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Resumen

En esta tesis abordamos temas relacionados con la interaccion espin-érbita y la inte-
raccion coulombiana en sistemas nanowhiskers de semiconductores. Consideramos para
nuestro problema sistemas de dos puntos cuanticos acoplados cuasi-unidiemsnionales com-
puestos de antimoniuro de indio (AlInSb/InSb), arseniuro de galio (AlGaAs/GaAs) y arse-
niuro de indio (AllnAs/InAs). Cada punto cudntico tendrda un ancho de 30 nm separados
por una barrera de 3 nm.

Nos propusimos estudiar el caso de un electrén en dicha estructura y compararlo con
el caso de dos electrones. Comenzamos obteniendo las expresiones de los Hamiltonianos de
Rashba y Dresselhaus en la geometria de puntos cuanticos cuasi-unidimensionales. Estu-
diamos los niveles de energia y los autoestados del Hamiltoniano del sistema en funcién
del campo magnético y la separacién entre los puntos cuanticos. Con estos autoestados
calculamos el factor-g y el valor medio de la proyeccion z del espin < S, > en funcién
del parametro de Rashba para distintos semiconductores y variando el ancho de los puntos
cuanticos y la separacién de los mismos.

En los calculos senalados se analizé la influencia de la interaccién espin-érbita (SO) de
tipo Rashba y de tipo Dresselhaus. Estos efectos de SO pueden resultar favorables para la
fabricacion de injectores de espin y detectores basados en barreras de semiconductores no
magnéticos. Encontramos que el efecto de Rashba es siempre mayor que el de Dresselhaus
para los parametros utilizados. Para el caso de dos electrones estudiamos la influencia de
la interaccién coulombiana.

Posteriormente, calculamos los tiempos de relajacion de espin debido a la interaccién
electron-fonén tanto para un electréon como para dos. Para este calculo consideramos las
distintas clases de fonones debido a los potenciales de deformacion, piezoeléctrico actistico
longitudinal, piezoeléctrico actstico transverso 1 y transverso 2. Estudiamos las transiciones

entre estados en fucnién del campo magnético y de la temperatura.



En todos los casos planteamos el Hamiltoniano correspondiente y lo diagonalizamos
para obtener los niveles de energia y los autoestados. Con éstos calculamos las tasas de

relajacion utilizando la regla de oro de Fermi.

Palabras clave: interaccion espin-orbita, puntos cuanticos, relajacién de espin, interaccién

coulombiana.
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Abstract

In this thesis we deal with problems related with spin-orbit and coulomb interaction
in semiconductor nanowhisker systems. For our problem we consider systems consisting
of quasi-undimesional double quantum dots of indium antimonide (AllnSb/InSb), gallium
arsenide (AlGaAs/GaAs) and indium arsenide (AllnAs/InAs). Each quantum dot have a
width of 30 nm separated by a barrier width of 3 nm.

We propose to study the case of one electron in this structure and compared it with
the case of having two electrons. We start obtaining the expressions of the Rashba and the
Dresselhaus Hamiltonians in the geometry of quasi-undimensional quantum dots. We study
the energy levels and the eigenstates of the Hamiltonian of the system as a function of the
magnetic field and the separation between the quantum dots. With these eigenstates we
calculate the g-factor and the mean value of the z proyection < S, > as a function of the
Rashba parameter for different semiconductors and varying the width of the quantum dots
and their separation.

In the abovementioned calculations we analized the influence of the spin-orbit interaction
(SO) of the Rashba and the Dresselhuas types. These effects of SO may turn out to be
favorable for the fabrication of spin injectors and detectors based on barriers of non magnetic
semiconductors. We found that the Rashba effect is always stronger than the Dresselhaus
effect for the parameters we used. For the case of two electrons we study the influence of
the coulomb interaction.

Finally, we calculated the spin relaxation times due to the electron-phonon interac-
tion for one and two electrons. For these calculations we considered the different kind of
phonons due to the deformation potential, the piezoelectric longitudinal acoustic poten-
tial, the piezoelectric transerverse 1 and transverse 2 acoustic potentials. We studied the
transitions between states as a function of the magnetic field and the temperature.

In all cases, we wrote the corresponding Hamiltonian and we diagonalize it in order



to obtain their energy levels and their eigenstates. With them, we calculate the relaxation
rates using the Fermi golden Rule.

Keywords: spin-orbit interaction, quantum dots, spin relaxation time, coulomb interaction.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Objetivos y organizacion de la tesis

El objetivo de esta tesis se centra en el estudio de sistemas de puntos cuanticos semicon-
ductores cuasi-unidimensionales con uno y dos electrones. Calcularemos sus niveles de ener-
gia, factor-g, funciones de onda y tiempos de relajacién de espin. Exploraremos el control
cuantico del sistema, incluyendo los grados de libertad de espin, con vistas a aplicaciones
en espintrénica y computacion cuantica. Compararemos los tiempos de relajacién hallados
en estos sistemas debidos a los distintos mecanismos de relajacién para determinar cuél o
cuales son los mas importantes. Esto serd de utilidad en el posterior diseno de sistemas de
qubits para aplicaciones en procesamiento cuantico de informacién y también en la bisque-
da de cables cuanticos que transmitan corriente polarizada de espin con minima pérdida
de la magnetizacién. Primeramente, resolveremos el problema de autovalores del Hamilto-
niano del punto cuantico sin incluir la interaccién espin-orbita. Posteriormente, incluiremos
esta interaccién obteniéndose, asi, nuevos autoestados, dependientes del espin. Con estos
estados calcularemos las tasas de transicion de espin debidas a la interaccion electron-fonén
en el punto cuantico. Este esquema para una particula en el punto cuantico se extendera al

estudio de dos electrones por punto cuantico. En este caso es necesario trabajar en un es-



1.2. Motivacion 2

pacio de Hilbert de dos particulas, y estudiar las transiciones de espin para el sistema de
dos electrones. Es decir, transiciones entre el estado triplete y el estado singlete del par de
electrones.

Esta tesis esta organizada de la siguiente forma: el primer capitulo comienza con una
breve descripcion de las heteroestructuras y las técnicas més importantes para la fabricacién
de pozos y puntos cudnticos. Se comenta acerca de los semiconductores utilizados en este
trabajo como arseniuro de galio, antimoniuro de indio y arseniuro de indio. En el Capitulo 2
se describen los distintos mecanismos de relajacion de espin y en que consiste la interaccién
espin-orbita (Rashba y Dresselhaus) y los distintos fonones que se utilizaran para el calculo
de las tasas de relajacién de espin. En el Capitulo 3 se muestra un estudio detallado de un
electrén en un doble punto cuantico acoplado cuasi-unidimensional teniendo en cuenta la
interaccion espin-érbita para el calculo de las tasas. En el Capitulo 4 se presenta el estudio
de dos electrones en la misma estructura combinando la interacciéon espin-érbita con la
interaccion Coulombiana. Aqui se estudian nuevamente la estructura electrénica y las tasas

de relajacion. Las conclusiones y discusiones pueden verse en el ultimo capitulo.

1.2. Motivacion

1.2.1. Espintrénica

Hace veinte anos comenzoé una bisqueda de nuevas formas de desarrollar dispositivos elec-
trénicos mas veloces y con mejores prestaciones. La electronica tradicional estd basada en el
control de la carga de los portadores, pero la aparicion del espin como una nueva propiedad
de los electrones dio lugar a lo que hoy se conoce como la “espintrénica” [1]. Esta explota
tanto la carga del electrén como su espin, el cual puede tomar dos valores, +1/2 o -1/2,
y ser controlado mediante un campo magnético. Para construir un dispositivo espintrénico

debe disponerse de un sistema que pueda generar una corriente de electrones “polarizados
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en espin” [2, 3, 4] !, y de otro sistema que sea sensible a dicha polarizacién. Es decir, un sis-
tema que permita la transmisiéon de un par de senales por un unico canal usando electrones
“polarizados en espin”[5], produciendo una senal diferente para los dos valores posibles,

duplicando asi el ancho de banda del cable.

En 1990 Datta y Das propusieron el transistor de espin. Este dispositivo estd basado
en la manipulacion del estado de espin del portador via el control de la precesién de espin
[6]. Presenta “un emisor”, “un colector”, y “una base”, o sea, un canal entre ambos. A
diferencia de un transistor convencional, es capaz de injectar o aceptar un solo componente

de espin de la distribucién de carga (ver Figura 1.1).

FM GATE FM

f

')DEG

Figura 1.1: Transistor de espin propuesto por Datta y Das. Posee dos microimanes
como polarizador y analizador (emisor y colector). El medio de propagacién entre
ambos (base), capaz de actuar como una compuerta controladora de la rotacién del

espin, es un gas de electrones bidimensional con interaccion espin-érbita.

La espintronica podra generar un impacto radical en muchos de los dispositivos tradi-
cionales de procesamiento y almacenamiento masivo de datos. Cientificos de IBM anuncia-

ron en 2002 la compresién en un area diminuta de cantidades enormes de datos, alcanzando

1 Que tengan el mismo valor para su espin.
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una densidad de aproximadamente 155.000 millones de bits por cm?. El uso convencional
del estado de un electrén en un semiconductor es la representacion binaria, pero los “bits
cuanticos” [7] de la espintrénica (qubits) explotan a los estados del espin como superposi-
ciones de 0 y 1, que pueden representar simultaneamente cada nimero entre 0 y 255, dando

lugar a una nueva generacién de computadoras cuanticas.

1.2.2. Computacién cuantica

En las décadas de 1970 y 1980, Richard Feynmann [8], Paul Benioff [9], David Deutsch [10] y
Charles Bennett [11], propusieron el concepto de las computadoras cuanticas aprovechando
las leyes cudnticas, reemplazando los niveles de voltajes eléctricos por niveles de cuantos.
En la computacién clasica, un bit sélo puede tomar dos valores: 0 6 1. Sin embargo, en la
computacién cuantica intervienen las leyes de la mecanica cuantica, y la particula puede
estar en superposicion coherente: puede ser 0, 1 6 un 0 y un 1 a la vez. Esto permite realizar
varias operaciones a la vez [12], segin el nimero de qubits.

El nimero de qubits indica la cantidad de bits que pueden estar en superposicion. Con
los bits convencionales, si teniamos un registro de tres bits, habia ocho valores posibles y
el registro sélo podia tomar uno de esos valores. En cambio, si tenemos un vector de tres
qubits, la particula puede tomar ocho valores distintos a la vez gracias a la superposicién
cuantica, permitiendo un total de ocho operaciones paralelas. El nimero de operaciones
es exponencial con respecto al nimero de qubits. Una computadora cuantica de 30 qubits
equivaldria a un procesador convencional de 10 teraflops (billones de operaciones en pun-
to flotante por segundo), cuando actualmente las computadoras trabajan en el orden de
gigaflops (miles de millones de operaciones). Uno de los obstéculos principales para la com-
putacién cudntica es el problema de la decoherencia cuantica [13], la cual causa la pérdida
del caracter unitario de los pasos del algoritmo cudntico [14, 15]. Las tasas de error [16] son
proporcionales a la razon entre el tiempo de operacién y el tiempo de decoherencia, de forma

tal que cualquier operacién debe ser completada en un tiempo inferior al tiempo de decohe-
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rencia. Otro de los problemas principales es la escalabilidad [17], especialmente teniendo en
cuenta el considerable incremento en qubits necesarios para cualquier calculo que implica
la correccién de errores. Actualmente, para los sistemas propuestos no es trivial un disefio
capaz de manejar un numero suficientemente alto de qubits como para resolver problemas
computacionalmente interesantes. La computacién cuantica requiere un nuevo enfoque en
el disenio del hardware. Aunque ain no se ha resuelto el problema de qué hardware seria el
ideal para la computacién cuantica, se ha definido una serie de condiciones que ésta debe

cumplir, conocida como la lista de Di Vincenzo [18]:

1. El sistema debe poder inicializarse, esto es, llevarse a un estado de partida conocido

y controlado.

2. Debe ser posible hacer manipulaciones a los qubits de forma controlada, con un con-

junto de operaciones que forme un conjunto universal de puertas logicas.

3. El sistema debe mantener su coherencia cuantica a lo largo del experimento. Los
tiempos de decoherencia deben ser mayores que el tiempo de operacién de las puertas

cuanticas.
4. 'Tras el calculo, debe poder leerse el estado final del sistema.

5. El sistema debe ser escalable: tiene que haber una forma definida de aumentar el

numero de qubits para tratar con problemas de mayor coste computacional.
Algunos de los posibles candidatos actualmente estudiados son:

1. Espines nucleares de moléculas en disolucion en un aparato de Resonancia magnética

nuclear.
2. Flujo eléctrico en SQUIDs.

3. Puntos cuénticos.
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Un sistema que satisface todos los requerimientos necesarios para una computadora es-
calable [19] es un electrén confinado en estructuras, tales como en puntos cuanticos, atomos
o moléculas. Un espin qubit puede ser transpotado a lo largo de cables conductores. Los
puntos cuanticos presentan grandes ventajas, como la capacidad de almacenar un nimero
pequeno de electrones. En particular, existen puntos cudnticos autoensamblados (SAQDs)
[20] en los que es posible la inyeccién controlada y secuencial de espines individuales, uti-
lizando al espin electrénico como bit cudntico. Estos bit cuanticos nos podrian llevar a crear
compuertas cuanticas para las computadoras cuanticas. Loss y DiVicenzo [21] propusieron
un conjunto de compuertas cuanticas de uno y dos bit cuanticos utilizando los estados de
espin de puntos cuanticos acoplados. Estos puntos cuanticos acoplados simulan moléculas
a través de la superposicién de las funciones de onda de electrones confinados en puntos
diferentes.

En la ultima década diversos cientificos han investigado un electrén en puntos cuanticos
con diferentes geometrias [22, 23, 24] y en cables cudnticos [25, 26]. Alcalde et al. [27]
se focalizaron en un punto cudntico esférico, mientras que Voskoboynokov et al. [28, 29]
estudiaron puntos cuanticos circulares.

En todos los casos se estudiaron sus niveles de energia, funciones de onda, factor-g
[30, 31], conductancia [32], y cémo éstos cambiaban con la interaccién espin-6rbita. Pos-
teriormente, se observé el papel de la interacién coulombiana agregando dos electrones a
dichos puntos cudnticos [33, 34, 35].

Nuestro trabajo de tesis se centré en el estudio de las funciones de onda, de los niveles
de energia, del factor-g, del valor medio de la proyeccion z del espin y de las tasas de
relajacién entre estados de un electrén, y, posteriormente, de dos electrones interactuantes
en dos pozos acoplados cuasi-unidimensionales frente a la interaccién espin-orbita. Pero
para poder comprender los resultados obtenidos es necesario conocer previamente algunos

puntos tedricos, los cuales desarrollaremos a continuacion.
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1.2.3. Avances en nanoestructuras
Puntos cuanticos

Un electron en un material tridimensional - bulk - puede moverse en las tres dimensiones,
mientras que en un pozo cuantico estd confinado en una direccién, pudiéndose mover en
las otras dos dimensiones. Si se toma el electréon de un pozo cuantico y se lo confina en
las dimensiones laterales, se tendrda un punto cuantico. Existen diferentes tipos de puntos
cuanticos construidos experimentalmente por el hombre: los producidos por confinamiento
lateral en un gas de electrones 2D [36], vertical o apilado, nanowhiskers y autoensamblados
[37]. Todos ellos comparten la caracteristica béasica de producir particulas confinadas en
todas las direcciones, lo que da lugar a un espectro de energfa similar a lo de los dtomos [38,
39]. Los puntos cudnticos autoensamblados, los verticales y los nanowhiskers son fabricados
con materiales semiconductores, y pueden confinar tanto electrones como huecos. Los puntos
cuanticos con forma de disco (DSQDs) poseen un fuerte confinamiento a lo largo de un eje,
y por lo tanto, la dinamica de electrones y huecos en el interior del punto puede limitarse

al movimiento cuantificado en el plano [40].

T

GaAs Al Ga, As ———1um

Figura 1.2: Dispositivo de un punto cuédntico. Los electrones estdn confinados
verticalmente al estado fundamental del pozo cudntico localizado en la interface
GaAs/AlGaAs, y forman un gas de electrones 2D (2DEG). Las compuertas metalicas

depositadas por litografia de haz de electrones confinan a los electrones lateralmente.
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Una forma de construir puntos cuanticos consiste en confinar un electréon usando elec-
trodos (ver Figura 1.2). A partir de una estructura de capa que posee un pozo cudantico,
puede depositarse una cinta metalica fina en las superficies de la estructura para definir un
area cuadrada. Si esta cinta metdlica esta cargada negativamente, los electrones en el pozo
cuantico debajo de la superficie seran repelidos. Sin embargo, como estan confinados a una
capa paralela a la superficie, la tnica direccién posible de movimiento es por el costado.
Como resultado, los electrones estan concentrados en una pequena regién definida por los
electrodos, obteniéndose un punto cuantico, dentro del cual el nimero de electrones puede
ser controlado variando los voltajes de los electrodos. La forma del punto cuantico puede
ser definida por los electrodos externos y las barreras alrededor del mismo, y pueden tener
forma de punto cubico, cilindrico o triangular usando sélo tres electrodos. Con un tnico
electron en el punto puede simularse un “atomo de hidrégeno artificial”; colocando dos
puede crearse un “atomo de helio artificial” [41] y estudiar como interactian los electrones
dentro del mismo. Juntando este tipo de atomos pueden formarse “moléculas artificiales”
[42], y con un arreglo de puntos cudnticos, un cristal bidimensional. Los puntos cudnticos
dispuestos en arreglos pueden ser de gran utilidad para la microelectrénica. Por ejemplo,
si un punto cuantico posee dimensiones de los 10 micrones, en un centimetro cuadrado
puede tenerse un arreglo de diez billones de puntos cuanticos en un centimetro cuadrado,
y si cada uno funciona como un transistor, dicha estructura tendria la capacidad de ser
una supercomputadora en un solo chip. Sin embargo, aiin existen diversos problemas por

resolver antes de llegar a eso, tales como generar un contacto eléctrico entre los transistores.



1.2.3. Avances en nanoestructuras 9

Nanowhiskers o Nanowires

Los nanowhiskers [43] (ver Figura 1.3) o nanowires verticales [44] son cables de nanocristales
metdlicos o no metdlicos de varias decenas de nanometros de didmetro [45]. Estos objetos
unidimensionales poseen propiedades estructurales y electrénicas unicas para las aplica-
ciones de la microelectrénica y de la optoelectrénica [46]. Se han utilizado una gran variedad
de técnicas para el crecimiento de los nanowhiskers, los que incluyen stress-induced growth,
evaporacion-condensacion, reaccion vapor-fase, crecimiento electrolitico, crecimiento desde
la soluciéon y solidificacion direccional. Para el crecimiento de aleaciones de nanowhiskers,
no se han reportado muchos articulos, puesto que no es tan simple su fabricacién. Por
ejemplo, a través de la deposicién de laser pulsado se crecié una aleacion de nanowhisker
de peliculas delgadas de carbono-niquel-indio. Los nanowhiskers fueron sintetizados por el

recocido de las peliculas.

Figura 1.3: Nanowhisker.
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1.3. Heteroestructuras de semiconductores

Una heteroestructura es un cristal compuesto por elementos semiconductores heterogéneos
de diverso tipo, los cuales se ubican en una estructura concreta dispuestos estratificadamente
y aproximadamente alineados en una determinada direccién (direccién de crecimiento). Para
formar una heteroestructura uniendo dos materiales, sus constantes de red y estructura
cristalina deben ser lo mas parecidas posible [47]. La constante de red de la heteroestructura
puede obtenerse a partir de la ley de Vegard, la cual predice que para Al,Ga;_,As es
AAiGass = Taaias + (1 — x)ageas. De la Figura 1.4, tomando x = 0.3, ageas = 5.64 Ay
aaias =5.66 A se obtiene que aycaas = 5.645 A 2. En la actualidad, existen dos técnicas muy

difundidas para hacer crecer heteroestructuras formadas con diferentes semiconductores:

Haz Molecular Epitaxial (MBE) y Metal-Organic Chemical Vapour Deposition (MOCVD).
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Figura 1.4: Energia de Band-gap y constante de red de varios semiconductores ITI-V

a temperatura ambiente.

2 Para arnsy = 6.49 A, axsp = 6.135 A, x = 0.1, resulta airnsy = 6.45 A. Ver referencia [58]
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1.3.1. Métodos de fabricacion

Haz Molecular Epitaxial

3 se coloca sobre un sujetador en el eva-

El sustrato en donde la heteroestructura crecera
porador, el cual se encuentra a ultra alto vacio (del orden de 5- 107! mbar). Los elementos
que compondran la heteroestructura (Ga, As y Al) [48] son vaporizados formando un gas,
el cual saldra a través de unos pequenos orificios que apuntan al sustrato.

Para controlar el crecimiento sobre el sustrato se coloca un “opturador”delante de cada
elemento, el cual puede ser abierto o cerrado dependiendo de la cantidad de material que
se quiera agregar. Una vez que el haz de electrones impacte sobre la muestra, al observar
el patrén de difraccién se podra controlar en forma muy precisa la cantidad de monocapas
que se depositan sobre el sustrato. En la Figura 1.5 se muestra el dipositivo utilizado. Con
esta técnica se puede hacer crecer material de una monocapa por segundo ¢ 1 um por hora.
Algunas de sus ventajas residen en la gran capacidad de controlar el grosor de las capas
y la reproduccién de los mismos. Sin embargo, es una técnica muy costosa, por lo que se
dificulta la produccién a gran escala.

Esta técnica fue utilizada por diversos investigadores desde principios de la década
del "80 [49, 50, 51]. Gossard et. al y Pfeiffer et. al estudiaron el efecto Hall cudntico frac-
cionario (FGHE) en un gas de electrones bidimensional en muestras crecidas usando esta
técnica [52]. Hsu y Wang, Thn y Song y el grupo de Franklin hicieron crecer nanocables,
o superredes de arseniuro de galio (GaAs) o antimoniuro de indio (InSb) en sustratos de
silicio (Si) [53]. Al ajustar ciertas condiciones de crecimiento, como la temperatura, MBE
puede producir orientacion cristalina controlada y diametros uniformes a lo largo del eje

del cable de GaAs.
3 El sustrato puede ser de GaAs o de InP.
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Figura 1.5: Dispositivo experimental de MBE.

Metal-Organic Chemical Vapour Deposition (MOCVD)

Esta clase de aparato trabaja cerca de la presion atmosférica. El sustrato es colocado sobre
un bloque calentado dentro de una camara, a través de la cual pasan diferentes gases
por medio de portadores de hidrégeno. La composicién de los gases puede ser variada ra-
pidamente con el fin de controlar la composicién del material crecido.

A diferencia de MBE, es mds barato y mas rapido, permitiendo una producciéon acep-
table para la comercializacion de los productos. MOCVD produce mejores instrumentos
optoelectronicos que la técnica MBE, sin embargo, el principal problema son los gases
téxicos que se generan en la reaccion (ver Figura 1.6). Para el caso de GaAs, la composicién
de los gases es:

(CHs), Ga+ AsHs — "GaAs + 3CH, (1.1)
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Figura 1.6: Dispositivo experimental de MOCVD.

Fabricacién de Nanowhiskers o Nanowires

Como se menciond anteriormente, los nanowires [54] son nanocables que poseen propieda-
des interesantes que no se encuentran en el bulk o en los materiales 3D. Esto se debe a que
los electrones en los nanowires estan confinados lateralmente, ocupando niveles de energia
diferentes a los niveles continuos de energia que se encuentran en el bulk.

Una propiedad del confinamiento cuantico que exhiben los nanowires, por ejemplo, los
nanotubos de carbono, son los valores discretos de la conductancia. Estos valores discretos
se los referencia como cuantos de conductancia y son nimeros enteros. Algunos ejemplos
incluyen nanowires moleculares inorgénicos, los cuales poseen un diametro de 0.9 nm, y
pueden ser de cientos de micrones de longitud, otros pueden estar basados en semicon-
ductores como InP, Si, GaN, etc., dieléctricos (SiO3) o metales (Ni, Pt). Debido a la baja
densidad de electrones y baja masa efectiva, los cuantos de conductancia son mas pronun-
ciados en semiconductores - como el Si y el GaAs - que en metales.

Los nanowires no se observan espontaneamente en la naturaleza y deben ser producidos
en laboratorios. Pueden ser suspendidos, depositados o sintetizados de los elementos.

Un nanowire suspendido es un cable en una camara de vacio sujetado desde los extremos.
Puede ser producido por un grabado quimico de un cable mayor, o por el bombardeo de un

alambre mayor con algunas particulas altamente energéticas (dtomos o moléculas).
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Un nanowire depositado es un cable en una superficie de diferente naturaleza; por ejem-
plo, una sola franja de atomos metéalicos sobre una superficie no conductora. Una técnica
para crear nanowires es el método de sintesis Vapor-Liquido-Sélido (VLS). Esta técnica
utiliza como fuente de material un laser o una fuente de gas, la cual es expuesta a un catali-
zador. Los mejores catalizadores son nanoclusters de metales liquidos (como el oro), que
pueden ser adquiridos en forma coloidal y depositados en un substrato o auto-ensamblado
a partir de una pelicula delgada. Este proceso puede producir nanowires cristalinos para el
caso de materiales semiconductores.

La fuente entra en los nanoclusters y comienza a saturarlos. Una vez que se llega a la
supersaturacion, la fuente se solidifica y crece hacia el exterior del nanocluster. La longitud
final puede ajustarse con solo apagar la fuente. Los compuestos de nanowires pueden ser
creados por el cambio de fuentes alternando diferentes materiales atin si estan en la fase de
crecimiento.

Los nanowires podran complementar o reemplazar a los nanotubos de carbono en al-
gunas aplicaciones, y ser utilizados para la nueva generacién de nuevos dispositivos de

computacién cuantica.

1.3.2. Meétodos de caracterizacion: medicién de la relajacion de
espin
Relajacion y desfasaje de espin

Los avances tecnoldgicos de los ultimos anos han permitido la fabricaciéon de sistemas semi-
conductores de dimensiones nanométricas. La interaccién espin-érbita (SO) aparece en ma-
teriales semiconductores como consecuencia del confinamineto electrénico y de la ruptura
de simetrias de inversién, que dan lugar a desdoblamientos de espin intrinsecos en ausen-
cia de campos magnéticos en las heteroestructuras. La intensidad de estas interacciones

depende de las caracteristicas del material y puede ser controlada por un campo eléctrico
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externo. La vinculacién entre la interaccion SO y el confinamiento cuantico es una herra-
mienta que permite la manipulacion de los grados de libertad de espin de los electrones con
el movimiento orbital de los mismos y viceversa.

La relajaciéon y el desfasaje de espin son procesos que llevan al equilibrio del espin. El
hecho de que el espin electronico posea vidas largas fuera del equilibrio en los semiconduc-
tores, permitiendo que la informacion codificada en el espin viaje distancias macroscépicas,
es lo que hace que la espintronica juegue un papel importante en la tecnologia. Para elec-
trones moviles, el tiempo de relajacién de espin T (llamado también tiempo longitudinal)
y el tiempo de desfasaje de espin T (llamado también tiempo transversal) estan definidos
por las siguientes ecuaciones: la precesion de espin, el decaimiento, y la difusién de la mag-
netizacion M bajo un campo magnético B(t) = By(t)Z 4+ By (t), con un campo longitudinal
estatico By en la direcciéon Z y un campo oscilante transverso en la direccién perpendicular
al eje 2. Las ecuaciones de Bloch-Torrey que describen las componentes de la magnetizacién

dependientes del tiempo son:

dM, M,

* = y(M xB), — — + DV*M,
o 7 (M xB), - ==+ DV,
dM, M

= M x B) — %4+ DV*M

dt 7 ( X )y T2 _I_ V Yo
dM. M, — M

* = y(MxB), - ———%+ DV*M, 1.2

donde v = —gup/h es la constante giromagnética, g es el factor-g electronico, up es el

magneton de Bohr y D es la constante de difusion.

El tiempo de relajacién de espin 77 es el tiempo que le toma a la magnetizacion longi-
tudinal alcanzar el equilibrio. Mientras que el tiempo T3 es cldsicamente el tiempo que le
toma a un ensamble de espines transversos, inicialmente precediendo en fase alrededor del
campo longitudinal, perder su fase debido a fluctuaciones espaciales y temporales de las

frecuencias de precesion. En el caso de un electrén la dinamica esta descripta por estos dos
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tiempos: 17, el cual describe cudn réapido es despolarizado el espin y Ts el cual representa el

tiempo caracteristico después del cual la informacién de la fase es perdida [55]. En general,

T5 es menor que T.

Applied magnetic field
+

Frecessional -~

arhit

Spinning
nucleus

Figura 1.7: Precesién de Larmor.

Estudiemos tres situaciones diferentes para la magnetizacién dependiente del tiempo:

sin relajacion, con relajacién longitudinal y con relajacion transversal.

1. Precesién de Larmor (ver Figura 1.7):

B = Bz y no hay difusién:

dM

dt
dM,

dt
dM,

dt
dM,

dt

no hay relajacion, se aplica un campo estético

YM x B,
’YBOMy )
_’YBOMI ’

(1.3)
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Las soluciones de la magnetizacién son:

M,(t) = cos(wot)M? + sz’n(wot)MS ,
M,(t) = —sin(wet)M? + cos(wot)MS ,
M) = M (1.4

donde M} es la componente i de la magnetizacién inicial. Esto da como resultado la

precesion de Larmor del vector de espin S en un cono alrededor del eje z.

2. Tiempo de relajacion longitudinal T}: supongamos que el vector de magnetizacion
total se encuentra alineado con el campo aplicado B y tiene el valor M. Las compo-
nentes M, y M, son nulas y M, = My:

M, (M, — My)z

e (1.5)

La solucion es:

M, (t) = MPe /T 4 My(1 — e t/T1) (1.6)

donde T es el tiempo de relajacion longitudinal.

Por ejemplo, el fenémeno de spin-flip, donde un espin 1/2 en un sélido puede pasar
de spin-up a spin-down en un tiempo T}, puede ser analizado analogamente como en

el caso en donde la magnetizacién se invierte:

M.(t) = My(1—2e7t1). (1.7)
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3. Tiempo de relajacion transversal T5: supongamos que solo existe componente transver-
sal de la magnetizacion.
dM  (M,x + M,y)

= 1.
o B : (1.8)

y la solucion es:

M(t) — Moe—t/Tge—iwgt ’ (19)

donde wy es la frecuencia de precesion alrededor del campo estatico en Z, el cual es
)

determinado por el factor-¢g de Lande. La magnetizacion transversal presenta un com-

portamiento oscilatorio con un decaimiento exponencial determinado por la constante

T5.

1.3.3. Semiconductores

El semiconductor es un solido cuya conductividad eléctrica puede ser controlada en un
gran rango, permanentemente o dindmicamente. Los semiconductores cumplen un papel
muy importante en el campo de la tecnologia ya que son utilizados para la construccién
de muchas piezas, como en la fabricaciéon de componentes electrénicos, entre otros. Son
similares a los aislantes. Sin embargo, estos tiltimos poseen un mayor band-gap * comparado
con el de los semiconductores. Los semiconductores pueden ser de un material elemental
como el silicio (Si) o el germanio (Ge), o bien compuestos de més de un elemento, como el
arseniuro de galio (GaAs), el antimoniuro de indio (InSb) o el arseniuro de indio (InAs).
Los electrones en los semiconductores pueden tener energias solo dentro de ciertas ban-
das entre la energia del estado fundamental, correspondiente a electrones ligados al nicleo
atémico del material, y la energia de electrones libres, la cual es requerida para que un

electrén escape enteramente del material. Cada energia de banda corresponde a un nimero

4 Energias que los electrones deben adquirir para ser libres de fluir.
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de estados discretos de los electrones, y muchos de éstos estan llenos hasta una banda lla-
mada banda de valencia °. Tanto los semiconductores como los aislantes se disntinguen de
los metales debido a que la banda de valencia de los primeros esta llena en condiciones
normales. La facilidad con la cual los electrones en un semiconductor pueden ser excitados

de la banda de valencia a la banda de conduccién ¢ depende del band-gap entre bandas.

Arseniuro de galio (GaAs)

El arseniuro de galio (GaAs) pertenece al grupo I1I-V de la tabla periédica y esta compuesto
de dos elementos: galio (Ga) y arsénico (As) (ver Figura 1.8). Ha sido muy estudiado debido
a su gran importancia en circuitos integrados de frecuencia microondas, diodos infrarojos,

diodos laser y celdas solares [56].
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Figura 1.8: Estructura cristalina del Arseniuro de Galio.

5 Banda de valencia: es el més alto de los intervalos de banda de energia que se encuentra ocupado por

electrones.
6 Banda de conducccién: banda de energia parcialmente ocupada de electrones.
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GaAs [57] posee propiedades electrénicas superiores a las del silicio (Si), semiconductor
altamente utilizado en la electronica. Los dispositivos fabricados con este semiconductor
generan menos ruido que los fabricados con silicio cuando operan a alta frecuencia. Otra
ventaja del GaAs es que posee un band-gap directo 7 el cual puede ser utilizado para emitir
luz. En cambio, el Si posee un band-gap indirecto &, por lo que produce muy baja respuesta
para emitir luz.

GaAs es un semiconductor ideal para aplicaciones en computacion y microelectrénica. El
arseniuro de galio, en combinacién con aluminio (Al), Al,Ga;_,As, forman heteroestruc-
turas, las cuales pueden ser crecidas mediante la técnica “Haz Molecular Epitaxial” (MBE).
Debido a que GaAs y AlAs poseen constante de red similares, las capas pueden ser crecidas
de distintos espesores. Estos dos materiales pueden combinarse para fabricar nanowhiskers
como los descriptos anteriormente. Ver Figura 1.9. Para determinar la profundidad de los po-
zos de potenciales que forman una heteroestructura, por ejemplo Al,Ga;_,As/GaAs como
muestra la Figura 1.9, se debe conocer la diferencia de bandgap, AEq, entre los semicon-
ductores que la componen, y adjudicar el 60 % de dicho valor para la banda de conduccién
y el 40 % para la banda de valencia. En nuestro caso, GaAs posee un bandgap Egi(GaAs)
= 1.424 eV y Al,Ga;_,As posee Ego(AlGaAs) = Egi1(GaAs)+1.247x eV para z < 0.45.
Con x = 0.3 resulta Fgo(AlGaAs) = 1.7981 eV. Esta tltima férmula depende de la con-

7 Un semiconductor con band-gap directo implica que el minimo de la banda de conduccién cae direc-
tamente por encima del maximo de la banda de valencia en el espacio momento. En un semiconductor
con band-gap directo, los electrones que se encuentran en el minimo de la banda de conduccién pueden
combinarse directamente con los huecos que se encuentran en el maximo de la banda de valencia, mientras
conservan el momento. La energia de la recombinacién a través del band-gap sera emitido en la forma de

un fotén de luz. A esto se lo denomina emisién espontédnea.

8 En un semiconductor con band-gap indirecto, el momento del minmimo de la banda de conduccién y
el maximo de la banda de valencia no coinciden, por lo que una transicion directa a través del band-gap no
conserva momento y estd prohibido. La recombinacion ocurre por la mediaciéon de un fonén o un defecto
cristalogréfico, el cual permite la conservacién del momento. En este proceso no se emite luz. La emision

de luz en estos semiconductores es my ineficiente y débil.
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centracion - x - de aluminio en GaAs. Finalmente, AFEg = 0.3741 eV y la profundidad del

pozo de GaAs serd de 220 meV aproximadamente [58].

Al,Ga,.As
X
|<Z GaAs
Y
Figura 1.9: Heteroestructura de GaAs de dos pozos cuanticos.

Antimoniuro de indio (InSb)

El antimoniuro de indio (InSb) es un compuesto cristalino que posee dos elementos: indio
(In) y antimonio (Sb). Es un semiconductor del grupo III-V utilizado en detectores in-
frarojos, entre otras aplicaciones. Una capa de InSb entre medio de dos capas de AllnSh
actia como un pozo cuantico. Esta combinacion permite construir transistores bipolares
que operan a frecuencias superiores a 85 GHz. Cristales de InSb pueden ser crecidos me-
diante la técnica “Haz Molecular Epitaxial” (MBE). Posee un band-gap directo pequeno
comparado con el de GaAs, y los efectos de espin-Orbita tienden a ser mas fuertes.

Para determinar la profundidad de los pozos de la heteroestructura Al,In;_,Sb/InSb
se tomaron Egi(InSb) = 0.17 eV y Ega(AlInSb) = Eg1(InSbh)+1.976x, con x = 0.1 re-
sulta Fgo(AlInSb) = 0.466 eV, y AEgz = 197 meV y la profundidad resulta 110 meV

aproximadamente.
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Parametro GaAs InSb InAs

Zinc-blende SI SI SI
Band-gap directo (a 300 K) (eV) 1424  0.17 0.354
m* = m/mg[99] 0.067 0.013 0.0239
p (kg/m?) 5317.6 5770 5680
Constante dieléctrica e 129  16.8 15.15
Constante Potencial de Deformacion =g (eV) 7 8 5.04
Constante Piezoeléctrica ehyy (eV/A) 0.14 0.061 -0.045
Velocidad longitudinal ¢; (m/s) 5290 3400 3830
Velocidad transversal ¢; (m/s) 3350 2290 2640

Cuadro 1.1: Pardmetros de los semiconductores utilizados [59, 61, 62].

Arseniuro de indio (InAs)

Otro semiconductor muy utilizado es el arseniuro de indio (InAs), el cual estd compuesto
por indio (In) y arsénico (As) y presenta una apariencia de un cristal ctibico de color gris.
Es utilizado para la construccién de diodos léser [59, 44], o de detectores infrarojos para un
rango de longitudes de onda que van de 1 a 3.8 um. Los puntos cuanticos de estos semi-
conductores pueden ser formados en una monocapa de arseniuro de indio sobre arseniuro
de galio. Las diferencias en las constantes de red de los materiales crean tensiones en la
capa de la superficie, lo cual lleva a la formacion de puntos cuanticos. Este semiconductor
presenta un factor-g que puede variar de 2, para un bulk, hasta 15 variando el tamano
del punto como consecuencia del confinamiento cuantico [60]. En forma similar a los dos
casos anteriores la heteroestructura Al,In;_,As/InAs presenta Eg(InAs) = 0.354 eV y
Eqo(AlInAs) = 1.45 eV, tomando x = 0.48 resulta AEg = 1.096 eV y la profundidad de
los pozos serd de 650 meV aproximadamente. En el Cuadro 1.1 se encuentran algunos de los

pardametros utilizados en los distintos calculos de los semiconductores InSb, GaAs y InAs.



Capitulo 2

Interacciones en puntos cuanticos

cuasi-unidimensionales

2.1. Interacciéon SO en puntos cuanticos cuasi-unidimen-
sionales

La interaccién espin-drbita (SO) ha captado interés en la comunidad cientifica debido a
las implicancias en el campo de la espintrénica [63], como el transporte y la deteccién de
espin. Es responsable, en la mayor parte de los casos, de la relajacion de espin, y aparece
en puntos cuanticos debido a la pérdida de simetria en la red cristalina y el potencial de
confinamiento de la nanoestructura. La intensidad de estas interacciones no sélo depende
de las caracteristicas del material, sino también puede ser controlada por campos eléctricos
externos.

En este capitulo haremos una breve descripcion de los términos de Rashba y de Dressel-
haus para el caso de un gas de electrones cuasi-bidimensional (cuasi-2D) estudiado por
varios autores, y para dos puntos cudnticos cuasi-unidimensional (cuasi-1D) estudiado por

nosotros.
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2.1.1. Interaccion Rashba

En los semiconductores, el acoplamiento espin-érbita es consecuencia de los efectos re-
lativistas causados por el campo eléctrico debido a la falta de simetria de inversién en
ciertas heteroestructuras. Dependiendo del origen de este campo eléctrico, se distinguen
dos contribuciones [64]: el campo eléctrico creado por la asimetria de inversion del bulk del
material - término de Dresselhaus - o la asimetria estructural en la heteroestructura - térmi-
no de Rashba [65, 66]-. Este tltimo mecanismo constituye la base de las nanoestructuras
propuestas. Datta y Das describieron como el campo eléctrico puede ser usado para modular
la corriente de espin. Esta corriente modulada en la estructura proviene de la precesion del
espin debido al acoplamiento SO. La intensidad del acoplamiento SO de Rashba depende,
como se mencioné anteriormente, del campo eléctrico efectivo (debido al confinamiento)
perpendicular al plano del pozo cuantico. Otra posibilidad de controlar esta interaccion, la
cual fue demostrada experimentalmente [67, 68, 69], es por medio de un campo eléctrico
externo perpendicular al plano del pozo cuantico.
El Hamiltoniano que describe la interaccién Rashba se escribe como [70]:
TR

Hg = 5 VV(r) x p, (2.1)

donde g es la constante de Rashba que depende del material, o son las matrices de Pauli,

y V es el potencial de confinamiento [71]. Tomando el producto vectorial se obtiene:

_orp (OVy, OV N (OVe o OV. v, 9V
Hp = h[am(aypz 92 Py Oy a$pz 2 Dz | +02 O Py ay Lz ] (2'2)

La influencia del acoplamiento espin-orbita de Rashba en puntos cuanticos ha sido tratada
en diversos trabajos tedricos [72, 73]. Las geometrias més estudiadas son puntos cudnticos
dentro de pozos cuanticos cuasi-2D con confinamiento parabdlico en el plano [74, 75, 76].

En estos trabajos se considera un gas de electrones cuasi-2D normal al eje z [77], con
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potencial de confinamiento parabdlico en el plano (x,y). La funcién de onda de este sistema

se escribe como:
\Dn7m($7 y> Z) = ¢(Z) Spn,m(I> y) . (23)

El Hamiltoniano efectivo de Rashba en 2D se obtiene como:

Hoanle.y) — / dz ¢ (2) He(x,y,2) 6(2) =

—7—3[ %< >_<8_V> - %< >—<8VZ> +

) Og By Pz ER Py Oy Oz 2 ER Dz
oVy oV,

v o (Gem - G ), (2.4

reagrupando y usando que < p, > = 0 %:

)%
H2dR($>y) = V_R (< > (pm Uy - py Um) + Uz( (25)

A
h 0z ’

Por Py

si ademas, aa‘;z y %—‘;y son mucho menor que aa‘f, el Hamiltoniano de una particula que des-
cribe un electrén en dicha estructura es:
2
H=_— + V($> y) + QR(prm - Umpy) ) (26)

2m

donde V' (z,y) es el potencial de confinamiento parabdlico, y el tltimo término corresponde

5=)

al acoplamiento Rashba en dicha estructura, ar = 2 (%5=).

h

9 Para un campo magnético nulo, las autofunciones pueden escribirse reales y el valor medio de ex-

pectacién del momento resulta ser nulo [101].
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A partir de este Hamiltoniano se estudiaron funciones de onda, niveles de energia,
factor-g, relajacion de espin.

Por otro lado, hay un creciente interés y progreso experimental en otro tipo de puntos
cuanticos definidos dentro de estructuras cuasi-1D, llamados nanorods o nanowhiskers [78].
En estas estructuras se puede introducir un confinamiento adicional en la direccién lon-
gitudinal, permitiendo la formacion de heteroestructuras cuasi-1D, como puntos cuénticos
multiples. Los nanorods pueden ser crecidos con diversos materiales semiconductores. Sus
anchos laterales pueden ser controlados seleccionando el tamano de las nanoparticulas de
oro, las cuales son utilizadas para catalizar su crecimiento, y pueden ser hechas tan pequenas
como 3 nm [79]. Recientemente, han sido medidas [80] las propiedades de transporte de es-
tos nanorods. Motivados por estos experimentos, estudiamos la estructura electrénica de
puntos cuanticos dobles acoplados cuasi-1D incluyendo acoplamiento espin-orbita. Este tipo
de sistema de puntos también atrajo el interés en el campo del control cuantico de funciones
de onda orbital debido a su simplicidad y tunneling [81, 82, 83, 84]. Para nuestro caso, las

funciones de onda utilizadas se escriben como:

donde ¢(z,y) = ¢(x)p(y) son las funciones de onda del estado fundamental del oscilador
armonico y ¢,(z) son funciones de onda las cuales describiremos més adelante.

El Hamiltoniano efectivo de Rashba en 1D se obtiene como:

Higp(z) = //da:dyso(:v,y)*HR(a:,y,Z)s@(l‘,y)=

R, (DY, OV o (Ve V2

v, (G2 <m > —(G0 <> )], 28)
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donde o;,7 = z,y, z, son las matrices de Pauli, V, y V,, son los potenciales de confinamiento
laterales y g es el parametro de Rashba que depende del material. Los promedios < ... >
estan tomados con las funciones de onda de energia mas baja de los potenciales de con-
finamiento asumiendo el ancho de los nanorods pequenos. Nuevamente, usando que los

valores medios de p, y p, son nulos resulta:

_ory (D, OV
Hur = < (( 50 (g ) - (2.9)

2.1.2. Interaccidon Dresselhaus

Los primeros trabajos publicados por Gene Dresselhaus en Physical Review entre 1953 y
1954 describen las masas efectivas y la interaccion espin-érbita en los semiconductores de
germanio (Ge) [85, 86/, silicio (Si) [87] y antimoniuro de indio (InSb) [88]. Una de las pu-
blicaciones més relevantes que posteriormente dio origen a la interaccion de Dresselhaus fue
publicado en 1955 [89]. En dicho trabajo se estudi6 los efectos del acoplamiento espin- érbita
en estructuras zinc-blende. Estas consisten en dos redes cibicas centradas en las caras (fce)
consideradas como subredes. Cada subred esta desplazada por un cuarto de la diagonal del
cuerpo y esta compuesta de una sola especie de atomo. Si ambos atomos son iguales se
obtiene una estructura de diamante. La principal diferencia con esta iltima estructura es
la falta de simetria de inversion. Sin simetria de inversién uno aiin conserva el resultado del
teorema de la degeneracién de Kramers. Este teorema afirma que los niveles de energia de los
sistemas con un nimero impar de electrones permanecen al menos doblemente degenerados
en presencia puramente de campos eléctricos, es decir, en ausencia de campos magnéticos
[90]. Es una consecuencia de la invarianza de inversion temporal de los campos eléctricos,
y se deriva de la aplicacion del operador T antiunitario a la funcién de onda de un nimero

impar de electrones. Es véalido para cualquier configuraciéon de campos eléctricos estaticos
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o dependientes del tiempo .
Esta separacion puede ser descripta por el Hamiltoniano:
YD
Hp = 5 [0aps (0} — p2) + oypy (2 — 12) + 0p=(12 — )], (2.10)
donde o;,i = x,y, z, son las matrices de Pauli, p; = hk; las coordenadas z,y, z de los
momentos y vp es el parametro de Dresselhaus que depende del material [91].
En forma andloga al caso de Rashba, teniendo un gas de electrones 2D, escribiendo las

funciones de onda como V(z,y, 2) = ¢(2) Ynm(z,y), la ecuacién 2.10 resulta:

Hoan(pespy) = / 0z 67(2) Hp ¢(z) =

YD
= g[ampm(pi— <Pl >) 4 ogpy(< P2 > —pi) +

to. <p.> (pgzc - pgz,)] . (2.11)

Suponiendo que p? y pz son mucho menores que p?, el Hamiltoniano se escribe:

2

P
H= % + V($>y) + QD(Umpm - pry) ) (212)

donde ap = 2% < P>
Nuevamente, para nuestro problema de un electrén en el punto doble cuantico cuasi-1D,

usando que las funciones de onda se escriben como V(z,y, z) = ¢(x,y) ¢n(2):

10 En ausencia de campo magnético ¥y, y i, U} son soluciones del Hamiltoniano para la misma energfa.
La segunda solucién proviene del vector de onda -k, y por lo tanto se tiene dos soluciones k y -k con la
misma energia. E(k) = E(—k), pero ahora la parte periddica de las funciones de Bloch no satisfacen méds
la condicién u_j(r) = ug(—r), y asi una doble degeneracién en toda la zona de Brillouin ya no es requerida
[89]. Por lo tanto, en cristales cibicos con simetria T, aparece una separaciéon de espin de la banda de

conduccién, el cual es cibico en el vector de onda k del electrén.
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Halp) = [ [ dedys(o.9) Ho oo ) =

YD
= 27loe <pa> (<pi>—-pd)+o,<p, > (Pi—<pi>)+
+o.p.(<pi > — <p,>)]. (2.13)

Tomando que < p, >=0y < p, >= 0, el Hamiltoniano se escribe:

YD
Hyp = ﬁazpz(< PE>—< pz >). (2.14)
En el Capitulo 3 tendremos en cuenta las expresiones 2.5 y 2.9 para estudiar como el término
de Rashba y el término de Dreselhauss influyen en los resultados obtenidos en la esructura

electrénica y en la relajacion de espin para el problema de un electrén en un punto cuantico

doble cuasi-unidimensional.

2.2. Interaccién electrén-fonén en puntos cuanticos cuasi-
unidimensionales

Los fonones son cuantos de vibracién de los iones fuera de las posiciones de menor energia.
Estos cuantos de vibracién pueden ser longitudinales o transversales. Los primeros son
como ondas de sonido en el aire, es decir, los iones vibran en la misma direccién en que
viajan provocando zonas alternadas de compresién y dilatacion. En cambio, en los tltimos,
los iones vibran en forma perpendicular a la direccién de propagacién, como las ondas

electromagnéticas en el espacio libre.
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La relajacion de espin debido a la interaccién electron-fonén posee dos contribuciones

[92]:
= Potencial de deformacion debido a los fonones actsticos longitudinales.

= Potencial piezoeléctrico debido a fonones acusticos longitudinales y transversales.

Potencial de deformacion longitudinal

El Potencial de deformacién [93] se obtiene tomando el limite de longitud de onda larga,

reteniendo solo en el Hamiltoniano de interaccién electrén-fonon:

Hop =Y Mg p(a+6) (a,+al,) . (2.15)
q,G

p(a) = / Fretap(r) (2.16)

)1/2 : (2.17)

My = V@) a5
q

donde My es un elemento de matriz, p(q + G) es la densidad de carga localizada, w, es la
energia del fonén, V,; (q) es un potencial, p es la densidad de volumen, V' es el volumen, y
éq son las polarizaciones.

Nuevamente, al tomar el limite de V,; (q) cuando q tiende a cero, se obtiene la constante
de deformacion Zj. A longitudes de onda larga é — q, y sélo los fonones longitudinales son

importantes si la banda no estd degenerada.

_ 5 1/2 .
Hep—uo;(mqu) qp(q) (aq+a_q) : (2.18)

Luego, usando la Regla de oro de Fermi para calcular las transiciones entre dos estados
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mediante la interaccion electron-fonén debido al Potencial de deformacién, resulta:

Liny = IM FIC e i) - a0 (Agi = wg) + (ng +1) 6 (Agi+ )], (2.19)

Eohq®  Eihq®  EZihg

M2 = - -
Ml 20w,V 2pcqV 2pqV’

(2.20)

donde p es la densidad de volumen, =y es la constante del Potencial de deformacién que
depende de cada material, ¢; es la velocidad longitudinal, V es el volumen, |f) y |i) son
los autoestados final e inicial respectivamente, w, = ¢;q, n, = 1/exp(AE/kgT — 1) ",y
Ay, = €5 —¢; es la diferencia de energfa final e inicial.

Escribiendo la ecuacién 2.19 mediante integrales se tiene:

. _ 2_7T 4 ‘—‘th 3 ir-q
Liey = h(27r)3/ 2pcV‘/0lr<f‘6 ‘z>

g0 (Api —wg) + (ng + 1) (Agi +wy)] - (2.21)

Potencial piezoeléctrico

El Potencial piezoeléctrico debido a fonones acisticos, son modulaciones de densidad periodi-
ca, las cuales generan campos eléctricos periddicos. El cristal debe poseer una falta de
simetria de inversién para ser piezoeléctrico. El grupo IV, como el silicio o el germanio,
no son piezoeléctricos. El Hamiltoniano de interaccion electréon-fonén debido al Potencial

piezoeléctrico se escribe:

H, = z; (Qpiwq)l/zzm () p(q) (aq + aT_q) , (2.22)

1 La probabilidad de que el estado de un fondén con energia fiw sea excitado a temperatura T es definido

como el nimero de ocupacién ng, y viene dado por la funcién de distribucién de Bose-Einstein.
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donde M, (q) es el elemento de matriz que depende solo de la direccién de q y de la po-

LG & Bigner, ¥ & = ©, ey, os

larizacién A (fonones acusticos o tranversales, M) (¢) =
un vector unitario que apunta en la direccién k y (i,k) = (x,y,2). Resolviendo el siguiente

término [94, 95, 96]:

1
@
‘H]y(Jzﬁyzk + @2Qe Bowk + QzQyﬁzyk + QzQzﬁzzk) . (2'23)

& gj ﬁijk = (QQOﬁmmk + QmQyﬁmyk + QmQZﬁmzk + Qmeﬁymk + QyQyﬁyyk +

Para un cristal de simetria ctibica sin un centro de inversién ;. es distinto de cero sélo si

i,j,k son diferentes, y sus valores son 3y, = 12y = ... = hia.
o Amhiy
M (Q) = /é—q2 (QyQZem + qzq-Cy + Qmdez) . (224)

Para los fonones piezoeléctricos acusticos longitudinales se toman coordenadas cilindricas:

er = qz/q = Qcos(9)/q, ey = q,/q = Qsen(d)/q, e. = q:/q, ¢ = (0,21), Q> = ¢ +q;, ¥

reemplazando las mismas en la ecuacion 2.24 se obtiene:

_ 6mh14 Q2Qz

M(g) =

sen(2¢) . (2.25)

Nuevamente, usando la Regla de oro de Fermi para el calculo debido al Potencial piezoeléctri-

co longitudinal resulta:

2r V 3 h 6mh14 Q°q- ? / 3 N
11— — —_— 2 irq .
Ly ho (2m)3 /d quCqu ( PR sen(2¢) d 1“<f|r>e (r|z>

(g0 (Api —wg) + (ng + 1) 6 (Agi +wy)] - (2.26)
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Para el Potencial piezoeléctrico transversal existen transverso 1 y transverso 2. En el primer

caso se tiene e, = —sen(¢), e, = cos(¢) y e, = 0, y reemplazando en la ecuacién 2.24 resulta:

M (q) = 4%%%— cos(2¢) . (2.27)

Para el segundo caso, e, = ¢.cos(¢)/q, e, = q.sen(¢)/qy e. = —Q/q, y reemplazando en
la ecuacion 2.24:
his Q3 sen(2¢)

M(QA):%T? 72

(232—32 —-1). (2.28)

Luego, para el Potencial piezoeléctrico transverso 1 y transverso 2:

2

2V h h14 Q 2 -~ .
Pi_’ = F 3 4r— — . 3 ir-q
NCTE / T e Vg ( i qzc"s(2¢)) ‘/ dr (flr)e’™ %(r|i)

“[ngd (Api —wy) + (ng +1) 6 (Ayi + wy)] (2.29)

2

2r 'V h his Q3sen(29) ,_ ¢2 ?
Dy = =— 3 or— 2 (22 1)) -
d /d q2pcth ( i q? ( Q? )

h (27)3 /d r{ flr)ye'™ Ur|i)
[ngd (Api —wq) + (ng +1) 5 (Ay; +wy)] - (2.30)

Si consideramos nuestros puntos cudnticos cuasi-1D, los estados inicial y final son de la
forma (r|i, f) = a(x)a(y)yis(z), donde a(x) y a(y) son los estados fundamentales del
oscilador arménico. ¢; (%) se describird en mayor detalle en el Capitulo 3.

Entonces,

/ dr (flr)ei™ r]i) = / ¢19202 (z) dx - / a2 (y)dy - / ¢ (2)pi(2)dz,  (2.31)
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Para x y para y la integral es la misma:

> 2 2
/6Zqzr 2(z )d:t—/ ol e (%) e~y | (2.32)

o

2 7(13 g2
= ez e |1(g.)[, (2.33)

‘ / dr (f e

donde a, = Y™ v = [ e"%=%p}(2)pi(2)dz.

Resumiendo, las ecuaciones que se usaran en el Capitulo 3 para el calculo de las tasas de

relajacion de espin para el sistema de un electrén son [97]:

1. Potencial de deformacion
or V R
Ling = — Pq—L exit e (1(q)) -
(g0 (Agi —wy) + (ng +1) 6 (Ayi + hwy)] (2.34)

2. Potencial piezoeléctrico longitudinal

2r_V h 36m°hi, Q2 — 4
Pi—) _ - 3 14 z 2 Zag p 20y I ; 2.
I T Ry Ik Ao g sen(20)em e |1(q.)
[ngd (Api — liwg) + (ng + 1) 8 (A + hiwy)] (2.35)

3. Potencial piezoeléctrico transverso 1

2V ho 167%h3, Q%¢? _2 -4
T, “n 3 14 2 c0s2(20)e Tt %y |T(q.)? -
d B (27r)3/ Ypov w2 0F GO)emer [I(g)]
[0 (A = Twg) + (ng + 1) 6 (Agi + fiwy)] (2.36)

4. Potencial piezoeléctrico transverso 2

oV ho An’h? QG ¢ , B %
< 03 14 2(9 . s e |1(q, 2

[ngd (Api — hwy) + (ng + 1) 0 (Agi + hwy)] (2.37)

iy
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donde 7, f son los estados iniciales y finales, V es el volumen, =g y h14 son las constantes de
los Potenciales de deformacion y piezoeléctrico, respectivamente, que dependen del materi-
al, ¢;; son las velocidades [=longitudinal y ¢=transversal, n, es la funcién de distribucién

de Bose-Einstein y Ay; = €5 — ¢; es la diferencia entre la energia del estado final e inicial.

El Hamiltoniano electron-fonon desarrollado hasta aqui es de particula tnica. Para el

caso de dos electrones, como se mostrard en el Capitulo 4, se tiene:

1. Potencial de deformacion

2 . . 2
FZ'—>f = %%///qdngbdQ‘//dsrldsrz < \Iff|€ZQ-r1 +6ZQ'T2|\IIZ' > -
Q  EihQ
. i , 2.
TGy (1 DB+ h) (2.38)

2. Potencial piezoeléctrico longitudial acustico

_27T 4 Q 2h142 h 4 2 Qz_qz
Ly = /] Q187 (et (26) S

2

. ‘//dgrldgrg < Wylef ¥ 4 "X S| (g + 1) 0 (Aps 4+ hwy) , (2.39)

3. Potencial piezoeléctrico transverso 1

_2n V Q ahiae By qf_
Liny = ?W///qdngz&d@ﬁ% (?) v o8 (%)@

2

. ‘//dgrld‘grg < Wylef QX 4 T2y S| (ng + 1) 5 (Apa+hw,) ,  (2.40)
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4. Potencial piezoeléctrico transverso 2

_27TV Q s b, B ) q° qf )
Ly = gW///qdqdaﬁdQﬁ% (— AT (2¢)@(2?_ )2

2

. ‘//dgrldsrg < \Iff|6iQ-r1 + 6iQ-r2|\Ifi > (nq + 1) 5(Af7i + hwq) , (241)

Las funciones |¥; > son los estados iniciales y finales de dos electrones, las cuales se

presentaran en el Capitulo 4.



Capitulo 3

Un electrén en dos puntos cuanticos

cuasi-unidimensionales

3.1. Estructura electronica

En este capitulo mostraremos en forma tedrica como la interaccion espin-orbita de efecto
Rashba y de Dresselhaus influyen en la estructura electrénica cuasi-unidimensional de dos
puntos cuanticos semiconductores. Se calcularon [98] los niveles de energia, las autofun-
ciones, el factor-g y el valor medio de S, para dicha estructura, construidos con diferentes
materiales. Se determiné que eligiendo la forma del confinamiento lateral, la contribucién
de los términos de Dresselhaus y de Rashba en el Hamiltoniano pueden o no ser supri-
mida. Ademds, variando los parametros de confinamiento de la heteroestructura, se puede

controlar en gran medida el factor-g.

Hamiltoniano cuasi-unidimensional

El sistema considerado consiste en dos puntos cuanticos semiconductores unidimensionales.
Los semiconductores utilizados para la heteroestructura fueron antimoniuro de indio (InSb),

antimoniuro de galio (GaSb), arseniuro de indio (InAs) y arseniuro de galio (GaAs).
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Llamamos a z vy a y las dos direcciones transversales, y a z la direccién longitudinal del
punto cuantico, y tomamos como V,(z) el potencial de confinamiento que define a los dos
pares acoplados de puntos cuanticos. La profundidad de los puntos para InSb es de unos
100 meV aproximadamente, mientras que para GaAs es de 220 meV aproximadamente. En
todos los casos asumimos un ancho del nanowhisker de 2-5 nm, y el ancho de cada punto
de 30 nm, con un parametro de separacién de barrera variable (inicialmente, b = 3 nm). En
la Figura 3.1 se muestra el potencial de InSb junto con sus funciones de onda y los niveles

de energia correspondientes.

—~ 0 — —
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N 50} I
>
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1 S | sA _CE
-100 z

0 50 100
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Figura 3.1: InSb: Potencial de los dos puntos y sus funciones de onda dentro del
mismo (u;, i=1,4). Cada nivel tiene degeneracién 2 por el espin, el cual es separado
por un campo magnético. S: funcién de onda del fundamental simétrica. AS: funcién

de onda primer excitado antisimétrica.

El Hamiltoniano completo para esta estructura, en ausencia de campo magnético y en

presencia de la interaccion SO, se escribe como:

2

P
H = 277;* +Vi(2) + Higr + Hiap, (3.1)
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donde m* es la masa efectiva de la banda de conduccion que depende de cada material,
V. (2) es el potencial de confinamiento, y Hiqr v Hi4p son los Hamiltonianos de Rashba y
de Dresselhaus, debido a la asimetria de inversion estructural de la nanoestructura y a la
asimetria de inversion del bulk de los semiconductores I1I-V | respectivamente.

Usando las ecuaciones 2.9 y 2.14 del Capitulo 2:

YR vV, oV,
Higr = L. (E2)0, — , 2
Hyp= ;—gazpz(< pi>—< pi >). (3.3)

En el Cuadro 3.1 se muestran los parametros utilizados en los calculos para diferentes ma-

teriales semiconductores.

Parametro GaAs GaSb InAs InSb
m* =m/myg 0.067  0.041 0.0239 0.013
e (A?) 5.33 33 110 500

vp ( 10° meVA3) 24 187 130 220

hiy (107° ergem ) 2.34 1.5 0.54 0.75

¢ (110° em/s) 5.14 430 420  3.69

¢ (10° cm/s) 3.03 249 235 229
p (g/em?) 5.3176 5.6137 5.6670 5.7747

90 -0.44 -7.8 -15 -51

Cuadro 3.1: Parametros de los semiconductores utilizados [28], [64], [99].
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Segun el grado de simetria de la estructura se diferencian cuatro casos [100] de acuerdo

a los potenciales de confinamiento laterales V,(z) y V,(y): 12

(a) V y V,, poseen simetria de inversién alrededor del origen y V=V,
Hso = Higr + Hiap =0, (3.4)
no produce acoplamiento SO.

(b) V; y V, no poseen simetria de inversién alrededor del origen y V,=V,

oV,
Hso = Higr+ Higp = Hiar = %pz<%>(am —0y), (3.5)

sOlo existe acoplamiento Rashba.

c) V, y V, poseen simetria de inversion alrededor del origen y V, # V,
y y
YD
Hso = Hiar + Higp = Hiap = ﬁazpz(< pr>—<ph>), (3.6)
sOlo existe acoplamiento Dresselhaus.

(d) V; y V, no poseen simetria de inversién alrededor del origen y V, # V,

TR aLy aim YD 2 2
= - 2 T 2Pz ’
HSO HldR‘l’HldD hp (0’ < ay> O'y< a$> + hsap (< Di > <py >)
(3.7)

representa el caso méas general y ambas contribuciones estan presente.

A continuacion se estudiaron los niveles de energia, valor medio de S, y factor-g para cada

uno de estos casos.

12 Recordar como se mencioné anteriormente, los Hamiltonianos de Rashba y de Dresselhaus se simplifican
notoriamente en ausencia de campo magnético, ya que los autoestados pueden ser elegidos reales y los valores

de expectacién de los momentos son nulos [101].
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Niveles de energia

Para calcular los niveles de energia y las autofunciones se expandié el Hamiltoniano total
para cada uno de los casos anteriores ((a),...,(d)) en una base de 300 funciones de onda de
una caja cudntica de tamaiio L, ¢,,(2) = \/2/Lsen(nnz/L), y se lo diagonalizé numérica-
mente sin aproximaciones para obtener los coeficientes A;, y Bj,. Las funciones de onda

completas (con espin) que diagonalizan el Hamiltoniano se escriben como:

Vn(2,y,2) = a(z)a(y)e;(2), (3.8)

donde ¢;(2) = S22 (Ajnl+) + Bjn|—))on(2), |+) v |-) representa el espin up y el espin
down respectivamente, y a(z) y a(y) son las funciones de onda del oscilador arménico con
frecuencia w; y wy.

El tamano L de la caja es tal que los dos puntos cuanticos se encuentran contenidos
totalmente dentro del mismo, incluyendo las barreras externas.

Debido a la degeneracion de espin, se introdujo un campo magnético pequeno a lo largo
de la direccion z. Este campo fue elegido de manera tal que las funciones de onda orbitales
2-y no sean perturbadas significativamente. De esta forma, el término de Zeeman agregado
en el Hamiltoniano total resulta: H, = #2goBo., donde p1p es el magnetén de Bohr, B = B2
es el campo magnético y gq es el factor-g del Cuadro 3.1.

Nos proponemos mostrar los resultados para los casos (b) y (c¢) (Rashba o Dresselhaus

solamente), puesto que el caso (d) no presenta grandes diferencias con (b) y (c). Para el

caso (b) se fijé la intensidad del término de Rashba a través del campo eléctrico estructural

<<9Vz

5=); v para el caso (c) se usé como potenciales de confinamiento laterales dos potenciales

de oscilador arménico de distinta frecuencia: Vy(q) = 1/2m*w?q®, q = x,y.
En la Figura 3.2 se graficaron los dos niveles de energia mas bajos para los dos puntos
cuanticos InSb, tomando (aalmﬂ = 0.5 meV/A para el caso (b) y I, = 50 A, I, = 20 A para

el caso (c). Los indices (de 1 a 6) del eje horizontal denotan la inclusién de los diferentes
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términos en el Hamiltoniano. La Figura 3.2 muestra cémo los niveles de energia de H
(1 y 4) cambian con la inclusién de la contribucién de Rashba Hi;r (caso (b), 2) y de
Dresselhaus Hy4p (caso (c), 5) sin campo magnético. Se obtuvieron resultados similares
para el resto de los semiconductores del Cuadro 3.1, los cuales no serdn mostrados en este

trabajo.

5. RASHBA DRESSELHAUS

-79.04 ﬁ_<: {
-89.04 ‘\_<: {
1 2 3 4 5 6

E (meV)

Figura 3.2: Niveles de energia para el estado fundamental y el primer excitado de la
estructura InSb. Comparacién de los valores de energfa de (1,4) Hy = P2/2m*+V,(z)
con (2) Hy+ Hiqr, (5) Ho+ Hiap, (3) Hy+ Hiqr + H.,y (6) Hy+ Higp + H.. El
campo magnéticoes B = 0.2 T.

De las comparaciones se puede deducir que el efecto de Rashba es siempre mayor que
el de Dresselhaus en los niveles de energia para los parametros utilizados, los cuales son
representativos para los posibles experimentos. Puede observarse que tanto los términos de

Rashba como los de Dresselhaus no rompen la degeneracion de espin, pero baja el valor de

oV

los niveles de energfa, y estos valores dependen de los parametros de (%>

) para Rashba,
y Iz v 1, para Dresselhaus. Para los pardmetros elegidos, Rashba baja el nivel en 0.1 meV
para InSb y 0.1 peV para GaAs, mientras que Dresselhaus lo hace en 0.01 meV para InSb
y en 0.01 peV para GaAs. Notese que el efecto es mucho menor para GaAs debido a que

su constante de Rashba yr es 100 veces menor. Como puede verse en la Figura 3.3, el
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corrimiento de energia producido por Rashba varia cuadraticamente con el campo eléctrico

oV
P )

estructural (
0.0+
-0.51
-1.01

E (meV)

151
B
00 03 06 09 12 15 18
0.07 rreeeee <dV/dx> (meV/A)

0.4

E (ueV)

081y

00 03 06 09 12 15 18
<dV/dx> (meV/A)

Figura 3.3: Contribucién del término de Rashba a los niveles de energfa de los puntos

cuanticos de InSb (a) y de GaAs (b) en funcién de <%‘;z> U;: estado fundamental, Wy

y W3 son el primer y segundo estado excitado, respectivamente.

En la Figura 3.4 se muestra cémo los niveles de energia varian en el caso (c) en funcién
de [, para los dos niveles mas bajos de energia para un [, = 50 A fijo. Nuevamente, la
dependencia es cuadratica. Esto nos lleva a pensar que las correcciones de espin-érbita a los
niveles de energia pueden ser estimadas utilizando teoria de perturbaciones. Para verificar
esta afirmacion se realizaron los calculos perturbativos para el caso de tener sélo Rashba
agregando un campo magnético B = 0.1 T y asi trabajar con teoria de perturbaciones no

degeneradas. Una camparacion entre el calculo exacto y el perturbado a segundo orden nos

Wy

52) = 1.5 meV /A, y a diferencias mayores a medida

lleva a una diferencia del 17 % para (
que aumenta este parametro, como es de esperarse. Estos resultados concuerdan con los

hallados en la referencia [75] para puntos cudnticos circulares 2D, donde se encontraron
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diferencias de hasta un 30 % entre los resultados exactos y los perturbativos a segundo

orden.

0.0-
< -0.2] a)
g 041 oy
=~ 0.6 , y/‘
08 2 InSbh
Wi-7.0 : : : . ;
0 10 20 30 40 50
I (R)
b)
GaAs
30 40 50
I (R)

Figura 3.4: Contribucién del término de Dresselhaus a los niveles de energia de los
puntos cuédnticos de InSb (a) y de GaAs (b) en funcién de I,. ¥;: estado fundamental,

VU, es el primer estado excitado, para I, = 50 A.

En el Cuadro 3.2 se muestran todos los niveles de energia para los dos puntos cuanticos
de InSb, comparando cada una de las contribuciones de Rashba y de Dresselhaus (no se

muestran los niveles de GaAs por ser tan pequenas las diferencias).

Factor-g efectivo y valor medio de S,

Se tomo6 un campo magnético B = 0.1 TZ para romper la degeneracién de espin del es-

tado fundamental, y asi permitir el célculo del factor-g efectivo (¢*) en funcién de (%L;)

(caso (b)) para GaAs, InSb, InAs y GaSb. En las figuras se muestra el factor-¢g normalizado:

g (B2 — E)
— =, (3.9)
o HBz go
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donde E; y Es son los niveles de energia de Zeeman para el estado fundamental.

Antimoniuro de Indio (InSb)
Niveles de Energia (meV) Hy = % +V(z) Ho+ Hiyr Ho+ Hip
€1 -88.80 -88.91 -88.82
€2 -78.95 -79.05 -78.99
€3 -46.15 -46.26 -46.21
€4 -19.80 -19.91 -19.85

Cuadro 3.2: Niveles de energia de InSb. Los parametros < dV/dx > y I, y [, son los mismos

que los de la Figura 3.2.

5=

La Figura 3.5 muestra los resultados para el caso (b) (sélo Rashba) en funcién de (%=).

La tendencia a decrecer se observa en todos los materiales, pero la magnitud del mismo
varia segun el semiconductor. La mayor variacién se encuentra en InSb, mientras que en
GaAs es practicamente invariante. Estas diferencias en los decrecimientos del g* /gy se deben
a los diferentes valores de v para cada material (ver Cuadro 3.1).

Examinemos qué ocurre con el g*/go cuando se modifica la forma del potencial longitu-
dinal V,(2), es decir, variando el ancho de la barrera b y el tamano de los puntos cudnticos
(hasta ahora cada punto cuantico tenfa Lopi1 = Lgp2 = 300 A).

En la Figura 3.6 (a) se grafica el g*/go para b = 30, 130, y 330 A en funcién de (%)
Se aumento el tamano del ancho de la barrera pero reduciendo al mismo tiempo el tamano
de los puntos cuanticos de manera tal de mantener constante el largo total de la estructura
en 630 A. Puede notarse que incrementando b se llega gradualmente a tener dos puntos
cuanticos desacoplados, y una fuerte variacién en el g*. Por otro lado, en la Figura 3.6 (b),
se fij6 b = 30 A v se cambi6 el tamaiio de los puntos. En un caso se tomé Lgp1 = 100 Ay

Lgpa = 500 A, y en el otro Lop1 = Lgp2 = 300 A. El caso de potencial simétrico produce
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una mayor variacién de g* que el caso asimétrico.
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Figura 3.5: Efecto del Hamiltoniano de Rashba en el factor-g efectivo. g*/gg para el

estado fundamental para diferentes semiconductores en funcién de <%‘;f ).
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Figura 3.6: Factor-g efectivo para el estado fundamental de la estructura InSb en
presencia del efecto Rashba. (a) Para distintos anchos de barrera b = 30, 130 y 330 A
y (b) para distintos tamanos de puntos cudnticos. Caso asimétrico: Lopi = 100 Ay

Lgp2 = 500 A, caso simétrico: Lop1 = Lgp2 = 300 A.
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Con este resultado calculamos el valor medio de S, en funciéon de (%> para puntos
cuanticos de InSbh para los cuatro pares de estados de Zeeman, comparando el caso simétrico
con el asimétrico. Nuevamenente, se consideré6 un B = 0.1 T. Como es de esperarse, en
ausencia del pardmetro de Rashba, los valores medios son: (S.) = +3. La Figura 3.7
muestra los resultados para una estructura simétrica (los dos pozos iguales), y la Figura
3.8 para una estructura asimétrica (los dos pozos de tamano diferente).

El caso simétrico muestra un “cruce”’en (S,) (Figura 3.7 (a)) mientras que el asimétrico
muestra un anticruce (ver Figura 3.8 (a)). Con esta informacién se recalcul6 el factor-g
efectivo para los cuatro pares de autoestados para el caso simétrico (Figura 3.7 (b)) y el
asimétrico (Figura 3.8 (b)). El factor-g efectivo se anula en el cruce de (S,). Esta anulacién
de ¢g* es un efecto potencialmente 1til en aplicaciones espintrénicas, puesto que puede ser

controlado mediante el pardmetro (4-).

00 05 10 15 20 25 30 35 40
<dV/dx> (meV/A)

(b)

4 e P

00 05 10 15 20 25 30 35 40
<dVidx> (meV/A)

Figura 3.7: Valor medio de S, y factor-g efectivo para sistemas de InSb con potencial
V.(2) simétrico (dos pozos cudnticos simétricos con Lop1 = Lopz = 300 A). a) (S.)
como funcién de <%> para los cuatro niveles de energia; b) g*/go para los mismos

estados.
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Figura 3.8: Valor medio de S, y factor-g efectivo para sistemas de InSb con potencial
V. (2) asimétrico (dos pozos cuanticos asimétricos con Lop = 100 A y Lopy = 500 A).
a) (S.) como funcién de (45) para los cuatro niveles de energia. b) g*/go para los

mismos estados.

3.2. Tasas de relajacion de espin

Luego de estudiar los estados electrénicos de los dos puntos cuanticos acoplados y de analizar
los estados de espin debido a la interaccion espin-orbita, nos propusimos calcular las tran-
siciones de spin-flip inducidas por el scattering de fonones entre los estados mezcla pro-
ducidos por el acoplamiento de Rashba. Se estudiaron los diferentes modos actsticos de
fonones presentes en los semiconductores zinc-blende. Notese que entre estados de espin
puro el acoplamiento con fonones no puede producir transiciones. En cambio, si puede pro-
ducirlas entre estados mezcla como los generados por el efecto Rashba. A pesar de esto,
a menudo utilizamos el término de spin-flip para referirnos a transiciones entre estados

mezcla. Consecuentemente, no habra relajacién de espin mediada por la interaccion elec-
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trén-fonén para geometrias en las que sélo aparezca el acoplamiento Dresselhaus. En el caso
donde el acoplamiento de Rashba esta activo, encontramos que las tasas de relajacién mues-
tran una fuerte dependencia con el ancho de la barrera que separa ambos puntos cuanticos
(b), y puede ser controlada con el campo magnético. Este tipo de heteroestructura provee
un sistema interesante donde aparece una competencia entre el gap-simétrico-antisimétrico
con el Zeeman splitting.

Los anticruces en los niveles de energia que aparecen en el espectro, cada vez que estas
dos escalas de energia coinciden, producen fuertes variaciones en las transiciones de espin,
es decir, un pico para un valor dado del ancho de la barrera. Asimismo, en otros sistemas
de puntos cudnticos se han observado picos similares en las transiciones, los que se deben a
efectos de geometria [102, 103]. Ademas de la diferencia en su naturaleza fisica, el valor en
el ancho de la barrera, para el cual aparece este pico en nuestro sistema, puede ser selec-
cionado variando el campo magnético, como se vera méas adelante. Los Hamiltonianos del

sistema considerados nuevamente son:

p? Y0V,
H = . z H = Mz r 5 .
oy +V,(2) + Hp + n P ( 5 Yow — 0y) (3.10)
2
H = 2m* + VZ(Z) + Hp ‘I' hg Uzpz(< pm > =< py ) (3.11)

donde vr v vp son constantes que dependen del material, y se tomo inicialmente el ancho
de los dos puntos cuanticos de 30 nm con una separacién de barrera de 3 nm para luego
ser variada, y un campo magnético débil en la direccién z. Dependiendo de cémo sean
los potenciales de confinamiento laterales aparecera Rashba o Dresselhaus tinicamente. Los
estados que diagonalizan dicho Hamiltoniano seran una combinacién de estados con espines

up y down.
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En los siguientes célculos la temperatura utilizada fue 298 K, con un parametro de
Rashba de (aalzﬂ = 0.5 meV/ A para los semiconductores antimoniuro de indio (InSb) y
arseniuro de galio (GaAs) en presencia de la interaccién espin-érbita de Rashba, la cual
mezcla estados de espines opuestos. Esto nos permitié calcular transiciones mediadas por
fonones actsticos entre el estado fundamental y los dos autoestados excitados mas bajos.
Se tuvo en cuenta la contribucion de todos los modos de los fonones y de los mecanismos
de acoplamiento para los calculos.

Antes de mostrar los resultados de las tasas de relajacion es importante observar el
comportamiento de los niveles de energia en funcién del ancho de la barrera central, b.

En la Figura 3.9 a) se muestran los resultados de los primeros cuatro niveles de energia en
funcién del ancho de la barrera central - b - para el caso donde se tiene sélo el acoplamiento
Dresselhaus con un campo magnético B = 0.8 T. El segundo y tercer nivel, los cuales
poseen distinto espin, no se mezclan. S6lo muestran un nivel de cruce, pues Dresselhaus
sélo corre los niveles de espin sin mezclarlos. En la Figura 3.9 b) y ¢) se encuentra el valor
medio S, y los niveles de energia, respectivamente, en funcién de b, para la estructura
estudiada, teniendo en cuenta sélo el acoplamiento de Rashba (nuevamente, en presencia
de un campo magnético B = 0.8 T). En este caso, en la Figura 3.9 c¢) se observa un
anticruce entre el segundo y tercer nivel de energia, cuyos estados en S, se intercambian en
b.(0.8 T) = 11.2 nm. A valores bajos de b, el segundo estado es el espacialmente simétrico
con espin down, mientras que el tercer estado es el espacialmente antisimétrico con espin
up. Al aumentar el ancho de la barrera decrece el spliting simétrico-antisimétrico (Agas en
la Figura 3.1), permitiendo que la interaccion espin-érbita produzca una fuerte mezcla. El
cual resulta en el anticruce y el cambio de espin que se ven en las Figuras 3.9 b) y c). Este
valor de “cruce”es dependiente del campo magnético, ya que éste controla la competencia

que existe entre la separacién Zeeman y Agag.'?

13 El campo est4 en la direccién z de la estructura y, por lo tanto, no modifica Agag.
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Figura 3.9: InSb: a) Niveles de energia para los 4 niveles méas bajos en funcién del

ancho de la barrera central, b, con acoplamiento Dresselhaus. b) y ¢) < S, > y niveles

de energia, respectivamente, con acoplamiento Rashba.

B = 0.8 T en ambos sistemas.

Las flechas indican espin up y down lejos del (anti)cruce.

En la Figura 3.10 a) los niveles de energia y en b) el valor medio de S, varian en funcién

de b para los cuatro autoestados mas bajos y con un campo magnético fijo (B = 0.8 T). Al

aumentar b, pero sin dejar fijo la longitud de la estructura, las energias tienden a acercarse

hasta un punto en el que el segundo y tercer estado se intercambian (ver Figura 3.10 b)

b.(0.8 T) = 11.2 nm). Por otro lado, si se aumenta b, pero se mantiene fija la longitud
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total de la estructura los niveles de energia, se acercan y se elevan (ver Figura 3.11). En la
Figura 3.10 c¢), se muestra b, con la variacién del campo magnético para los semiconductores
de GaAs y InSb. Cuando B disminuye, b. (en el cual el espin cambia) toma valores més altos.
En la Figura 3.10 d) se muestra el valor medio S, vs b para GaAs y el valor de la barrera,

para el cual el segundo y tercer estado se intercambian, resultando en b.(0.8 T) = 7.7 nm.
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Figura 3.10: InSb: a) Niveles de energia y b) valor medio < S, > en funcién del
ancho de la barrera para los 4 autoestados, B = 0.8 T. ¢) b. en funcién del campo
magnético B para GaAs y InSb. b.(T) = 11.2 nm. d) Valor medio de S, vs b para
GaAs. b.(0.8T) = 7.7 nm.
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Figura 3.11: InSh: Niveles de energia vs b manteniendo fija la longitud total de la
estructura en L = 103 nm. ¥y es el estado fundamental, ¥;, i = 2,3,4 son estados
excitados. B = 0.8 Ty < dV/dz > = 0.1 meV/A.

3.2.1. Tasas de relajacion en funcion del campo magnético

Una vez establecido cémo la interaccion Rashba influye en los niveles de energia de las
diferentes heteroestructuras, procedimos a estudiar la tasa de relajacién de espin entre el
estado fundamental y los dos estados excitados de energia mas bajos, teniendo en cuen-
ta la contribucion de los distintos fonones acusticos, es decir, el Potencial de deformacién
(PD), el Potencial piezoeléctrico longitudinal (Piezo LA), el transverso 1 (Piezo TA1) y el
transverso 2 (Piezo TA2) [104]. Partiendo de la Regla de oro de Fermi:

2T )
Ling = 20 Y1 1Uqali) rd(AE — hiva) (3.12)
Q,a
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donde Q = (¢x,4y,¢:) = (d,¢.) es el momento del fonén, « indica los fonones acisticos:
modo longitudinal, ¢, y modos transversales, t = TAl y TA2, AE = Ey — E; y n es la
distribucién de fonones de Bose-Einstein con energia hw, = hc,@. (f| v (i| son los estados
final e inicial, respectivamente, obtenidos por diagonalizacion numérica exacta del Hamilto-

P2
2m*

=/(Q) y Potencial piezoeléctrico Ay (Q) [105]:

niano H = + V.. El potencial Ug , posee dos contribuciones: Potencial de deformacién

Ugaztt = (Z0(Q) +iA4(Q))e’ ¥, (3.13)

Para semiconductores zinc-blende, los potenciales de fonones se escriben en coordenadas

cilindricas como:

q
. 27Th14 h . Q3 qf
Ara2(Q) = o \/ 29V era 52”@@@@@ -1), (3.14)

donde = y hi4 son las constantes del bulk, x es la constante dieléctrica, p es la densidad
de masa, V es el volumen, y ¢, 141742 son las velocidades del sonido de cada modo (ver

deduccién en el Capitulo 2.2).
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Usando las ecuaciones del Capitulo 2.2 para el calculo de las tasas de relajacion de espin

debido a cada una de las contribuciones de fonones, para el Potencial de deformacion:

=2
—0

degbdquqzne—%z(cosz(qﬁ)/az—senz(¢)/ay) )
s V=
iJ2—022 % AFE

he

iy =

donde ¢, = Qcos(¢), g, = Qsen(9), ¢° = Q* + ¢Z, dg.dg, = QdQd¢, dq. = \/qf_qu-
oi(2) =32 A, Zsin(nmz/L)|+) + Bj,n\/%sz'n(mrz/Lﬂ—% j =1, f. De forma similar

pueden escribirse las ecuaciones para el resto de los Potenciales piezoeléctricos.

En la Figura 3.12 se muestran las contribuciones a las tasas de relajacién de espin (SR)
en los QDs de InSb y GaAs debido a cada uno de los diferentes acoplamientos de fonones
acusticos: Potencial de deformacién (PD) longitudinal, Potencial piezoeléctrico longitudinal
(Piezo LA) y tranversales (TA1 y TA2). Las tasas corresponden a transiciones entre los dos
estados mas bajos de energia. En los QDs de InSb se observa que la tasa de SR es dominada
por el Potencial de deformacion, mientras que para GaAs domina el Potencial piezoeléctrico
TA1. Asimismo, puede verse que en el caso de InSb, las contribuciones provenientes del Piezo
TA2 y LA son varios érdenes de magnitud menor para campos magnéticos superiores a
0.3 T. Lo mismo ocurre para el caso de PD en comparacion con el resto de los mecanismos
en GaAs, siendo el mismo despreciable. La interacciéon SO resulta en mayores tasas de

relajacion de espin para InSb que para GaAs, debido al pequeno band-gap.
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Figura 3.12: Tasas de relajacién de espin debido a los diferentes fonones actsticos:
Potenciales de deformacién (DP), piezoeléctrico longitudinal (Piezo LA), transverso
1 (Piezo TA1) y transverso 2 (Piezo TA2), para InSb (trazos gruesos) y GaAs (trazos

finos) en funcién del campo magnético. Se consider6 b, = 3 nm.

En la Figura 3.13 se muestra la suma de todas las contribuciones de los fonones a la tasa
de relajacién para las transiciones del primer (V3) y del segundo (VU3) estado excitado al
estado fundamental (¥;) en funcién de la separacién de la barrera b. Esta representado para
dos valores de campo magnético: B = 0.5 Ty B = 0.8 T. La transicién de spin-flip (I'1))
up-to-down corresponde a Wy para valores bajos de b, y W3 para valores altos de b. Para un
campo dado, esta tasa de spin-flip muestra un pico en un ancho de barrera que coincide con
el cruce b., como se observa en la Figura 3.13. Ademas, al aumentar el campo magnético, la
posicion de este pico en I'y| se corre hacia valores menores de b, . Andlogamente, puede verse
un pico en la Figura 3.14 para GaAs, con B=0.1 Ty B = 0.8 T. Para esta heteroestructura,

el pico es mas angosto que en el caso de InSh, debido a que el acoplamiento de SO es mas

débil.
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Figura 3.13: InSb: Tasas de relajacién de espin en funcién del ancho de la barrera
central b para dos valores dados de campo magnético (B = 0.8 Ty B = 0.5 T) para

las transiciones del estado fundamental al primer excitado (I'7]) y al segundo excitado

(T'y1).

10° GaAs

Figura 3.14: GaAs: Idem que la Fig.3.13, para B =0.1 T y B = 0.8 T para las mismas

transiciones.
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Hay que tener en cuenta que estas transiciones no son exactamente “spin-flip”, parti-
cularmente en el pico y alrededor de él, ya que los estados excitados involucrados no son
autoestados de espin. Por otro lado, las transiciones I'y; muestran pequenos dips para
la misma posicién b., reflejando también el mismo caracter de mezcla de espines de los
estados Wy y W3. La apariencia de los picos en las tasas de relajacion de espin provienen de
las mezclas de niveles cuando los estados simétrico-antismétrico se anticruzan en el doble
punto cuantico. Finalmente, se calcularon las tasas de relajacion teniendo en cuenta las
mismas transiciones para el caso de interaccién SO debido al acoplamiento Dresselhaus.
Estas transiciones no son spin-flip, sino que son de tipo orbital mediadas por scattering de
fonén. En la Figura 3.15 se observa la tasa de relajacién para GaAs y InSb teniendo en

cuenta la interaccién Dresselhaus, no se registran picos.

r (1/s)

106 ..... [ [ L 1

Figura 3.15: Tasas de relajacién entre estados en funcién del ancho de la barrera
central b tomando en cuenta la contribucién de todos los fonones para el caso de

GaAs y InSb. Transiciones del estado fundamental al primer excitado (GS-1).
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3.2.2. Tasas de relajacién en funcién de la temperatura y (%

Luego de haber estudiado las tasas de relajacion en funciéon del campo magnético, ana-

lizamos la influencia de la temperatura y (%L;) en los resultados de los mismos para deter-

minar la forma mdés adecuada de variar su valor.

—_ /(/T ]
3106 a) e — Ib) .-
Z e ~10- T
o ae= — E - -
Li ————— ] .7 /”’
10° P ] P
. s P
S ’s
10° S 10°3 /i
3 ..', i 'I"/
10 5' I}/
2 :/ 10 - ,/'/‘
1078 1 Temperatura: 298K
10' T Tomperatura = 0K 4 ——-dV/dx = 1 meV/A
----- Temperatura = 200K 10 ' / —e-=--dV/dx = 1.5 meV/R
00 03 06 09 12 15 00 03 06 09 12 15
B (T) B (T)

Figura 3.16: Tasas de relajacién de espin debido al Potencial de deformacién. a) para
las temperaturas 5K, 50K y 200K. b) para <%‘;z> = 1 meV/A y 1.5 meV/A.

En la Figura 3.16 a) se grafica la tasa de relajacién en funcién del campo magnético para
tres temperaturas distintas - T = 5 K, 50 K y 200 K - para el Potencial de deformacién
en la heteroestructura de InSb. La tasa de relajacién para un rango de temperaturas que
va desde 50 K a 300 K '* varfa un orden de magnitud aproximadamente, sin embargo su
forma es similar creciendo mondtonamente al aumentar el valor del campo magnético. Para

temperaturas mas bajas, T = 5 K, la tasa de relajacién baja hasta tres érdenes de magnitud

14 En la figura solo se muestra dos temperaturas: 50 K y 200 K.
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comparado con T = 200 K. La curva presenta un maximo y luego decrece monétonamente
para campos mayores a 0.7 T. En la Figura 3.16 b), dada una temperatura fija T = 298 K,
se grafico la tasa de relajacién para dos parametros de Rashba diferentes. En este caso,
aumentar el valor del parametro de Rashba no cambia significativamente el valor la tasa.
Para valores menores a 0.5 T se lo puede considerar despreciable. Esto demuestra que
el valor de la tasa de relajacion de espin puede ser modificado en mayor medida por la

temperatura que por el parametro de Rashba para InSb.

1 GaAs

10°4 /

06 / Temperatura = 298K
1074/ - - - - Temperatura = 4K
107 . .

00 02 04 06 08 10 12 14 16

B (T)

Figura 3.17: Tasas de relajacién de espin en funcién del campo magnético para GaAs

debido a la contribuciéon de todos los fonones para las temperaturas 4K y 298K.

(=) = 0.5 meV/A

En la Figura 3.17 se grafica la tasa de relajacién en funcién del campo magnético para
GaAs comparando dos temperaturas T = 4 K y T = 298 K. Puede notarse la diferencia
con la Figura 3.16 a) donde aparece un maximo para T = 5 K mientras que para GaAs una

baja temperatura no influye en la tasa de relajacion. Esto se debe a que la diferencia de
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energia entre los estados involucrados es tres veces menor para GaAs que para InSb dando

lugar a que n, = 1/(exp(AE/Tky) — 1) es practicamente constante con la temperatura.

10°
10°
10*

' (1/s)

10° | | | T(K)

10_4 T T T T T T
0 50 100 150 200 250 300

Figura 3.18: Tasas de relajacién de espin en funcién de la temperatura debido a
la contribucién de todos los fonones para InSb y para GaAs. <%l;> = 0.5 meV/A y
B=1T.

En la Figura 3.18 se muestra la dependencia de la tasa de relajacion con la temperatura
para InSb y GaAs. Para temperaturas mayores a 150 K el aumento en el valor de la tasa
es cada vez menor para ambos materiales. En la Figura 3.19 se observa la dependencia
cuadratica de la tasa de relajacién de espin con el parametro de Rashba para cada una de
las contribuciones de fonones. GaAs presenta la misma dependencia con el pardmetro de

Rashba por lo que no se mostrara en este trabajo.
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Figura 3.19: InSh: Tasa de relajacién en funcién del pardmetro < dV/dx > para las

distintas contribuciones de fonones.



Capitulo 4

Dos electrones en dos puntos

cuanticos cuasi-unidimensionales

4.1. Estructura electronica

4.1.1. Dos electrones sin interaccion
Hamiltoniano y funciones de onda

Luego de haber estudiado el sistema con un electrén, consideramos un sistema con dos
electrones en dos puntos cuanticos idénticos de 30 nm acoplados, en el cual la direccién z
es mucho mayor que las direcciones transversales (aproximadamente 2 nm) y, por lo tanto,
solo el primer modo transversal se encuentra activo. Como primer caso se tomaron dos
electrones sin interaccién y posteriormente con interaccién Rashba y Coulomb, de manera
tal de analizar la influencia de los mismos en las propiedades del sistema (Capitulos 4.1.2

y 4.1.3). En nuestros cdlculos consideramos estructuras de semiconductores como AllnSb,

AlGaAs y AllnAs.
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El Hamiltoniano de los dos electrones independientes en dicha estructura viene dado por:

P P
Hye = 2ml* + Vi (21) + 2mz* + Vi (22), (4.1)

donde m* es la masa efectiva de la banda de conduccién, p,,. es el momento y o0, .
denotan las matrices de Pauli.

Como primer ejemplo estudiamos la heteroestructura compuesta de AlInSb. Para for-
mar la base de autofunciones en el espacio de Hilbert de dos electrones se utilizaron to-
dos los estados u,(z) (n = 1,4 para este caso) que diagonalizan la matriz de un electrén
Hy = % + V. (2) (ver Figura 3.1), los cuales generan una base de 28 estados de dos particu-

las, es decir:

= () 0.0
G = s (e () + uzm () 0.0),
o = = (i )un(z2) + (2)a(2))[0.0).
fn = <5 () + wal)u() 0.0,
fn = s () — weu () L1,
e = == (n(a)ulzs) — wla)un () |1 -1).
fus = s (a)u(z) — ) () [1.0).
Gt = 5 (1) (22) = (1)) 1),
Guts = = (1(2)tin(20) = (1)) |1, 1),
G = = ({1} (22) = (1)) |10,
e = s ((zm(e) — ulu() L),
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a7 = (us(21)ua(z2) — ua(21)us(22)) |1, —1),

Pog = (us(21)ua(z2) — ua(21)us(22)) |1,0), (4.2)

Sl=Sl -

donde i = 1,---,4, 5,1l = 2,--- ,4, k,m = 3,4. Las funciones de onda de espin para dos
particulas son el estado singlete |S = 0,mg = 0) y los estados triplete |1,1), |1,0), |1, —1).

Las autofunciones son una combinacion lineal de los y:

28
Wi(z1,22) = Z Cik pr(21, 22) (4.3)
k=1
donde i = 1,---,28 y los coeficientes C; se obtienen de la diagonalizaciéon numérica.

A partir de Hy._ = Z?Zl % + V.. (z;) se puede generar una matriz de 28x28 diagonal,
donde sus elementos son de la forma e; +¢; con 4,5 =1,--- ,4y 7 < j. &; son los niveles de
energia para el caso de un electrén (ver Cuadro 3.1). Las energias ¢; + €, con i # j tienen
degeneracion 4 por el espin. En el Cuadro 4.1 se encuentran los valores de energia para

los dos electrones sin interaccién para los semiconductores de Alg1InggSb, Alg3Gag7As y

Alg.4sIng s2As. Los seis estados con energias mas bajas dados en la ecuacion 4.2 son:

Wi(z1,22) = wi(z1)ui(22)10,0),

Wy(z1,20) = \% (u1(21)ua(ze) — uz(z1)ur(22)) |1, 1),

W3(z1,20) = \/Li (u1(21)ua(z2) + uz(21)ui(22)) |0,0)

Uy(21,22) = \/Lﬁ (u1(21)uz(z2) — uz(21)ur(22)) |1,0)

WUs(21,22) = \% (u1(21)ua(z2) — ua(z1)ui(22)) [1, —1),

\116(2’1, 2’2) = UQ(Zl)UQ(Zg) |0, 0> s (44)
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Hye =37, ;ii + V., AllnSb (meV) AlGaAs (meV) AllnAs (meV)
€1+ € -177.60 -431.76 -1283.23
€1+ €2 -167.75 -417.04 -1282.35
€1+ €3 -134.95 -415.78 -1240.24
€1+ €4 -108.60 -392.70 -1236.66
€2 + €2 -157.90 -402.32 -1281.48
€2+ €3 -125.10 -401.06 -1239.36
€2+ €4 -98.75 -377.98 -1235.79
€3+ €3 -92.30 -399.80 -1197.24
€3+ €4 -65.95 -376.72 -1193.67
€4+ €4 -39.60 -353.64 -1190.10

Cuadro 4.1: Valores de energia para un sistema de dos electrones sin interccién de AllnSb, AlGaAs

y AllnAs.

En la Figura 4.1 se muestran las curvas de nivel de la densidad de probabilidad de dos
electrones sin interaccién (ecuacién 4.4) [106]. Wq(z1, 22) es el estado fundamental, y los
U, _96(21, 22) son los estados excitados de nivel de energia més baja. Los cuatro 16bulos de
W, poseen igual amplitud. Los estados Wy, W3 v W, son estados triplete. W5 describe a los
dos electrones en un mismo punto cudntico (localizacién con entanglement). Vg es similar
a Wy pero al contener orbitales antisimétricos (ug2) posee pequena amplitud en la barrera

que separa a los puntos cuanticos.
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Figura 4.1: InSb: Curvas de nivel de la densidad de probabilidad de los primeros
seis estados de dos electrones sin interaccién. ¥; es el estado fundamental (singlete),

U, 3 4 son estados excitados (triplete).

Niveles de energiay < S5, >

Para el estudio de los niveles de energia y los valores medios de S, se introdujo un campo

magnético en el Hamiltoniano, como puede verse [107]:

—gopi5S 1
Hy=-u-B= —(%) ‘B = SgouuB(os, +0.,). (4.5)

donde u es el momento magnético, up es el magneton de Bohr, gy es el factor-g, B es el
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campo magnético en la direccion z, y 0., y 0., son las componentes z de las matrices de
Pauli. Este Hamiltoniano de Zeeman actiia sobre la parte de espin de las funciones de onda

de la siguiente manera:

HZ|0>0> = 0|0>0>>
HZ|1>0> = 0|1>0>>

En la Figura 4.2 se muestran los niveles de energia y el valor medio de .S, para el antimoniuro
de indio en funcién del campo magnético. Como se menciond anteriormente, la estructura
AlInSb posee 28 niveles de energia provenientes de la combinacién de los 4 estados ligados
que presenta el sistema de una séla particula. Las estructuras de AlGaAs y de AllnAs poseen
12 estados de un electrén en lugar de 4, como ocurre en la de AllnSb. Con esta cantidad
de estados, la dimension de la matriz del Hamiltoniano es muy grande y requiere mucho
tiempo computacional para resolver los célculos. Por este motivo, se tomaron solamente los
primeros 4 estados del sistema de un electrén para formar una base de dos electrones. Sin
embargo, los estados que no se tuvieron en cuenta para formar la base completa de dos
electrones se encuentran a niveles de energia muy por encima de estos, haciendo que esta

sea una buena aproximacion.
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Figura 4.2: InSh: a) Niveles de energia, y b) valor medio de S, = S, + 5., en funcién

del campo magnético para el sistema de dos electrones sin interaccién.

En la Figura 4.3 se muestran los niveles de energia y sus valores medios de S, para los
distintos estados de AllnAs y AlGaAs. Pueden observarse los diferentes rangos de energias
en los puntos cuanticos para cada una de las heteroestructuras: entre -40 a -200 meV para
AlInSh, entre -1190 a -1290 meV para AllnAs, entre -399 a -432 meV para GaAs.

En estas tultimas dos figuras las funciones de onda espaciales no dependen del campo
magnético y sélo las energias de Zeeman cambian con B, las energias presentan una depen-

dencia lineal con el campo. Para campo magnético nulo, ¥; es un estado singlete (|0, 0),
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S, =0), pero acercandose a B =3 T (en InSb) y a B =1 T (en InAs) aparece un crossing,
y su parte de espin se transforma en triplete |1,1) (S, = 1). En el cruce, el primer estado
excitado Wy va de S, = 1 a S, = 0. Para el caso de AlGaAs no aparecen crossings en el
rango de campo magnético graficado debido al pequeno valor del factor-g de este material
(-0.44). Pero puede decirse que para campos mayores a 6 T aparecerd un cruce similar a
los de InSb y InAs. Hay algunos niveles que se encuentran degenerados, como Wy, W3 y
v, para B =0T, pero con S, = 1,0, —1 respectivamente, y su degeneracién se rompe al

aumentar el campo magnético.
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Figura 4.3: Niveles de energias (a) para los puntos cuénticos de AllnAs, (c) de AlGaAs
y valor medio de S, =S,, + 5., en funcién del campo magnético para los puntos
cuanticos de (b) AllnAs y de (d) AlGaAs.
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4.1.2. Dos electrones con interaccién espin-orbita
Hamiltoniano y funciones de onda

Considerando la interaccion espin-orbita de tipo Rashba en el sistema de dos electrones sin

interaccién de la seccién 4.1.1 el Hamiltoniano se escribe:

P? P?
Hyy = —=2 + V. (z1) + = + V. (22) + Hiar, (4.7)
2m* 2m*

donde m* es la masa efectiva, p,, . es el momento, o,, . denotan las matrices de Pauli y

H,4 g corresponde al Hamiltoniano cuasi-unidimensional del acoplamiento de Rashba.

Yr [/ OV Yr / OV
Hiygr = Higr, + Higr, = % <a—$1>le (02 — Uyl) + ?R <a—a72 Py (O0y — Uyz)>

(4.8)

Para formar la matriz correspondiente a la interaccién SO de Rashba, se debe conocer

como actian las matrices de Pauli sobre las funciones de espin de dos particulas, es decir:

(02, —oy)[ ++) = ()= + A =)[=)(+)1 ® L[ + +),

- (=)=,
@0 =)l = =) = (1+0)]+-),
(O =)+ =) E = 4) = (1= = =) F (L+0)]+4).

(4.9)

donde o,, y 0, actian sobre |+) o |—) de la primera particula de los estados | & %) y
%(| + —) x| —+)). De forma similar se obtienen los casos para (0., — 0,,) actuando sobre
la segunda particula en los estados | £ +) y %ﬂ + —) £|—+)). Finalmente, los elementos

de matriz no nulos son:
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1 _ 1,
T = F =+ Do =l + ) = F5(1-1).
%((+—|3F<—+|)(0m1—0y1)|——> - %mz’),
<++|<o—z1—ay1>¢i§<|+—>¢|—+>> - x%mi),
<__|<%_ayl>%<|+_>¢|_+>> - %(1—@,
1 1
S5 = F (Dl —ow)l + ) = s(1-0),
\%(H—F(—H)(%z—0y2)|——> - x%mi),
<++|<o—z2—ay2>¢i§<|+—>¢|+—>> - %mz’),
<——|<o—m2—ay2>¢i§<|+—>¢|+—>> - x%a—w,

(4.10)

Los elementos de matriz correspondientes a la parte espacial del término de Rashba se

obtienen a partir de:

u;i(21)u;(22)(

u;i(21)u;(22)(

—ih—)ug(z1)w(z2) =

82’1
300
= —ihdy Y
nm=1ln#m
. ) L 0
_zha—’zz)uk(zl)ul(zg) = —zh/o Uj(ZQ)a—Zz

300

= —ilidy, Z

nm=1n#m

L 0
—z'h/ Ui(21)a—Uk(Zl)d21/Uj(ZQ)UI(ZQ)dZQ,
0 21

2mn ntm
(4.11)
ul(zz)dzg/ui(zl)uk(zl)dzl,
2mn ntm
Cjnclmm(l — (=",
(4.12)

A modo de ejemplo, se muestra el cdlculo de uno de los elementos no nulos de la matriz

de Hi4g, y en forma similar se puede obtener el resto de los elementos:
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(p1l Hiar o) =

—q) [t orE 1 B
//ul(zl)ul(zz)pzlﬁ(ul(zl)uz(zz) ug(z1)u(22))dz1dzo +

‘|‘OéR

/ / up (2 u1(22)p22\/—(u1(21)u2(22) — ug(z1)u1(22))dz1dz2a

1 — 1)

= //ululpzluluzdzleQ //ululpzluzuldzldzz]
1 — 1)

UL ULz, U Uad 21 d29 — ULUID,, Usurdz1d2s)

300
= —Yr < E > (1 + ’l) Z Cln02m

nm=1n#m

9T _mz)(l (=)™, (4.13)

donde ap = I < % > vy L = 103 nm es el tamano de la heteroestructura con los dos

puntos cuanticos.

A continuacion se describen las seis primeras funciones de onda que diagonalizan el
sistema con dos electrones no interactuantes con una interaccion Rashba de parametro
< dV/dzx > = 0.5 meV/A, en ausencia de campo magnético, para la heteroestructura

AlInSb en la base de estados de la ecuacién 4.2:

U, = (0.998;0.000)¢1 — (0.006;0.000)p6 + (0.009;0.000)¢5 + (0.002;0.000)¢g +
+(0.070; 0.070) 011 — (0.060; 0.060)¢14 + (—0.010;0.010) 16 ,

W, = (0.070;0.070)¢1 + (0.040;0.040)¢s — (0.070;0.070)p2 — (0.008;0.008)pg +
+(0.988;0.000)01, — (0.001; 0.001)014 + (0.030; 0.030)p15 + (—0.003; 0.001) 15 +
+(0.005: 0.000) 020 — (0.008;0.008) 25 ,

Uy = (0.789;0.000)5 — (0.003;0.000)¢7 — (0.002; 0.000)¢ps + (0.001;0.000)¢10 +
+(0.614: 0.000) 17 — (0.050; 0.050)¢15 — (0.006; 0.006)¢15 — (0.002; 0.000)p19 —

—(0.001; 0.000)¢24 — (0.001;0.001)¢p21 — (0.010; 0.010) ¢35 ,
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T, = (—0.614;0.000)p5 + (0.002;0.000)p7 — (0.001;0.000)¢s + (0.788;0.000)¢17 +
+(—0.006; 0.006) 12 4 (0.050; 0.050)¢015 — (0.003; 0.000)¢19 — (0.002; 0.000) a4 +
+(0.010; —0.010)¢p2; — (0.001;0.001)¢as3 ,

Us = (0.078; —0.078)¢1 + (0.030; —0.030)¢s + (0.060;0.060)¢ps + (—0.008;0.008)¢q +
+(0.001; 0.001) 11 + (0.988;0.000)¢p14 + (0.030; 0.030)p15 + (—0.001; 0.003) 013 —
—(0.003; 0.000)¢16 + (0.005; 0.000) @22 + (0.008; —0.008)pas ,

Ts = (0.009;0.000)¢1 4 (0.010;0.000)¢p6 + (0.988;0.000)p2 — (0.007;0.000)py +
+(0.060; —0.060)¢11 + (0.060; 0.060)p14 + (—0.050;0.050)¢20 — (0.050; 0.050)¢22 ,

(4.14)

De esta manera, los estados ya no son autoestados de espin sino que son una combinacién
de estados singlete y triplete, debido a que la interacciéon Rashba conecta estados de distinto
espin. Sin embargo, puede verse que cada estado tiene un autoestado de espin que domina.
Por ejemplo, ¥, y Wy son esencialmente singlete y triplete, respectivamente. De forma
similar pueden obtenerse las funciones de onda para AllnAs y AlGaAs.

En la Figura 4.4 se muestra la densidad de probabilidad del estado fundamental y de los
primeros estados excitados del sistema de dos electrones no interactuantes con interaccion
SO de Rashba. Los cuatro l6bulos de la densidad de probabilidad de ¥; y W4 no son iguales,
como en el caso de los dos electrones sin interaccion. Dos de ellos se encuentran disminuidos
debido a Rashba, el cual introduce mezcla de otros estados de la base. Al aumentar el valor
de < dV/dx >, estos 16bulos son afectados en mayor medida, disminuyendo su amplitud
debido a una mayor mezcla de estados de la base. Notese, ademas, una diferencia en U5 en

donde aparece una pequena amplitud en la diagonal comparado con la Figura 4.1.
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Figura 4.4: Densidad de probabilidad del estado fundamental y de los primeros es-
tados excitados de la heteroestructura AllnSb para dos electrones no interactuantes
con interaccién Rashba. < dV/dz > = 0.5 meV/A.

Niveles de energiay < S, >

En la Figura 4.5 se muestran los niveles de energia y el valor medio de .S, para el mismo
sistema de dos electrones, pero con un parametro < dV/dx > =1 meV/A. Los dos cruces
alrededor de B=3.2 T (Ey y E2, E5 y Eg) que podian verse en la Figura 4.2 se transformaron
en anticruces debido a que los pares de estados involucrados se encuentran acoplados por la

interaccion Rashba. Puede notarse que aparecen cruces y anticruces, con diferentes anchos
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de separacién, esto se debe a cuan conectados estan los estados debido a la interaccién
(ver Figura 4.5 b)). Anteriormente se mencioné el caracter dominante de un autoestado de
espin en los estados correspondientes a B = 0 T. Cabe destacar que esa caracteristica es
valida sélo lejos de los anticruces de niveles. En éstos las caracteristicas de los estados se

mezclan.

Figura 4.5: InSh: a) Niveles de energia y b) valor medio de S, en funcién del campo

magnético para el sistema de dos electrones no interactuantes con interaccién Rashba.
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4.1.3. Dos electrones con interaccion espin-orbita y Coulomb
Hamiltoniano y funciones de onda

Luego de haber analizado cémo la interaccién Rashba influia en los niveles de energia y va-
lores medios de .S, en el sistema de los dos electrones, se introdujo la interaccién de Coulomb
[108, 109] entre ambos con el fin de comprender las implicancias en dichas propiedades.

A tal fin, el Hamiltoniano queda expresado como:

P? P?
Hy = 4+ Vo (z1) + —= + V. (22) + Hiar + Vine(|22 — 21]) (4.15)
2m* 2m*

donde Vj¢(]z2 — 2z1|) es la interaccién de Coulomb dada por:

Vint (|22 — 21|) = /OL /OL /OL /OL d$1d$2dy1dy2€\/( 2 ®? (1) P*(2) 2% (y1) P*(y2)

x1 — 22)% + (11 — y2)? + (21 — 22)? ’
(4.16)

donde L. = 2 nm es el tamano lateral, ®(z;) = \/%sm(“f ), y lo mismo para y;. La constante

dieléctrica para GaAs, InSb y InAs son € = 12.85, ¢ = 16.8 y ¢ = 15.5, respectivamente
(ver Figura 4.6). Los elementos de matriz de la interaccién Coulombiana son no nulos sélo
entre estados de igual parte de espin. En cuanto a la parte espacial, puede verse que por

razones de simetria los inicos elementos no nulos son H;,; v sus conjugados:

Hini (4, ) =< @il Vine| 05 > Hipi (k1) =< | Vit o1 >

Hint (8 + 377/, 8+ 3n = < S08+3n|‘/int|gp8+3n >

Hmt(8 + 377/, 10 4+ 3n = < S08+3n|‘/int|¢10+3n >

)
)
Hint(8 +3n,18 4+ 2n) = < @sian|Vint|@iston >
Hint(843n,25+n) = < psi3n|Vint|@254n >
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Hini (94 31,9+ 3n
H;int(9+3n,19 + 2n
H;p (10 + 3n,8 + 3n

H;» (10 4 3n,10 + 3n
H;» (10 4 3n, 18 + 2n

Hipi (18 + 20,18 + 2n

)
)
)
)
)
)
H;p (18 4+ 2n,8 + 3n)
Hine (18 + 20,10 + 3n)
Hie (18 + 21,25 + n)
Hine (19 + 20,19 + 3n)
H;pnt (19 4 21,9 + 3n)
H;ni (254 1,8+ 3n)
)

Hip(25 41,18 + 2n

< 09+3n| Vint|Po13n >

< 0943n| Vint |P10420 >
< 010430 |Vint|08430 >
< 01043 |Vint | 010430 >
< 010430 |Vint | 018420 >
< p1812n|Vint| L1820 >
< p1812n|Vint| 08130 >
< p1812n|Vint| 10430 >
< p1812n|Vint| 02540 >
< p1912n|Vint| 19430 >
< p1912n|Vint |09 13n >
< 2540 |Vint | 08130 >

< P25+4n | Vint |S018+2n >

donde 7,5 = 1,2,3,4,6,9 ¢ < j, k,l = 5,7,8,10 k£ <[, n = 1,2,3. Los mismos fueron

calculados de la siguiente manera:

L. L.
H(1,1) = / / dordegul (1)t (20)Vima (|22 — 21 )Jus(e)un(z2) s (417)
0 0

de forma similar se pueden obtener el resto de los elementos de la matriz H;,; no nulos.
En la Figura 4.7 se muestran las curvas de nivel de la densidad de probabilidad de los
primeros seis estados de dos electrones con interaccién de Coulomb [110, 111} y Rashba.
Puede observarse que en el estado fundamental W, los dos electrones estan esencialmente
localizados en diferentes puntos cuanticos debido a la repulsion Coulombiana, y en estados
de una tunica particula “bonding” con una amplitud no nula en la regién de la barrera

central.
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Figura 4.7: InSb: Curvas de nivel de densidad de probabilidad de dos electrones

interactuantes con interaccién espin-orbita.
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Por el contrario, los estados ¥y, W3 v W, poseen también electrones localizados en cada

punto pero con orbital “antibonding” con amplitud nula en la zona central de la barrera.

U5 v Wg describen estados con los dos electrones en el mismo punto cuantico.

Las primeras seis funciones de onda que diagonalizan al Hamiltoniano de la ecuacién

4.15 con < dV/dx > =1 meV/A para la heteroestructura AlInSb en ausencia de campo

magnético son:

Uy (21, 22)

Wy (21, 22)

‘113(2’17 2’2)

Uy (21, 22)

‘115(2’17 2’2)

‘116(2’17 2’2)

_|_

_|_

_|_

_l_

0.912;0.000)¢; — (0.210;0.000)¢s — (0.033; 0.000)¢05 — (0.010; 0.000) ¢4 +
0.022; 0.000)¢g + (0.033; 0.000)pg + (—0.164; 0.164)11 + (—0.022;0.022)¢y5 —

)
)
0.164; 0.164)p14 — (0.022;0.022)¢16 + (0.022; —0.022) 20 + (0.022;0.022) 22 ,
)
)

(
(
(
(0.150,0.150)¢1 — (0.150,0.133) 5 + (0.080,0.070)¢s — (0.012,0.012)¢pg
(0.945; 0.000)¢1; + (0.050;0.050)¢14 — (0.000;0.010)¢16 + (0.060; 0.060) @15 +
(0.000; 0.022) a5 ,

(—0.070; 0.070)12 + (0.000; 0.090)p13 + (0.075; 0.075) 15 + (0.988; 0.000) 17
+(—0.022; 0.000) 24 + (0.022; —0.022) a1 — (0.022;0.022) a3 ,

(0.110, —0.120)¢; + (—0.110;0.120)¢p5 + (0.060, —0.070)ps + (—0.050; 0.122)¢p1; +
(0.945; 0.000)¢14 + (—0.085; 0.075) 15 + (0.000; —0.022) 020 + (0.022; —0.022) a5 ,
(0.976,0.000)¢s + (0.045,0.000)¢7 — (0.060; 0.000)ps + (—0.010;0.010)pq —
(0.030; 0.000) @10 + (—0.090; 0.090)p12 + (—0.090; 0.090)¢p15 + (—0.010; 0.010)¢p2; —
(0.010; 0.010) o3

(0.280; 0.000)¢; + (0.988;0.000)¢5 — (0.030;0.000)¢p3 — (0.022;0.000)p4 +
(—0.060; 0.000)ps — (0.020; 0.000)¢11 + (0.090; 0.120)¢14 + (—0.120; 0.120) a0 +
(—

0.120; 0.120) 25 |, (4.18)

Como puede observarse, las funciones de onda son una combinacién lineal de estados

singlete y triplete, pero con un marcado caracter de singlete (¥, W5, Wg) o triplete (Wy,

Uy, Wy).
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Niveles de energiay < S, >

Para el semiconductor AllnSb se grafican (Figura 4.8) los niveles de energia y los valores
medios de S, en funcién del campo magnético para los primeros ocho estados més bajos
del sistema de dos electrones con interaccién Coulombiana y Rashba (parametro de Rashba
< dV/dx > = 1 meV/A.) El espectro cambi6 considerablemente comparado con los otros

dos casos sin interaccion o con sélo interaccién de Rashba.

Figura 4.8: AllnSh: a) Niveles de energia, y b) sus correspondientes valores medios de
S, de los primeros 8 estados méas bajos en funcién del campo magnético para el sistema
de dos electrones con interaccién de Coulomb y de Rashba. < dV/dz > = 1 meV/A.
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El primer “anticruce” entre E, y FEs aparece para un campo magnético B = 1.6 T. El
proximo “cruce” entre F; y Es aparece para un campo magnético mayor - B = 3.68 T -
debido a la interacciéon de Rashba en cada nivel individual, pero no se transforma en
“anticruce” pues los niveles no estan acoplados entre ellos por la interaccion Rashba. Esta
falta de mezcla proviene de las diferentes simetrias espaciales de los estados y de la fuerte
interaccién de Coulomb. La simetria bajo el “space-reversal” (par vs impar) previene la
mezcla de un estado con la doble ocupacién (singlete Us5) y un estado donde cada pun-
to tiene un electrén (¥y4), donde cada estado posee una simetria space-reversal opuesta.
El ancho de los anticruces estda determinado principalmente por la fuerza del acoplamien-
to espin-érbita, y el mismo puede ser ajustado por un campo eléctrico transversal (gate
voltage).

En las Figuras 4.9 y 4.10 se representan la energia y S, para los semiconductores de
puntos cuanticos de InAs y de GaAs. Puede notarse que el primer “anticruce” entre E; y
E5 que aparece en cada una de ellas se encuentra por debajo de B = 0.2 T. Estos anticruces
poseen anchos muy pequenos debido a los bajos valores de sus constante de Rashba. Tanto
en las heteroestructuras de GaAs como en las de InAs, estos anticruces aparecen para
campos magnéticos pequenos debido a que sus Agss son muy chicos, es decir, sus niveles
de energia se encuentran muy préximos, y con solo introducir un campo magnético menor
a 0.2 T éstos se separan y se cruzan mucho antes comparado con el caso de InSh, donde

ocurre para campos mayores a 1 T.
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Figura 4.9: AllnAs: a) Niveles de energia, y b) valor medio de S, de los primeros 8
estados mas bajos en funcién del campo magnético para el sistema de dos electrones
con interaccién de Coulomb y de Rashba. < dV/dz > = 1 meV/A.

En la Figura 4.11 se grafica S, en funcién del pardametro de Rashba <88‘;z> para los
primeros seis estados del sistema de dos electrones para un dado campo magnéticoB = 0.5 T
para el semiconductor InSh. En esta figura se comparan dos casos, a) sin y b) con interaccién
Coulombiana, de manera tal de mostrar de forma mas eficiente el papel del acoplamiento

espin-6rbita en la mezcla de espines.
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Figura 4.10: GaAs: a) Niveles de energia, y b) valor medio de S, de los primeros 8
estados mas bajos en funcién del campo magnético para el sistema de dos electrones
con interaccién de Coulomb y de Rashba. < dV/dz > = 1 meV/A.

Ve

Como es de esperarse, sin acoplamiento Rashba, <68:E > = 0, la proyeccién de espin de

cada uno de estos estados (S,) toma naturalmente el valor 1, 0, o0 —1, como se ve en ambas
figuras. Una diferencia importante entre a) y b) es la simetria alrededor de S, = 0 cuando

la interaccion de Coulomb estd ausente.
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Figura 4.11: InSb: Valor medio < S, > en funcién del pardmetro de Rashba
< dV/dx > para los primeros 6 autoestados de dos particulas. B = 0.5 T. a) sin

y b) con interaccién de Coulomb. Agp es la longitud espin-6rbita.

El estado fundamental en la Figura 4.11 a) (linea sélida color cyan) comienza con S, = 0,
y para cierto valor del parametro de Rashba alcanza un maximo. Por otro lado, en la Figura
4.11 b), esta simetria alrededor del valor cero se pierde debido a las distintas mezclas de los
orbitales de dos particulas (¢;) producidos por la interaccién de Coulomb. La Figura 4.11
incluye un eje (arriba) en términos de la longitud espin-6rbita (Aso = #Z%—‘ﬂ) [102], el
cual es inversamente proporcional al parametro de Rashba.

Este parametro de longitud ayuda a visualizar la intensidad del pardmetro de Rashba
en comparacion con las dimensiones caracteristicas de la estructura. Es interesante recalcar
que la mezcla de espin puede observarse inicialmente para Ago ~ 60 nm, el tamano del

sistema de los dos puntos cuanticos.
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4.2. Tasas de relajacion de dos electrones

Luego de haber estudiado los niveles de energia y las funciones de onda de dos electrones
interactuantes con la interaccién de Rashba en el sistema de dos pozos cuanticos, calculamos
las tasas de relajacion para distintas transiciones de estado, en particular del primer estado
excitado al estado fundamental. En las siguientes secciones se muestran tasas de relajacién
en funcion del campo magético comparando las contribuciones de los distintos fonones,

como afecta la intensidad del parametro de Rashba y la temperatura.

4.2.1. Tasas de relajacién en funcién del campo magnético

En este trabajo mostramos los resultados para las heteroestructuras de semiconductores
mas relevantes que se estudiaron: AllnSb y AllnAs. La temperatura para todos los calculos
fue de 4 K, excepto cuando se estudié su variacién para las tasas de relajacion.

Como se menciond en el Capitulo 2 el Hamiltoniano de electrén-fonén es de particula tnica.
Para el calculo de las tasas de relajacién de dos electrones interactuantes con interaccién

de Rashba se parte de la Regla de oro de Fermi:

Loy = Z| [Uqali)2(ny + DSAE — hsy)., (4.19)

donde Q = (¢x,4y,¢:) = (d,¢.) es el momento del fonén, « indica los fonones acisticos:
modo longitudinal, ¢, y modos transversales, t = TAl y TA2, AE = Ey — E; y ng es la
distribucién de fonones de Bose-Einstein con energia hw, = hc,@. (f| v (i] son los estados
final e inicial. El potencial Ug , posee dos contribuciones para cada electrén: Potencial de

deformacién =,(Q) y Potencial piezoeléctrico Ay+(Q):
Uq7a:g7t = (Eg(Q) + Z'A&t(Q))(ﬁ’iQ-rl + €iQ-r2) . (420)

donde Z4(Q) y Art(Q) son los potenciales de un electrén descriptos en la ecuacién 3.13 del
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Capitulo 3.

Los estados del sistema de dos electrones vienen dados por:
28
< rire|¥; >= a(ar)a(zz)a(y)a(yz) Y | Cix or(1, 22), (4.21)
k=1

donde i = 1,..,28. Escribiendo la ecuacién 4.20 en términos de integrales nos lleva a las

ecuaciones 2.38 a 2.41 del Capitulo 2 donde:

//d3r1d3r2 < Wylef Q¥ 4 P T2 >=
= //d3F1d3F2 < \Iff|6iQr1|\Ifi > —l—//d3F1d3F2 < \Iff|6iQr2|\Ifi >,

28 2 a2
R ;
= Z Cfmei,je_ 20z ¢ 2%y / < w;kn|6lqzz1 ij > dz1dzy +

m=1,j=1
* —5 T Bay * | ,iqz22
+ Z CrCije Twe 2 [ < |e2 [ > dzdzg, (4.22)
m=1,j=1

donde |¢; > es la base de 28 estados de dos particulas de la ecuacién 4.2.

Comenzamos mostrando la transicién entre el primer estado excitado y el estado funda-
mental para el semiconductor AlInSh. En la Figura 4.12 se muestra para el mismo semicon-
ductor, la tasa de relajacién en funcién del campo magnético para las contribuciones del Po-
tencial de deformacién, a), Potencial piezoeléctrico TA1+TA2, b), y Potencial piezoeléctrico
LA, ¢).

En el mismo esta representado para cada caso distintos valores de < dV/dx >. La
contribucién mas dominante proviene del Potencial de deformacién con varios 6rdenes de
magnitud mayor comparado con los Potenciales piezoeléctricos independientemente del va-

lor de < dV/dz >.
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Figura 4.12: AllnSb: T en funcién del campo magnético para a) el Potencial de
deformacién, b) el Potencial piezoeléctrico TA1+TA2 y ¢) el Potencial piezoeléctrico

LA para distintos valores del pardmetro < dV/dz >.

Para un determinado campo magnético - B = 1.7 T - aparece un pronunciado minimo
para valores pequenos de < dV/dz >. Por ejemplo, para el Potencial de deformacién con un
< dV/dx > = 0.1 meV /A, el minimo tiene una profundidad de dos décadas. Al aumentar
la intensidad de la constante de Rashba, < dV/dx >, este efecto va desapareciendo en
todos los Potenciales (de 0.1 meV/A a 1 meV/A). Otra forma de observar lo anterior es
por medio de la Figura 4.13 con las curvas de nivel de la tasa de relajacion en funcién del
campo magnético y del pardmetro de Rashba.

Curvas similares pueden verse en la Figura 4.14 donde este efecto de la disminucion del

valor de I' es notorio para las contribuciones del Potencial piezoeléctrico LA y TA1+TA2.
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Figura 4.13: AlInSb: Curvas de nivel de T' en funcién del campo magnético y
< dV/dx > para el Potencial de deformacién.
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Figura 4.14: AlInSb: Curvas de nivel I' vs campo magnético vs < dV/dx > para a)
el Potencial Piezoeléctrico LA y b) el Potencial Piezoeléctrico TA14+TA2.
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Posteriormente comparamos estos resultados con la heteroestructura AllnAs. En la Figu-
ra 4.15 puede verse las tasas de relajacién, I'" en funcién del campo magnético para cada

uno de los distintos fonones y a su vez para distintos valores del parametro de Rashba.
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Figura 4.15: AllnAs: T' en funcién del campo magnético para a) el Potencial de defor-
macion, b) el Potencial piezoeléctrico LA y ¢) el Potencial piezoeléctrico TA1+TA2

para distintos valores del pardmetro < dV/dx >.
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En todos los casos se observa un dip para un campo magnético menor a 0.1 T, como

se observaba en el anticruce entre E; y Fs de la Figura 4.9. A medida que el valor del

parametro de Rashba va aumentando este dip va disminuyendo variando hasta dos érdenes

de magnitud. La mayor contribucién en las tasas de relajacion se debe al Potencial de

deformacion. Sin embargo, presenta valores menores en las tasas, I', que en el caso de

AlInSb debido a que su constante de Rashba es aproximadamente 5 veces menor que para

este 1ltimo. El comportamiento de este mismo dip puede notarse en la Figura 4.16 para el

Potencial de deformacién ubicado en un campo magnético cercano a 0.05 T. Claramente

puede verse que al aumentar el valor de < dV/dx > la tasa en esa zona comienza a aumentar,

pasando de 107" 1/s - para 0.1 meV/A - a 107 1/s - para 1 meV/A - .

0.2
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0.4
<dV/dx

> (meV/R)

T (107 1/s)
1.00E-4
8.72E-4
7.60E-3
6.62E-2
5.77E-1
5.03E0
4.38E1
3.82E2
3.33E3
2.90E4
2.53E5

Figura 4.16: AllnAs: Curvas de nivel I vs campo magnético vs < dV/dz > para el

Potencial de deformacién.
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En las Figuras 4.17 y 4.18 se muestran curvas de nivel de las tasas de relajacion para
los Potenciales piezoeléctricos LA y TA1+TA2, I', en funcién del campo magnético y

< dV/dx > para AllnAs. Consideramos un rango de campo de 0.01 T a 0.2 T.
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Figura 4.17: AllnAs: Curvas de nivel I" vs campo magnético vs < dV/dz > para el
Potencial piezoeléctrico LA. T = 4 K.
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Figura 4.18: AllnAs: Curvas de nivel I" vs campo magnético vs < dV/dz > para el
Potencial piezoeléctrico TA1+TA2. T = 4 K.

4.2.2. Tasas de relajacion en funcion de la temperatura

Como en el Capitulo 3.2.2, luego de haber estudiado las tasas de relajacién en funcién
del campo magnético, analizamos la influencia de la temperatura en las mismas para las
heteroestructuras de AlInSb y AllnAs. En todos los casos se tomé la contribucién del

potencial de deformacién por ser el dominante.
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En la Figura 4.19 se grafica la tasa de relajacion para la heteroestructura AlInSb con dos
electrones interactuantes y < dV/dz > = 0.1 meV /A del primer estado excitado al estado
fundamental en funcién, a), del campo magnético para las temperaturas 298 K, 100 K y
4 K, b), de la temperatura para B=0.5Ty B =3 T.

Puede verse el dip en B = 1.7 T para cada una de las temperaturas. Al aumentar la
temperatura para un mismo valor de campo ( ver Figura 4.19 a) ) los valores de las tasas
aumentan alrededor de un orden de magnitud al pasar de 4 K a 298 K, pero la forma de
las curvas no cambia. Esto contrasta con el caso de un electrén donde observamos una gran

variacién del valor de I' al bajar la temperatura.

P)

-
-
-

r-B=05T
[—B=3T
100 200 300
T (K)

Figura 4.19: AllnSb: I' en funcién a) del campo magnético para distintas temperaturas, b)
de la temperatura para distintos valores de campo magnético. < dV/dx > = 0.1 meV/A.
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Figura 4.20: AllnAs: I' en funcién a) del campo magnético para distintas temperaturas, b)
de la temperatura para distintos valores de campo magnético. < dV/dx > = 0.1 meV/A.

En la Figura 4.20 se grafica para el Potencial de deformacion la tasa de relajacién para
la heteroestructura AllnAs para el sistema equivalente de dos electrones interactuantes y
< dV/dx > = 0.1 meV/A tomando las mismas temperaturas ( a) ) pero con B = 0.1 T y
B =0.5T ( b) ). Puede observarse el anticruce para un campo menor a 0.1 T. Los valores
de las tasas correspondientes a campos entre 0.5 T y 0.8 T no superan los 10 (1/s), y por
debajo de 0.2 T son muy pequenos. Nuevamente la forma de la curva no se altera. La mayor
variacion en los valores de las tasas se registran para temperaturas menores a 10 K. Luego

de este valor, las tasas varian poco al aumentar la temperatura.

Puede notarse en la Figura 4.19 un pequeno tramo constante en I' para temperaturas
menores a 8 K para ambos campos magnéticos comparado con la Figura 4.20 b), donde

para el mismo rango de temperatura esto no ocurre. Esto se debe a que la diferencia de
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energia entre los dos niveles méas bajos estudiados para el caso AllnAs es mucho menor que
para el caso de AlInSb *°. Por este motivo, es necesario tener temperaturas mayores a 8 K
para aumentar los valores de I' dado un campo magnético para AllnSb, mientras que para

AllnAs con temperaturas mayores a 1 K el valor de I' ya comienza a aumentar.

15 AEairnas = 3.93E-4 meV para B = 0.5 T y AFEanas = 3.707E-5 meV para B = 0.1 T.
AF girnsy = 3.52E-3 meV para B = 0.5 T.



Capitulo 5

Discusién y conclusiones

En esta tesis se estudio un sistema de dos puntos cuanticos acoplados cuasi-unidimensionales
de distintos semiconductores, AlInSb/InSb, AlGaAs/GaAs y AllnAs/InAs, con uno y dos
electrones, teniendo en cuenta la interaccién de espin-orbita y la coulombiana.

Como primera etapa, para la interaccion espin-orbita se obtuvieron los Hamiltonianos
de Rashba - ecuaciéon 2.9 - y de Dresselhaus - ecuacién 2.14 - para el sistema cuasi-
unidimensional a partir de las expresiones originales. Al elegir la forma de los potenciales de
confinamiento laterales V,(z) y V,,(y) puede suprimirse alguno de estos dos términos, dando
la posibilidad de analizar en mayor detalle cada uno de ellos. Estos Hamiltonianos bajan los
valores de los niveles de energia del caso de un electrén en forma cuadratica con la intensi-
dad de los parametros que lo caracterizan, pero no rompen la degeneracién de espin. Esto
indica que las correcciones de SO a los niveles de energia son a segundo orden en teoria de
perturbaciones. En cuanto al factor-g, cambiando la intensidad del parametro de Rashba,
el tamano de los puntos cuanticos o el ancho de la barrera, es posible controlar el valor del
factor-g, el cual determina el Zeeman splitting. En particular, se puede anular el factor-g.
Esto se pudo observar en los cruces de S, correspondientes. La anulacion del factor-g es un
efecto potencialmente 1itil en aplicaciones de espintronica al poder ser ajustado a través del

parametro de Rashba, < dV/dx >.
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Dentro de los semiconductores estudiados, InSb, GaSb, InAs y GaAs los efectos mas
fuertes se ven en el semiconductor InSb, ya que su constante de Rashba, v = 500 Az, es
més grande comparada con el resto'®.

Posteriormante se estudiaron los niveles de energia y < S, > en funciéon del ancho
de la barrera que separa a ambos puntos cuanticos, b. En este punto se compararon los
semiconductores InSb y GaAs. Se encontré un anticruce en las graficas para un < dV/dx >
y campo magnético fijos. El ancho de este anticruce estd determinado por el valor de
< dV/dzx >; mientras mayor sea su valor, mayor serd dicha separacién. El valor del ancho
de la barrera para el cual aparece este anticruce, b., puede ser seleccionado variando el
campo magnético. Para campos magnéticos mayores, este anticruce aparecera para valores
de b, menores debido al interplay entre E, y Agas. Los valores de b, son siempre menores
en el semiconductor de GaAs que en el de InSb para un mismo campo B, debido a que los
niveles de energia del primero se encuentran muy proximos (Agas(GaAs) << Agag(InSbh)),
apareciendo antes el anticruce.

Como segunda etapa se calcularon las transiciones entre los estados mezcla producidos
por el acoplamiento de Rashba, inducidas por el scattering de fonones. No habra transi-
ciones de spin-flip mediada por la interaccion electrén-fonén para geometrias en las que
solo aparezca el acoplamiento de Dresselhaus, ya que el mismo es proporcional a .S, y, por
lo tanto, no conecta estados de espin up con espin down. Se utilizé la regla de oro de Fermi
para estudiar las transiciones entre el estado fundamental y los dos estados excitados més
bajos. Para InSb y GaAs se compararon las distintas contribuciones de fonones debido a
los potenciales de deformacién (PD) y piezoeléctricos (LA, TA1+TA2) en funcién del cam-
po magnético. La tasa de relajacién para InSb (B > 0.3 T) es dominada por el potencial
de deformacion mientras que para GaAs el potencial piezoeléctrico es el dominante. Esto
proviene de que la ecuacién para el cdlculo de las tasas presenta una dependencia con AE

muy diferente para PD que para Piezo TA1 y, que la diferencia de energia AFE es mayor

16 GaAs: yg = 5.33 A2, su factor-g no varia practicamente.
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para InSb que para GaAs. La interaccion espin-orbita es mayor para InSb y, por lo tanto,
las tasas de relajacion resultan en un mayor valor para este semiconductor que para GaAs.

Las graficas de I" en funcion de b para los semiconductores de InSb y GaAs presentan un
cusp para un determinado valor de b. La posicion de estos picos concuerda con los anticruces
(be) que se muestran en las graficas de las energias y S, en funcién de b, y pueden ser
controlados con un campo magnético chico. El ancho de estos picos estd determinado por
la intensidad del pardmetro de Rashba < dV/dz >. Puede verse también que el ancho del
pico para GaAs es mucho mas angosto que para InSb debido a que la constante de Rashba
es mucho menor en el primer material (ver Figuras 3.13 y 3.14).

La temperatura juega un papel importante en el valor de las tasas de relajacién en
funcién del campo magnético para el semiconductor InSbh. Por otro lado, esto no ocurre con
< dV/dx >. Sin embargo, para GaAs la temperatura no resulta en el mismo efecto. Esto
se debe a que la diferencia de energia entre los estados involucrados es tres veces menor
para GaAs que para InSb en el rango estudiado, dando lugar a que n, sea practicamente
constante con la temperatura.

Como tercera etapa se estudiaron los dos electrones en el sistema de los dos puntos
cuanticos acoplados. A partir de las funciones de onda de un electrén, se formaron la base
de dos electrones; las autofunciones seran una combinacién de las mismas. Se construyo6 el
Hamiltoniano de dos electrones, luego se sumé el término de Rashba y finalmente se tuvo
en cuenta la interaccién coulombiana. Asi mismo, se graficaron los niveles de energia y el
valor medio de S, en funcién del campo magnético para los semiconductores InSb, GaAs y
InAs.

Algunos cruces de niveles de energia se convierten en anticruces cuando la interaccién de
espin-orbita de Rashba esta presente y sus anchos pueden ser controlados por la intensidad
del parametro de Rashba < dV//dx >. La posicién de estos cruces y anticruces con el campo
magnético puede ser seleccionada cambiando el ancho de la barrera entre los puntos. El

hecho que algunos cruces no se conviertan en anticruces en presencia de la interacién de
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Rashba se debe a que sus niveles no estan acoplados entre si por la interaccion. Por lo
demsas, esta interaccién no modifica el aspecto general del espectro de energia. En cambio,
la interaccion de Coulomb cambia los niveles de energia produciendo desplazamientos de
cruces y anticruces y generando nuevos. De esta forma, el espectro de energias cambia
notoriamente.

Tanto en las heteroestructuras de GaAs como en las de InAs aparecen anticruces para
campos magnéticos mucho més pequenos que en InSb, debido a que los Agas de los primeros
son muy chicos, es decir, sus niveles de energia se encuentran muy préximos y con solo in-
troducir un campo magnético menor a 0.2 T se separan y se cruzan mucho antes comparado
con el caso de InSb, donde ocurre para campos mayores a 1 T.

En la ultima etapa se estudiaron las tasas de relajacién entre el estado fundamental y
el primer estado excitado en funcién del campo magnético, < dV/dx > y la temperatura.
Nuevamente, el valor de las tasas en InSb proviene principalmente de los fonones debido
al potencial de deformacién, luego al potencial piezoeléctrico TA14+TA2 y, finalmente en
menor medida, al potencial piezoeléctrico LA. Para el caso de InAs, la mayor contribucién
se encuentra en el potencial de deformacién, luego en el potencial piezoeléctrico LA vy,
finalmente, en el piezoeléctrico TA1+TA2. En estas figuras se observa que al disminuir
< dV/dx > comienza a aparecer un minimo en las tasas, cuya posicién coincide con el
anticruce registrado en las figuras de los niveles de energia y S, (B = 1.7 T para InSb y
B = 0.025 T para InAs). Si se grafica I" en funcién del campo magnético en ausencia de la
interaccion de Coulomb, la curva serd muy similar a las curvas con interacciéon coulombiana
pero el minimo se encontraria cercano a B = 3 T, como se ve en el anticruce de la figura
de los niveles de energia y S, correspondiente (ver Figura 4.5). Pero sus valores de I' son
un poco mas altos comparados con el caso de tener interaccién coulombiana. Esto se debe
a que la interaccion coulombiana modifica la posicién de los niveles de energia de manera
tal que Agas se hace muy pequena.

Al aumentar la temperatura los valores de I' también aumentan. Sin embargo, para InSb
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se encontré un rango de temperaturas - 0 K < T < 8 K - en las que la tasa de relajacién
permanece constante.

Los valores de las tasas de relajacion para el caso de un electréon y dos electrones son
comparables. Para el rango de campo magnético estudiado, se observé un minimo en la tasa
de relajacion para el caso de dos electrones y no para el caso de un electron. Este estrecho
minimo que corresponde al anticruce registrado en la gréafica de las energias en funcién del

campo magnético puede resultar de utilidad si se busca tiempos de vida mas largos.
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