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MgO 基磁性隧道结温度-偏压相图的理论研究*

吕杰    方贺男†    吕涛涛    孙星宇

(南京邮电大学电子与光学工程学院, 南京　210023)

(2020 年 11 月 12日收到; 2020 年 12 月 15日收到修改稿)

MgO基磁性隧道结是自旋电子器件研究的热点问题 , 其温度特性和偏压特性在实际应用中极其重要 .

因此, 亟需在理论上计算得到MgO基磁性隧道结的温度-偏压相图. 本文构建了适用于单晶势垒层磁性隧道

结的理论 . 该理论将单晶势垒层视作周期性光栅 , 利用光学衍射理论处理势垒层对隧穿电子的衍射 , 因

此可以很好地计入隧穿电子波的相干性. 根据此理论, 同时计入温度和偏压的影响计算了MgO基磁性隧道

结的温度-偏压相图. 理论结果表明, 通过调节MgO基磁性隧道结的铁磁电极半交换劈裂能 D、化学势µ以及

势垒层周期势 v(Kh)可以优化其温度特性和偏压特性. 该结果为MgO基磁性隧道结的应用提供了坚实的理

论基础.

关键词：磁性隧道结, 隧穿磁阻效应, 温度效应, 偏压效应
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1   引　言

在上世纪 90年代, 磁性隧道结的势垒层大多

选取非晶 Al2O3 来制备. 然而, 由于非晶 Al2O3 势

垒层中存在严重的无序散射, 所以很大程度上抑

制了磁性隧道结隧穿磁阻 (tunneling magnetore-

sistance, TMR) 的大小. 尽管很多课题组对 Al—O

结的物理结构等因素进行了优化, 使得 Al—O结

低温下的 TMR可以达到 107%[1], 但是仍然难以

满足下一代磁存储器件的要求 .  2001年 ,  Butler

和Mathon等利用第一性原理对基于单晶MgO势

垒层和 Fe电极的磁性隧道结进行了理论计算, 预

测其可能实现超过 1000%的 TMR. 随后, 人们对

单晶 MgO基磁性隧道结展开了广泛的实验研究.

2004年 ,  Yuasa等 [2] 在室温的 Fe/MgO/Fe磁性

隧道结中实现了 180%的 TMR. 2007年 Lee等 [3]

在 CoFeB/MgO/CoFeB磁性隧道结中将 TMR在

室温下提升至 604%, 低温下提升至 1144%. 上述

结果表明单晶MgO基磁性隧道结有潜力成为下一

代磁存储器件的基本元件.

单晶 MgO基磁性隧道结除了具有较高的

TMR外, 还展现了许多新奇的物理效应, 其中最

重要的是偏压特性与温度特性. MgO基磁性隧道

结温度特性的实验结果大多表现为: 反平行电导

(antiparallel  conductance, GAP)和 TMR均随温

度升高而显著降低, 而平行电导 (parallel conduc-

tance, GP)随温度单调变化且幅度较小 [4−10]. 另

外, 也有实验发现平行电导 GP 会随温度振荡 [11].

MgO基磁性隧道结偏压特性的实验结果大多表现

为: TMR随偏压增大单调减小 [12,13]. 然而, 有部分

实验发现 TMR会随偏压非单调变化 [14]. 此外, 研

究结果表明温度特性与偏压特性是耦合在一起的,

即温度对偏压特性有影响, 偏压对温度特性也有影

响 [14,15]. 上述结果表明温度和偏压对 MgO基磁性

隧道结 TMR的影响比较复杂, 因此在实际应用中
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需要寻找最优的温度和偏压来实现最大的 TMR.

在物理上, 这相当于在以温度和偏压作为双变量的

相图上找到 TMR最大的 (或极大的)相点. 为此,

首先需要通过理论计算得到上述相图.

本课题组之前已经发展出一个适用于单晶势

垒层磁性隧道结的理论. 该理论基于传统的光学衍

射理论, 将单晶势垒层视作周期性光栅, 很好地计

入了单晶势垒层对隧穿电子的散射所带来的相干

性. 此理论可以较好地解释MgO基磁性隧道结的

基本特性, 特别地, 上述偏压特性和温度特性的物

理机理均可以在该理论框架下得到阐明. 因此, 本

文拟对上述理论进行拓展来同时计入温度和偏压

对MgO基磁性隧道结的影响, 进而计算得到以温

度和偏压作为双变量的 TMR相图. 

2   理论模型

单晶势垒层的周期势可以写作: 

U(r) =

n−1∑
l3=0

∑
Rh

v(r −Rh − l3a3), (1)

ez=
a1 × a2

|a1 × a2|

其中 v(r)表示势垒层每个格点处的原子势; n表示

势垒层总层数; Rh = l1a1+l2a2, 其中 a1 和 a2 是势

垒层面内初基矢量, l1 和 l2 是相应的整数; a3 是层

间的初基矢量, l3 是其相应的整数. 定义  ,

即 z轴的正方向为从上电极指向下电极, 如图 1

所示.

 
 

0   

图 1    MgO基磁性隧道结示意图

Fig. 1. Diagram of MgO-based magnetic tunnel junction.
 

根据文献 [16,17], 温度对隧穿磁阻效应的影响

来源于晶格畸变对势垒层周期势的修正, 偏压对隧

穿磁阻效应的影响来源于外加势场与势垒周期

势的叠加 . 因此 , 在物理上 , 两者均是通过改变

势垒层势场进而影响隧穿磁阻效应的. 考虑到上

述影响后, 根据 Bethe理论、双束近似方法以及文

献 [16−18], 自旋向上子能带到自旋向上子能带通

道的透射系数如下: 

T↑↑(k) =
1

8kz

{
pz
+e

i[pz
+−(pz

+)∗]d + pz
−e

i[pz
−−(pz

−)∗]d

+ qz
+e

i[qz
+−(qz

+)∗]d + qz
−e

i[qz
−−(pz

−)∗]d

+ pz
+e

i[pz
+−(pz

−)∗]d + pz
−e

i[pz
−−(pz

+)∗]d

− qz
+e

i[qz
+−(qz

−)∗]d − qz
−e

i[qz
−−(qz

+)∗]d

+ c.c.
}
, (2)

p± q±

式中, k表示入射电子的波矢量, kz 是其 z方向分

量; d表示势垒层厚度;    和   为透射电子波函

数分波的波矢, 可表示为: 

pz
± = [k2 − k2

h ± 2mℏ−2v(Kh) + 2meℏ−2V0]
1/2,
(3a)

 

qz
± = [k2 − (kh +Kh)

2 ± 2mℏ−2v(Kh)

+ 2meℏ−2V0]
1/2, (3b)

ℏ
其中, kh 是 k的面内分量; Kh 是 Rh 相应的倒格

矢; m是电子的质量,   是普朗克常量; e是电子电

荷; V0 是外加偏置电压. 

v(Kh) =

{
1 + 2

σ

1− σ
cos

[
Kh · α0

(
1− T

Tc

)]}
× (1− σ)v0(Kh), (4)

σ α0

Tc T = Tc

v0(Kh)

式中  是缺陷浓度;   为绝对零温下势垒层的应变;

 为回复温度, 它的物理含义是当温度   时,

应变刚好消失;   是理想单晶势垒层原子势的

傅里叶变换, 

v0(Kh) = Ω−1

∫
drv(r)e−iKh·r, (5)

Ω Ω = (a1 × a2) · a3其中  是单晶势垒层原胞的体积  .

T↑↑

G↑↑

由  , 可以得到自旋向上子能带到自旋向上

子能带的电导  : 

G↑↑ =
eℏ

16π3mV0

∫ kF↑

√
k2
F↑−2meℏ−2V0

dk
∫ π/2

0

dθ

×
∫ 2π

0

dφk3 sin(2θ)T↑↑(k, θ, φ), (6)
 

kF↑ =
√
2mℏ−2(µ+∆), (7)

θ φ

kF↑

G↓↑ G↑↓ G↓↓

GP = G↑↑ +G↓↓ GAP =

其中  表示 k和 ez 之间的角度,   表示 kh 和 a1 之

间的角度,    表示自旋向上电子的费米波矢量,

µ和 D 分别表示铁磁电极的化学势和半交换劈裂

能. 类似地, 可以得到   ,    以及   , 进而可

以得到平行电导  , 反平行电导 
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G↑↓ +G↓↑ TMR = (GP/GAP)−1

Kh = 2.116× 1010 m−1

σ = 0.08 Kh · α0 = π/3

Tc = 800 K

 , 以及   . 下文将上

述公式应用于单晶 MgO基磁性隧道结: 根据文

献 [19], 此时   ; 因为在已有

文献中 MgO势垒层厚度范围通常为 1—3 nm, 所

以势垒层厚度 d在本文中设定为 2 nm; 晶格畸变

的相关参数选取为   ,    以及

 . 

3   讨论部分

首先, 计算了在不同的铁磁电极半交换劈裂

能 D 下的温度-偏压相图, 结果如图 2所示. 其中,

化学势µ = 11 eV, 原子势的傅里叶变换 v(Kh) =

15.3 eV. 图 2(a)—图 2(c)分别对应于 D = 8 eV,

D = 9 eV和 D = 10 eV. 从图 2可以看出, TMR

最大的相点均处于低偏温区域, 这与已有的 MgO

基磁性隧道结的实验结果相符 [20]. 此外, 由图 2(b)

和图 2(c)可知, 当D = 9 eV和D = 10 eV时, TMR

分别在温度为 240 K和 400 K时出现了与最大值

接近的极大值点. 在物理上, 由公式 (2)、公式 (3)、

公式 (4)和公式 (7)可知, 这来源于隧穿电导随温度

的振荡效应 [17]. 该结果表明可以通过调节铁磁电

极的半交换劈裂能使 TMR的极大值处于室温区

域, 这将有利于磁性隧道结在室温下的实际应用.

Vout ≡ V × (GP −GAP)/GP

其次, 计算了在不同的化学势µ下的温度-偏压

相图, 结果如图 3所示, 其中半交换劈裂能D=9 eV,

原子势的傅里叶变换 v(Kh) = 15.3 eV. 图 3(a)—

图 3(c)分别对应 µ  =  10 eV,  µ  =  11 eV和 µ  =
12 eV. 从图 3可以看出 TMR最大的相点对应的

偏压随化学势会显著变化, 在物理上, 由 (2)式、

(3)式和 (7)式可知, 这来源于化学势µ对透射系数

振荡项相位的影响. 由上可知, 如果通过改变铁磁

电极材料来改变化学势, 则可以令MgO基磁性隧

道结既能够在低偏压下应用于低功率器件, 又能够

在高偏压下实现大的 TMR, 进而提高输出电压

(  )来应用于高功率磁性

隧道结器件.

最后, 计算了在不同 v(Kh)下的温度-偏压相

图, 结果如图 4所示. 其中, 化学势µ = 11 eV, 铁
磁电极半交换劈裂能 D = 9 eV. 图 4(a)—图 4(c)

分别对应于 v (Kh) = 12.3 eV, v (Kh) = 15.3 eV和

v (Kh) = 18.3 eV. 从图 4可以看出, TMR的相图

显著依赖于 v (Kh)的变化. 这是因为, 根据 (2)式、

(3)式和 (4)式, 相比于半交换劈裂能 D 和化学势

µ, 透射系数对 v (Kh)的变化更敏感. 该结果说明,

如果将单晶MgO势垒层换作其他的单晶势垒层材

料, 将会显著地改变 TMR的温度-偏压相图. 因此,

势垒层材料的选择是优化磁性隧道结温度和偏压

特性的重要因素.

由前文可知, 图 2(c)中 TMR极大的相点处于

室温区域与低偏压区域, 即在本文选取的参数范围

之 内 ,  D  =  10 eV,  µ  =  11 eV,  v (Kh)  =

15.3 eV最有利于MgO基磁性隧道结的实际应用.
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图  2    不同铁磁电极半交换劈裂能 D 下的温度 -偏压相

图　(a) D = 8 eV; (b) D = 9 eV; (c) D = 10 eV

Fig. 2. Phase diagram  of  temperature  and  bias  with   vari-

ation  of  half  the  exchange  splitting  of  the  ferromagnetic

electrodes D: (a) D = 8 eV; (b) D = 9 eV; (c) D = 10 eV. 
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4   结　论

本文基于传统光学衍射方法构建了适用于单

晶势垒层磁性隧道结的理论. 该理论由于充分考虑

了周期性势垒层对隧穿电子的衍射效应, 所以很好

地计入了隧穿电子波的相干性. 另外, 此理论可以

引入温度和偏压对隧穿磁阻效应的影响, 有利于同

时处理温度效应和偏压效应. 利用上述理论, 分别

计算了不同铁磁电极半交换劈裂能 D、化学势µ和

势垒层周期势 v (Kh)下的 MgO基磁性隧道结的

温度-偏压 TMR相图. 结果表明, 可以通过调节半

交换劈裂能 D 使得 TMR极大的相点处于室温区

域中. 此外, 可以通过调节化学势µ改变 TMR最大

的相点对应的偏压. 同时, 研究发现, 温度-偏压TMR

相图显著依赖于势垒层周期势 v (Kh). 上述结果说

明, 通过调节铁磁电极半交换劈裂能 D、化学势

µ和势垒层周期势 v (Kh)可以优化MgO基磁性隧

道结的温度特性和偏压特性, 进而有利于MgO基

磁性隧道结的实际应用.
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Abstract

MgO-based  magnetic  tunnel  junction  is  a  hot  issue  in  the  field  of  spin  electronic  devices,  and  its

temperature and bias voltage play quite an important role in practical applications. Therefore, it is desiderated

to obtain the temperature-bias phase diagram of MgO-based magnetic tunnel junction. This paper develops a

theory  which  is  suitable  for  magnetic  tunnel  junctions  with  single  crystal  barrier.  In  this  theory,  the  single

crystal  barrier  is  regarded  as  a  periodic  grating,  and  the  tunneling  process  is  treated  by  optical  diffraction

theory, so the coherence of the tunneling electron can be well taken into account. Most importantly, the theory

can handle both the temperature effect and bias effect of MgO-based magnetic tunnel junctions. According to

the present theory, the temperature-bias phase diagram of MgO-based magnetic tunnel junctions is calculated

under different half the exchange splittings, chemical potentials and periodic potentials. The theoretical results

show that the extreme phase point of tunneling magnetoresistance (TMR) can move to high temperature region

through  regulating  half  the  exchange  splitting D  of  ferromagnetic  electrode  of  MgO-based  magnetic  tunnel
junction.  This  will  be  beneficial  to  the  applications  of  magnetic  tunnel  junctions  at  room  temperature.

Moreover, the chemical potential µ can change the bias corresponding to the maximum phase point of TMR. As
is well  known, the chemical  potential  will  vary with the material  of  ferromagnetic electrode.  Therefore,  if  the

material  of  ferromagnetic  electrode  is  chosen  with  a  proper  chemical  potential,  we  can  obtain  a  large  TMR

under high bias voltage. In other words, the output voltage can be considerably increased. This will be favorable

for  the  preparation  of  high  power  devices.  In  addition,  it  is  found  that  the  phase  diagram  of  TMR  is

significantly dependent on periodic potential v(Kh). As a result, the effects of temperature and bias voltage in

the  MgO-based  magnetic  tunnel  junctions  can  be  optimized  by  regulating  half  the  exchange  splitting  D,
chemical potential µ, and periodic potential v(Kh). The present work provides a solid theoretical foundation for

the applications of MgO-based magnetic tunnel junctions.
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