die EOM fiir das Lochsystem haben eine analoge Form.
Die Streubeitrige in den EOM der Dichtematrixeintréige lassen sich schreiben als

10, 0 (Wonn = 3 [g;/ (@),

= G (@)(ch, (k) 01 (@) oy (k +a)) | . (2:26)

Die EOM der Diagonaleintrdge der Spindichtematrix erhélt man durch die Erset-
zung von m,. durch m,, die der Nebendiagonaleintrage durch die Ersetzung mit
—m.. . Die Hinzunahme der Elektron-Phonon-Streuung fiithrt neben den Zwei-Punkt-
Dichtematrizen gy, m,. (k) und g, —m, (k) zu zusétzlichen Beitrédgen in den EOM in
Form von Drei- Punkt-Dichtematrizen. Diese sind Erwartungswerte von zwei fermio-
nischen und einem bosonischen Operator und werden im Fall der Wechselwirkung
mit Phononen als phonongestiitzte Dichtematrizen bezeichnet [63].

Fiir eine exakte Losung des gekoppelten Gleichungssystems ist es notwendig, die
EOM der phonongestiitzten Dichtematrizen zu berechnen. Diese enthalten aber ne-
ben den schon bekannten Zwei- und Drei-Punkt-Dichtematrizen auch Vier-Punkt-
Dichtematrizen, d. h. Erwartungswerte von zwei Fermi- und zwei Boseoperatoren.
Das Gleichungssystem, das sich auf diese Weise ergibt, ist im Gegensatz zum kohé-
renten Regime nicht geschlossen. Man erhélt eine unendliche Hierarchie von gekop-
pelten EOM, die nicht analytisch exakt geldst werden kann.

Es existieren verschiedene Konzepte, dieses Problem niherungsweise zu losen®. Wir
benutzen das Konzept des korrelations-basierten Abbruchs [103]. Die Grundidee
hinter dem Konzept ist, dass die Beitrdge mit hohem Korrelationsgrad einen ge-
ringeren Einfluss auf die inkohérente Dynamik haben als solche mit einem kleine-
ren Korrelationsgrad. Dies bedeutet, dass die Beitrdge aufgrund der Drei-Punkt-
Dichtematrizen einen grofleren Einfluss auf die Dynamik haben als die der Vier-
Punkt-Dichtematrizen. Um eine geschlossene Form der EOM zu erhalten, die die
dominierenden Streubeitrige erfasst, ist es ausreichend die Beitréige der Drei-Punkt-
Dichtematrizen zu beriicksichtigen und die Hierarchie von EOM danach abzubre-
chen. Technisch bedeutet dies, dass die EOM der Drei-Punkt-Dichtematrizen be-

®Das Konzept des dynamisch kontrollierten Abbruchs [8, 9, 10, 7, 6] ist fiir unsere Zwecke nicht
brauchbar. Ziel dieses Konzepts ist die exakte Berechnung der Dynamik bis zu einer festgelegten
Ordnung der Suszeptibilitédt. Es ldsst sich mathematisch zeigen, dass die Ordnung der zu beriick-
sichtigenden Korrelationen durch die Ordnung der Suszeptibilitét bestimmt ist. Die Anwendbarkeit
des Konzepts ist aber auf das rein kohdrente Regime beschrénkt. Es wird daher zur Berechnung
von kohirenter Ladungstrigerdynamik im Ultrakurzzeitbereich verwendet [7].
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EOM EOM Abbruch
(00)—000)—0000) — -
Faktorisierung

(00)(©6)

Abbildung 2.3: Schematische Darstellung des korrelations-basierten Abbruchsche-
mas, in der die mit f (b) indizierten Symbole fermionische (bosonische) Operatoren
darstellen. Die Berechnung der EOM fiihrt von den Zwei-Punkt-Dichtematrizen zu
immer hoheren Korrelationen. Um die dominierenden Beitrige der Streuung in zwei-
ter Bornscher Ndherung zu betrachten, ist es ausreichend, die EOM der Drei-Punkt-
Dichtematrizen zu beriicksichtigen und danach die Hierarchie abzubrechen. Die in
den EOM der Drei-Punkt-Dichtematrizen enthaltenen Vier-Punkt-Dichtematrizen
werden nach makroskopischen Bestandteilen faktorisiert.

rechnet werden miissen und die darin enthaltenen Vier-Punkt-Dichtematrizen nach
ihren makroskopischen Erwartungswerten faktorisiert werden [103], d. h. die Vier-
Punkt-Dichtematrizen werden so in Zwei-Punkt-Dichtematrizen aufgespalten, dass
diese entweder elektronischen Spindichten, Spinkohédrenzen oder bosonischen Beset-
zungszahlen entsprechen. Man erhélt damit alle Streubeitridge in zweiter Bornscher
Niherung®. Das Schema des Abbruchs ist in Abb. 2.3 visualisiert. Die Anwendung
des Schemas wird im Folgenden detailliert am Beispiel einer phonongestiitzten Dich-
tematrix erldutert werden. Die quantitative Form der restlichen Betréige ist in AN-
HANG B gegeben.

Wir konzentrieren uns auf den Beitrag (¢!, (k 4+ q) b(q) ¢, (k)) und fiihren fiir die
phonongestiitzten Dichtematrizen die Notation

Sml, me (k+4q,q):= <C:rn/c (k +q)b(a) ca. (k)

ein. Die EOM von s, . (k+q, q) wird bestimmt durch Hy und Hphonon - Die Wech-
selwirkung der Phononen mit der optischen Anregung (d. h. Beitréige proportional
zu Drei-Punkt-Dichtematrizen, die aus einem Elektron-, einem Loch- und einem Bo-
seoperator bestehen) kann vernachlissigt werden, da der Energieabstand zwischen
Leitungs- und Valenzband viel grofler ist als die typischen Phononen-Energien. Die

5Vor kurzem wurde die Streuung im Bereich der Ladungstrigerdynamik auch in der sogenannten
vierten Bornschen Niherung theoretisch [138] und experimentell [13] untersucht. Es zeigt sich aber,
dass die dabei beriicksichtigten hoheren Korrelationen nur im Bereich der Ultrakurzzeitdynamik
zu beobachtbaren Effekten fiithren. Fiir die Untersuchung der Spinrelaxation und -dephasierung
spielen die Effekte dieser Zeitdoméne aber keine Rolle.
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EOM von s, . (k4 q, q) ergibt sich zu

ih0; Sy m. (K + @, @) = [em(k+q) — m, (k) — hw(q)] spm. (kK +q, q)
0D | (@) e, (< + a+ ) b)) b(a) e, (K))

! ! ~/
k' q' m.m,,

— o (@) (el (k+ @) b(d) b(q) e, (K — )
+ go o (@) ek (k+ a— d) b(q) b(q) e, (K))
— G m. (@)l (K + ) b(a) b () ey (k + @)
+ g e (@) (ch (K el (K + @) e (K + Q) e, (K))
o i, (@) (0h, (1) ], (k+ q) vpr (K + q) ¢, (K))
(2.27)

An Glg. (2.27) wird nochmals das Hierarchieproblem aufgrund der Wechselwirkung
deutlich. Die nicht-kohérente Dynamik von s, m.(k + q, q) ist durch Vier-Punkt-
Dichtematrizen bestimmt.

Es ist das Ziel des Abbruchschemas, alle Streubeitréige zu erfassen, die beziiglich der
Ordnung des Wechselwirkungsmatrixelements relevant fiir die zweite Bornsche Néhe-
rung sind. Die Streubeitrédge in zweiter Bornscher Naherung sind immer proportional
zu einem Produkt von zwei Wechselwirkungsmatrixelementen. In der Eigenbasis ist
es moglich, eine weitere Unterteilung der Beitrdge vorzunehmen, nédmlich in diejeni-
gen, die dem klassischen Boltzmann-Grenzfall entsprechen, und in solche, die iiber
diesen Grenzfall hinausgehen. Wir leiten zuerst die Beitridge im Boltzmann-Grenzfall
her. Dafiir konnen die Abbruchregeln eingeschriankt werden:

1. Es werden nur Beitréige der Faktorisierung beriicksichtigt, die makroskopischen
Erwartungswerten entsprechen.

2. Nur die Terme, die zu Betragsquadraten der Wechselwirkungsmatrixelemente
in Glg. (2.26) fiihren, werden berticksichtigt.

Regel (1) fithrt dazu, dass die Zeilen zwei und drei in Glg. (2.27) verschwinden, da
sie in den Vier-Punkt-Dichtematrizen ein Produkt aus zwei bosonischen Vernichtern
enthalten, was keinen makroskopischen Beitrag liefert. Die zweite Regel hat zur Fol-
ge, dass der Beitrag der letzten Zeile in Glg. (2.27) verschwindet, da er zu einem
Beitrag fiihren wiirde, der proportional zum Produkt von Wechselwirkungsmatrix-
elementen aus dem Elektronen- und Lochsystem ist. Dies entspricht einer Kopplung
von Leitungs- und Valenzband durch Phononen, die aufgrund des Energieabstandes
zwischen den beiden Bandern nicht moglich ist. Die restlichen Terme lassen sich
durch die Anwendung der Regeln in Form der EOM

lhat sm’c Me (k + q, q)lphononl ~ [Em": (k + q) — €me (k) - M(Q)} sm’c Me (k + q, q)
+g;§ng Me (q) [ch Me (k) ﬁ(q)
+ Ome m. (K) Om!. m, (k + Q)] (2.28)
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darstellen. Hier wurde die fiir die EOM von g, m. (k) relevante Ersetzung m. = m,
gemacht.

Die Glg. (2.28) hat die charakteristische Struktur
O (t) = —iwax(t) + y(t) , (2.29)

mit der Inhomogenitét y(¢) . Um die gesuchten Streubeitrige im Boltzmann-Grenz-
fall zu erhalten, mufl die Gleichung integriert werden.

t—to
x(t) = x(ty)e wlt—to) 4 / e Wyt —t)dt' . (2.30)
0

Die Integration ist rein formal, da das Ergebnis immer noch die Inhomogenitét
y(t) enthilt. Das Einsetzen von Glg. (2.30) in die urspriinglichen EOM wiére zwar
formal richtig, man erhélt damit aber anstelle des eigentlichen gekoppelten Systems
von Differentialgleichungen ein System gekoppelter Integrodifferentialgleichungen.
Um dies zu vermeiden, wendet man zwei weitere Ndherungen, die Markov und die
adiabatische Naherung, an. Die Markov Néherung entspricht der Annahme, dass y(t)
auf der Zeitskala der Oszillationen der Exponentialfunktion langsam variiert und
damit vor das Integral gezogen werden kann. Dies bedeutet, dass im Bereich kleiner
Zeiten phononassistierte Ubergiinge, die die Energie nicht erhalten, vernachléssigt
werden [137, 64, 17]. Mit dieser Niaherung ldsst sich Glg. (2.30) tiberfithren in [59]

t—to
z(t) ~ (ty)e @) 4 (1) / e Wt (2.31)
0

mit dem langsam oszillierenden Anteil der Inhomogenititen g(t). Die adiabatische
Néherung bedeutet, dass die Wechselwirkung, in diesem Fall die Elektron-Phonon-
Streuung, adiabatisch angeschaltet wird, d. h. in Glg. (2.31) geht w {iber in w—in mit
der Bedingung n — 0. Damit verschwindet fiir t) — —oo der Einfluss anfénglicher
Korrelation. Es ergibt sich als Endergebnis

(t) = (—ig + W&(w)) y(t) . (2.32)

P ist der Hauptwert. Die Gleichung fiir s,/ .. (k + q, q) lautet damit

[_ P
€m, (kK +q) — €m, (k) — hw(q)

—im 0 (€my (k + Q) — €. (k) — hw(q)) ] X

9ot e () [0 e (K) B(a) + O e (K) Oy s (K + q)] -
(2.33)

Das Einsetzen von Glg. (2.33) in die EOM des Diagonaleintrags liefert nach kurzer
Umformung den Beitrag im Boltzmann Grenzfall

27
9t Ome m.(K)|phonon1 = 7 > g5 e (@) [y (k + @) — €, (k) — Fuo(q)]
qa,my

Smf: Me (k + q, Q)lphononl

X { [1 — Om,, m’c(k + Q)] B(a) om. m. (k)
- Qmémé(k + q) [1 + 5((])] [1 - chmc(k)] } )
(2.34)
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mit der phononischen Besetzungsdichte 3(q) = (b'(q) b(q)) . Wie aus der Struktur
der Vier-Punkt-Dichtematrix zu erwarten, entspricht Glg. (2.34) einem Streuprozess
aus einem Anfangszustand beim Wellenvektor k mit Spin m, unter Absorption eines
Phonons und einem Streuprozess in diesen Zustand unter Emission eines Phonons.
Die Beitrage aufgrund der {ibrigen Vier-Punkt-Dichtematrizen sind in ANHANG B
aufgefiihrt.

Die Gesamtheit der Streubeitrige lédsst sich abschliefend schreiben als

Ot Ome me (k)lphononl = Fggcpr)n(zm(k) Omem. (k) + Fgg_cpr)nicn(k) [1 — Omeme (k)] . (2.35)

Die Terme, die einen Streuprozess aus dem bzw. in den betrachteten Zustand mit
Wellenvektor k und Spin m,. bewirken, wurden in den Symbolen F,(fb;p,zﬁut(k) bzw.
riep)in (k) zusammengefasst. Die Form von Glg. (2.35) entspricht der von Fermis
Goldener Regel bzw. stellt die mikroskopische Formulierung dieser quantenmecha-

nischen Regel dar. Die Struktur der Streuterme ist gegeben durch

DD ) = 20 S Iy (@1 {6 [eme O+ @) — e, (K) — ()]

[1—gm m, k+q} B(q
+5[€mc(k—<1) €mc(k) M(Q)] X

und

TR0 = 25 S g (@F {5 [emg O+ @) — 6 () — ()]

omy e (K +q) [1+ B(q)]
+ 0 [emy (k — q) — €, (k) + hw(q)] x

Oyt (k — @) Blar) } (2.37)

Auch diese Terme sind in Ubereinstimmung mit Fermis Goldener Regel. In Glg.
(2.37) und (2.36) sind alle moglichen Streuprozesse in und aus einem Zustand beim
Wellenvektor k mit dem Spin m,. in zweiter Bornscher Néaherung enthalten. Sie
lassen sich aufspalten in ein Produkt aus dem Betragsquadrat des Wechselwirkungs-
matrixelements der Elektron-Phonon-Streuung, einer J-Funktion, die die Energie-
erhaltung des Ubergangs garantiert, und den entsprechenden Wahrscheinlichkeiten
fiir die Streuung unter Absorption oder Emission eines Phonons aus oder in den
betrachteten Spinzustand. Die gesamte Elektron-Phonon-Streuung in zweiter Born-
scher Naherung ist fiir den Diagonaleintrag der elektronischen Spindichtematrix
bestimmt durch Glg. (2.35) mit den Glgn. (2.36) und (2.37), d. h. fiir die Beset-
zungszahlen der Elektronen ist der Boltzmann-Grenzfall der Streuung &dquivalent
zur zweiten Bornschen N#herung. Dies ist beim Nebendiagonalelement g, . (k)
nicht der Fall.

In Analogie zum Diagonalelement geben wir zuerst die EOM beschréinkt auf die
Streuung im Boltzmann-Grenzfall fiir den Beitrag aufgrund von s, —m (k + q, q)



2.2 Spinrelaxation und -dephasierung im Dichtematrizformalismus 43

an
1 e 2 7)
Otmemelk) = 55 2 Lo (D) G e R

8 [y (k4 @) — e (k) — Fio(a)] } x
{ 1= oy (k + @) ] ()

T omm (k4 q) [L+ 5(q)] } 0 (K)
(2.38)

Die Form von Glg. (2.38) entspricht genau der nach Glg. (2.32) zu erwartenden. Der
vollstandige Ausdruck fiir die Streubeitridge zur EOM des Nebendiagonalelements
im Boltzmann-Grenzfall lédsst sich kurz schreiben als

1 (e
Ot Ome —me (k)lphononl = ih ancpzmc(k) Ome —m.(K) - (2.39)

Es wurde die phononische Selbstenergie Zfﬁ’cplmc(k) eingefiihrt. Sie kann in Real-
und Imaginérteil aufgespalten werden entsprechend

»(eP) (k):h[@,(;'p) (k)—irﬁg;plmc(k)]. (2.40)

Me —Me c —Mec

Der Realteil Qiz;plmc(k) und der Imaginérteil TP (k) sind verkniipft tiber die

Kramers-Kronig Relation. Die Streuung bzw. die Dephasierung des Nebendiago-
nalelements ist bestimmt durch den Imaginérteil der Selbstenergie. Dieser hat im

Boltzmann-Grenzfall die Form

D) = 5 (195 (@16 ey (e + @) = e, (1) = ()] x

’
qm.

{[1 = omgmy (k+ Q)] B(Q) + oy my (k + @) [1+ 5(a)]}
G m (D0 [y (kK — @) — €, (k) + hw(q)] X
{11 = omgm, (k= q)] [1+B(a)] + omy my(k —aq) B(a) }
+lgr (D)6 [eme (kK + Q) — €m, (k) — hw(q)] X
{1 = omyme (k+ )] 5(Q) + Omymr(k+q) 14 B(q)]}
195 (D0 [ems (k — @) — €, (K) + hw(q)] x

{[1 = omeme (k= )] [1+3(Q)] + om,m.(k — q) ﬁ((ﬂ}) :
(2.41)

Die Struktur von Glg. (2.41) ist charakteristisch fiir Streuprozesse in der EOM des
Nebendiagonalelements. Im Gegensatz zum Diagonalelement ergeben sich vier Bei-
trage zur Streuung entsprechend den vier phonongestiitzten Dichtematrizen aus Glg.
(2.26), jeweils bestehend aus dem Betragsquadrat des Wechselwirkungsmatrixele-
ments, der energieerhaltenden ¢-Funktion und einer Kombination der fermionischen



44 2. Spindynamik in Halbleiter- Quantenstrukturen

und bosonischen Besetzungwahrscheinlichkeiten fiir Ubergéinge unter Emission oder
Absorption eines Phonons.

Fiir das Nebendiagonalelement ist die Streuung in zweiter Bornscher N&aherung
noch nicht komplett im Boltzmann-Grenzfall enthalten. Um die zusétzlichen Streu-
beitrdage, die iiber den Boltzmann-Grenzfall hinausgehen, zu erfassen, miissen die
Abbruchregeln leicht modifiziert werden: Nach der Faktorisierung der Vier-Punkt-
Dichtematrizen werden in diesem Fall alle Beitrége beriicksichtigt, die nicht zum Be-
tragsquadrat des Wechselwirkungsmatrixelements in der urspriinglichen EOM von
Om. —m. (k) fithren. Dies bedeutet fiir unser Beispiel s,/ . (k + q, q) zusétzliche
Beitrage in der EOM

177/825 Smg —Me (k + q, Q)|phonon2 ~ [€mg (k + q) — €-me <k> - hw(qﬂ Sm/c —Me (k + q, CI)
—9% s m (@) { 0= m, —m. (k) B(a)
+[1 = 0mme—m. (K)] [1+ B(a)] } (2.42)
Die Anwendung der Markov und adiabatischen Ndherung fiihrt wie im Boltzmann-

Grenzfall zu der finalen Gleichung fiir die phonongestiitzte Dichtematrix, die in die
EOM des Nebendiagonalelements eingesetzt wird

P
€m, (k+q) — € (k) — hw(q)

1 .
O Om. —m. (k) = Ezgfngmc(q) gimg_mc(q){
qm;,

+ im0 [y (k + Q) — €, (k) — Tw(q)] } X
{ 1 0o (K] [1 4+ B()

o (K) 5<q>} o (kT ).
(2.43)

Die Gesamtheit der Streubeitrige jenseits des Boltzmann-Grenzfalls ldsst sich wieder
in Form einer Selbstenergie schreiben als

1 (o
qm,

Der erste Unterschied im Vergleich zum Boltzmann-Grenzfall ist offensichtlich. In
Glg. (2.44) wird die Summation nicht mehr innerhalb der Selbstenergie durchgefiihrt,
sondern umfasst sowohl die Selbstenergie als auch den Nebendiagonaleintrag der
Dichtematrix. Aufgrund der Dichtematrix g, (k + q) kommt es zu einer Kopp-
lung von Nebendiagonaleintrdgen bei unterschiedlichen k Werten, wie sie fiir das
Diagonalelement bereits im Boltzmann-Grenzfall vorhanden war. Die Selbstenergie
S (q) kann formal in zwei Bestandteile aufgespalten werden

- /
me —mg.

SEP(q) =[S (q)—iT” ()] (2.45)

I !
m,. —m,
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wobei f’(e'p) m,( ) alle Beitriige enthilt, die proportional zu einer d-Funktion sind,

wahrend Q . (q) die analogen Ausdriicke zusammenfasst, die proportional zu
einem Hauptwert sind.

Jenseits des Boltzmann-Grenzfalls sind die Bestandteile der Selbstenergie nicht mehr
durch das Kramers-Kronig Theorem verkniipft. Beide Teile sind im Allgemeinen
komplexwertig, da sie Produkte von Wechselwirkungsmatrixelementen enthalten, die
gerade nicht zu dem reellwertigen Betragsquadrat fithren. Dies bedeutet, dass die
Streuung jenseits des Boltzmann-Grenzfalls nicht mehr durch f‘i_gplmg (q) gegeben ist,
sondern durch ${>_,,, iifflmg () om, —m:.(k +q)} , der auch Hauptwerte enthélt.

)

Zur Darstellung der Struktur ist es aber hinreichend fff;’,p_ (q) anzugeben

/
mC

e n e e *
D @) = (0 (D) G5 ()6 [ (K @) = €, (K) + Fi(a)]

{[1 - chmC(k)] ﬁ(q) + Om, mc(k) [1 + ﬁ(q)]}
+ 9% et (@) G () 6 [, (K + @) — €, (k) + Tiw(q)] x
{[1 — O—mc—me <k>] B(q> + 0—me —me <k> [1 + 5(CI)]}
+ Gy o (Q) 9%y i (@) 8 [Emr (K + @) — €, (k) — Bo(q)] x
(0= 0 me (K )H B(a)] + 0—m. —m. (k) B(q)}
+ G me () 9%~ (@) 0 [e—y (K + @) — €, (k) — Fw(q)] x
)

{11 = omem. ()] [1+ <H%mmmm) (2.46)

X

Der Bestandteil Q (q) ergibt sich formal durch die Ersetzung

) —

aus Glg. (2.46). Wie man an Glg. (2.46) erkennt, ist die prinzipielle Struktur des
Boltzmann-Grenzfalls erhalten geblieben. Die Streubeitrige entsprechen wiederum
einem Produkt aus Wechselwirkungsmatrixelementen, energieerhaltender o-Funk-
tion (bzw. den energierenormierenden Hauptwerten) und den entsprechenden Beset-
zungswahrscheinlichkeiten. Der Unterschied zum Boltzmann-Grenzfall ergibt sich
erst im Detail: Das Produkt der Wechselwirkungsmatrixelemente ist hier komplex-
wertig und die Diagonaleintrige der Spindichtematrix sind nun ausschliefSlich von
k abhéngig. Diese Streubeitrige haben keine Entsprechung in den EOM der Dia-
gonaleintrédge der Spindichtematrix. Sie sind aber aus dem Bereich der Ladungs-
tragerdynamik bekannt und werden dort aufgrund der Verkniipfung von Neben-
diagonaleintrégen mit verschiedenen k als Polarisationsstreuung [64, 63] bezeichnet.
Bisher wurden sie in der Beschreibung der Spindynamik bzw. der Spinrelaxation und
-dephasierung nicht betrachtet, obwohl sie einen nicht vernachlassigbaren Streubei-
trag in der EOM des Nebendiagonalelements der Dichtematrix darstellen [61].

Mit den Glgn. (2.35), (2.39) und (2.44) ist die Elektron-Phonon-Streuung in zwei-
ter Bornscher Naherung vollstdndig beschrieben. Es ist im Rahmen der Bloch-
Gleichungen moglich, formal die 7T7- und T5-Zeiten aus den mikroskopischen EOM
zu bestimmen. Dafiir orientieren wir uns an dem Konzept aus Ref. [45], in dem diese
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Zeiten fiir ein optisch getriebenes Zwei-Niveau-System abgeleitet wurden. Dement-
sprechend ist die der T}-Zeit zugeordnete Zerfallsrate gegeben durch die Summe aller
Streuraten des Diagonaleintrags der Dichtematrix. Die mit der T5-Zeit verbundene
Zerfallsrate ist bestimmt durch den Imaginérteil der Selbstenergien des Nebendia-
gonalelements der Spindichtematrix. Dies fiithrt zu den Ausdriicken

1 .

| o= [Tk + TR (k)] (2.47)
Tl,k e-p cMc c Mc

1

- = P (k) + z(ep) it (K } 2.48
I " ) 2 S on il t ) (48

Im Unterschied zum spinlosen Zwei-Niveau-System ist der Spin in unserer Rechnung
explizit enthalten und fiithrt zu einer zuséatzlichen Summation iiber die Spinquanten-
zahl”. Dariiber hinaus sind durch die Verbindung von Spin und Wellenvektor die
Zerfallsraten von k abhéngig, was durch den Index k bei den Zeiten symbolisiert
wird. Fiir eine detailliertere Diskussion ist es notwendig, die Streuprozesse in den
EOM des Nebendiagonalelements auf den Boltzmann-Grenzfall zu beschrénken, da
dann die 75 k-Zeit analytisch in Form von

1
— =1 (k) (2.49)
15

gegeben ist.

Trotz der formalen Ahnlichkeiten der mikroskopischen Ausdriicke zwischen der La-
dungstrigerdynamik in einem optisch getriebenen Zwei-Niveau-System und dem hier
betrachteten Spinsystem ergeben sich bei den Streuraten deutliche Unterschiede. Fiir
das Spinsystem ist insbesondere die Relation 27} y = T» i [45] nicht giiltig. Die ver-
schiedenen Streuraten des Diagonal- und Nebendiagonaleintrags der Dichtematrix
weisen bis auf einen Vorzeichenwechsel in den Spinindizes eine eins-zu-eins Relation
zwischen den einzelnen Beitrigen auf. Dies fiihrt unter der Annahme einer kleinen
Spinaufspaltung zu der Relation

Tl k = TQ k - (250)

Geht man insbesondere zu einem System ohne Spinaufspaltung iiber, d. h. €, (k) =
€_m.(k)%, so wird die Relation (2.50) zu

Thx="T5x. (2.51)

Diese Relationen fiir das Spinsystem stimmen mit der Argumentation von Ref. [35]
fiir ein Zwei-Niveau-System {iberein, die besagt, dass sich Tj- und T)-Zeiten im
Allgemeinen erst signifikant unterscheiden (7 > T5), wenn die Aufspaltung zwi-
schen den Niveaus so grofl ist, dass ein Abbau der Ungleichbesetzung nur durch
Energiedissipation erreicht werden kann. Im Fall eines Zwei-Niveau-Systems, das

"In den Streutermen ng;p#f k), F%‘if’)n‘;“(k) und der phononischen Selbstenergie Zﬁz‘j’lmc (k)

ist die Summation entsprechend den Gleichungen (2.37), (2.36) und (2.41) implizit enthalten.
8Dies entspricht einem Halbleitersystem mit Inversionssymmetrie.
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den elektronischen Spinzustédnden entspricht, ist somit obiger Zusammenhang zu
erwarten. Betrachtet man die Situation, wenn die Spin-Bahn-Wechselwirkung , ab-
geschaltet” ist und folglich Spin und orbitaler Freiheitsgrad entkoppelt werden, so
hétte das zur Folge, dass die Abhéngigkeit der Streuprozesse vom Spinfreiheitsgrad
der Ladungstréiger redundant wird und somit nur noch spinerhaltende Streuprozesse
moglich sind. Als Konsequenz ergibt sich, dass die Nichtgleichgewichtsverteilung der
Spins nicht mehr abgebaut werden kann, sondern nur noch eine Equilibrierung der
Zusténde im k-Raum innerhalb der einzelnen Spinreservoirs erfolgt.

Zusammenfassend ist festzustellen, dass die Formulierung der Elektron-Phonon-
Streuung in der Eigenbasis aufbauend auf dem Konzept der Bloch-Gleichungen
eine streng mikroskopische Herleitung der T}- und 7T5-Zeiten erlaubt. Da in 2D-
Halbleiterstrukturen die Elektronensysteme stets auch von Vielteilchen-Effekten be-
einflusst werden, ist es wichtig, deren Effekte auf die kohérente und inkohérente
Dynamik zu untersuchen.

2.2.3 Die Erweiterung der Halbleiter-Bloch-Gleichungen:
Coulomb-Streuung

Die Untersuchung von optisch angeregten Halbleitersystemen unter Verwendung des
Konzepts der Bloch-Gleichungen wurde zum ersten Mal fiir ein Zwei-Niveau-System,
bestehend aus Valenz- und Leitungsband, durchgefiihrt [69]. In dieser Beschreibung
wurden Vielteilchen-Effekte in Form der Coulomb-Wechselwirkung zwischen den La-
dungstréigern beriicksichtigt. Im Gegensatz zur Elektron-Phonon-Streuung fiihrt die
Coulomb-Wechselwirkung sowohl im kohdrenten als auch im inkohdrenten Regime
zu Beitrdgen in den EOM. Die so gewonnenen Gleichungen werden als Halbleiter-
Bloch-Gleichungen (SBE?) bezeichnet [69]. Sie wurden ausgehend von Zwei-Niveau
bzw. Zwei-Band-Systemen auf Multi-Band-Systeme fiir Halbleiterstrukturen unter-
schiedlicher Dimensionalitét verallgemeinert (sieche Ref. [94] und die darin enthal-
tenen Referenzen). Die Anwendung der SBE blieb aber stets auf die Untersuchung
der spinlosen Ladungstriagerdynamik beschrinkt. Ein besonderes Augenmerk wurde
dabei auf Ultrakurzzeitphdnomene gelegt.

Im folgenden Abschnitt werden die SBE unter expliziter Beriicksichtigung des Spin-
freiheitsgrades der Ladungstriager erweitert. Die Erweiterung kann, wie oben ange-
deutet, in zwei Teile aufgespalten werden: Wir untersuchen zuerst den Einfluss der
Vielteilchen-Effekte auf die kohdrente Dynamik [96] und présentieren darauf aufbau-
end die fiir die Spinrelaxation und -dephasierung relevanten Streubeitrige aufgrund
der Coulomb-Wechselwirkung [66, 68].

Ausgangspunkt ist, wie im Fall der Elektron-Phonon-Wechselwirkung, das Sechs-
Niveau-System. Der Hamiltonian der Coulomb-Wechselwirkung hat die Form [96]

Heout = Hee + Hun + HS, + H, (2.52)

Der Hamiltonian kann in vier Terme unterteilt werden, nédmlich in die Coulomb-
Wechselwirkung innerhalb des Subsystems der Elektronen bzw. der Locher Hee

9SBE = semiconductor Bloch equations



48 2. Spindynamik in Halbleiter- Quantenstrukturen

und Hyy, die Elektron-Loch-Coulomb-Wechselwirkung HS, und die Elektron-Loch
Austausch-Wechselwirkung HX . Die Struktur der einzelnen Beitrige ist gegeben
durch

1 ee
Hee - 5 Z Vmcl M2 Me3 Me4 (k7 kl’ q)cjncl (k + q) Cjnc2 (k - q) CmC?) (k,) Cmc4(k)
mes mes
(2.53)
_ 1 hh ! t T !
Hhh - 5 Z val My2 My3 Moyl (k7 k ) q)vmvl (k + q) vmvg (k - q) vaS (k ) Umv4 (k)
M3 Mt
(2.54)
7—‘ech = Z Me My M M, k k/7 q)C:rnC (k + q) Cmé <k> U;rn; (k/> Umv (k/ + q)
(2.55)
HE = Z e o, (K K @), (=K 4 @) ey (<K + @) 0], (K) v, (K) -
(2.56)

Wie im Fall der Elektron-Phonon-Wechselwirkung sind die Wechselwirkungsmatrix-
elemente V in der Eigenbasis aufgrund der Kopplung von Spin und Wellenvektor,
die sich in den Subbandfunktionen manifestiert, spinabhéngig. Sie haben die Form

V:;LeclmCQmCSmc4<k7 kla CI) = Z /dZ /dze qlz—2'

meml,

x¢ime) (k4 q, 2) ¢ (K — q, 2)
(i (K, 2) ¢lmed (K, ) (2.57)

VTEI}zlm'Uvagmv;l(k? kl) q) — U(Q) Z /dZ /dzle—q|z—z’|

() (ke + a, 2) G (K — g, 2)
Xc(mv3)<k/ 2) C(mv4)(k z) (2.58)

Vrcricmvm ml, (k7 klv q) = Z /dz/dze q\z Z‘

Me My

XCngc (k+a, 2) Cmnzc (k, 2)
Vr:)r(Lcmvm m,  (k, K, q) = Z /dz /dze alz= Z‘Mzzz

Me My
ﬁLl ﬁLl

xCur(—k +q, 2) ¢ (K +q, 2)

< Co R (K, 2) ¢ (K, )
(2.60)



2.2 Spinrelaxation und -dephasierung im Dichtematrizformalismus 49

mit dem Fourier- transformierten zweidimensionalen Coulomb-Potenzial v(q) [57].

Die Matrix ./\/l e’ i im Austausch-Term hat ihren Ursprung in der Kopplung von
Elektron- und Lochdrehlmpulszustanden und ist definiert als

ZZTn /dz /dz'u* X') Uy (X)) wrs, (X) U (X)) (2.61)

Das Matrixelement M “m/ ist aus dem Bereich der BAP-Spinrelaxation, die die
Austausch-Wechselwirkung voraussetzt, bekannt [79, 78].

In Analogie zur Elektron-Phonon-Wechselwirkung beschrénken wir unsere Betrach-
tung wieder auf das elektronische Subsystem. Aus der Coulomb-Wechselwirkung
ergeben sich fiir die Eintrdge der elektronischen Spindichtematrix die Gleichungen

ihatgmc rhc( )lCoul -

=3 Y M (K k@) (b, (k@) el (K) e (K + ) e, (K))

kqm Me M,

-V (k, k, q)

Meml, meml

ch.(k +a) cl, (k — q) ea, (k) ey (k)]

{
- Z e iy, (K = K, @) (b (%) ey (k — @) 0, (k) v, (k + @)

—VSL iy me (6 K, @) (el (k+ a) ea, (k) ol (k) v, (k + @))]

1
+Z VX o (K + a, k, @) (ch, () ey (K + @) ), (—k + ) v, (K))

B (el (K + @) e, (K) v, (K) v, (K + )] }
(2.62)

Die EOM fiir die Spindichtematrix der Valenzbandzustdnde und der Interbandpola-
risation sind in Ref. [96] angegeben und haben fiir unsere Betrachtungen keine Re-
levanz. Man erkennt in Glg. (2.62), dass die EOM der Zwei-Punkt-Dichtematrizen
von Vier-Punkt-Dichtematrizen bestimmt sind. Dies fiihrt, wie im vorherigen Ab-
schnitt, zu einer unendlichen Hierarchie von EOM. Der einzige Unterschied ist,
dass die Coulomb-Wechselwirkung bereits in der ersten Stufe der Hierarchie durch
Vier-Punkt-Dichtematrizen beschrieben wird, wihrend die Dynamik der Elektron-
Phonon-Wechselwirkung durch Drei-Punkt-Dichtematrizen dominiert wurde. Es ist
folglich notwendig, die Hierarchie der EOM auf geeignete Weise abzubrechen, wofiir
verschiedene Methoden existieren, die denen der Elektron-Phonon-Wechselwirkung
entsprechen. Wir orientieren uns an dem in Ref. [45] fiir die Ladungstriagerdynamik
vorgestellten Schema.

Der Abbruch der Hierarchie fithrt zu zwei Arten von Beitrdgen. Er ist bestimmt
durch das Hartree-Fock-Abbruchschema [69, 45, 46] und liefert in einem ersten
Schritt zusétzliche Beitridge im kohédrenten Regime (siche Abb. 2.4). Man beschrankt
sich beim Hartree-Fock-Abbruchschema auf eine Faktorisierung der Vier-Punkt-
Dichtematrizen in deren makroskopischen Bestandteile!®. Die EOM der elektro-

Dies entspricht im Falle der Elektron-Phonon-Wechselwirkung der Beriicksichtigung von
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nischen Spindichtematrix haben nach der Anwendung des Hartree-Fock-Abbruch-
schemas die Form

110 0 (€)= [em () = e, (K] mm (K)
£ 37 [ (09) P () = Qi () P, (0]

+ Z [Emc m, (k) Om! i (k) — Yot e (k) om, m, (kﬂ . (2.63)

Um die Resultate des Abbruchschemas zu verdeutlichen, wurden bei der Herleitung
der EOM die Terme Hy und Hyiy des Hamiltonians beriicksichtigt. In Glg. (2.63)
wird deutlich, dass das Abbruchschema im kohérenten Regime zu einer Renormie-
rung der Einteilchen-Effekte, ndmlich der Energien der Zustédnde und des anregenden
Lichtfeldes, fiihrt. Die entsprechenden Beitriage sind gegeben durch die Selbstenergie

chm = _Z{ sz;ammm k—q,k,Q)chﬁﬂc(k_q)

Me M,

= 3 VX e (K @K+ 0,0) 0 (k— )}
(2.64)

und das renormierte Dipolmatrixelement

Do, () = B() - dopem,(K) + Y Ve i (K=, =k, @) Pl (k—q) .
cqmv

(2.65)

Die Diagonaleintréige der Selbstenergie (m. = m.,) fithren zu renormierten Einteil-
chen-Energien, wihrend die Nebendiagonaleintrige (m. # m.) eine Kopplung der
Diagonal- und der Nebendiagonaleintrége der Spindichtematrix bewirken. Wie man
an den Renormierungseffekten erkennt, ist das Ergebnis des Abbruchschemas auf
das kohérente Regime der Dynamik beschrénkt. Es ist daher nicht geeignet, die fiir
die Spinrelaxation- und dephasierung notwendigen Streuprozesse zu erfassen. Dafiir
miissen alle Beitridge aufgrund der Vier-Punkt-Dichtematrizen hinzugenommen wer-
den, die das Hartree-Fock-Abbruchschema vernachléssigt.

Die Hinzunahme inkohérenter Prozesse wird durch die Beriicksichtigung der redu-
zierten Vier-Punkt-Dichtematrizen bewerkstelligt [45]. Sie sind allgemein definiert
als die Differenz zwischen den vollen Vier-Punkt-Dichtematrizen, die aus der noch
nicht abgebrochenen EOM der Zwei-Punkt-Dichtematrizen stammen, und den nach
dem Hartree-Fock-Abbruchschema faktorisierten Produkten von zwei Zwei-Punkt-
Dichtematrizen, wie in Abb. 2.4 schematisch dargestellt ist. Dieses Verfahren liefert

kohdrenten Phononen, d. h. einer direkten Faktorisierung der Drei-Punkt-Dichtematrizen [60].
Diese Beitrage hatten &hnliche Effekte in den EOM der Spindichtematrix, wie die Beitrage des
Hartree-Fock-Abbruchschemas fiir die Coulomb-Wechselwirkung. Im Unterschied zu den kohéren-
ten Effekten der Coulomb-Wechselwirkung sind diese aber nur im Ultrakurzzeitbereich von Bedeu-
tung.
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Abbildung 2.4: Schematische Darstellung des Hartree-Fock-Abbruchschemas (HFT
= Hartree-Fock truncation) mit Beriicksichtigung der inkohdrenten Prozesse. Die
mit f indizierten Symbole beschreiben fermionische Operatoren. Die Berechnung
der EOM fiihrt von den Zwei-Punkt-Dichtematrizen in fithrender Ordnung zu Vier-
Punkt-Dichtematrizen. Der Abbruch nach Hartree-Fock schliefft die unendliche Hier-
archie ab und ergibt Produkte von Zwei-Punkt-Dichtematrizen, die auf das kohéren-
te Regime beschriankt sind. Der inkohédrente Anteil der Dynamik erschliet sich
aus den EOM der reduzierten Dichtematrizen, die als Differenz der Vier-Punkt-
Dichtematrizen vor dem Abbruch und dem faktorisierten Produkt von Zwei-Punkt-
Dichtematrizen definiert sind.

auf anschauliche Weise alle im Hartree-Fock-Abbruchschema vernachlissigten Bei-
trége zur Dynamik. Wir beschrénken uns bei der Betrachtung der Coulomb-Streuung
wieder auf die zweite Bornsche Niherung!!. Die Vorgehensweise wird im Folgenden
fiir den Beitrag (¢! (= —k + q) e, (k) v}, (k) v, (—k + q)) des Austausch-Terms aus
Glg. (2.62) detailliert vorgefiihrt. Fiir dvie restlichen Streuterme wird ausschliellich
das Endergebnis angegeben. Die relevanten Schritte der Herleitung dieser Terme
sind im ANHANG C aufgefiihrt.

Die reduzierte Vier-Punkt-Dichtematrix fiir (¢! (= k+q) cm, (k) U;r% (k) v, (“k+q))
ist definiert als

8 (el (=K + a) ea, (k) vf, (k) va, (~k + @)

—<Cin( —k +q) ¢, (k) Ih( ) v, (=K +q))
— (b (1) e, () (0F, (=K + @) v, (K + Q)) Oy i - (2.66)

Wir teilen das Vorgehen in Analogie zur Elektron-Phonon-Streuung in die EOM
fir den Diagonaleintrag (m. = m,.) und den Nebendiagonaleintrag (m. = —m.)
der Spindichtematrix auf. Zur Herleitung der Streubeitriage ist es nétig, die EOM
der reduzierten Vier-Punkt-Dichtematrix mit Hy und den relevanten Termen von
H.ou aufzustellen. Aus diesen werden, entsprechend der im vorherigen Abschnitt
eingefiihrten Abbruchregeln, die auftretenden Sechs-Punkt-Dichtematrizen und die
Produkte aus Vier-Punkt- und Zwei-Punkt-Dichtematrizen in ihre makroskopischen

1'Wir vernachlissigen folglich die im Fall der Coulomb-Streuung wichtigen Abschirmeffekte. Eine
mikroskopische Beschreibung dieser Effekte im Rahmen des Dichtematrixformalismus ist prinzipiell
durch die Beriicksichtigung hoherer Korrelationen moglich [127].
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Erwartungswerte faktorisiert und nur die Beitrdge beriicksichtigt, die in der ur-
spriinglichen EOM der Zwei-Punkt-Dichtematrizen zu einem Produkt aus zwei Wech-
selwirkungsmatrixelementen fiithren.

So erhalten wir die fiir den Diagonaleintrag o,,, m, (k) relevante EOM

ihdy 8(ch,, (—k + a) e, (k) 0F, (k) v, (—k + Q)
[ ((“k+a) +en, (“k+a) — em (k) — ey (k)]
x 6(chy (—k + a) e, (k) v], () v, (—k + @)
+V7§10m ml, e (-k +q, k, Q){chmc(k) Oy i, (—K + Q) [1 - Qm;m;(f{ﬂ
- ngmg(_l} + ) 0y, (kK + Q) [1 = 0y (K)]
+ Omgmy (=K + @) [1 = 0, m.(K)] 0, m,(—k + )
— O (K @) (1= 0o, (9)] 051, ()}
(2.67)

Nach einer geeigneten Erweiterung der Terme proportional zum Wechselwirkungs-
matrixelement lésst sich die EOM schreiben als

' (K +q) e, (k) 0L, (K) v, (—k + @)
=[ ( K+ Q) + €, (kK +q) — €, (k) — ey, (k)]
L (K +q) e, (k) 0L, (K) v, (—k + Q)
+V;§cm;mgmv(—k+q7 k, q)
X {ch me (K) 0y o (=K + Q) [1 — O, m'v(l_()} [1 — Om, mg(—l_( + (I)}

—[1 = Omem.(K)] [1 = 0, o (=K + Q)] 0, st (K) Ot (K + Q)} .
(2.68)

In Analogie zu den EOM der phonongestiitzten Dichtematrizen hat auch die EOM
der reduzierten Vier-Punkt-Dichtematrix die charakteristische Form

O (t) = —iwax(t) + y(t) .

Um sie zu 16sen, wenden wir daher wieder die Markov und die adiabatische N&he-
rung an und erhalten so eine Gleichung fiir die reduzierte Dichtematrix. Sie wird
in die urspriingliche EOM der Zwei-Punkt-Dichtematrix eingesetzt und liefert die
gesuchten Streubeitrége.

Die EOM von 9, m.(k) hat durch die Streuung aufgrund des Austausch-Terms die
Form

die bestimmt ist durch die Streuraten aus bzw. in den betrachteten Zustand. Thre
Form entspricht, wie bei der Elektron-Phonon-Streuung, der von Fermis Goldener
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Regel. Die Streuraten sind gegeben durch
F(X) out(k)

mc me

kq mym),
m

o~

) [emé(—l_{ +q) +en, (—k+q) — €. (k) — eﬁ%(_l_{)]

X { {1 — O, m;(f{)} [1 — Oy (—k + (I)} Oy v, (—K + Q)}
(2.70)

und

) [emfc(—f{ +q) + em, (“k+q) — €. (k) — eﬁ%(_f{)]
{0, (6) 0y (k@) [1= g (ke + @) o (2.71)

Die einzelnen Terme der Streuraten sind, wie fiir die zweite Bornsche N#herung
typisch, proportional zum Betragsquadrat des Wechselwirkungsmatrixelements zur
energieerhaltenden J-Funktion und zu den fiir den jeweiligen Streuprozess entspre-
chenden Produkten von Besetzungswahrscheinlichkeiten fiir die Anfangs- und End-
zustande. Wie im Fall der Elektron-Phonon-Streuung sind die zweite Bornsche Néhe-
rung und der Boltzmann-Grenzfall fiir den Diagonaleintrag der Spindichtematrix
dquivalent.

Die Streuung aufgrund der Elektron-Loch-Coulomb-Wechselwirkung und der direk-
ten Elektron-Elektron-Wechselwirkung kann in Analogie bestimmt werden. Das Er-
gebnis fiir sie lautet

0r0me me ()lee + O0mem. Wlc = — [ (k) + D2 (K)] 0, m. (k)
+ [l (k) + TR0 ()] [1 = o, e (K)] -
(2.72)
Die Streuraten der Elektron-Elektron-Wechselwirkung sind gegeben durch
ot (k)

hz Z { mcm’mcm’(kv k7 q)|2

[ (k+q) + em (k — ) — €, (k) — ey (k)]
X (1= ompmy (k= q)] [1 = 0m, mc(k +a)] o (k)
+ Vi et e (K, K+ @, @)
X 0 [em. (k4 q) + €m (k) — e (K + q) — €5, (K)]

X [1 = 0, (K)] [1 = 0meme, (kK + Q)] 050 (k+ Q)} (2.73)
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und
o (k)
™ ce
:gz Z {|Vmcm me m/, (k7 kv q)|2
kq e my,

X 0 (e, (K + Q) + €y (k — Q) = €, (K) — €y (K)]
X Omym:, (K — q) 0. e (K + Q) [1 — Oz (K )}

+ Vi e (K, K+ q, )]
X 6 [em, (k+ Q) + €m. (k) — € (k +q) — €, (k)]
X O, mg(l_{) O mt (k4 q) [1 — 0, . (K + (I)} } . (2.74)

Entsprechend fiihrt die Elektron-Loch-Coulomb-Wechselwirkung zu Streuraten der
Form

(C out( )

mc me

Z Z { e, e (K — @, K, @)

X 0 [em, (k) + €, (kK + q) = €y (k — q) = € (K)]
(1= oy (k= Q)] [1 = 0, o (K + Q)] 0, i, (K)

| mgmvm;mg(ka k, Q)|2

X 0 [emy (k + @) + €, (kK + Q) = €m, (k) — €y (k)]

mm

03\ S,

X {1 — Ot e, (K + Q)} [1 — O, m;(k)} Oy iy (K + Q)} (2.75)

und
o 0o
_r C > 2
- % . ~Z, {‘Vmcm/ m! m! (k q, k7 q)|
q v My

X 6 [, (k) + €m, (k4 q) — € (k — ) — €y, (k)]
X O (K = Q) Oy iy (K + @) [1 = 0y i, (K)

+ Vo iy, (K ks @)
X 8 [em (k + @) + e, (k + Q) = e, (k) = e, ()]

X Oy my (K + Q) 04y, i, (K) [1 — Oy iy (K + (I)} } . (2.76)

Die Streuraten aus (2.73) - (2.76) unterscheiden sich von denen der Austausch-
Wechselwirkung um einen Faktor 2 bzw. bestehen aus zwei separaten Summanden.
Dies hat seinen Ursprung in der Einfithrung der Eigenbasis und der daraus resultie-
renden Aufspaltung der Coulomb-Wechselwirkung. Die sich ergebenden EOM fiir das
Diagonalelement der Spindichtematrix lassen sich nur fiir die Austauchwechselwir-
kung als Imaginérteil einer einzigen reduzierten Vier-Punkt-Dichtematrix schreiben,
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wie in ANHANG C dargestellt. Die iibrigen Beitrége erlauben diese Vereinfachung
nicht und enthalten daher zwei separate Summanden in den Streuraten.

Die Aquivalenz von Boltzmann-Grenzfall und zweiter Bornscher Niherung ist fiir
das Nebendiagonalelement nicht gegeben. Wir unterscheiden daher, wie bei der
Elektron-Phonon-Streuung, die Streubeitrdge im Boltzmann-Grenzfall und jenseits
des Boltzmann-Grenzfalls. Die Herleitung wird am Beispiel des Terms

6 {chy (K +a) e, (k) v}, (k) v, (—k + Q) (2.77)

der Austausch-Wechselwirkung demonstriert. Die Beitrédge der iibrigen reduzierten
Dichtematrizen sind in ANHANG C aufgefiihrt. Die EOM der reduzierten Dichtema-
trix ergibt sich zu

ih0; 6(ch, (—k +q) c_m, (k) oL, (k) va, (k +q)) =
—[ (R+)+ﬂmkk+®—ﬂwﬂd—%dm}
x 0(ch, (k+q) e, (k) vl (k) vs, (k + q))

+ Vificm m e (—K+ 4, k, Q){ch—mc(k) 0, m, (—K + Q) [1 - ngm;(f{ﬂ
+ Ome e (K + Q) 0, i, (K) O, —m, (K)
—%W%PR+®@mm&k+qmmﬂm¢&-

(2.78)

Die Gleichung lésst sich nach geeigneter Ergénzung der Inhomogenitét in die Form

el (=k+q) c_pm, (k) v}, (K) v, (—k + q))
=[ ( k+q) + €, (—k + @) = -, (k) — e, (K)]

el (—k+q) c_pm, (k) v}, (K) v, (—k + )
+V7}7§Cm;m/m( k+q, k, q)

+ 0,1, (K) G (K + @) [1 = 01, (ke + @) | 0, ()
(2.79)

bringen. Die Losung der EOM erfolgt durch Integration und Anwendung von Markov
und adiabatischer Ndherung. Das Resultat fiir die EOM des Nebendiagonalelements
der Spindichtematrix im Boltzmann-Grenzfall kann wieder in Form einer Selbstener-
gie geschrieben werden als

1
00me —m. (K)Ix = = T, o, (K) O, . (K) - (2.80)

Der Selbstenergiebeitrag kann wie bei der Elektron-Phonon-Wechselwirkung in Re-
al- und Imaginérteil aufgespalten werden und ergibt

S (k) =R[QN (k) =il . (k)] - (2.81)

Me —Me
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Real- und Imaginéarteil sind durch die Kramers-Kronig Relation verbunden. Die fiir
die Streuung relevanten Terme sind im Imaginérteil der Selbstenergie enthalten. Der
Imaginéarteil ist gegeben durch

Lo —me (K)

hz Z | my m{,fmcmv(l_{a _k+q7 q)|2

) [ me(K) + €, (k) — €y (—k +q) — €5y (—k +q)]

X { [1— 0y, (=k 4+ )] 0, 0 (K) 0z (—k + Q)
+ 0, i, (—k + @) [1 = 0, (K)] [1 = 0 s (K + )] }

+ |V1§Lcmgmgmv(_k + q, l_{7 q)‘Q
< 8 [eme (K + @) + e, (k@) — € () — e ()]

. { [ = 0, (=K + Q)] 0, (K) Oyt (— + @)

+ Oy i (K + @) [1 = 05, (K)] [1 = 0y, (—k 4 Q)] } :
(2.82)

Auch Glg. (2.82) liefert die bereits fiir die Elektron-Phonon-Streuung beschriebene
Struktur des Imaginérteils im Boltzmann-Grenzfall. Im Unterschied zur Elektron-
Phonon-Streuung ist sie hier ausschliellich durch fermionische Besetzungsoperatoren
bestimmt.
Die EOM von g, —m.(k), beschrankt auf die Elektron-Loch-Coulomb-Wechselwir-
kung, lasst sich darstellen als

00, ()l = 55, 1) 0 (1) (2.83)
Die Selbstenergie kann wie im Fall der Austausch-Wechselwirkung in Real- und
Imaginéarteil aufspalten werden, wobei fiir die Streuung nur der Imaginérteil der
Selbstenergie relevant ist. Er hat die typische Form

Lo . (K)
m
- ﬁ Z Z |V9mcmvm’ m/, (k q, k’ q)|2
Rq mvc’h;
% 6 [, (K) + €, (K + Q) — ey (k — Q) — €y ()]

| TC);L My M, mc(_k+q7 l_{ q)|2
X 6 [y (kK + Q) + €, (K + Q) — €_p,

x 11 = o (@] 1 o

+ Qm’cm’c(k + q) Om/, (k) [1 — Oy (k + q }

W' A
s
3
e
3
~— i\
==
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Der letzte fiir das elektronische Subsystem relevante Streubeitrag wird bestimmt
durch die Elektron-Elektron-Streuung und fiithrt im Boltzmann-Grenzfall zur EOM

1
Ot Om, —me (k)lee = i Zf}fc —mc(k) Ome —m.(K) . (2.85)

Der Imaginérteil der Selbstenergie hat auch hier die zu erwartende Form, gegeben

durch

X { [1 = oy, (K)] [1 = 0y e (k + Q)] 02 (K + @)

+ 0w, (R) Om/, m’c(k+q) [1 - chﬁlc(k+q)] }
+ |V (k, k, q)f”

Me M), Me M,

X 0 [Emc (k +q)+ €m/, (k—q) — e_m. (k) — €, (kﬂ
X { [1 — Ve e (K + Q)} [1 — Ommy, (k — (I)} ngmg(f()
+ 0nee (K + ) Oy (K = @) [1 = 0y (K)] } . (2:86)

Die Glgn. (2.80), (2.83) und (2.85) beschreiben vollsténdig die fiir das Nebendiago-
nalelement der Spindichtematrix relevanten Streuprozesse im Boltzmann-Grenzfall.

Bei der genaueren Betrachtung der Herleitung wird deutlich, dass auch fiir die
Coulomb-Streuung zusétzliche Streubeitriage in zweiter Bornscher Néherung fiir das
Nebendiagonalelement existieren. Die Herleitung erfolgt in Analogie zu den entspre-
chenden Termen der Elektron-Phonon-Wechselwirkung. Wir beschrénken uns da-
bei wieder auf die vollstdndige Beschreibung der Beitridge des Coulomb-Austausch-
Terms, fiir die restlichen Beitrige werden die Endergebnisse angegeben, die Herlei-
tung findet sich in ANHANG C.

Die EOM der ersten reduzierten Dichtematrix aus Glg. (2.77) jenseits des Boltzmann-
Grenzfalls ldasst sich nach dem bekannten Vorgehen schreiben als
ihd; 6(ch, (—k + ) ¢, (k) vF, (k) vm, (—k + @)
= [ (K + ) + e (= k+q) — e-m. (k) — € (K)]
X 8(ch, (=k +q) ¢, (k) v}, (&) vz, (~k + @))
+ VX e (k4 K, Q)

X { [1— 0, m. (“k+ Q)] [1 = 0-m. —m. (k)] 05y, (k)

+ 0 (K4 @) 0 6 [1 = 00 (00)] 0o (k)
(2.87)
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Nach Anwendung der Markov und der adiabatischen Ndherung ergibt sich die inte-
grierte Gleichung der reduzierten Vier-Punkt-Dichtematrix zu

5(chy (k4 Q) e, (k) v, (k) v, (—k + @)

1 _
= Tz mecrh; —m’c'rﬁv(_k + q, k7 q)

ih
' P
x { a lhemg<—1_< +a) + e, (k +q) — € (k) — ey (k)
+ whd [em/c(—f{ +q) +en, (—k+q) — e (k) — eﬁ%(f{)] }

x {11 = o, (K @) (1= 0 (K] 0 ()
+ 0 1 (K + @) 0, e () [1 = 00 ()] | g (k)
(2.88)

In Analogie ldsst sich die EOM der zweiten reduzierten Dichtematrix des Austausch-
Terms aus Glg. (2.62) jenseits des Boltzmann-Grenzfalls formulieren als

ih0; 6(cl,. (k) ey (—k + @) v), (K + ) v, (K))
= [em. (k) + €, (k) — €y (—k +q) — € (—k +q)]
x 6(cl,. (k) ey (—k + @) v), (K + @) v, (K))
— VX (k, -k +q, q)

ml ml memy

1= oy (<K + @) 1= 0, (K)] 0,1, (K)

+ 0, (K + @) O (€) [1= 02, (K)] } 0 g me (K = @)
(2.89)

Die Aufintegration der Gleichung mithilfe der Markov und der adiabatischen Né&he-
rung fiithrt zu

5<Cfnc(k) (—k+a) vl (~k+a) v, (k)

- _EVZ(I m!, mcmv(kv _k+q7 q)
)

X{_ihemc(k)—i—em() m (K +q) — €, (—k + q)
+ 7hS [em. (k) + €7, (k) — € (—k + @) — 60 (—k + q)] }

) { [~ oy (<K + @) 1= 0m,m (K)] 071, (K)

+ 0 (<K + @) O, (K) [1= 0,0, (K)] | 0 mi (K= ).
(2.90)

Die Glgn. (2.88) und (2.90) ergeben, eingesetzt in die urspriingliche EOM von
Om. —m,(Kk), die Streubeitréige jenseits des Boltzmann-Grenzfalls aufgrund der Aus-
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tausch-Wechselwirkung. Das Endergebnis fiir die EOM hat die von der Elektron-
Phonon-Wechselwirkung bekannte Form

Dy 0my —mo(K)|x,2 = Z S o (K + Q) Oy e (K +q) . (2.91)

Um

/
me

Im Unterschied zum Boltzmann-Grenzfall kann keine geschlossene analytische Glei-
chung fiir den Real- und den Imaginéarteil der Selbstenergie angegeben werden, da die
Beitrige stets proportional zu einem Produkt aus zwei im Allgemeinen komplexwer-
tigen Coulomb-Matrixelementen sind. Formal kann man die Selbstenergie trotzdem
in zwei Bestandteile aufspalten geméafl

S5, (Rt a) = R[OX, (k) —il%, L, (-k+aq)] . (292)

Hier wurden alle Terme proportional zu einem Hauptwert P in Qﬁ,ﬂ o, (—l_< +q)

zusammengefasst, withrend T'X, ( k + q) die Terme proportional zu einer 6-
Funktion enthélt. Um mit der Darstellung im Fall der Elektron-Phonon-Streuung
konsistent zu bleiben, geben wir I'X, _  (—k+q) explizit an. Der Term QX, _ (—k+
q) kann wieder durch die im Abschnitt iiber die Elektron-Phonon—Strelfungc ange-
sprochene Ersetzung der d-Funktion dargestellt werden. fﬁ,c - (—k + q) hat die
Form

I o (—k+q)
= hvf,i omerme (K —kK+a, VS o (k4 4, k, q)
X 0 [emy (—k + ) + €, (~k + ) — €. (k) — €y, ()]
{1 = (K + @) 1= 0 e (K)] 07, (K)
+ Oy i (K + @) 0—me —me (K) [1 = 01 1,7 (K]
k, @)V, it me i, (ks —k +q, q)
(—k+a) —&n (~k+q)]
[1 = 0m, m.(K)] Oy i, (1_{)

xé[emc(k)Jrem( ) — €my
X{[l—gm;m/ ~k+q)]

+ O, i, (=K + ) O m. (K) [1 — Om, mv(f{ﬂ } . (2.93)

Auch in diesem Grenzfall wird die charakteristische Struktur der Streubeitrige re-
produziert. Im Vergleich mit der Elektron-Phonon-Streuung ergeben sich aber fiir
die Coulomb-Wechselwirkung Unterschiede im Detail der Gleichungen. Generell gilt,
dass im Fall der Elektron-Phonon-Wechselwirkung die Bestandteile der Selbstenergie
stets aus Summen der einzelnen Beitréige aus den phonongestiitzten Dichtematrizen
zusammengesetzt sind. Dies ist fiir die Coulomb-Wechselwirkung nicht mehr der
Fall. Hier ist der entsprechende Term durch eine Differenz der Beitrige der redu-
zierten Vier-Punkt-Dichtematrizen gegeben. Dies kann z. B. am Vergleich von Glg.
(2.46) und Glg. (2.93) deutlich gemacht werden. Der Unterschied wird sich bei ei-
ner numerischen Auswertung auswirken, eine physikalische Bedeutung insbesondere
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in Hinblick auf die Spinrelaxation und -dephasierung ist nicht erkennbar. Ein wei-
terer Unterschied tritt in der Ordnung der Korrelation der Beitrdge jenseits des
Boltzmann-Grenzfalls auf. Wahrend fiir die Elektron-Phonon-Wechselwirkung alle
Streubeitrage proportional zum Nebendiagonaleintrag bei k 4+ q sind, gilt dies im
Fall der Coulomb-Streuung nur fiir die Beitriige aufgrund von He und HS, , wie
in ANHANG C gezeigt. Die Beitrige des Austausch-Terms dagegen sind korreliert
mit dem Nebendiagonaleintrag bei —k + q. Da in beiden Féillen aufgrund der k-
Raum-Summation alle méglichen k-Werte beriicksichtigt werden, ist dies fiir eine
numerische Auswertung nicht von Bedeutung, zeigt aber eine formale Besonderheit
der Darstellung der Coulomb-Wechselwirkung in der Eigenbasis.

Um die Interpretation der Ergebnisse der Coulomb-Streuung abzuschlielen, geben
wir die durch die Bloch-Gleichungen definierten Zerfallsraten fiir das Diagonal- und
das Nebendiagonalelement der Spindichtematrix an

1
I — 1"(66) in F(ee) out (1o
Tl,k coul [ mcmc( )+ Me Me ( )
+T50 0 (k) + T (k)
AT (1) + T2 1) (2.94)
1 _ _
T = Eee Eee/ / k m!. —m/ k
T2k coul { Me —Me )+7Z mcfmc< +q)g c c< +q)}
' kqgm!
kqm,,
+s{zﬁ6_mc DL TS S 1z+q>}.
kqm
(2.95)

Wie man sieht, entspricht die Struktur der Zerfallsraten derjenigen der Elektron-
Phonon-Streuung. Sie erlaubt eine analoge Interpretation zu denjenigen, die bereits
im vorherigen Abschnitt diskutiert wurden.

Im Unterschied zur Elektron-Phonon-Streuung sind in den Glgn. (2.94) und (2.95)
neben den fiir die DP- und EY-Spinrelaxation relevanten Streuprozessen auch die fiir
den BAP-Mechanismus enthalten. Die ersten beiden Zeilen in den Glgn. (2.94) und
(2.95) beschreiben die Elektron-Elektron- und die Elektron-Loch-Coulomb-Streuung
und beinhalten damit Streuprozesse, die zur DP- oder EY-Spinrelaxation fithren. Die
Streuung durch die Austausch-Wechselwirkung ist in den Ausdriicken der letzten Zei-
le von Glg. (2.94) bzw. (2.95) enthalten. Diese Terme stellen den Streumechanismus
dar, der die BAP-Spinrelaxation verursacht.

2.2.4 Ladungstriager-Storstellen-Streuung

Als letzten moglichen Streumechanismus fiir die Spinrelaxation und -dephasierung
stellen wir in diesem Abschnitt die Streuung von Elektronen an Storstellen dar [97].
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Der Hamiltonian fiir diese Streuung hat die Form

Hip = 3 [Umg (@)l (4 @) ey (K) +H. c.| (2.96)
mcqmc

mit dem Storstellenpotenzial Uy, (q), das durch die Art der Storstelle (geladen,
neutral, etc.) bestimmt ist. Seine explizite Form ist aber fiir die weiteren Betrachtun-
gen nicht von Bedeutung. Wir betonen jedoch, dass die Streuung an magnetischen
Storstellen im Folgenden nicht berticksichtigt wird [34]. Wie im Fall der Elektron-
Phonon-Streuung ist auch hier das Wechselwirkungsmatrixelement spinabhéngig, da
Spin und Wellenvektor der Elektronen in der Eigenbasis verkniipft sind. Dies wird
durch die Indizierung des Wechselwirkungsmatrixelements mit Spinindizes verdeut-

licht.

Der Hamiltonian (2.96) fiihrt fiir die Eintréige der elektronischen Spindichtematrix
zur EOM

1040 (6) = 3 [V (@) (e, (e + ) 1, (1)

’
qmg

= U (@) (¢l (K) ey (k — @))
+ Up, mé(q) <Cjnfc (k —a) ca. (k)
= Uny e (@) (c, (%) o (k + @))] - (2.97)

Man erkennt die fiir eine Wechselwirkung typische Struktur der EOM. Sie kommt in
diesem Fall durch die Erwartungswerte von zwei fermionischen Operatoren zum Aus-
druck, die die Erzeugung und Vernichtung eines Elektrons bei verschiedenen Wellen-
vektoren beschreiben. Die Struktur unterscheidet sich formal von den bisher behan-
delten Fillen, da keine hohere Korrelation als die von Zwei-Punkt-Dichtematrizen zu
betrachten ist. Wir bezeichnen die Zwei-Punkt-Dichtematrizen, die einen Ubergang
zwischen zwei Wellenvektoren und damit zwei Spinzustéinden beschreiben, wie z. B.
Omm. (k4 q, k) := {(c!, (k + q) ¢, (K)), als nichtlokale Dichtematrizen'®. Wie bei
den bereits besprochenecn Streumechanismen spalten wir die weitere Diskussion in
die fiir den Diagonaleintrag und die fiir den Nebendiagonaleintrag der Dichtematrix
auf.

Fiir den Diagonaleintrag beschrinken wir uns auf die Streubeitrige aufgrund des
Terms 0y m. (k4 q, k) := (c:rn, (k+ q) ¢, (k)). Die Herleitung der iibrigen Beitréige
ist in ANHANG D aufgefiihrt. Die EOM von ¢, m,(k + q, k) hat die Form

+ 57 Uy o (d)(ch (k+ @ — @) e, (K))

— Upo () (el (k+ a) e, (k+ )] - (2.98)

Es wurden bereits alle Terme vernachléssigt, die zu keinem makroskopischen Bei-
trag fithren konnen. Das Vorgehen, um die Gleichung zu 16sen, entspricht dem der

12Dje Streuung an Storstellen wird in der Beschreibung der Ladungstrigerdynamik im Dichte-
matrixformalismus nach unseren Kenntnissen nicht behandelt.
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Elektron-Phonon- bzw. der Coulomb-Streuung. Die in der EOM enthaltenen Bei-
trige werden nach einer Umformung, die die in zweiter Bornscher Naherung rele-
vanten Streuterme bestimmt, mit Hilfe der Markov und der adiabatischen Naherung
integriert. Dies fiihrt fiir die nichtlokale Dichtematrix zu einem geschlossenen Aus-
druck der Form

omym. (kK +q, k) &= —im Uy, (@) 6 [emy (K + ) — €, (k)]
*{ 0mem. (k) [1 = Oy my (kK +q)]
—[1 = omem ()] omem(K+ )} . (2.99)

Mit den in ANHANG D angegebenen nichtlokalen Dichtematrizen ergibt sich fiir die
EOM von ¢,,, m, (k) das Endergebnis

atgmc me (k)llmp = _]‘—‘STIZIE’ECOUt(k) ch me (k) + FSII?SI)CH](k) []‘ - ch me (k)] ’ (21()0)

das die charakteristische Struktur von Fermis Goldener Regel aufweist. Die Streura-
ten, die Ubergénge in oder aus dem betrachteten Zustand beschreiben, sind gegeben
durch die Gleichungen

- 2
FSLTEII;YBCOUt(k) = % {‘Um’c Mme (q)‘Q d [Em’c (k + q) — €m, (k)] [1 - Qm’c ml, (k + q)}
qm;
+ ‘Umcm’c<q>|2 d [Em/c<k - q) - emc<k>} [1 — Om, m@(k - Q)] }
(2.101)
und
(imp) in _ 2m 2
qmy,

+ ‘Umcm2<q>|2 0 [Emg<k -q) — emc<k)} ngmg<k - Q)} .

(2.102)

Man erkennt die fiir die zweite Bornsche Naherung typischen Faktoren, namlich das
Betragsquadrat der Wechselwirkung, die energieerhaltende ¢-Funktion und die dem
Streuprozess entsprechenden Besetzungwahrscheinlichkeiten.

Wie in den bisherigen Féllen auch wird die Untersuchung der Streubeitrége des Ne-
bendiagonalelements der Spindichtematrix in die Beitrdge des Boltzmann-Grenzfalls
und in die jenseits des Boltzmann-Grenzfalls aufgespalten. Da das Vorgehen im All-
gemeinen in den vorherigen beiden Abschnitten und im Speziellen an einem Beispiel
in diesem Abschnitt vorgestellt wurde, verweisen wir fiir die EOM der einzelnen
nichtlokalen Dichtematrizen auf den ANHANG D und geben hier nur die Ender-
gebnisse der EOM an. Im Boltzmann-Grenzfall weist die EOM von g,,,, —,. (k) die
bekannte Form auf gegeben durch

1 im
Ot Om, —me (k)limp = Ezmcpfmc (k) 0m. —m. (k) . (2.103)
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Der Einfluss der Streuung auf die Dynamik des Dichtematrixeintrags ist in der
Selbstenergie Yi?_ (k) enthalten, die definiert ist als

S, (k) =1 [Qifip_mc(k) i mc(k)} . (2.104)

Die Streuung selbst ist bestimmt durch den Imaginérteil der Selbstenergie. Er hat
die Form

D () = 2 > { U, (1?6 [en (k4 @) = e (K]
+ |U—mc m/, (q)|2 0 [Em’c (k - q) — €m, (k)}
+ |Umc m/, (q)|2 0 [Emg (k - (1) - e,mc(k)}

U (@) 8 [ (6 + @) = e ()]
(2.105)

Im Unterschied zu den bisher besprochenen Streumechanismen weist die Streuung
an Storstellen eine Besonderheit auf, denn die Selbstenergie ist unabhéngig von
den Diagonaleintrédgen der Dichtematrix, d. h. die Storstellen-Streuung koppelt den
Diagonal- und den Nebendiagonaleintrag der Spindichtematrix nicht. Dies ist auf
die nichtlokalen Dichtematrizen zuriickzufiihren und entspricht dem Fall, dass die
Dynamik durch reine Einteilchen-Effekte bestimmt ist, wie z. B. die EOM aufgrund
von Hj .

In Analogie zu den bereits diskutierten Streumechanismen existieren fiir den Ne-
bendiagonaleintrag der Spindichtematrix auch hier Streubeitréige jenseits des Boltz-
mann-Grenzfalls. Sie lassen sich in Form der EOM

010m. —m. (K)|imp,2 = = Z Zlmp ,(k+ ) Oy s, (k + Q) (2.106)

darstellen. Wie bei der Elektron-Phonon- oder der Coulomb-Streuung kann die
Selbstenergie Zl (k + q) nicht mit Hilfe der Kramers-Kronig Relation in Real-
und Imaglnartell aufgespalten werden. Es ist nur eine rein formale Zweiteilung ent-
sprechend der Gleichung

Me =M

S (<) = 1 [ QP (k- q) = T, (k + ) (2.107)

moglich. Um mit den vorherigen Abschnitten konsistent zu bleiben, sind hier die
Beitriage I',0" (k4 q) aufgefiihrt, die proportional zur é-Funktion sind. Sie lassen
sich schreiben als

Dy (k4 @) = T {Ungnc (@) Uy (@) [ (k- @) = e (1]
Ut (=) Uy () 0 [ (K @) = €, (K]
U (=) U (=) 6 [y (k =+ @) = €, (1)
U g (@) U ()6 [ (k4 @) = €5, (K)

— =

2.108)
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Wie im Boltzmann-Grenzfall kommt auch hier der Effekt der nichtlokalen Dichte-
matrizen zu tragen, denn die Streuung koppelt nur das Nebendiagonalelement bei
verschiedenen Wellenvektoren, aber nicht das Nebendiagonal- mit dem Diagonalele-
ment.

Mit den Beitrégen aus den Glg. (2.100), (2.103) und (2.106) kénnen wir formal die
Zerfallsraten der Bloch-Gleichungen angeben. Sie sind bestimmt durch die Gleichun-
gen

1 L

—| = [rhmee) + e )| (2.109)
Tl,k imp

1 1mp (1m) }

. = e, (K) > B (KA Q)0 (K 4-q) - (2.110
T2,k imp { € C Z q)Q ( q) ( )

Fiir die Interpretation der beiden Zeiten sei auf den Abschnitt iiber die Elektron-
Phonon-Streuung verwiesen, da es fiir die Zerfallsraten formal nicht von Bedeutung
ist, welcher Streumechanismus betrachtet wird. In Hinblick auf die Beschreibung
von Spinrelaxation und -dephasierung ist dies nicht mehr richtig. Die spinerhaltende
Storstellen-Streuung kann nur Ausléser von Spinrelaxation und Spindephasierung
nach dem DP- oder dem EY-Mechanismus sein.

Zusammenfassend ist festzustellen, dass in den vorangehenden Abschnitten die drei
wesentlichen Streumechanismen, die Streuung an Phononen, die Coulomb-Streuung
und die Streuung an nichtmagnetischen Storstellen im Rahmen des Dichtematrixfor-
malismus mikroskopisch berechnet wurden. Die zugehorigen Streubeitrige sind ent-
sprechend des Formalismus der Bloch-Gleichungen in die 7}- und 75-Zeiten iiberfiihrt
worden, die den Zerfall des Diagonaleintrags der Spindichtematrix, also die Relaxa-
tion, bzw. den des Nebendiagonaleintrags, sprich die Dephasierung, beschreiben.
Aufgrund der Wahl der Eigenbasis ist diese Zuordnung gerechtfertigt. Die Frage, die
nun beantwortet werden muss, ist die, ob es sich bei den Zeiten um die experimen-
tell gemessenen Spinrelaxationszeiten Tsg bzw. Spindephasierungszeiten tgp, die in
KAPITEL 1 definiert wurden, handelt bzw. wie die T- und T5-Zeiten der erweiterten
Bloch-Gleichungen mit diesen Zeiten zusammenhéngen. Eine Antwort darauf liefert
der néchste Abschnitt.

2.3 Vergleich mit den Observablen des Experi-
ments

Um die Ergebnisse unserer mikroskopischen Theorie mit den Experimenten zur Be-
stimmung von Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten vergleichen zu kénnen,
ist es notig, die Observablen des Experiments durch Dichtematrixeintrage auszu-
driicken. Dabei ist zu beachten, dass das Experiment die Dynamik der Zustédnde
| 7) und | | ) untersucht, also die Spin-up/down Basis zugrunde legt [35, 139]. Die
Observablen des Experiments sind die Spinpolarisation S und die Spinkohdrenz C'.
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Im Dichtematrixformalismus ist S definiert als

Si=> o (k) — o1, (k)] - (2.111)
Kk

Diese Observable beschreibt den makroskopischen Unterschied zwischen den besetz-
ten Spin-up und Spin-down Zustédnden, die durch die Diagonaleintréige der Dichte-
matrix gegeben sind!®. Ist das System im Gleichgewicht, so verschwindet S . Erst die
Schaffung einer Nichtgleichgewichtsverteilung, z. B. durch Anregung mit zirkular po-
larisierten Licht, fithrt zu einem endlichen Wert fiir S'. Der Abbau von S entspricht
dem einer Populationsinversion eines Zwei-Niveau-Systems und ist bestimmt durch
die Spinrelaxationszeit TsR .

In Analogie zur Kohérenz in der Ladungstragerdynamik [62] ist die makroskopische
Spinkohérenz C' im Dichtematrixformalismus definiert als

C =3 Jon ()] . (2.112)

Um die fiir spintronische Anwendungen relevante irreversible Dephasierung [139] zu
bestimmen, haben wir die in ANHANG A erlduterte inkohérente Summe der Neben-
diagonalelemente verwendet. Der Zerfall von C'ist bestimmt durch die Spindephasie-
rungzeit Tsp . Da die makroskopischen Observablen und die entsprechenden Grofien
der mikroskopischen Theorie in zwei unterschiedlichen Basissystemen definiert sind,
ist eine Basistransformation erforderlich. Es ist dann moglich, einen Zusammenhang
zwischen den makroskopischen Zeiten 7sg und 7gp und den mikroskopischen Zeiten
Ti,x und T5 x anzugeben.

Mathematisch bedeutet dies, dass eine unitéire Transformation gebildet werden muss.
Sie ist definiert durch die Eigenvektoren des nichtdiagonalen Hamiltonians bestehend
aus dem kinetischen Anteil mit entarteten Einteilchen-Energien, dem Dresselhaus-
und dem Rashba-Term. Fiir das elektronische Subsystem, das im Zentrum unserer
Untersuchungen steht, ergibt sich eine zu diagonalisierende 2 x 2 Matrix. Sie ist
entsprechend KAPITEL 1 gegeben durch

Ho + Hp + Hr .

Der kinetische Anteil Hy der Elektronen mit der effektiven Masse m* ist gegeben
durch

h2
Hy = 2.

2m*
Der linearisierte Dresselhaus-Term hat die Form

Hp =7 (kx Oy — kyay) )

Toxo -

mit dem Parameter 7.
Der letzte Term Hg beschreibt die Rashba-Spin-Bahn-Kopplung mit dem Parameter
« und hat die Darstellung

Hr =a(kyoy — kyoy) .

13Im Experiment, siehe z. B. Ref. [85], wird iiblicherweise die normierte Spinpolarisation ver-
wendet, die bestimmt ist durch ), {[o11(k) — 0y (k)] / [o11(k) + 0} (k)]} . Dies ist fiir unsere Be-
trachtungen nicht von Bedeutung und wir verwenden daher die nicht-normierte Form.
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Die Eigenvektoren wurden unter Verwendung von Maple [80] bestimmt und kénnen

geschrieben werden als
1 +A
[+ = —= ( L ) , (2.113)

A = 0 by ke . (2.114)

\/(a2 +2) (k2 +K2) —davyk, k,

mit

Wir haben die Abkiirzung k4 = k, £ik, eingefiihrt. Die einzelnen Grenzfélle fiir do-
minierende Dresselhaus- oder Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung ergeben sich aus
a bzw. v = 0. Auch der in der Literatur diskutierte Fall von sich kompensierenden
Spin-Bahn-Wechselwirkungen [104, 21] ist mit v = 4y enthalten. Die unitére Trans-
formationsmatrix, aufgebaut aus den Eigenvektoren von Glg. (2.113), ermdglicht eine
Darstellung der Komponenten der Dichtematrix der Spin-up/down Basis g,q(k) aus
Glg. (2.1) durch die Eintriage der Dichtematrix g,,, =, (k) aus Glg. (2.11). Die resul-
tierende Matrix hat die Form

d+2(k) + R{AL 0m. —m. (K)} —dT(m‘|‘1\5{Ak Ome —me(K)}
Qud(k) = d (k d.(k ’
—#—hs{Akgmc —m.(K)} +2< ) — R{Ax om. -m.(k)}

(2.115)

mit der Abkiirzung di (k) = 01, m, (k) £ 0-m, —m.(k) . Man erkennt an dieser Glei-
chung, dass die einzelnen Eintrége der Dichtematrix in der Spin-up/down Basis von
allen Eintrigen der Dichtematrix in der Eigenbasis abhéngen. Dies iibertréigt sich auf
die Observablen, die, gebildet aus den Eintrégen der Dichtematrix aus Glg. (2.115),
zu den Ergebnissen

S = 24% (AL 0m. —m.(K)} (2.116)

und

¢= Z\/d2 + 43 { A5 0m, —m. (k) } (2.117)

fiihren.

Die zeitliche Entwicklung von S aus Glg. (2.116) und C aus Glg. (2.117) bzw. der
Zerfall dieser Observablen liefert den gesuchten Zusammenhang zwischen den ma-
kroskopischen und den mikroskopischen Relaxationszeiten. Man erkennt, dass eine
Zuordnung der makroskopischen Spinrelaxationszeit 7gr, gegeben durch den Zerfall
von S, zur mikroskopischen Zerfallszeit T} y nicht richtig ist. Gleiches gilt fiir die
makroskopische Spindephasierungszeit 7sp, bestimmt durch den Zerfall von C, und
die mikroskopische Zerfallszeit T5 . Die unitdre Transformation beschreibt viel-
mehr, dass 7gg von 75y abhingt, wiahrend 7gp sowohl durch 7} yx als auch durch
T5 x bestimmt ist. Dabei ist zu beachten, dass die Zerfallszeiten 7¢g und 7gp als
makroskopische Gréflen bereits die Mittelung {iber den k-Raum enthalten, wihrend
die Zeiten T} x und 75 x nur bei einem k-Wert definiert sind. Dies bedeutet, dass
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Ti,x und T i fiir den Vergleich mit den makroskopischen Zerfallszeiten noch iiber k
summiert werden miissen.

Die ausschliefliche Abhéngigkeit von 7gg von 75y kann anschaulich anhand des
DP-Mechanismus verstanden werden. Fiir die Spinrelaxation durch den DP-Mecha-
nismus ist die Prézession des Spins um das effektive Magnetfeld charakteristisch.
Diese entspricht in der Eigenbasis der Differenz der Einteilchen-Energien, die die
Spin-Bahn-Wechselwirkung implizit enthalten. Die Energiedifferenz tritt aber nur
in der EOM von g,,, —m. (k) auf und somit ist es konsistent, wenn die Spinrelaxation
von diesem Dichtematrixeintrag abhéngt.

Um Missverstdndnisse zu vermeiden, ist nochmals zu betonen, dass die 77 x und
T5 x Zeiten per se nicht die Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten darstellen.
Erst die Untersuchung des Zerfalls von S und C' fiithrt auf die gesuchten makrosko-
pischen Zeiten. Damit wird auch verstdndlich, warum die DP-Spinrelaxation in der
Beschreibung enthalten ist, obwohl Glg. (2.116) den EY-Mechanismus nahe legt.
Sowohl die Préazession des Spins, gegeben durch die Energiedifferenz in der EOM
von O, —m. (k) , als auch die Streuung bestimmt durch 75 y , ist enthalten. Liegt die
Streuzeit im motional narrowing Regime, so fithrt dies zum DP-Mechanismus.

Die Tatsache, dass der Zusammenhang zwischen makroskopischen und mikroskopi-
schen Zerfallszeiten, insbesondere der Spindephasierungszeit, nicht trivial ist, wurde
bereits in Ref. [35] diskutiert. Dort wurde auf phéanomenologische Weise erldutert,
dass im Allgemeinen sowohl 7} i als auch 75 y zur Spindephasierung beitragen, je-
doch ohne einen klaren Zusammenhang aufzuzeigen. Dieser ist in Form der Glgn.
(2.116) und (2.117) mit Hilfe einer mikroskopischen Theorie gegeben. Die phénome-
nologische Argumentation von Ref. [35] ist somit mikroskopisch bewiesen und um die
quantitative Darstellung des Zusammenhangs erweitert. Zusatzlich ist zu erwéhnen,
dass die in T} x und 75 x einbezogenen Streumechanismen neben dem DP- und dem
EY-Mechanismus auch noch den BAP-Mechanismus erfassen, der in Ref. [35] nicht
beriicksichtigt wurde.

Eine quantitative Bestimmung von Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten ist
durch eine Simulation der Dynamik mdglich. Im néchsten Kapitel wird daher die
numerische Simulation der Spindynamik in verschiedenen Halbleiterstrukturen ba-
sierend auf dem mikroskopischen Modell des Dichtematrixformalismus préasentiert.
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KAPITEL 3

Simulation der Spindynamik

Die numerische Simulation der Spindynamik in verschiedenen Halbleitersystemen
unter Verwendung des Dichtematrizformalismus bildet den Mittelpunkt der folgenden
Abschnitte. Zuerst werden Motivation und Ziele der Simulation formuliert. Darauf
aufbauend werden einfache Modelle fiir verschiedene 2D-Halbleiterstrukturen ein-
gefiihrt. Im Anschluss stellen wir die EOM der Elektronen auf. Im Unterschied zur
Ladungstragerdynamik beriicksichtigen wir den Spin der Elektronen in den EOM ex-
plizit. Es folgt eine Beschreibung der numerischen Simulation der EOM. Im letzten
Abschnitt werden die Ergebnisse der Simulation prisentiert und interpretiert. Der
Vergleich mit experimentellen und theoretischen Arbeiten bildet den Abschluss.

3.1 Motivation

Im vorangegangenen Kapitel wurde der Zusammenhang zwischen den mikroskopi-
schen T7- und T5-Zeiten der erweiterten Bloch-Gleichungen mit den Spinrelaxations-
und Spindephasierungszeiten des Experiments diskutiert. Dabei wurde zur Beschrei-
bung der experimentellen Observablen der Dichtematrixformalismus verwendet. Un-
ser Ziel ist es, die Dynamik dieser Observablen zu simulieren. Der Dichtematrixfor-
malismus hat im Gegensatz zu den bisherigen phdnomenologischen Ansétzen, wie
z. B. in Ref. [3], den Vorteil, dass die Gleichungen die Spindynamik beschreiben
ohne Annahmen bzgl. der Streuzeit oder des Temperaturbereichs vorauszusetzen.
Wir wollen folglich die Spindynamik im Rahmen einer vollsténdig mikroskopischen
Beschreibung erfassen.

Aus den bisherigen Betrachtungen wird klar, dass die makroskopischen Spinre-
laxations- und Spindephasierungszeiten in der Spin-up/down Basis definiert ist. Da-
her verwenden wir in der numerischen Simulation diese Basis. Wir konzentrieren
uns auf den Temperaturbereich grofler 150 K, da dieser fiir zukiinftige spintroni-
sche Bauelemente, die bei Raumtemperatur betrieben werden sollen, interessant ist.
Dies bedeutet, dass die Streuung durch die Ladungstrager-Phonon-Wechselwirkung
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dominiert wird. Wir vernachlassigen Vielteilchen-Effekte, wie die Coulomb-Wechsel-
wirkung, und betrachten ausschliefllich den DP-Mechanismus, wie im KAPITEL 2
erlautert. Wir beschrinken unsere Untersuchungen auf das elektronische Subsystem
in der 2D-Halbleiterstruktur, das auch von experimenteller Seite im Zentrum des In-
teresses steht. Die EOM sind bestimmt durch die der Eintrédge der Spindichtematrix
aus Glg. (2.1).

3.2 Die Modellsysteme

Fiir die Numerik beschranken wir uns auf zwei exemplarische 2D-Halbleitersysteme,
namlich auf den symmetrischen QW (siche Abb. 1.2(a)) und auf die trigonale He-
terostruktur (siche Abb. 1.1).

Als Material fiir den symmetrischen QW wiéhlen wir das in den Experimenten zur
Spinrelaxation gebrauchliche, ndmlich AlGaAs und GaAs, das in (100) Richtung
gewachsen ist. Das Potenzial in Wachstumsrichtung wird dann durch das quanten-
mechanische Modell eines Potenzialtopfs approximiert. Wir gehen davon aus, dass
der QW ideal symmetrisch ist und beschrinken uns auf Ladungstrigerdichten, die
nur zu einer Besetzung des untersten Subbands fithren. Als Modell verwenden wir
den unendlich tiefen Potenzialtopf. Die Enveloppenfunktion des untersten Subband-

zustandes hat die Form
2
C(z):\/z sin (k?22’+g) , (3.1)

wobei L die Breite des QW ist. Durch die Wahl der Wellenfunktion vernachléssigen
wir das endliche Eindringen des Zustands in die Barrieren des QW. Daher ist fiir
unsere Betrachtungen nur das Trogmaterial (GaAs) von Bedeutung. Die quantisierte
Eigenenergie des Zustands ist gegeben durch

2 72
e(2) = om* L2

(3.2)

was einer Quantisierung des Wellenvektors in z-Richtung entspricht. Er hat den
Wert k, = /L. Da der symmetrische QW aufgrund des gewihlten Materials nur
durch den BIA-Term zur Spinrelaxation beitragen kann, ist das Modell geeignet die
Spindynamik unter Einfluss des Dresselhaus-Terms zu untersuchen. Mit der vorge-
gebenen Wachstumsrichtung schreibt sich die Spin-Bahn-Wechselwirkung als

ki (ky — (k2))
ky ((B2) — k7)) - (3.3)

Q&mmng
0

In unserem Modell ist (k?) gleich (7/L)*. Der Parameter v kann durch die Materi-
alparameter von GaAs ausgedriickt werden [2] und hat die Form

- 4N m 1
1T /B, - D) BE, 1 20) Mew \Jom O,

(3.4)
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m* 0,067 myg A 0,341 eV
E, 1,50 eV WLO 35,4 meV
€s 12,9 €00 10,8

mo 9,109 x 1073! kg

Tabelle 3.1: Werte der Materialparameter der numerischen Simulation.

Die Bandliicke zwischen Valenz- und Leitungsband ist gegeben durch E,, die Spin-
aufspaltung des Valenzbandes entspricht A und m., ist eine Konstante von der Grofie
der freien Elektronenmasse [2]. In der numerischen Simulation wurde my, gleich der
freien Elektronenmasse mg gesetzt. Die verwendeten Werte der Materialparameter
sind in Tabelle 3.1 aufgefiihrt.

Das zweite Modell der numerischen Untersuchung ist die trigonale Heterostruktur
bestehend aus n-dotiertem AlGaAs und undotiertem GaAs. Der Potenzialverlauf in
Wachstumsrichtung entspricht einem dreiecksférmigen Trog, wie in Abb. 1.1 darge-
stellt. Die Dreiecksform lésst sich durch die Stérke der n-Dotierung und zusétzlich
durch ein externes elektrisches Feld steuern. Wie im Fall des QW vereinfachen wir
die Betrachtung durch die Annahme, dass der Potenzialsprung an der Grenzflache
zwischen den Materialien unendlich hoch ist und die Wellenfunktion nicht in das
AlGaAs eindringen kann. Dies hat, wie im QW-Modell, zur Folge, dass nur die Ma-
terialparameter von GaAs in der Simulation verwendet werden. Des Weiteren gehen
wir auch hier von Ladungstréagerdichten aus, die nur zu einer Besetzung des unter-
sten Subbands im trigonalen Trog fithren. Wir verwenden fiir die Zustédnde im Trog
die im KAPITEL 1 eingefithrte Wellenfunktion, die Airy Funktion.

Wie der Potenzialverlauf des trigonalen Troges deutlich macht, handelt es sich um
eine asymmetrische Heterostruktur, d. h. es existieren neben den BIA- auch STA-
Beitrédge zur Spin-Bahn-Wechselwirkung. Um den numerischen Aufwand in behan-
delbaren Grenzen zu halten, beschrianken wir uns ausschliefilich auf den Rashba-
Term. Eine Beriicksichtigung des Rashba- und des Dresselhaus-Beitrags wiirde die
Verwendung eines analytischen Modells zur Beschreibung der Heterostruktur un-
moglich machen®. In unserem Modell wird der Rashba-Term geschrieben als

ky
QK)|sia == | —ks , (3.5)
0

St ©

mit & = ap F, und ag = 5, 33x1072 eV . Das elektrische Feld in Wachstumsrichtung,
bestimmt durch die Dotierung und ein zusétzliches externes Feld, ist gegeben durch
E,?

Die beiden vorgestellten Systeme machen es moglich, die Spinrelaxation und -de-
phasierung anhand von analytischen Modellen separat fiir BIA- und SIA-Terme

In diesem Fall wire eine mikroskopische Beschreibung im Rahmen eines k-p-Modells notwendig,
um (k?) zu bestimmen.
2Im Folgenden wird das elektrische Feld in Wachstumsrichtung mit E bezeichnet.
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zu untersuchen. Eine mikroskopische Beschreibung der Spindynamik, basierend auf
diesen Modellen, setzt die Losung der EOM der Dichtematrixeintréige voraus.

3.3 Die Bewegungsgleichungen der Spindichtema-
trix

Fiir die mikroskopische Beschreibung der Spindynamik in der numerischen Simula-
tion verwenden wir den Dichtematrixformalismus in der Spin-up/down Basis. Unser
Ziel ist die Berechnung der Dynamik der makroskopischen Observablen S und C'.
Die Beitrédge des Hamiltonians zur Dynamik konnen in zwei Anteile untergliedert
werden.

Der kohédrente Anteil ist gegeben durch Glg. (2.3). Da wir die Spindynamik bei ho-
hen Temperaturen untersuchen, ist der zweite Anteil, die Streuung, bestimmt durch
optische Phononen der Frequenz wyo [52]. In der Spin-up/down Basis ist der Streu-
anteil des Hamiltonians formal der gleiche wie im spinlosen Fall. Der Grund dafiir
ist, dass der Spin- und der orbitale Freiheitsgrad der Ladungstriger in dieser Basis
entkoppelt sind. Dies hat zur Folge, dass die Streuung ausschliefSlich spinerhaltend
ist. Der Hamiltonian und die zugehorigen EOM konnen damit aus dem spinlosen
Multisubbandfall, wie z. B. in Ref. [94] dargestellt, ibernommen werden. Wir be-
schrianken uns dabei auf die Streubeitrdge in zweiter Bornscher Naherung.

Die EOM des Diagonaleintrags o1 (k) ergibt sich zu

Qori() = [ (o, (9} - 2, () R{er ()}
— [P (k+aq) + I (k — q)] o11(k)
+ [PiTnT(k +q) + FiTnT(k - (I)} [1 - QTT(k)} ) (3.6)

mit den Streuraten

rov(k +q) = 2% > _lg°()? 6 [e(k = @) — e(k) F hew(T)

<l e |50+ 575 (37)

und

Ditksa) = 253 1o (@) 6lelk+ a) — (k)  hw(T)]

% orp(k+ q) {B(T) T ﬂ , (3.8)

die die Streuung aus bzw. in den untersuchten Zustand beschreiben. Beim Vergleich
der Streuraten mit denen der Eigenbasis wird deutlich, dass hier nur innerhalb eines
Spinzustandes gestreut wird, da die Wechselwirkungsmatrixelemente nicht explizit
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vom Spin abhéngen und die Besetzungswahrscheinlichkeiten sich nur auf einen Spin-
zustands beziehen.

Die analoge EOM lésst sich fiir den Diagonaleintrag o, | (k) in Form von

006 = +[0.09 S{or (9} — 2, ) R{er (1)}
— MY (k+a) + I (k - a)] o y(k)
+[I7 (k) + T (k — )] [1 = o)1 (k)] (3.9)

bestimmen. Sie unterscheidet sich im kohérenten Regime nur um ein Vorzeichen. Die
Streuraten sind durch Ersetzung von T durch | in den Glgn. (3.7) und (3.8) gegeben.

Die Dynamik des Nebendiagonaleintrags o; (k) unterliegt der EOM

Q011 () = 21h[19 (06) = 2,00)] [o11(09 ~ 01,00

3 3 T er ) T a)

m=T1, |
+In . (k+q)+ T, (k—q)] o7 (k)
+ >[I (k)+ T (k)] oy (k+q) . (3.10)
qm 1,1

Wie im Fall der Eigenbasis ist der inkohérente Anteil des Nebendiagonaleintrags
durch zwei Beitrége bestimmt. Der erste, proportional zu gy (k) , entspricht dem
Boltzmann-Grenzfall und enthélt die Summe aller Streuterme der Diagonaleintréage.
Dies ist ein Charakteristikum, das aus der Ladungstragerdynamik bekannt ist. Zu-
sitzlich ergeben sich Beitrége jenseits des Boltzmann-Grenzfalls, die proportional
zu 91 | (k + q) sind. Die entsprechenden Streuraten sind gegeben durch

2T

D) = g @) el + @) — e(k) F hw(T)
% [1 = g {ﬁ(TH%iﬂ (3.11)
und
Do) = 2F g (@) el & a) — (k) F w(T)]
X O (K) [ﬁm%xﬂ | (3.12)

Auch sie weisen die Struktur auf, die aus der spinlosen Ladungstrédgerdynamik zu
erwarten ist. Aufgabe der numerischen Simulation ist es, das gekoppelte Gleichungs-
system, gegeben durch die Glgn. (3.6), (3.9) und (3.10), zu lésen.

Um die makroskopische Spinpolarisation S und die makroskopische Spinkohé&renz
C', wie in den Glgn. (2.111) und (2.112) definiert, zu erhalten, miissen die Losun-
gen der EOM iiber k aufsummiert werden. Die numerische Losung des gekoppel-
ten Gleichungssystems kann nur fiir diskrete k-Werte durchgefiihrt werden. Folglich
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muss der zweidimensionale kontinuierliche k-Raum auf einem quadratischen Git-
ter dquidistant diskretisiert werden. Beziiglich dieser k-Werte wird das gekoppelte
Gleichungssystem unter Verwendung des Runge-Kutta Verfahrens [119, 84] iterativ
durch direkte Integration gelost. Zur Optimierung der Effizienz und der Genauigkeit
der Methode wurde die Runge-Kutta-Fehlberg-(4,5) Methode mit adaptiver Schritt-
weitensteuerung aus der GSL-Bibliothek [43] benutzt. Die Grenzen des Gitters wur-
den fiir alle untersuchten Parameterwerte bei der gleichen Energie gewéhlt, um die
Vergleichbarkeit der Ergebnisse zu gewéhrleisten. Aus Symmetriegriinden kann die
Integration der EOM auf den ersten Quadranten des k-Raums beschrénkt werden.

Die Numerik wird ab einer bestimmten Systemgréfie bzw. ab einer Maximalzahl
von Punkten im k-Raum instabil. Dieser Wertebereich unterscheidet sich bei ver-
schiedenen Parameterwerten um maximal 4 Punkte im ersten Quadranten. Um die
Vergleichbarkeit der Ergebnisse sicherzustellen, wurde die Anzahl der Gitterpunkte
fiir alle Parameter auf den maximal moglichen Wert gesetzt, bei dem alle Rechnun-
gen konvergieren.

Ein weiteres zu 16sendes Problem stellt die Endlichkeit des k-Raums in Zusammen-
hang mit der Streuung zwischen den einzelnen k-Zustdnden dar, da prinzipiell eine
Streuung aus dem endlichen Bereich moglich ist. Um die Teilchenzahlerhaltung zu
wahren, wird die Streuung aus dem gerasterten k-Bereich unterdriickt. Der Bereich
wird hinreichend grofl gewéhlt, um eine Equilibrierung der Zusténde zu ermdoglichen,
ohne dass das rdumliche Raster zu ungenau wird. Eine Angabe von mathematischen
Ausdriicken fiir die Erfiillung aller Bedingungen ist nicht moglich. Der ideale Para-
meterbereich kann nur anhand der Konvergenz der Numerik zuverldssig bestimmt
werden.

Die Auswertung der Streuterme in den Glgn. (3.7), (3.8), (3.11) und (3.12), die
aufgrund der Summation iiber die Endzustédnde, d. h. iber die Wellenvektoren der
moglichen Endzustédnde, ebenfalls nur numerisch méglich ist, wird in ANHANG E

beschrieben. Die Darstellung der Ergebnisse der Numerik findet sich im néchsten
Abschnitt.

3.4 Die Ergebnisse der Simulation

Prinzipiell ist fiir die Spindynamik der Elektronen eine Nichtgleichgewichtsverteilung
der Spins notwendig. Diese wird experimentell durch die Anregung mit zirkular po-
larisiertem Licht erzeugt. Da wir uns bei der Simulation auf die Spindichtematrix
des elektronischen Subsystems beschréinken, miissen wir die Anfangsbedingungen in
Ubereinstimmung mit dieser Situation wihlen, da der direkte Einfluss eines Licht-
feldes nicht berticksichtigt wird.

Wir gehen davon aus, dass eine spin-selektive Anregung vom Valenz- in das Leitungs-
band stattgefunden hat und die Elektronen in den beiden Spinzusténden thermisch
equilibriert sind, d. h. die Besetzungsfunktionen der beiden Spinzusténde entspre-
chen Fermiverteilungen mit unterschiedlichen chemischen Potenzialen. Diese An-
nahme ist gerechtfertigt, da nach einer optischen Anregung die Thermalisierung der
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Ladungstréger in den jeweiligen Spinreservoirs auf einer im Vergleich zur Spinrelaxa-
tionszeit sehr kurzen Zeitskala stattfindet und keine Langzeiteffekte auf die Spindy-
namik hat [115]. Die Ausgangssituation entspricht aulerdem einer verschwindenden
Spinkohédrenz C' zum Zeitpunkt ¢ = 0. In der Simulation bedeutet dies, dass die
Anfangswerte fiir die Dichtematrixeintrége gegeben sind durch

1
Omm(K)|i=0 = B —m (3.13)
e BT +1
or1(K)li=o = 0, (3.14)

mit m gleich T oder | . Im Gleichgewicht sind die beiden chemischen Potenziale gleich
und durch die Fermienergie Er gegeben, die sich mit Hilfe der Ladungstréigerdichte

schreiben lédsst als ,
R
Er=""n,. (3.15)

m*

Uber die Differenz der chemischen Potenziale 1 — i wird die Spinpolarisation S
zum Zeitpunkt £ = 0 variiert.

Die Présentation und Diskussion der numerischen Ergebnisse wird entsprechend der
unterschiedlichen Spin-Bahn-Wechselwirkungsmechanismen in die Félle der Rashba-
und der Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechselwirkung aufgespalten.

3.4.1 Spindynamik durch Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung

Im Fall der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung gehen wir von der trigonalen Hete-
rostruktur aus, deren Form durch das elektrisches Feld E gesteuert wird. Wie im
ANHANG E erldutert, wird die Streuung in diesem Fall exakt beriicksichtigt. Um den
Effekt der Streuung auf die Spindynamik zu untersuchen, wird zuerst die Dynamik
der Spinpolarisation S und der Spinkohirenz C' mit und ohne Streuung betrach-
tet. Abb. 3.1 zeigt den wechselseitigen Einfluss von S auf C' durch die Kopplung
der EOM. Die urspriinglich nicht vorhandene Spinkohérenz wird durch die endli-
che Spinpolarisation aufgebaut. Im kohérenten Fall wird S auf einer sehr kurzen
Zeitskala gedampft, da die einzelnen Spins um lokal unterschiedlich starke Magnet-
felder préazedieren. Dies entspricht den bekannten Beobachtungen von NMR- und
ESR-Experimenten und stellt einen reversiblen Prozess dar. Die Spinkohérenz bleibt
dagegen aufgrund der inkohérenten Summation im kohédrenten Regime auf einem
konstanten Niveau. Das Rauschen in C' bei grofien Zeiten beruht auf der Instabilitat
der direkten Integration.

Unter Beriicksichtigung der Streuung #ndert sich das Bild grundlegend. Die Zer-
fallszeit der Spinpolarisation wichst auf ein Vielfaches des kohérenten Regimes an
und weist keine Oszillationen mehr auf. Dies ist ein Effekt des motional narrowing
Regimes, da die Spins zwischen zwei Streuereignissen keine volle Prézession mehr
ausfithren konnen. Auch das Anwachsen der Spinrelaxationszeit ist diesem Regime
bzw. dem damit verkniipften DP-Mechanismus zuzuschreiben, da die Streuung die
Spinrelaxation wegen Tsg ~ 7, ! unterdriickt. Die maximale Spinkohirenz wird bei
Beriicksichtigung der Streuung im Vergleich zum koh&renten Regime stark unter-
driickt. Die Spindephasierungszeit ist gegeben durch das Abklingen der Enveloppen
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von C'. Im Unterschied zum kohérenten Fall wird sie aufgrund der inkoh&renten
Summation vollstdndig abgebaut. Zusammenfassend ist festzustellen, dass durch die
Streuung an LO-Phononen das motional narrowing Regime erreicht und somit der
DP-Mechanismus in der Simulation beschrieben wird.

Da wir nur Einteilchen-Effekte in der Simulation beriicksichtigen, sollten die Spinre-
laxations- und die Spindephasierungszeiten keine Abhéngigkeit von der anfanglichen
Spinpolarisation S oder der Ladungstréigerdichte ng aufweisen. Die Resultate der Si-
mulation sind unter Variation dieser Parameter in Abb. 3.2 und 3.3 gezeigt. Die
Werte der Simulation sind durch Kreise (7sg) bzw. Quadrate (7sp) gekennzeichnet.
Als Richtlinie dient die mittlere Zerfallszeit, die als durchgehende Linie eingezeichnet
ist. Fiir die numerischen Werte wurden Fehlergrenzen von 10 % angenommen, die bei
der direkten Integration gerechtfertigt sind. Man erkennt, dass die Ergebnisse wie
erwartet praktisch keine Abhéngigkeit bzgl. der Parameter S und n, aufweisen. Al-
lerdings ist bei der Variation von S eine leicht steigende Tendenz bei der Spindepha-
sierungszeit festzustellen. Diese ist ein rein numerisches Artefakt. Es beruht darauf,
dass mit steigender Spinpolarisation bei konstanter Ladungstrigerdichte in einem
Spinreservoir effektiv mehr | Streukanéle” zur Verfiigung stehen als bei niedrigeren
Spinpolarisationen. Dies fithrt zu einer kiirzeren Streuzeit und damit entsprechend
des DP-Mechanismus zu einer lingeren Spindephasierungszeit. Die Abhéangigkeit von
der Ladungstrigerdichte zeigt in beiden Féllen [Abb. 3.3(a) und 3.3(b)] eine leicht
sinkende Tendenz, deren Ursprung ebenfalls in der Numerik zu suchen ist. Bei Zu-
nahme des Parameterwerts n; steigt entsprechend Glg. (3.15) die Fermienergie. Da
die cut-off Energie in der Simulation in allen Féllen gleich gewé&hlt wurde, bedeutet
dies, dass fiir die Randomisierung im diskretisierten k-Raum weniger Zusténde zur
Verfiigung stehen und folglich die Streuung weniger effektiv ist, was sich in einer
lingeren Streuzeit 7, manifestiert. In Ubereinstimmung mit dem DP-Mechanismus
werden dann die Zeiten 7gg und 7gp kiirzer.

Interessante Effekte treten bei der Variation des elektrischen Feldes E auf, das die
Stéarke der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung bestimmt. Die numerischen Resulta-
te sind in Abb. 3.4(a) dargestellt. Die Variation von E dndert die mittlere Prizes-
sionsfrequenz der Elektronenspins, d. h. je grofler das Feld, desto ,,schneller die
Prézessionsbewegung. Da die Temperatur in allen Rechnungen konstant gehalten
wird, bleibt die Streurate aufgrund der Streuung an optischen Phononen konstant.
Je nach Feldstéirke konnen die Spins ihre Prézessionsbewegung um das effektive
Magnetfeld unterschiedlich weit ausfithren, bevor sie gestreut werden. Damit ist es
moglich, die Dynamik in verschiedene Regime zu fiithren. Fiir kleine Feldstéarken bzw.
langsame Prézessionsgeschwindigkeiten befindet man sich im motional narrowing
Regime, in dem die Relaxationszeiten durch einen exponentiellen Abfall der Spin-
polarisation bestimmt sind. Dies ist bis zu einer Feldstirke von ca. 1,0 x 10° V/cm
der Fall. Die Spinrelaxationszeiten nehmen mit steigender Feldstérke bzw. Prézessi-
onsfrequenz ab. Fiir hohere Feldstirken kommt man in einen Ubergangsbereich, in
dem die Spinpolarisation nicht mehr dem exponentiellen Zerfall unterliegt. Erhoht
man die Feldstédrke weiter, so verlidsst man das motional narrowing Regime und die
Spins konnen wieder volle Prizessionszyklen durchlaufen. Dies manifestiert sich in
den Oszillationen von S bei £ = 7,5 x 10°V/em und F = 1,0 x 10°V/em. Der
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Abbildung 3.1: Vergleich der Dynamik der Spinpolarisation S und der Spinkohérenz
C mit und ohne Streuung unter Einfluss der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung.
Die Parameter der Simulation sind 7' = 200K, ny, = 4,0 x 10" ecm™2, E = 1,0 x
10°V/ecm und S = 10% .
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Abbildung 3.2: Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeit von
der Spinpolarisation S. Die Parameter der Simulation sind 7" = 200K, ny, =
4,0 x 10 em™ und £ = 1,0 x 10°V/cm. Die mittleren Spinrelaxations- bzw.
Spindephasierungszeiten sind als rote Linie dargestellt. Die schwarzen Punkte bzw.
Quadrate kennzeichnen die Werte der Simulation.
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Abbildung 3.3: Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeit von
der Ladungstrigerkonzentration ng . Die Parameter der Simulation sind 7' = 200 K,
E=1,0x10°V/cm und S = 10 % . Die mittleren Spinrelaxations- bzw. Spindepha-
sierungszeiten sind als rote Linie dargestellt. Die schwarzen Punkte bzw. Quadrate
kennzeichnen die Werte der Simulation.
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beschriebene Verlauf der Dynamik kann mit der ph&nomenologischen Theorie des
DP-Mechanismus nicht dargestellt werden, da sie ausschliefilich auf das motional
narrowing Regime beschrankt ist.

Betrachtet man die Resultate der Simulation in Abhéngigkeit von F, so ergibt sich
eine charakteristische Abhéngigkeit der mit E verkniipften Quantisierungsenergie e
der Zusténde im dreiecksformigen Potenzialtopf. Nach der Theorie von D’yakonov
und Perel” gehorcht die Spinrelaxationszeit der Relation [28]

1

o9
62

TSR ™~ (316)
mit der Eigenenergie € des quantisierten Zustandes. Fiir die trigonale Heterostruktur
lasst sich diese Relation mit dem Feld £ umformen zu [4]

1

Diese Abhéngigkeit ist in Abb. 3.4(b) gezeigt. Die schwarze Linie ergibt sich aus
der Simulation, wobei die Punkte die einzelnen Rechnungen symbolisieren, wihrend
die analytische Abhéngigkeit durch die rote Linie dargestellt ist. Man erhélt eine
gute Ubereinstimmung zwischen den beiden Kurven. Die numerische Rechnung un-
terschitzt die Spinrelaxationszeiten iiber den gesamten Bereich, was eine Folge der
Rasterung des k-Raums mit endlich vielen Stiitzstellen ist. Analoge Ergebnisse er-
geben sich fiir die Spinkohérenz C' und die Abhéngigkeit der Spindephasierungszeit
Tep vom Feld E'.

Der letzte zu variierende Parameter der Rechnung ist die Temperatur T'. Die Er-
gebnisse der Simulation fiir 7sg und 7sp bei verschiedenen Temperaturen sind in
Abb. 3.5 abgebildet. Die Theorie nach D’yakonov Perel’ [28] prognostiziert fiir die
Abhéngigkeit von der Temperatur ein Verhalten der Spinrelaxationszeit wie 1/7T".
Dieses Verhalten, in der Abbildung durch die gestrichelte Kurve angedeutet, kann
nicht reproduziert werden. Es ist aber zu beachten, dass die DP-Theorie in ihrer
phénomenologischen Herleitung fiir alle Temperaturen von einer festen Streuzeit
7, ausgeht. Dies ist in unserer mikroskopischen Theorie nicht der Fall, da hier die
Streurate und damit die Streuzeit iiber die phononische Besetzungsdichte explizit
von der Temperatur abhéngt (sieche ANHANG E). Im Fall des DP-Mechanismus gilt,
dass Streuzeit und Spinrelaxationszeit invers proportional zueinander sind. Will man
die komplette Temperaturabhéngigkeit der Spinrelaxationszeit erfassen, so ist daher
folgende Beziehung zu betrachten

TSR/SD "~ T Tp(T)]il

~ [T (61?? —1)}1 . (3.18)

Vergleicht man das Verhalten der numerischen Ergebnisse mit der Relation (3.18), so
stellt man eine gute Ubereinstimmung fest. Das dargestellte Verhalten ist der phéno-
menologischen Theorie a priori nicht zugénglich, da sie die Temperaturabhéngigkeit
der Streuzeit nicht erfassen kann, sondern nur die zwei Grenzfille von hoher und
tiefer Temperatur bei fester Streuzeit betrachtet.




3.4 Die Ergebnisse der Simulation 81

— E=2,5x10*
— E=5,0x10*

E=17,5x10%
— E=1,0x 10°
E=25x10°
E =5,0x 10°
E =17,5x 10°
E=1,0x 10°

S
0050
0 JULL
| | | ‘
0 20 40 60 80 100
t [ps]
(a) Spinpolarisation - STA
3000 ‘
I @@ Numerik ]
2500 [— — Fit (Analytik)| |
2000 [~
) o
&
@ 1500~
&

1000 [—

500 —

0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5

E x 10° [V /cm]

(b) Spinrelaxationszeit - STA

Abbildung 3.4: Abhéngigkeit der Spinrelaxationszeit vom elektrischen Feld F. In
Abb. 3.4(a) wird das angelegte elektrische Feld variiert. Die Einheiten der angegeben
Felder sind V/cm. Die Parameter der Simulation sind 7' = 200K, ny = 4,0 X
10" em™2 und S = 10%. Abb. 3.4(b) zeigt die Spinrelaxationszeit in Abhingigkeit
des Feldes E (schwarze Linie), wobei die Punkte den simulierten Werten entsprechen.
Die rote Linie zeigt den Fit mit der Funktion £~%3 . Die Parameter der Simulation
sind 7= 200 K, ny =4,0 x 10" ecm™2 und S = 10%.
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Abbildung 3.5: Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und der Spindephasierungszeit
von der Temperatur 7. In den Abbildungen 3.5(a) und 3.5(b) sind die numerischen
Ergebnisse durch die schwarze bzw. rote Linie dargestellt. Die Symbole entsprechen
den einzelnen Simulationspunkten. Die blaue gestrichelte Linie ist der Verlauf der
1/T-Abhéngigkeit. Die griine Linie zeigt den Fit mit der Funktion 1/[T 7,,(7")] . Die
Parameter der Simulation sind n, = 4,0 x 10 em™2, F = 1,0 x 10°V/cm und

S=10%.
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Zusammenfassend ist festzuhalten, dass die Simulation die qualitativen Eigenschaf-
ten der DP-Spinrelaxation sehr gut beschreibt und gegeniiber der ph&nomenolo-
gischen Theorie den Vorteil besitzt, ohne Annahmen bzgl. der Streuung bzw. der
Streuzeit auszukommen. Betrachtet man die sich ergebenden Spinrelaxations- und
Spindephasierungszeiten quantitativ, so muss man feststellen, dass die Resultate
nicht den Erwartungen entsprechen, d. h. die Spinrelaxationszeiten prinzipiell stark
unterschitzt werden.

Dies hat drei wesentliche Griinde. Der erste beruht auf dem sehr einfachen Mo-
dell der Quantenstruktur, das wir verwenden. Das Modell entspricht nicht den rea-
len Strukturen, insbesondere vernachléssigen wir den BIA-Beitrag der Spin-Bahn-
Wechselwirkung und damit die wechselseitige Beeinflussung des SIA- und des BIA-
Terms, was im Experiment nicht moglich ist. Der zweite Grund ist, dass wir die
Simulation im Einteilchen-Bild durchfithren und Vielteilchen-Effekte vernachléssi-
gen. Letztere werden in der phdnomenologischen Berechnung der Spinrelaxation mit
einbezogen, da dort die elektronischen Mobilitédten des Experiments zur Bestimmung
der Streuzeiten benutzt werden. Der dritte und wichtigste Punkt fiir die Diskrepanz
zwischen numerischer Simulation und experimentellen Daten ist aber die Restriktion
auf eine endliche Anzahl von Punkten im k-Raum, die zur Berechnung der Streuung
verwendet werden. Hier setzt die Methode der direkten Integration Grenzen, die
noch zu iiberwinden sind. Der letzte Punkt ist unserer Ansicht nach der Grund fiir
die prinzipielle Unterschéitzung der Streuzeiten in der Simulation. Trotzdem geben
die qualitativen Ergebnisse einen ersten Einblick in das Potenzial der mikroskopi-
schen Theorie im Vergleich zur phanomenologischen Behandlung. Diese ist auch fiir
die im n#chsten Abschnitt behandelte Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechselwirkung zu
erkennen.

3.4.2 Spindynamik durch Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung

Betrachtet man einen symmetrischen QW, so ist der einzige Beitrag der Spin-Bahn-
Wechselwirkung gegeben durch den BIA-Term. Er fithrt, im Unterschied zum SIA-
Term, zu einem effektiven Magnetfeld, das nicht nur vom Betrag von k abhéngt, son-
dern auch von dessen Richtung. Diese Abhéngigkeit geht in die zeitliche Evolution
der elektronischen Verteilungsfunktionen ein. Die Relevanz der Richtungsabhéangig-
keit nimmt fiir grofe Zeiten zu. Wie im ANHANG E angesprochen, vernachlassigen
wir die Richtungsabhingigkeit des effektiven Magnetfeldes in der Berechnung der
Streuintegrale und nehmen dafiir eine unterschétzte Streurate in Kauf.

Wie im Fall der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung betrachten wir zuerst den Un-
terschied zwischen der kohérenten und der inkohérenten Dynamik. Man erkennt in
Abb. 3.6 im kohérenten Regime die Oszillationen aufgrund der Prézession der Spins
um das effektive Magnetfeld. Charakteristisch ist das Abklingen der Oszillationen
auch ohne Streuung aufgrund der rdumlichen Inhomogenitat des Magnetfeldes. Fiir
grofle Zeiten ist ein leichtes Rauschen auf der Oszillation zu erkennen, das die Instabi-
litdt der Numerik zeigt. Beriicksichtigt man die Streuung, so ergibt sich im motional
narrowing Regime eine Unterdriickung der Oszillationen, da die Spins ihre Préazes-
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Abbildung 3.6: Vergleich der Dynamik der Spinpolarisation S mit und ohne Streu-
ung unter Einfluss der Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechselwirkung. Die Parameter der
Simulation sind 7" = 200K, n, = 4,0 x 10" em™2, L =15nm und S = 10%.

sionsbewegung nicht vollenden kénnen. Dariiber hinaus wird die Spinrelaxationszeit
im Vergleich zum kohédrenten Regime verldngert, was ein Charakteristikum des DP-
Mechanismus darstellt. Die zeitliche Entwicklung der Spinkoh&renz wurde hier nicht
dargestellt, da sie derjenigen der SIA-Spin-Bahn-Wechselwirkung entspricht und so-
mit keine neuen Informationen liefert.

Als néchstes untersuchen wir die Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindepha-
sierungszeiten von der Spinpolarisation (Abb. 3.7) und von der Ladungstréigerdichte
(Abb. 3.8). In beiden Féllen erwarten wir eine Unabhéngigkeit der Zeiten vom vari-
ierten Parameter. Diese ist im Rahmen der numerischen Moglichkeiten erfiillt, d. h.
die Simulationswerte weichen um nicht mehr als 10% von den mittleren Werten
ab. Wie im Fall der STA-Spin-Bahn-Wechselwirkung weist die Abhéngigkeit von der
Spinpolarisation ein leicht steigendes Verhalten mit wachsender Polarisation auf,
wihrend die Ladungstrigerdichteabhéngigkeit tendenziell sinkt. Die Abweichungen
der Simulation vom erwarteten Verhalten beruhen auf numerischen Effekten und
sind bereits im Fall des STA-Spin-Bahn-Terms diskutiert und gerechtfertigt worden.
Im Unterschied zum vorherigen Fall sind hier die Werte fiir die Spinrelaxations-
und die Spindephasierungszeit unterschiedlich grof3. Der Unterschied beruht auf der
Richtungsabhingigkeit der Stérke des effektiven Magnetfelds [139]. Die Richtungsa-
nisotropie, die im Fall der Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung nicht vorhanden ist,
fithrt zu dem Unterschied zwischen 7sgr und 7gp . Wie nach Ref. [139] zu erwarten,
bleibt die Relation 7gp < 27gr giiltig.

Die Untersuchung der Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeit
von der Trogbreite L des QW wird im Folgenden dargestellt. Die Trogbreite geht so-
wohl in den Dresselhaus-Parameter und damit in die Prézessionsfrequenz, als auch in
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Abbildung 3.7: Abhéingigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeit von
der Spinpolarisation S. Die Parameter der Simulation sind 7" = 200K, ny =
4,0 x 10" ecm™2 und L = 15nm. Die mittleren Spinrelaxations- bzw. Spindepha-
sierungszeiten sind als rote Linie dargestellt. Die schwarzen Punkte bzw. Quadrate
kennzeichnen die Werte der Simulation.
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Abbildung 3.8: Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeit von der
Ladungstragerkonzentration n, . Die Parameter der Simulation sind 7' = 200K, L =
15nm und S = 10 % . Die mittleren Spinrelaxations- bzw. Spindephasierungszeiten
sind als rote Linie dargestellt. Die schwarzen Punkte bzw. Quadrate kennzeichnen
die Werte der Simulation.
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die Quantisierungsenergien der Zustinde im Trog ein. Die Ergebnisse der Simulation
sind in Abb. 3.9 prasentiert. Wegen der L-Abhéngigkeit des Dresselhaus-Parameters
fiihrt eine Variation des Parameters zu unterschiedlichen Prézessionsregimen. Dies
zeigt Abb. 3.9(a). Man erkennt, dass die Verringerung der Trogbreite zu einer Ab-
nahme der Spinrelaxationszeit fithrt. Auerdem weist die Dynamik einen Ubergang
vom motional narrowing Regime (bis zu L = 12, 5nm), das durch einen exponenti-
ellen Zerfall der Spinpolarisation gekennzeichnet ist, iiber einen Zwischenbereich hin
zum entgegengesetzten Regime (L = 5,0nm) auf. In letzterem kénnen die Spins eine
volle Préazession durchfithren und in der Observablen zeigen sich schwache Oszilla-
tionen. Das Durchlaufen der unterschiedlichen Verhéltnisse von Préizessionsdauer zu
Streuzeit zeigt den Vorteil der mikroskopischen Rechnung, da dies der phénomeno-
logischen Theorie nicht zugénglich ist.

Die Zunahme der Spinrelaxationszeit mit der Breite des QW entspricht den theoreti-
schen Erwartungen. Sie manifestiert sich in der Abhéngigkeit der Spinrelaxationszeit
von der Quantisierungsenergie, wie Abb. 3.9(b) zeigt. Entsprechend den analytischen
Ergebnissen aus Ref. [28] ist die Spinrelaxationszeit wegen Glg. (3.16) proportional
zum Inversen des Quadrats der Quantisierungsenergie. Die Quantisierungsenergie
selbst ist entsprechend Glg. (3.2) proportional zum Inversen des Quadrats der Trog-
breite. Man erwartet damit eine Proportionalitit von 7gg zu L*. Der Vergleich des
analytischen Ergebnisses mit der numerischen Simulation in Abb. 3.9(b) weist genau
diese Abhéngigkeit auf. Somit erhalten wir fiir die BIA-Spin-Bahn-Wechselwirkung
eine qualitative Ubereinstimmung mit den Erwartungen der analytischen Theorie.
Die gleichen Aussagen gelten auch fiir die Spindephasierungszeit.

Der letzte Punkt der Untersuchungen bezieht sich auf die Variation der Temperatur
T . Die Resultate der Simulation sind in Abb. 3.10 fiir die Spinrelaxations- und die
Spindephasierungszeit dargestellt. Wie im Fall der STA-Spin-Bahn-Wechselwirkung
weisen die Ergebnisse der Simulation nicht das 1/7" Verhalten auf. Durch die explizite
Temperaturabhéngigkeit der Streurate iiber die phononische Besetzungszahl zeigt
sich auch hier das Verhalten entsprechend Glg. (3.18).

Wie fiir die trigonale Heterostruktur ergeben sich fiir den QW beim quantitativen
Vergleich mit Ergebnissen aus Experimenten deutliche Diskrepanzen. Zusétzlich zu
den im Abschnitt {iber die SIA-Spin-Bahn-Wechselwirkung erlauterten Problemen
der Simulation kommt die eingangs erwéhnte generelle Unterschiatzung der Streuung
zum Tragen, was zu einer weiteren Verschlechterung der quantitativen Auswertung
fiihrt. Trotzdem zeigen die qualitativen Ubereinstimmungen mit der analytischen
Theorie und die zusétzlichen Moglichkeiten im Vergleich zur phdnomenologischen
Theorie auch hier das Potenzial des mikroskopischen Ansatzes auf, die a priori An-
nahmen bzgl. des Streu- und Temperaturregimes iiberfliissig machen.

Bei der Betrachtung der Ergebnisse der Simulation fallt besonders das Verhalten
der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten in Abhéngigkeit der Temperatur
auf. Aus den bereits erwdhnten Griinden entspricht diese nicht dem der phdnome-
nologischen Theorie. Von theoretischer Seite wurde die phéanomenologische Theorie
vor kurzem fiir beliebige Temperaturen verallgemeinert [53]. In dieser Herleitung
wurde aber nur die Streuzeit fiir verschiedene Temperaturen verallgemeinert, die
wesentlichen Punkte der Herleitung an sich wurden in Analogie zur urspriinglichen
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Abbildung 3.9: Abhéangigkeit der Spinrelaxationszeit von der Trogbreite L. In Abb.
3.9(a) wird die Trogbreite variiert. Die Einheiten der angegeben Breiten sind nm .
Die Parameter der Simulation sind 7= 200K, n, = 4,0 x 10" em™2 und S = 10 % .
Abb. 3.9(b) zeigt die Spinrelaxationszeit in Abhéngigkeit der Breite L (schwarze
Linie), wobei die Punkte den simulierten Werten entsprechen. Die rote Linie zeigt
den Fit mit der Funktion L*. Die Parameter der Simulation sind 7 = 200 K,
ns=4,0x10"em™2und S =10%.
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Abbildung 3.10: Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und der Spindephasierungszeit
von der Temperatur 7". In den Abbildungen 3.10(a) und 3.10(b) sind die numerischen
Ergebnisse durch die schwarze bzw. rote Linie dargestellt. Die Symbole entsprechen
den einzelnen Simulationspunkten. Die blaue gestrichelte Linie ist der Verlauf der
1/T-Abhéngigkeit. Die griine Linie zeigt den Fit mit der Funktion 1/[T 7,,(7")] . Die
Parameter der Simulation sind ny = 4,0 x 104 em™2, L = 15nm und S = 10%.
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Phé&nomenologie durchgefiihrt. Leider wurden die darauf aufbauenden Rechnungen
nur fiir Temperaturen bis zu 120 K durchgefiihrt. Man erkennt aber auch dort im
Bereich jenseits von 100 K eine ansteigende Tendenz der Spinrelaxationszeiten fiir
die Streuung an optischen Phononen, die dort als Streuung vom Typ II bezeichnet
wird. Auf experimenteller Seite ergeben sich dhnliche Erkenntnisse in den Arbeiten
[110], [86] und [87]. Auch dort ist in den experimentellen Daten eine Séttigung oder
ein Anstieg der Spinrelaxationszeit fiir Temperaturen grofier als 150 K zu erkennen.
Der Grund dafiir wird in den Arbeiten nicht geklért. Unsere Simulation lédsst darauf
schlieBen, dass der dominierende Streumechanismus, nédmlich die Streuung an opti-
schen Phononen, zu dieser Abweichung von der phdnomenologischen Theorie fiihrt.
Die Streuung wird eventuell durch Vielteilchen-Effekte zusétzlich beeinflusst, was in
einer Abschwichung des Effekts resultieren konnte.

3.4.3 Vergleich mit anderen mikroskopischen Theorien

Der mikroskopische Ansatz zur Beschreibung der Spindynamik in Halbleitern und
niedrigdimensionalen Halbleiterstrukturen mit Hilfe des Dichtematrixformalismus
wird auch in anderen Arbeiten verwendet®. Zur Herleitung der EOM fiir die Spin-
dichtematrixeintrage wird in diesen Arbeiten der Keldysh Formalismus verwendet,
um die Streuung zu erfassen. Dieser unterscheidet sich von unserem korrelationsba-
sierten Schema. Auflerdem wird in den Arbeiten zusétzlich zum intrinsischen effek-
tiven Magnetfeld ein externes Magnetfeld in einer Richtung senkrecht zur Wachs-
tumsrichtung angelegt, was zu einer zusétzlichen Erniedrigung der Symmetrie fiihrt.
Dies erschwert die numerische Umsetzung, da folglich der komplette k-Raum in der
Numerik beriicksichtigt werden muss. Eine Einbeziehung eines derartigen Magnet-
feldes wurde versuchsweise auch in unserer Simulation implementiert. Sie fiithrt auf
eine quantitative Verschlechterung der Ergebnisse, da die Rasterung des k-Raums
ungenauer gewidhlt werden muss. Die Simulation zeigt zwar qualitativ das richti-
ge Verhalten, ndmlich eine Unterdriickung der Spinrelaxation durch das zusétzli-
che Magnetfeld, die quantitative Grole der Unterdriickung wird allerdings extrem
iiberschétzt. Die Ergebnisse dieser Rechnungen wurden daher verworfen.

Zusétzlich zu diesem Unterschied treten bereits in den EOM der kohérenten Dyna-
mik Diskrepanzen zwischen unseren Ergebnissen und denen in den zitierten Arbeiten
auf (unsere Simulation ist sehr nahe an der in Ref. [115] vorgestellten Situation?).
Der Ursprung dieses Unterschieds, der nicht mit der verdnderten Ausgangssituation
zusammenhéngt, konnte nicht gekliart werden. Eine Rechnung mit den in Ref. [115]
verwendeten EOM ergab eine Vergroflerung der Oszillationsdauer der Observablen
im kohérenten Regime im Vergleich zu unseren Ergebnissen.

Ein Vergleich der Streuterme ist aufgrund der unterschiedlichen verwendeten For-
malismen schwierig. Es konnte jedoch auch hier keine eindeutig Zuordnung unserer

3Siehe dazu die Arbeiten von Wu et al.: [130], [132], [131], [128], [129], [115], [113] ,[114], [116],
[118] und [117].

4In dieser Arbeit wird als Materialsystem GaAs verwendet. Die Temperatur liegt im Bereich
von T'= 120K bis 7" = 300 K und als Modell fiir den QW wird ein unendlich tiefer Potenzialtopf
verwendet.
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Streuterme, deren Form der des spinlosen Falls, d. h. der Ladungstrédgerdynamik,
entspricht, mit denen in den Arbeiten von Wu et al. gefunden werden. Grund dafiir
sind Streuterme in den zitierten Arbeiten, die keiner Korrelation (auch héherer Ord-
nung) zugeordnet werden konnen.

Zusétzlich zu diesen Punkten, die wir beziiglich des Vergleichs der kohérenten Bei-
trage in den EOM und der Elektron-Phonon-Streuung haben, findet man in der
Literatur Kritik an der Beschreibung der Vielteilchen-Effekte, die in den zitierten
Arbeiten das Hauptargument bei der Interpretation der numerischen Ergebnisse
darstellen. Exemplarisch wird hier in Ref. [42] die Arbeit [114] herausgegriffen.

Der letzte Kritikpunkt an den Arbeiten von Wu et al. sind die benutzten Materi-
alparameter. Die Autoren verwenden eine zu grofie Energieliicke zwischen Valenz-
und Leitungsband (z. B. Ref. [115]: E, = 1,55€V fiir T' > 120 K; Literaturwert Ref.
[77]: B, = 1,519eV fir T'= 0K). Auch der g-Faktor entspricht mit g = 0, 44 nicht
dem Literaturwert [77] von g = —0,44 . Wir nehmen daher Abstand vom Vergleich
mit diesen Arbeiten, da dies erst sinnvoll wére, wenn die Unklarheiten definitiv
ausgerdumt werden kénnen.

Bei der Betrachtung unserer numerischen Ergebnisse ist festzuhalten, dass wir eine
mikroskopische Beschreibung der Spinrelaxation und -dephasierung nach D’yakonov
und Perel’ hergeleitet haben, die die erwarteten qualitativen Aspekte der Spinre-
laxation und Spindephasierung richtig darstellt. Dariiber hinaus ist sie in einigen
Bereichen der phanomenologischen Beschreibung iiberlegen, insbesondere im Hin-
blick auf die Variation des Regimes der Dynamik und auf die Temperaturabhéngig-
keit der Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten. Es ist zu betonen, dass die
Temperaturabhéngigkeit experimentell beobachtet wird. Der Vergleich mit der mi-
kroskopischen Theorie von Wu et al. (siche z. B. Ref. [115]) konnte aufgrund einer
Vielzahl von Unklarheiten nicht vorgenommen werden.

Der quantitative Mangel der Ergebnisse, die generelle Unterschétzung der Spin-
relaxations- und Spindephasierungszeiten, stellt kein prinzipielles Problem unserer
mikroskopischen Beschreibung dar, sondern hat seinen Ursprung in der numerischen
Methode und kann durch andere numerische Konzepte, z. B. Monte-Carlo-Verfahren
[51], iiberwunden werden. Eine Orientierung an der Simulation der spinlosen La-
dungstriagerdynamik in optisch angeregten Systemen im Ultrakurzzeitregime gibt
Ausblick auf das prinzipielle Potenzial der Methode [94].
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ZUSAMMENFASSUNG UND
AUSBLICK

Das Ziel dieser Arbeit war es, eine mikroskopische Theorie der Spinrelaxation und
Spindephasierung in Halbleiter-Quantenstrukturen zu formulieren. Fiir das Auftre-
ten von Spinrelaxation und Spindephasierung in Halbleiter-Quantenstrukturen ist
eine Nichtgleichgewichtsverteilung der Spinzustédnde notwendig. Sie wird am effek-
tivsten durch die optische Anregung mit zirkular polarisiertem Licht erzeugt, die
spin-selektive Ubergénge von den Valenzband- in die Leitungsbandzusténde bewirkt.
Dieses Konzept wird als optische Orientierung bezeichnet.

Zusétzlich zur Nichtgleichgewichtsverteilung ist das Wechselspiel der Spin-Bahn-
Wechselwirkung und der Streuung in Halbleiter-Quantenstrukturen grundlegender
Bestandteil der Spinrelaxation und Spindephasierung. Die Spin-Bahn-Wechselwir-
kung ist ein relativistischer Effekt, der den Spinfreiheitsgrad der Ladungstriger an
deren orbitalen Freiheitsgrad koppelt. Die Art und Stérke der Kopplung wird durch
die Untersuchung der Bandstruktur mit Hilfe der Enveloppenfunktionsndherung be-
stimmt. Die Beitrdge zur Spin-Bahn-Wechselwirkung konnen fiir die betrachteten
zweidimensionalen Strukturen in zwei Teile aufgespalten werden.

Der erste ist bestimmt durch die fehlende Inversionssymmetrie im Volumenmaterial
der Halbleiterstruktur, dem BIA- oder Dresselhaus-Term. Der Ursprung des zweiten
Terms liegt in der Aufhebung der Inversionssymmetrie durch einen asymmetrischen
Verlauf des elektrischen Potenzials in der Halbleiter-Quantenstruktur, dem STA-
oder Rashba-Term. Die Spin-Bahn-Wechselwirkung fiihrt im Wesentlichen zu zwei
Effekten. Sie erzeugt ein effektives, vom Wellenvektor der Ladungstrager abhédngiges
Magnetfeld, das eine Prézession der einzelnen Spins hervorruft. Zusétzlich kommt
es zu einer Mischung der Wellenfunktion der Leitungsbandzustéinde mit Valenz-
bandzustdnden mit entgegengesetztem Spin. Diese Effekte sind Bedingungen fiir
das Auftreten von Spinrelaxation und Spindephasierung.

Des Weiteren ist die Streuung der Ladungstriger von Bedeutung. Hier sind beson-
ders die Ladungstrager-Phonon-Streuung, die Coulomb-Streuung und die Ladungs-
trager-Storstellen-Streuung zu nennen, deren Effektivitit je nach Temperaturbereich
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und Art des Relaxationsmechanismus variiert. Das Zusammenspiel von Spin-Bahn-
Wechselwirkung und Streuung fiihrt zu zwei der drei fundamentalen Spinrelaxati-
onsmechanismen, dem D’yakonov-Perel’- und dem Elliott-Yafet-Mechanismus. Der
dritte Mechanismus, die Spinrelaxation nach Bir, Aronov und Pikus, beruht auf der
Coulomb-Austausch-Streuung und ist unabhéngig von der Spin-Bahn-Wechselwir-
kung.

Das komplexe Zusammenwirken von spin-selektiver optischer Anregung, Spin-Bahn-
Wechselwirkung und Streuung legt das theoretische Konzept der Beschreibung, ndm-
lich das der Bloch-Gleichungen, fest. Die Bloch-Gleichungen bestimmen die Bewe-
gungsgleichungen der Dichtematrix des untersuchten Systems. Durch unsere Erwei-
terung dieses aus der Ladungstragerdynamik stammenden Konzepts konnten zwei
wichtige Aspekte der Theorie der Spinrelaxation und Spindephasierung mikrosko-
pisch beschrieben werden.

Im ersten Teil der Arbeit wurde ein Zusammenhang zwischen den mikroskopischen
Zerfallszeiten T7 und T5, die im Rahmen der Bloch-Gleichungen definiert sind, und
den makroskopischen Spinrelaxations- und Spindephasierungszeiten 7gg und 7sp
angegeben. Um die Beschreibung im Rahmen der Bloch-Gleichungen zu formu-
lieren, wurden die Bewegungsgleichungen in der Eigenbasis der Zusténde aufge-
stellt. In dieser Basis leiteten wir die Streuraten in der zweiten Bornschen Néhe-
rung fiir die drei bereits erwidhnten Streumechanismen ab. Da die Bewegungsglei-
chungen unter Hinzunahme der Streuung keine geschlossene Hierarchie mehr dar-
stellen, wurde zur Berechnung der T}- und T»-Zeiten das korrelationsbasierte Ab-
bruchschema verwendet. Es beruht in Abhéngigkeit vom Streumechanismus auf ver-
schiedenen Konzepten, namlich auf dem der phonongestiitzten Dichtematrizen fiir
die Ladungstrédger-Phonon-Streuung, dem der reduzierten Dichtematrizen fiir die
Coulomb-Streuung und dem der nichtlokalen Dichtematrizen fiir die Ladungstrager-
Storstellen-Streuung.

Fiir den Vergleich der mikroskopischen Zerfallszeiten mit denen des Experiments
musste eine unitire Transformation angewendet werden, die die Observablen des
Experiments mit den Eintrdgen der Dichtematrix in der Eigenbasis verkniipft. Der
Zusammenhang zwischen den einzelnen Zeiten konnte bisher nur phédnomenologisch
beschrieben werden. Unsere Ergebnisse, basierend auf einer mikroskopischen Theo-
rie, bestétigen die phanomenologischen Vorhersagen beziiglich der Systemparameter.
Des Weiteren konnte ein quantitativer Zusammenhang zwischen den Observablen
des Experiments bzw. deren Zerfall und den mikroskopischen Tj- und T5-Zeiten
angegeben werden. Da die Resultate im Rahmen dieser Arbeit nur Leitungsband-
zustdnde erfassen, wére es fiir zukiinftige Projekte von Interesse, auch die Loch-
zustédnde des Valenzbandes systematisch mit dem vorgestellten Formalismus zu un-
tersuchen. Dies gewinnt vor dem Hintergrund der aktuellen spintronischen Konzep-
te, die auf verdiinnten magnetischen Halbleitern basieren, zusétzlich an Bedeutung
[123, 125].

Der zweite Teil der Arbeit widmete sich der numerischen Simulation der Spindyna-
mik in Halbleiter-Quantensystemen. Wir verwendeten im Gegensatz zu den iiblichen
Ansitzen wiederum eine mikroskopische Theorie basierend auf dem Dichtematrixfor-
malismus. In Anlehnung an die Ladungstragerdynamik in optisch getriebenen Halb-
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leitern wurden die Bewegungsgleichungen der Dichtematrix unter Beriicksichtigung
der Streuung in zweiter Bornscher Néherung ohne Vielteilchen-Effekte aufgestellt.
Um den numerischen Aufwand in zu bewiltigenden Grenzen zu halten, wurden die
Gleichungen nur fiir den D’yakonov Perel’ Mechanismus formuliert. Dies ist in Hin-
blick auf den Vergleich mit Experimenten kein Nachteil, da dieser Mechanismus in
einem Grofiteil der Experimente dominiert. Um den Streumechanismus optimal zu
erfassen, beschréankten wir uns auf den Temperaturbereich gréfier als 120 K, da dort
die Streuung vor allem durch optische Phononen bestimmt ist. Die Wahl des Tem-
peraturbereichs ist auch in Hinblick auf spintronische Anwendungen sinnvoll. Bei
der Beschreibung der Halbleiter-Quantenstrukturen wurde eine Idealisierung vorge-
nommen. Wir betrachteten das Modell des unendlich tiefen Quantentrogs und das
einer Heterostruktur mit trigonalem Potenzialverlauf. Obwohl die Vereinfachung in
Hinblick auf den Vergleich mit Experimenten von Nachteil ist, erlaubte sie uns eine
separate Untersuchung der Spinrelaxation aufgrund von STA- und BIA-Termen.

Die numerische Simulation lieferte qualitativ sehr gute Ergebnisse. Die phdnome-
nologisch vorhergesagte Abhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spindephasierungs-
zeit von der Quantisierungsenergie in den 2D-Halbleiterstrukturen wurden bestétigt.
Ebenso zeigte sich die erwartete Unabhéngigkeit der Spinrelaxations- und Spin-
dephasierungszeit sowohl von der initialen Spinpolarisation als auch von der La-
dungstréagerdichte. Der Vorteil der mikroskopischen Beschreibung ergab sich bei der
Betrachtung des Zusammenhangs von Prézessionsfrequenz der Spins und Streuzeit
der Ladungstriager. Hier ist der phéanomenologische Ansatz auf das motional narro-
wing Regime festgelegt, wahrend unsere Simulation neben diesem fiir den D’yakonov
Perel” Spinrelaxationsmechanismus relevanten Regime auch das entgegengesetzte
Regime und den Ubergangsbereich zwischen den beiden darstellen konnte. Ein wei-
terer Vorteil der mikroskopischen Methode wurde bei Betrachtung der Temperatur-
abhéngigkeit der Zerfallszeiten festgestellt. Hier geht der phdnomenologische An-
satz stets von einer temperaturunabhéngigen Streuzeit aus bzw. betrachtet nur die
Grenzfalle hoher oder tiefer Temperaturen. Diese Einschrankung ist fiir die Streuung
an Phononen nicht sinnvoll, da die Streurate iiber die phononische Besetzungsfunk-
tion explizit von der Temperatur abhingt. Beriicksichtigt man dies, so ergibt sich
das in unserer Arbeit prasentierte Verhalten, das sowohl in experimentellen als auch
in anderen theoretischen Arbeiten, die die Temperaturabhéngigkeit des Streume-
chanismus beriicksichtigen, beobachtet wird. Einziger Mangel unserer Simulation ist
die schlechte quantitative Ubereinstimmung mit experimentellen Daten. Die Ursa-
che dafiir ist jedoch nicht im verwendeten Formalismus, sondern in der numerischen
Umsetzung zu suchen, die noch nicht optimal ist. Das Potenzial der numerischen
Simulation der Spindynamik auf der Basis des Dichtematrixformalismus ist aber
prinzipiell beliebig grof.

Ausgehend von den Ergebnissen dieser Arbeit kénnen die néchsten Schritte zur
Verbesserung der Numerik klar formuliert werden. Zuerst muss das technische Fun-
dament der Umsetzung verbessert werden. Dies bedeutet, dass die direkte Inte-
gration durch die in der Theorie der Ladungstragerdynamik erfolgreich verwendete
Monte-Carlo-Methode ersetzt werden muss [51, 94]. Im Rahmen der verbesserten
numerischen Methode ist die Beriicksichtigung von Vielteilchen-Effekten sowohl im
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kohérenten Bereich, in Form von renormierten Energien, als auch im inkohé&renten
Bereich, als Streumechanismus und als Quelle der Abschirmung der Ladungstréiger,
das néchste Ziel. Gleichzeitig wére fiir einen quantitativen Vergleich mit experi-
mentellen Daten eine realistischere Modellierung der Halbleiter-Quantenstrukturen
von Vorteil. Nach erfolgreicher Implementation dieser Punkte ist in einem néchs-
ten Schritt die Wechselwirkung mit dem anregenden Lichtfeld in der numerischen
Simulation mit zu beschreiben, die in unserer Rechnung durch eine passende An-
fangsbedingung ersetzt wurde. Dies bedeutet, dass sowohl die Valenzbandzustéinde
in der Theorie betrachtet werden miissen, als auch die Nebendiagonaleintrige der
Dichtematrix, die die Dynamik der Interbandpolarisation enthalten. Dies wére insbe-
sondere in Hinblick auf die Ultrakurzzeitdynamik von groler Bedeutung. Als letzter
Punkt ist der Transfer auf Systeme mit weiter reduzierten Dimension, z. B. Quan-
tenpunkte zu nennen, die von groflem theoretischen und experimentellen Interesse
sind, da sie als Kandidaten fiir die Realisierung des festkérperbasierten Quanten-
Computers gelten [106].
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ANHANG A

[rreversible Dephasierung im
Dichtematrixformalismus

Im Dichtematrixformalismus ist die Kohérenz in einem System bestimmt durch die
Nebendiagonaleintréige in der Dichtematrix [45]. Sie wird in einen reversiblen und
einen irreversiblen Anteil aufgespalten [62]. Der reversible Anteil kann in Resonanz-
experimenten durch eine definierte Abfolge von 7- und 7/2-Pulsen riickgéngig ge-
macht werden [102]. Dies entspricht dem Prinzip von Kernspin- oder Elektronen-
spinecho Experimenten. Der irreversible Anteil der Dephasierung fiihrt dagegen zu
einem unumkehrbaren Kohérenzverlust. Beide Anteile kénnen im Rahmen des Dich-
tematrixformalismus unterschieden werden. Dies wird hier allgemein fiir ein optisch
angeregtes Zwei-Niveau-System verdeutlicht. Das Zwei-Niveau-System besteht aus
n einzelnen Subsystemen, die separat optisch gekoppelt werden. Die Struktur der
Dichtematrix ist gegeben durch

_( on(n) o12(n)
o(n) = ( 021(n) 022(n) ) ' (A-1)

Die Eintrége sind definiert als
0i5(n) = (al(n) a;(n)) , (A-2)

]

mit dem Erzeugungsoperator (Vernichtungsoperator) a)(n) [a;(n)] eines Zustandes

im Niveau ¢ mit der Quantenzahl n . Als Maf fiir die reversible Kohérenz im gesamten
System definiert man die kohdrente Summe der Nebendiagonalelemente

> oa(n)

Die inkohdrente Summe der Nebendiagonaleintrige

C:=" low(n), (A-4)

C .= (A-3)
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reprasentiert den irreversiblen Anteil. Um die Bedeutung dieser Gréfien zu vertiefen,
betrachtet man ein Ensemble von Zwei-Niveau-Systemen mit einer Zustandsdichte

der Form .

Dw) = (w—wp)2+T12"

(A-5)

Dies entspricht einer kohérenten optischen Anregung der Zwei-Niveau-Systeme des
Ensembles, deren Ubergangsenergie im Bereich der Anregungsenergie hwy liegt.

Nach der Anregung ergibt sich aus den Bloch-Gleichungen fiir den Zerfall des Ne-
bendiagonalelements

012(t) = 012]i=0 ei(inj)t ; (A-6)

wobei g12]t—o der Wert des Nebendiagonalelements zum Zeitpunkt ¢ = 0 ist. Die Pha-
senverlustzeit T, wurde phdnomenologisch eingefiihrt. Die Summation der Kohéren-
zen kann analytisch durchgefiihrt werden. Das Ergebnis der kohérenten Summe der
Nebendiagonalelemente lautet

/00 dw 1 e_<iw+TL2>t

¢ = (w—wo)2 + 172

[e.9]

= T (r+4)e (A-7)

In Analogie erhédlt man das Resultat fiir die inkohérente Summe der Nebendiago-
nalelemente

* 1 —(iwt+= )t
¢ = /_oodw (W —wp)? +17? ¢ ( TQ)
o0 1 o
—= d T
/_OO w(w—w0)2+1"2 ¢

r

Anhand dieser Ergebnisse erkennt man, dass die inkohérente Summe der Nebendia-
gonaleintréige allein mit der Phasenverlustzeit T, zerfallt. Dies bezeichnet man auch
als homogene Verbreiterung [109]. Im Unterschied dazu wird die kohérente Summe
der Nebendiagonaleintrage sowohl durch die Phasenverlustzeit T, als auch durch das
Wegmitteln der verschiedenen iiberlagerten Frequenzen geddampft. Man bezeichnet
dies als inhomogene Verbreiterung [109]. Die Mittelungsprozesse konnen durch die
oben angesprochenen 7- und 7 /2-Pulse riickgéngig gemacht werden. Zur Unterschei-
dung von der irreversiblen Zerfallszeit wird fiir die reversible Zerfallszeit oftmals das
Symbol T eingefiihrt.

Obige Rechnung zeigt, dass die inkohédrente Summation das Maf§ fiir die irreversi-
ble Kohérenz im System und damit fiir die Dephasierungszeit ist. Dieses Beispiel
ldsst sich direkt auf die Spinkohdrenz iibertragen. Daher wird in dieser Arbeit die
Spinkohérenz eines Ensembles stets mit der inkohdrent Summe der Nebendiagonal-
eintrdge in der Spindichtematrix gleichgesetzt.
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ANHANG B

Elektron-Phonon-Streuung

In diesem Anhang werden die EOM der phonongestiitzten Dichtematrizen in zweiter
Bornscher Naherung berechnet, die im Hauptteil der Arbeit nicht explizit dargestellt
wurden. Dies betrifft die phonongestiitzten Dichtematrizen aus den Zeilen zwei bis
vier von Glg. (2.26). Wir unterscheiden, ob es sich um die EOM des Diagonal- oder
des Nebendiagonaleintrags der Dichtematrix handelt. Im ersten Fall lasst sich Glg.
(2.26) durch die Ersetzung von m,. durch m, umschreiben in

ih0s Ome m. ()lphonon = Y [213{ g5 . (@) {ch, (k + a) b(q) ¢, (K)) }

%S { g8, (@) (chy, () (@) ey (k — @) }] - (B-1)

Folglich miissen wir fiir den Diagonaleintrag nur noch die phonongestiitzte Dichte-
matrix (¢}, (k)b(q) ¢, (k — q)) betrachten. Deren EOM hat entsprechend dem im
KAPITEL 2 aufgestellten Abbruchschema die Form

iy Smemi (k= @) = [em, (k) = emy (k = Q) - ﬁw(q)} Smemy (k= d, q)
30 [0 (@) e, (k= d) b (d) B(@) ey (k — @)

k' q’' meml

+ g5 e (@) (ch. () b(q) b(q) e (k — q + q'))
— g% (@) (ch, () el (k) ey (K + q) oy (k — q))] -

(B-2)

Beitrége, die entweder keinen makroskopischen Erwartungswert haben oder zu einer
Interbandpolarisation fithren, wurden vernachléassigt. Nach der Faktorisierung erhélt
man

1hO; Sy m: (k—q,q) = [emc (k) — €m, (k—q) - hw(Q)] Smem, (k—q, q)
G e (Q) [0me e (k — @) B(a) + (1 + 5(q)) 0me m, (k)
+ Omeme (k) Omymy (k — q)] - (B-3)
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Die Anwendung der Markov und der adiabatischen Ndherung liefert schliefilich die
gesuchten Streuterme aufgrund von s, .. (k — q, q) in der EOM des Diagonalein-

trags

O Om, mc(k)lphononl = Z |gm mc | 5 Em (k q) €me (k) + hw(q)]

X { [1 = omy o (ke + @)] [1 4 B(a)] omem. (K)
= omymr (k= @) B(@) [1 = omem. (K)] } -
(B-4)
Damit sind alle Streubeitrége fiir 0, m, (k) in zweiter Bornscher N#herung erfasst.

Fiir das Nebendiagonalelement betrachten wir zuerst die Beitrédge im Boltzmann-
Grenzfall. Die EOM sind gegeben durch

10y S my(k =, @) = [em,(K) — €y (k—q) ho(q)] smem.(k —q, q)
—Z Z i (@)l () b(a) 0 (d) e (k — a + )

— G, mc(qufm(k') ch. (k) ¢y (K + @) e (k — a))]
(B-5)

005w - k= @) = [emy(k— ) — e_mc<k> (@] S (k= . )
DD (G (@) (e, (k= a+ a) b(d) b(q) e, (K))

k' q' mcml,

— gy @k, (K + @) el (k — @) e (k) e, (K))]
(B-6)

und
lhat gmc m’c(k + q, q) = [Emc (k) — €m, (k + q) + hw(q)} gmc ml, (k + q, q)
> g m (@) (el (&) (@) b(d) e, (K + q — q))
K g’ me i,
+ G (@) (e (K + @) ¢, (K) e, (K) ey (K + @))] -
(B-7)
Es wurde die Abkiirzung 8., m..(k + q, k) := (c[, (k+ q)b'(q) cp.,(k)) fiir pho-
nongestiitzte Dichtematrizen mit einem bosonischen Erzeuger eingefiihrt. Die Fak-
torisierung nach makroskopischen Erwartungswerten liefert als Zwischenergebnis
ih0; $pom,(k —a, @) ~ [Emc (k) — ey (k —a) — hw(qﬂ Smem, (kK —a, q)
9 (Q) [Ome —m. (k) [1+ 6(q)]
— Ome —me (k) Qm’c ml, (k - q)] ) (B_8)

100y Sy, —me(k =@, @) = [enm (k=) = € (k) + hw(Q)] Sy —m.(k —q. q)
G () [Ome —m. (k) [1+ B(q)]
— Ome —me (k) Om! m!, (k q)} (B’9>
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und

ihy Sy (k+a, @) =~ [em. (k) = €y (k+ Q) + hw(q)] S (k+q, q)
_gimC ml, (q) [ch —Me (k) ﬁ(q)
+ Ome —me(K) Oz (K +q)] . (B-10)

Nach dem iiblichen Vorgehen erhélt man damit die restlichen Beitrédge zur Selbst-
energie im Boltzmann-Grenzfall. Die EOM lassen sich darstellen als

1 P
0, me —me (K ononl — T ° / :
t Om. c( >|ph 1 lﬁ;‘g mcmc(q>| {em/c(k—q) —€mc(k>+h‘*‘}(q)

—im 6 (e (k — q) — €, (k) + Aw(q)] } X
{1 gumek= @)1+ )

ok — ) 6((1)} 0 () |
(B-11)

1 P
0, me —me (K ononl — T " 4 ’
i Ome —me ( >|ph 1 ih;‘gmcmc<q>‘ {Gmc<k)—6mg(k—Q) — hw(q)

— i 6 (e (k — q) — €. (k) + hw(q)] } X
{11 gumek= @)1+ )

ok — ) mq)} 0 (K)
(B-12)

und

1 P
— k non = Tz ; ! ?
O e W)lptonent. = 55 2l (D) {emg<k+q>—em6<k>—hw<q>

—im 6 [en (k + q) — €, (k) — Aw(q)] } X
{ 1= omm(k+ )] Ala)

T omm(k+q) [L+ B(Q) } O (K)
(B-13)

Die Streuprozesse im Boltzmann-Grenzfall enthalten aber nur einen Teil der fiir
das Nebendiagonalelement in zweiter Bornscher Néherung relevanten Streuprozesse.
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Die EOM der phonongestiitzten Dichtematrizen, die die Streuprozesse jenseits des
Boltzmann-Grenzfalls enthalten, haben die Form

110, Smemy (K =, @) = [em, (k) — €y (k — q) - ﬁw(q)} Smomt, (K — @, Q)
+Z Z o e (@) ek, (k= ) 07 (q) b(q) ey (k — @)
+ QZZZ mC(Q)@ac(k/) ch. (K) (K + @) ey (k — @))]

(B-14)

[Em (k - Q) — €m, (k) + hw( )] Smi, —mc(k —q, q)

iho, Sml, —me (k —q, q) =
=3 [ e (@) e (k= @) b (@) bla) e, (K — )

k' q' mcml,

+ g e (@) (e (K + @) e, (k = q) ¢, (K) e, (K))]
(B-15)
und
ih0; Smem (k+ @, @) = [em, (k) — €y (k + q) + ﬁw( )] Smem;(k+a, q)
-> Z o mo (@) (el (K + ') b(q) bT(q) oy (K + q))
— G (el (K + @) ¢, (K) i, (K) et (K + ))] -
(B-16)

Nach der Faktorisierung der Vier-Punkt-Dichtematrizen in ihre makroskopischen
Bestandteile ergeben sich die EOM zu
ihdy $pom,(k —q, @) ~ [Emc (k) — ém(k —q) — hw<q)} Smem;, (kK —a, q)
g5 (Q) [0=mzm. (k — q) B(q)
_'_ Q*m/c mMe (k - q) ‘ch mMe (k)] ) (B_17>
[Em/c (k—a) —e_m. (k) + hW(CI)] Sm;, —m.(k —q, q)
~3° e~ (Q) [0t —m (K — q) B(q)
+ Qm/c —m/, (k - q) O—me —me (kﬂ

1RO, Sy —m.(k —q, q) =~
(B-18)

und
ih0; $m.my(k +a, @) ~ [Emc (k) — € (k+a) + hw(qﬂ Sm.m,(k+4a, q)
+9° e (@) [0=mz e (k + @) [14 B(q)]

— O—m.m!. (k + q) Omeme (k)] . (B'19>

Wendet man auf diese Gleichungen die Markov und adiabatische N&herung an, so
erhilt man die Streubeitrége jenseits des Boltzmann-Grenzfalls fiir das Nebendia-
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gonalelement der Spindichtematrix. Die einzelnen Terme sind gegeben durch

1 e e *
at Ome —me (k)lphononZ = E] Z/ g—mc —m/, (q> gmc m/, <q> Qm/c —ml, (k + q)
qm

‘ { P
€me(K) — €—m/, (k —q) — hw(q)

178 [y (k — a) — €, (K) + huw(q)] }

‘ {@mcmc<k> 14+ 8]+ [ — o, ()] 5<q>} ,
(B-20)

1 e (SRS
O Ome—me (K)lphonenz = > 0%y (@) 957y () Qrnt - (K + 1)
qmg

‘ { P
€m, (k—q) —e_m.(k) + hw(q)

+ird [emg (k - q) — €_m, <k> + hw(qﬂ }

x { 11— 0mm e (6)] B(Q) + € - () [1+ B(a)] }
(B-21)

und

1 e e *x
O Ome —m. (k)lphonon2 = 7 Z Iml, me (q) 9-—m!, fmc(q) Omi —m, (k+q)
qm;

. { P
€m. (k) — €—ml, (k +q) + hw(q)
+ im0 [e_p (k + Q) — €, (k) — Tiw(q)] }
{1 20 (091 510 + g ) Bl |
(B-22)

Damit sind alle Streuterme fiir die Elektron-Phonon-Streuung in zweiter Born-
scher Ndherung sowohl im Boltzmann-Grenzfall als auch jenseits des Boltzmann-
Grenzfalls fiir das Nebendiagonalelement erfasst.
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ANHANG C

Coulomb-Streuung

In diesem Abschnitt werden die wesentlichen Schritte zur Herleitung der Coulomb-
Streuterme présentiert, die auf den Vier-Punkt-Dichtematrizen von Glg. (2.62) bzw.
auf den zugeordneten reduzierten Vier-Punkt-Dichtematrizen beruhen. Wir behan-
deln dafiir die einzelnen Terme der Coulomb-Wechselwirkung separat. Fiir jeden
einzelnen Term wird die Herleitung wie im KAPITEL 2 aufgeteilt in die Beitrége fiir
den Diagonaleintrag und den Nebendiagonaleintrag der Spindichtematrix. Bei letzte-
rem wird auBerdem zwischen Streuprozessen des Boltzmann-Grenzfalls und jenseits
des Boltzmann-Grenzfalls unterschieden.

Bewegungsgleichungen in 2. Bornscher Niherung
fiir die Elektron-Elektron-Streuung

Wie aus Glg. (2.62) ersichtlich, existieren fiir die Elektron-Elektron-Wechselwirkung
zwel Vier-Punkt- und damit auch zwei reduzierte Vier-Punkt-Dichtematrizen.

Die EOM des ersten Beitrags, der fiir 9., m.(k) relevant ist, hat die Form

i) (ch, (K + @) chy () e ( + ) e (K)

= [ (k+a) + €. (k) — e (kK + q) — € (K)]
X 5(617% (k+q)cl, (k) e (k+q) e (k)
+ Vi (k+a, k, —q)

! / b~
Lml me me

% { o (6) 0ni e (6 + @) [1 = e, (0] [L = 02, (K + )

— {1 — ngmg(f()} [1 — Ommy, (K + (I)} Ome me (K) 0 o (K + Q)} .
(C-1)

Die Integration der Gleichung erfolgt unter Anwendung der Markov und der adia-
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batischen Néherung. Das Ergebnis lautet

8(ch, (k+a) cf, (k) ey (k + a) eay (K))

~ SV e (K 0 K =) 8 (e, (K@) + e (K) = €y (K + @) = ey (K)
x { 0 () Oy (& + @) [1= 0, m (K)) [1 = 0 (K + 1)

— [1 = 0, (K)] [1 = 0me o (k4 Q)] 0me me (K) 01, e (K + Q)} : (C-2)
In gleicher Weise lésst sich die EOM des zweiten Beitrags aufstellen

ihd, 8(ch, (k+a) ch, (k — a) e, (k) oy (K))
= [em.(k+a) + ey (k — a) — €, (k) — € (k)]
x 6(ch,, (k+q) e, (k — q) e, (k) e (k)
+ ng’cmcm’cﬁzc(f{ + q, k — q, _q)
X {ng fng(l_{) Omem. (K) [1 — Oy my, (K — q)} [1 — O, (K + Q)}

~ 1= 0 ()] [1 = meme ()] O (K = @) 05 (k1) }
(C-3)

Dieser Beitrag lasst sich nach Anwendung der eingefiihrten Ndherungen schreiben
als

5(ch, (& +a) el (k = q) e, (K) e (K))
~ ?fogmcmgmc(l_{ +q,k—q, —q)

X 8 [en, (k4 ) + ey (k — @) = e, () = e (K)]

% { 0y . (€) 0, e () [1= 0z (k= )] [1 = 0., (K + )

— (1= 2 (K)] [1 = 0meme(K)] Omr s (K — Q) 0, i, (K + Q)} :
(C-4)

Das Einsetzen von Glg (C-2) und (C-4) in die urspriingliche EOM des Diagonalein-
trags fithrt zu den Streubeitragen aufgrund der Elektron-Elektron-Wechselwirkung,
die in Glg. (2.73) und (2.74) angegeben sind. Wie im KAPITEL 2 diskutiert, ist dies
bereits der vollstdndige Beitrag in zweiter Bornscher Naherung.

Fiir das Nebendiagonalelement ist eine Unterscheidung der Streuterme in die des
Boltzmann-Grenzfalls und die jenseits des Boltzmann-Grenzfalls sinnvoll.

Im Boltzmann-Grenzfall sind die Streuterme wie im Fall des Diagonaleintrags aus
zwei Beitrdgen aufgebaut. Die EOM des ersten Beitrags ist bestimmt durch die



107

Gleichung
110, 8{cy,, (k + q) b, (k) ey (k + Q) e (k)
= len.(k+a) + em. (k) = em (k+ ) = e, (k)]
x (ch, (k + a) ey, (&) ey (k + @) e, (K))
Vvt e (K + @, k, —q)
X {ch (& +a) [1 = 0mymy (kK +@)] [1— 0y e (k)]
(1= 0 (K + Q)] O g (k + @) 0 7 (K) b 0, oK), (C-5)

die, nach einer Integration mit der Markov und der adiabatischen N&herung, ge-
schrieben werden kann als

5(ch, (1_< +a) cf, (k) oy (k + q) ey (K))

~ __Vﬁze m/, —mcmc<k+q7 k7 _q)

{—ih _ P
(K + ) + € (k) — €y (k+q) — € (

+ 7hd [em. (kK + Q) + . (K) — € (K +9) — €

(
In Analogie ldsst sich der zweite Beitrag zur Streuung formulieren als
ihdy (ch,, (k + a) ¢l (k — @) ¢, (k) ey (K))
= e 0+ (= ) = -0 =, (W)
< 3(ch (k+a) e, (k = a) e, (K) e (K))
Vs"f mcm m (k+q7k q7 q)
X {ng () [1 = 0mmy (k= @)] [1 = 0mom. (kK + Q)]
+ (1= 0y ()] g (6 — @) 031, (K + @) f 0, (), (CT)
der nach der Integration dargestellt werden kann als

5( (k+a) e, (k —q) e, (k) ¢y (K))

ane me ml, mc(k_'_q? k_q7 —Q)

X { —1ih — P =
€. (K + ) 4 €y (k — @) = €, (k) — s (k)

+ 756 [em. (K + Q) + ey (K — Q) — €. (K) — €0 (K)] }
% {0 ) [1 = omme(k = )] [1 - o (k + )

(1= 0y (9] 0t (6 = @) 01, (K + @) f 0 () - (C-8)
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Damit sind die Streubeitrige im Boltzmann-Grenzfall durch die Glgn. (C-6) und
(C-8) vollstandig bestimmt.

Die zusétzlichen Beitrdge zur Streuung in den EOM des Nebendiagonalelements
sind erst im Bereich jenseits des Boltzmann-Grenzfalls erfasst. Auch hier ergeben
sich zwei Beitrage, wobei der erste gegeben ist durch

iho, 5(0% (l_c +q) cinc (k) e (k4 q) cm/c(l_{)) .
= [em. (kK + Q) + €, (k) — €mr (K +q) — € (k)]
x 6(ct (k+q)cl, (k) e (k + q) e (k)
+ Viwr it it me (K, k+q,q)
X“FWWWH1%W&HMQHM

+ Ome me (K) O me (K4 Q) [1 = 0 ( } Om, —mr(k+q) . (C-9)
Die Losung der EOM nach dem bekannten Vorgehen fithrt auf die Gleichung

5( Lokt a) el (K) cuy (K + ) ey (K))
Vee (k, k+q, q)

hmmmm

X { —1ih — P
€. (K + Q) + €m, (K) — €n (K + q) — €5 (k)

+ 7hd [emc(f{ +q) + €m. (k) — €m. (kK +q) — € (k)} }
X { [1 - chmc(k)] [1 - chfnc(f{ + Q)} ngfng(f{)

+ Omeme (K) 0. (K + @) [1 = 0y e ()] } Om —m:.(k+q) . (C-10)
In Analogie zum ersten Beitrag ist die EOM des zweiten gegeben durch

150, 6(ch, (I + ) chy (k — ) e, (k) ¢ (K))
ZFW&+QHfm&—Q%fka—WMM}
x 8(ch, (k + ) el (k — ) c_n, (K) e, (K))

+ Vi e —m, (k q,k+q,q)
{1 0o (1)) 1= 03 ()] 0. + )

+ 0-me —m.(K) 0my (k) [1 — Oerne(k+ q)] } Om;, —m.(k—q) ,
(C-11)

die nach der Integration einschliefllich der Markov und der adiabatischen Naherung
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die Form

d{ch. (k+aq)cl, (k= q) c_m, (k) ey (K))
lhvfmcm Me —m /c(k_ q, k+q7 q)

X { —1ih — P =
em. (K + ) + e, (k — ) = €. (k) — €qr (k)
+ mho |:€7’7’Lc (R +a) + e (k — ) — €, (k) — € (R)}

x L 1= 0o e ()] (1= 03 ()] 0, (K + )
+ 0—me —m. (k) O, i, (l_{) [1 — O e (1_< + Q)] } Om, —mg(k -q)
(C-12)

hat. Die Glgn. (C-10) und (C-12) fithren nach dem Einsetzen in die urspriingliche
EOM fiir das Nebendiagonalelement zu

atgmc —mc( ee 2 = Z Z Zee m/, k ) q) Om!, —m/, (k + q) . (0_13>

cm

’
mC

Die Selbstenergie ldsst sich in zwei Teile separieren geméfl

S (& +a) = RO (k+a) =il (k+q)] (C-14)

mm

Wie im KAPITEL 2 angesprochen, koppelt hier, im Unterschied zum Beitrag auf-

grund des Austausch-Terms, der Beitrag jenseits des Boltzmann-Grenzfalls das Ne-

bendiagonalelement bei k mit dem bei k+q . Wir geben den Bestandteil Fee (R—i—
q), der proportional zu den d-Funktionen ist, explizit an. Er hat die Form

Coer o (k+q)

hVﬁfc ey, (K K+ @V s, (K k4@, )

X 8 (e, (K + @) + €, (K) = €y (K + @) = €y (K)] |
1= e )] [1= 0 (K @)] 012 ()

+ Omeme(K) Omeme (K4 @) [1 = 0 (k)] }

- %Vﬁim e (& K, =)V, s (k4 q, k—q, —q)
X 8 [en, (k= @) + e (K + ) — € (K) — € (K)]

{1 = 0 0] (L= 030 ()] 01, (K — )

+ Qfmcfmc(k) O, i, (l_{) [1 — O, mc(l_( - Q)} } . (C‘15>

Wie im KAPITEL 2 erwihnt, ist T, (k+q) eine Differenz der einzelnen Beitriige.
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Bewegungsgleichungen in 2. Bornscher Niherung
fiir die Elektron-Loch-Coulomb-Streuung

Im Folgenden wird die Herleitung der Streubeitrdge aufgrund der Elektron-Loch
Coulomb-Streuung présentiert. Die Vorgehensweise ist dabei die gleiche wie im Fall
der Elektron-Elektron-Wechselwirkung.

Zuerst betrachten wir die beiden Beitrdge zum Diagonalelement der Spindichtema-
trix. Der erste ist gegeben durch die EOM

ih0y 6(ch, (K) ey (k — @) vl (k) v, (k + @)
= [em. (k) + €m, (kK + ) — €nr (k — q) — €5y, (K)]
x 8{ch, (K) ey (k — q) vl (k) v, (k + q))
+ Voo it e me (K, K+ @, —q)
X {ch me (K) 0, i, (K) [1 = 0y e (K — )] [1 = 0y m, (kK +q)]
— [1 = Omem. (K)] [1 = 0, s, (K)] Ormt, s (K — Q) 01y, (K + Q)} :
(C-16)

die sich nach der Integration mit Hilfe der Markov und der adiabatischen Naherung
schreiben ldsst als

3{ch, (K) oy (k — q) vf, (k) v, (k + @)
~ Vi i me (K K+ @, —=q) 0 [em, (K) + €5, (k + Q) — € (k — q) — €, (k)|
X {chmc(k) O, fn;(l_() [1 — Om., m’c(k - Q)] [1 — O, 1y (l_{ + Q)]

(1= e (0] [1 = 0505 (K)] g (& = @) 00, (Kb @) . (C-17)

Genauso kann die EOM des zweiten Beitrags bestimmt werden zu

ihd, 6(ch, (k + @) cm, (K) v}, (K) va, (K + Q)

= [em ()+6mv( q) — €my(k — q) — €y (k)]
x 6(ch, (k + Q) e, (K) vl () vn, (k + q))
+Vﬁmmm(k+q,k+q —q)

% { oy 1+ @) 0 () [1 = 0 (0] [1 = 1, (ke + )]

— {1 — O me, (K + (I)} [1 — O, m;(k)} Ome me (K) 0y i (K + Q)} .
(C-18)

mc\

Nach der Anwendung der Markov und der adiabatischen Naherung ergibt sich die



111

Losung der Gleichung zu

o(ch, (k+ q) cm, (K) 0L, (k) v, (k + @)
—Vfécm oy (K@ K4+ q, —q) 0 [e (K) + €5, (K + q) — €y (k — q) — € (k)]

X {ng m/, (k + (1) O/ /!, (l_{> [1 — Omeme (k)] [1 — Oy 170 (R + Q)]
— {1 — Omyme, (K + Q)} [1 — O, m;(f()} Ome me (K) 0y i (K + Q)} . (C-19)

Damit ist die Elektron-Loch Coulomb-Streuung fiir das Diagonalelement mit den
Glgn. (C-17) und (C-19) vollstindig beschrieben.

Die Streubeitrége fiir das Nebendiagonalelement werden in den Boltzmann-Grenzfall
und in den Beitrag jenseits des Boltzmann-Grenzfalls unterteilt. Der erste Beitrag
im Boltzmann-Grenzfall ist bestimmt durch die EOM

10, 6(ch,, (k) ey (k — @) vl (k) va, (k + @))
= [emc(k) + €7 v( q) — em (k —q) — €y (k)]
X (el (K) oy (k = @) 0F, (k) vg, (k + q))

+ Vs it s — mc(k R+q, —q)
% {0, (€) [1 = ompme (6 = )] [1 = 01, (k + )]
+ [1 — Qi {,(k)] Om, m/, (k — ) om, m, (k + Q)} Om. —m.(K) ,
(C-20)

die sich nach der Integration und der Anwendung von Markov und adiabatischer
Néherung schreiben lédsst als

8(ch, () ey (k — @) vf, (k) v, (k + q))

E]Vncm ml mey —mc<k7 R_'_q? _q)
P

X { B ihemc(k) + &, (k4 q) — €n (k — q) — €, (k)
+ 710 [em, (k) + e, (k + a) — ey (k — a) — ey, (k)] }
X {gm; i, (K) [1 = 0y (k = @)] [1 = 0, i, (k + )]

(1= 00 ()] O Ok = @) 0,0, (K + @) b 0, (1) - (C-21)

Ein analoges Vorgehen fiir den zweiten Beitrag fithrt von der urspriinglichen EOM
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der Form
ihd, 6(cl, (k + q) e, (K) v}, (K) v, (K + q))
= [em (k+ q) + €m, (k + q) — € (k) — €y, (k)]

x (ch, (k + ) c_pn, (K) 0f, (K) va, (k + @)
+ Vﬁcfn; Tty m/C(k +q,k+q, —q)

X {va (kK +q) [1 — O, me, (K + Q)} [1 — O, m;(k)}

+ [1 = 0y o (K + Q)] Ome e (K + Q) 05y, mg(f()} Om, —m, (k)
(C-22)

zum Endergebnis

5{ch, (k+ q) c_m, (k) vl (K) v, (K + q))
1 _
~ ﬁVﬁcmmva(k+q, k +q, —Q)
{ _in _ P
€m, (K +q) + €, (kK +q) — €. (k) — €, (k)
o 78 [y (K + ) + 0, (K + @) — €, (K) = g (K] |
X {va e (K +Q) [1 = 0n oy (kK + Q)] [1— 0, i, (K)]

+ [1 = 0y o (kK + Q)] 0z e (k + Q) 05, mg(k)} Ome —m.(K) -

X

(C-23)

Zusétzlich zu den Beitragen aus Glg. (C-21) und (C-23) existieren noch die Beitrége
jenseits des Boltzmann-Grenzfalls. Der erste Beitrag in diesem Grenzfall hat fiir die
Elektron-Loch-Coulomb-Wechselwirkung die Form

ih0, 8(cl, (K) ey (k — @) v}, (K) 070, (k + q)
= [Emc (k) + €, (R + q) — €m/, (k - q) — Em, (R)}
x 0{ch, (K) ey (k — @) vl (k) v, (k + @)
+ Voo o me (K K+, @)
X { (1= 0 52, (K)] 11 = 0o ome ()] 05 1, (K + @)
+ O, i, (k) Ome m. (k) [1 — Oy iy (K + (I)} } 0-mm,(k—q),
(C-24)

die sich entsprechend dem iiblichen Vorgehen nach der Integration darstellen l&sst
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als

8(ch,. (k) ey (k — @) vl (k) va, (k + q))

_VC (k71_<+q7 q)

ih ml ml My me

X { —ih = P _
€. () + e, (K + ) — e (K — ) — e (K)

+ 718 [en, (k) + €, (K + ) — €0 (k — @) — €, ()] }

{11 = 0 e (0)] 11— 0 (9)] 07, (K + )
0,1, ) O, (6) [1= 00, (6 + @) b 0y (k= 1)
(C-25)
Gleiches Vorgehen liefert beim zweiten Beitrag, ausgehend von der EOM
ihdy 8(cl,, (k + Q) ¢, (k) v}, (k) v, (k + )
— emp (& + @) + e, (K + @) — € (K) — e ()]
X 6{ch, (k+ @) ¢, (k) 0l (k) vg, (k + q))
+V€mcm Mo (k+q7f<+qv _q)
<{ [1-en. ] [ 0 0] 0

+ Oy 1, (R + q) O—m. —mc(k) []- - Q?’h;m } Om!, —m/, (k + q)

(C-26)
das Ergebnis
o{chy (k+ ) c_m, (k) vl (k) va, (k+ q))
EvSmcm e e (K4 4, k+q, —q)
X { —ih = P
em (K + Q) + €5, (k + Q) — €, (k) — €y (k)
+ who [emé(k+ q) + én, (k+ ) — € (k) — €y (R)} }
A 1= o (K + @) 11— 0, (K)] 05, (K)
+ 0, (K + @) 0 (K) [1 = 0 ()] } o (K + 1)
(C-27)

Die Resultate von Glg. (C-25) und (C-27) kénnen in Form eines Selbstenergiebeitrags
dargestellt werden. Dieser ergibt fir o, —m. (k) die EOM

&tchfmc |C 2 = T ¢ Z Z 2 k_'_q) Om!, —m/, <k+ q) (C_28)

(‘
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mit der Selbstenergie
S (k@) = R[5, (k+aq) —iTy, _,, (k+q)] . (C-29)

Wie in den bereits diskutierten Féllen ist die Struktur von f%/c - (k + q) gegeben
durch

X 8 [emy (k +q) + €, (kK + Q) = €, (k) — €y (k)]

< 1= 0 (k4 @)] [1 = 0o ()] g g (K)
+ 0y iy (K4 @) 0o~ (K) [1 = 0y, (K))]

- %mec i, —mt K+ @ K =)V s (K k=g, —q)

% 8 (e (1) + €, (k = @) = e (k + ) — e ()]

< { [1 = on (0] [1 = 2nem, (K)] 05, m, (k = )

+ 0, 5,(K) O (K) [1 = 0, (k= )] } (C-30)

Die Interpretation dieser Gleichung im Unterschied zum Beitrag durch Elektron-
Phonon-Streuung und zur Austausch-Wechselwirkung ist bereits fiir die Elektron-
Elektron-Wechselwirkung besprochen worden.

Bewegungsgleichungen in 2. Bornscher Niherung
fiir die Elektron-Loch Austausch-Streuung

Die Streubeitrdge zur EOM des Diagonalelements sind vollstdndig im KAPITEL 2
diskutiert worden, da sich die zugehdrige EOM in der Form

00, o (W) = 3> Qig{vgi,c e (K, —K + q, @)
Ka i,

03\ S,

X (chy (=K @), (K) v, (K) v, (K + ) }
(C-31)

darstellen ldsst. Fiir das Nebendiagonalelement ist der erste Beitrag im Boltzmann-
Grenzfall ebenfalls im KAPITEL 2 besprochen worden. Wir beschranken uns daher
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auf den zweiten Beitrag, dessen EOM gegeben ist durch

in0, 6(ch, (k) e (—k + @) vh, (—k + q) v, (K))
= [em. (k) + €, (k) = ey (=K +a) = e (—k + )]
% 6(ch,. () ey (—k + @) vl (=K + @) v, (k)
=V —mem, (K —k +q, q)
X {an; mé}(—k + Cl) [1 — ng m/c<_l_< + q)} [1 — Oy 10 (R)]

(1= 0 (<K + Q)] Oz (K + ) 01, 2, (K) | 0, ()
(C-32)

Die Gleichung fiir die reduzierte Vier-Punkt-Dichtematrix ist nach einer Integration
einschlieflich der Markov und adiabatischen Nédherung darzustellen als

0(ch, (K) Cmg (=K + @) vl (—k + @) vin, (K))
~ L pX

- T / /I _ ~ (
ih ml, My, —Me My

(C-33)

Die Beitrége jenseits des Boltzmann-Grenzfalls wurden bereits in KAPITEL 2 présen-
tiert.
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ANHANG D

Elektron-Storstellen-Streuung

Dieser Abschnitt zeigt die Herleitung der Streuterme aufgrund der nichtlokalen Dich-
tematrizen, die bei der Elektron-Storstellen-Streuung auftreten. Ein Teil davon wur-
de bereits im KAPITEL 2 behandelt. Es werden hier nur die noch fehlenden Terme
erlautert.

Wir folgen der im KAPITEL 2 eingefiihrten Aufteilung in EOM der Diagonal- und
Nebendiagonaleintriage der elektronischen Spindichtematrix.

Die EOM des Diagonaleintrags kann aus Glg. (2.97) bestimmt werden zu
i1000m (€)= 3 [203{Unngm, (@) (chy (k+ @), (K))}
amg
= %A { U, i () (ch, (&) e (k = @) }| . (D-1)

Der Streubeitrag aufgrund von gy, (k, k — q) ist noch zu untersuchen. Die EOM
dieses Eintrags liasst sich schreiben als

17 O 0me m, k,k—q) = |:€mc (k) — €m/, (k — q)} Omcm!, (k, k—q)
+ > U (@) {ch, (k= ) ey (k — @)
q’ me

— U ()], (K) e (K —q+q))] . (D-2)

Wie im Hauptteil kann die EOM integriert werden und liefert nach Anwendung der
Markov und der adiabatischen Ndherung die Gleichung

Om. ml, (k7 k — (1) AT U’;Lf: Me <(1) Y [Em/c (k - (1) — €m, (kﬂ
X {Qm’c m’c(k - q) [1 — Omeme (k)]
- [1 — Om.m! (k - Q)} Ome me (k)} . (D'3)

Einsetzen dieses Ausdrucks in Glg. (D-1) fithrt zu den in KAPITEL 2 nicht be-
sprochenen Beitrédgen in Glg. (2.100). Damit sind alle Streubeitréige im Boltzmann-
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Grenzfall und in zweiter Bornscher Naherung zum Diagonaleintrag der Dichtematrix
bestimmt.

Die Streubeitrdge zum Nebendiagonalelement werden im Folgenden présentiert. Als
Ausgangspunkt dient Glg. (2.97). In ihr findet man vier nichtlokale Dichtematrizen,
die zu vier EOM fiihren. Da es sich um Zwei-Punkt-Dichtematrizen handelt, ist
die Darstellung der Beitrage im Boltzmann-Grenzfall und jenseits des Boltzmann--
Grenzfalls fiir die nichtlokalen Dichtematrizen sehr tibersichtlich. Wir weichen daher
von der bisherigen separaten Herleitung der beiden Grenzfélle ab und présentieren
beide Beitrage in einer EOM. Die EOM der nichtlokalen Dichtematrizen, beschréankt
auf die makroskopischen Terme, haben die Form

ih00m, —m.(k+a, k) = [em (k+<1)—6 mc(k)} Omy, —m. (K +q, k)
+Z L k+da—d)c (k)

= U, 7mc(q’)<0fn/c(k +d) e (k+4d))]

(D-4)
ih Oy o1, mg(kv k—q) = [emc(k) - (k - q)} Omcm!, (k, k —q)
+Z e ()(ch, (k = @) ey (k = @)
— U () el () e (kK —q+ )]
(D-5)
ih atQm’C fmc(k —q, k) = [Em (k - q) — €-m, (kﬂ Om!, —m!, (k - q, k)
+ Z e () (k= a+q) e, (K))

(D-6)
und
ih00m,m (K, k+ Q) = [em. (k) — ém (k + q)] Om.m, (K, k+q)
"‘Z mcmc (k—l—q) (k+Q)>
— Uy, (@) (], (K) e (k+a—q))] .
(D-7)

Sie konnen nach einer Einschréinkung beziiglich des Wechselwirkungsmatrixelements
entsprechend dem Boltzmann-Grenzfall und dem Fall jenseits des Boltzmann-Grenz-
falls vereinfacht werden. Nach einer Integration und der Anwendung von Markov und



119

adiabatischer Naherung erhélt man fiir die gesuchten Ausdriicke die Gleichungen

ih P
o (k@) — e (K)

+ whd [Em’c (k + (I) — €_m, (k)} }

X [U:ﬂc Me (q) Ome —me (k) - []i771’C —Me (q) Qm/c —m/, (k + q>:| )
(D-8)

1
m’—mk 7k ~ _{_
om;, —m.(k + g, k) &

1 P
Om. mc( ) q) ih {1 €m?, (k - (I) — €m, (k)

+ 7h6 [ (k — q) — €m,. (k)] }

X (U o (Q) 0 e (k= @) = U (@) 0 e (K)]
(D-9)

1

o (k—q k) ~ ,—{—‘h
omy, —m.(k — q, k) F

D
e E——y
+Thd [emé(k —q) — €, <k>} }

X [Umc ml, (q) Ome —me. (k) —U_m, —m/, (q) Om!, —m!, (k - q)}
(D-10)

und

P
k+q) — €n. (k)
+ 7hé [em/c(k +q) — emc(k)}
X [U—mé me () 0—memy (K + Q) = Un —ne (Q) 0, —m, (k)] :
(D-11)

1
mem! k7 k ~ _{h
neni(6 K+ a) > g T

Eingesetzt in die urspriingliche EOM des Nebendiagonalelements der Dichtematrix
fithren diese auf die im Hauptteil dargestellten Selbstenergiebeitrige in den Glgn.
(2.103) und (2.106). Es ist zu beachten, dass in den vier Gleichungen die Terme
proportional zu g, —m, (k) dem Boltzmann-Grenzfall entsprechen. Die verbleibenden
Terme ergeben die Selbstenergiebeitrige jenseits des Boltzmann-Grenzfalls.
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ANHANG E

\_Berechnung der Streuintegrale tiir die

numerische Simulation

Die numerische Untersuchung der Spindynamik in 2D-Halbleitersystemen erfolgt im
Temperaturbereich von T'= 150K bis 7" = 300 K. In diesem Bereich ist die Streu-
ung bestimmt durch die Wechselwirkung der Elektronen mit longitudinal optischen
(LO) Phononen, die so genannte Frohlich Wechselwirkung [36]. Eine detaillierte
Einfithrung in diese Art der Streuung in 2D-Systemen findet man in Ref. [90] und
[93]. Wir demonstrieren im Folgenden die numerische Auswertung der Streubeitrige
an einem Beispiel.

Das Wechselwirkungsmatrixelement fiir die LO-Phonon-Streuung ist gegeben durch
[97]

=) el

Wir benutzen das Modell von volumenartigen Phononen und vernachléssigen Quan-
tisierungs- oder Confinementeffekte. Die Relevanz der Modelle quantisierter Phono-
nen ist umstritten [99] und der Einfluss auf die Dynamik sehr gering [72].

2 1 1 .
¢ huro < dz(*(2) (=) e'=* . (E-1)

9°(a, qz)ZI{ Ve,

Fiir das Wechselwirkungsmatrixelement wird der dreidimensionale Wellenvektor der
Phononen qsp in den in-plane Anteil q und den Anteil in Wachstumsrichtung ¢, auf-
gespalten. Eine Eigenschaft der LO Phononen ist die Unabhéngigkeit ihrer Energie
vom Wellenvektor, d. h.

wro(q) = wro - (E-2)

Diese Eigenschaft {ibertrédgt sich auf die phononische Verteilungsfunktion, die nur
von der Temperatur 7" abhéngt und die Form

Bla) = B(T) = 55— (E-3)
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hat. kg ist die Boltzmann Konstante. Fiir die Auswertung der Streubeitrige aus
KAPITEL 3 ist ein Ubergang von der Summation iiber q zur Integration iiber den g-
Raum nétig. Die Auswertung wird im Folgenden fiir die Streurate I'°" (k') diskutiert.
Entsprechend Ref. [73] liasst sich T°" (k) schreiben als

P ) = [ K[ dg g S[el) = e(k) ~ hono] [9°(a, 4 PO (1~ 200

(E-4)
Wie man sieht, hingt nur ¢°(q, ¢,) explizit von ¢, ab und die Integration iiber ¢,
kann entsprechend der Gleichung

00 2 00
e 2 (& thO 1 1 1
/00qu|9 (a, ¢.)[" = 272V € (; - g) /Ooqum (E-5)

< [ asagP P (B
separat berechnet werden. Sie liefert
/OO dq. ! ela:—=) = T o—dle=2'| (E-7)
e P HE q

Fiir das Uberlappintegral der Enveloppenfunktionen fithren wir die Abkiirzung
Fla) = [ ded o) P lo(e) et (£:8)
ein. Mit Glg. (E-7) und (E-8) kann das Streuintegral geschrieben werden als
2
out (1./ _ €~ wWLo i_i 21,/ AN _ f(q>
ree*k'y = S (Eoo 65) /d k'0 [e(k") — e(k) — hwro)] v
x B(T)[1 = omm(K)] - (E-9)

Die Integration iiber k’ erfolgt in der Polarnotation, d. h.

A’k — dk'dO K .

Das Integral kann unter Verwendung der J-Funktion berechnet werden, wobei zu

beachten ist, dass
Olf@) =2
i=1
mit f(x;) = 0. Dies ergibt einen zusétzlichen Faktor m*/(h* k') . AuBerdem lésst sich
aus der -Funktion Information iiber den Wellenvektor des Endzustands gewinnen,
der der Gleichung

of (i) |~

1
e oz —zy),

2m*wro
h
unterliegt. Man erhélt als Ergebnis der Integration iiber £

pou(y — ©Mwo <L _ l) B(T) /OQW dﬁ@ 1= omm(K)] -

2meo M2 \ € €5

o= k2 + (E-10)
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Die verbleibende Winkelabhéngigkeit ist gegeben durch

q(¥) = [K' —K|

= V2 + k2 — 2kk cos?) . (E-11)

Das Integral iiber ¢ muss numerisch ausgefiihrt werden [14]. In der Simulation wird
dies unter Verwendung einer adaptiven Quadraturmethode der GSL-Bibliothek [43]
durchgefiihrt. Die iibrigen Streubeitrége ergeben sich auf analoge Weise. Glg. (E-11)
beinhaltet die fiir die LO-Phonon-Streuung charakteristische elektronische Zustands-
dichte in zwei Dimensionen m*x/h? [73].

Das Resultat kann weiter vereinfacht werden, wenn die fermionische Verteilungs-
funktion g,,,,(k) nur vom Betrag von k abhéngt, da sie dann nicht in der Integrati-
on beriicksichtigt werden muss. Dies ist fiir die Rashba-Spin-Bahn-Wechselwirkung
gerechtfertigt. Im Fall der Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechselwirkung ist dies nur fiir
t = 0 korrekt. In der numerischen Simulation setzen wir trotzdem in beiden Féllen
Omm(kK) = 0mm(k) und nehmen eine Unterschitzung der Streuung im Falle der
Dresselhaus-Spin-Bahn-Wechselwirkung in Kauf.

Das Uberlappintegral F(¢) kann fiir die behandelten Modellsysteme analytisch be-
rechnet werden. Im Fall des unendlich tiefen Quantentrogs der Breite L ergibt sich
das Uberlappintegral zu [91]

3 —u
u? + 472 (1_6 )+

u? — 4n? 1 u
B {u2—|—47r2 u? + 42 (1_6 )}

u

Fla) = v+ A

+% {1 - % (1- e“)] , (E-12)

mit u = Lgq.

Fiir die trigonale Heterostruktur kann das Uberlappintegral unter Verwendung der
Fang-Howard-Stern Wellenfunktion [108] geschrieben werden als

B85 +98q+3¢
8  (B+q?P 7
mit dem materialspezifischen Parameter 3, der fiir GaAs typischerweise im Bereich

von 2 — 3 x 10%cm™! liegt. Fiir die Simulation wurde der Parameterwert 3 = 3 x
105 ecm ™! verwendet.

F(q) (E-13)
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