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Resumo

Neste trabalho apresentamos o estudo do efeito do acoplamento spin-érbita na estru-
tura eletronica de pontos e anéis quanticos semicondutores. As contribuicoes de Rashba,
devido a assimetria da inversao estrutural e de Dresselhaus, causado pela assimetria da
inversao cristalina, comum em alguns materiais semicondutores do grupo III-IV, sao intro-
duzidos na Hamiltoniana Hy, que descreve um tinico elétron em presenca de campo mag-
nético na direcao z. Os autoestados de Hy sao usados no célculo dos elementos adicionais
da nova Hamiltoniana H = Hy+ Hgi + Hp, que leva em conta ambas as contribuicoes de
Rashba Hpg e Dresselhaus Hp no acoplamento spin-érbita. Os autovalores e autovetores
de H sao calculados através de um esquema de diagonalizacao ntimerica usando uma base
truncada de autoestados de Hy. Os calculos da estrutura eletronica foram implementados
em pontos e anéis quanticos de Arseneto de Indio (InAs), os quais sdo de atual interesse
experimental. Estas nanoestruturas, em geral possuem raios médios (ry) em torno de
30-140nm e altura d =2-5nm. As contribuicoes de Rashba e Dresselhaus induzem acopla-
mentos entre estados |n,m, o) seguindo a regra de selecao dada por A, = £1 e sao
responsaveis pelo o aparecimento de crossings e anticrossings no espectro eletronico e
misturas de estados de spin para campos magnéticos bem definidos, que podem ser ma-
nipulados através de parametros externos, tais como o parametro de Rashba, Dresselhaus
e geometria do anel. Nossos resultados permitem estabelecer regimes de campos magnéti-
cos e parametros de controle externo para modelar convenientemente o comportamento
das propriedades magneto-6pticas, processos de decoeréncia de estados de spin e o fator-g
do elétron, os quais sao problemas de forte interesse na atual fisica de semicondutores
para aplicacao em dispositivos spintronicos.

Palavras Chaves: Anéis Quanticos; Acoplamento Spin-Orbita; Efeito Rashba; Efeito
Dresselhaus.



Abstract

In this work we present a theoretical study of the spin-orbit coupling upon the elec-
tronic structure of quantum rings and dots. The contribution of Rashba, due to the
structural inversion asymmetry, and the contribution of Dresselhaus, induced by the bulk
inversion asymmetry, common in the III-V semiconductor group materials are included in
the Hamiltonian Hy, which describe a single-electron in presence of a magnetic field in the
z-direction. The eigenstates of Hj are used in the calculation of the additional elements
of the Hamiltonian H = Hy+ Hpr + Hp, that takes in to account both Rashba (Hpy) and
Dresselhaus (Hp) contribution in the spin-orbit coupling. The eigenvalues and eigenvec-
tors of H are then calculated through a numerical diagonalization using a truncated base
of eigenstates of Hy. The electronic structure calculation were performed in quantum dots
and rings of Indium Arsenate (InAs), which are of actual experimental interesting. These
nanostructures (quantum rings), in general, have average radius (r(), around 30-140nm
and height about d =2-5nm. The Rashba and Dresselhaus contribution induce coupling
among states |n,m, o) following the selection rule A,,,» = %1 and are responsible by
crossings and anticrossings in the electronic spectra, and also by spin state mixing for well
defined magnetic field values, that can be manipulated by external parameters such the
Rashba parameter, Dresselhaus, and ring geometry. Our results allow to determine spe-
cific regimes of magnetic field and external parameters to model in a convenient way the
behavior of magneto-optical properties, decoherence process of spin states and electron
g-factor, which are problems of actual interest in the semiconductor physics for spintronic
device applications.

Keywords: Quantum Rings; Spin-Orbit Coupling; Rashba Effect; Dresselhaus Effect.
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1 Introducao

A presente dissertacao tem como objetivo estudar os efeitos da interacao spin-orbita
(SO) na estrutura eletronica, levando em consideragao as contribui¢oes de Rashba e Dres-
selhaus em anéis quanticos semicondutores através de um modelo de potencial proposto
por Inkson e Tann [1|. O potencial é ajustado através de parametros de controle que per-

mitem descrever o confinamento eletronico tanto em pontos como para anéis quanticos.

Neste capitulo serao discutidos brevemente os aspectos mais importantes da fisica
de nanoestruturas semicondutoras, como os efeitos da reducao da dimensionalidade e os
processos de crescimento que permitem controlar a forma geométrica das nanoestruturas
de interesse. Discutiremos aspectos fundamentais da estrutura eletréonica em sistemas
com confinamento espacial nas trés diregoes, como é o caso dos pontos e anéis quanticos.
Finalmente apresentaremos uma discussao sobre a interacao spin-orbita e as chamadas
contribuicoes de Rashba e Dresselhaus e analisaremos seu impacto no comportamento da

estrutura eletronica para o caso de um géas de elétrons bidimensional (2DEG).

1.1 Propriedades basicas de pontos quanticos

Pontos quanticos (PQ) podem ser definidos como nanoestruturas capazes de confinar
elétrons e buracos em todas as diregoes espaciais. Eles sao freqiientemente modelados
como barreiras de potencial de confinamento tridimensional, ou como caixas quanticas
definidas com barreiras de potenciais finitas. O confinamento é usualmente produzido
eletrostaticamente ou pela apropriada manipulacao geométrica dos materiais na escala
nanomeétrica. As dimensoes tipicas de pontos quanticos variam desde poucas até varias
centenas de nanometros, o qual resulta na quantizagao do espectro de energia da particula.
As regides energeticamente proibidas (gaps) ou lacunas de energia entre os niveis sao

tipicamente da ordem de milieletronvolts (meV).

Devido a essas caracteristicas, os pontos quanticos sao usualmente denominados ato-
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mos artificiais. Assim como em atomos, em pontos quanticos, as fun¢oes de onda dos
portadores sao fortemente localizadas no potencial de confinamento que define o ponto
quantico, e suas autoenergias correspondentes formam um espectro discreto. Se o PQ
possui alta simetria, estes niveis formam camadas que imitam as camadas atomicas (s,
p, d, etc.) com degenerescéncias equivalentes. Também, em pontos quanticos é possivel
obter alto controle do nimero de portadores confinados, os quais variam de um até cen-
tenas de elétrons, e assim é possivel reproduzir uma tabela periodica de Mendeleev para

elementos tipo PQ [2, 3|.

Os portadores podem relaxar ou se promover de um nivel para outro sujeito a re-
gras de selecao similares aquelas encontradas em atomos, entretanto, existem notaveis
diferencas entre d4tomos artificiais e &tomos naturais. Primeiramente, PQs podem confi-
nar tanto buracos quanto elétrons, enquanto o potencial do niicleo atomico pode apenas
confinar portadores negativos. Além disso, o confinamento lateral em pontos quanticos
¢ usualmente suave e, em muitos casos, aproximadamente paraboélico em contraste ao
potencial de Coulomb dos atomos, que possui uma singularidade na posicao do nicleo.
Também, PQs sao compostos de milhares de 4&tomos ou mais. Esta caracteristica produz
uma separacao entre niveis tipicamente da ordem de dezenas de meV, enquanto que em
atomos, essas camadas sao separadas por poucos eV. Outra diferenca, o confinamento
lateral (potencial de Coulomb) em &tomos é fixado e definido pela carga eletrostatica do
ntcleo, o que torna dificil alterar o nimero de elétrons confinados por ele. Por outro lado,
em certos tipos de PQs, o confinamento lateral pode ser modificado e o mesmo dispositivo

pode conter de zero a centenas de elétrons confinados.

Experimentalmente, a primeira tentativa bem sucedida de crescimento de PQs datam
da década de 80 [15|. Desde entdo as tecnologias de fabricagdo tiveram um rapido pro-
gresso, e hoje é possivel crescer pontos de varias formas e tamanhos, incluindo nanoestru-
turas tipo anel quantico. Devido as intmeras propriedades indicadas acima, os PQs
tornaram-se de grande interesse tanto para pesquisa fundamental quanto para a imple-

mentacao de dispositivos Opticos, optoeletronicos e spintronicos.

1.2 Densidade de Estados em Nanoestruturas - DOS

O controle do nimero de portadores confinados é de grande importancia na fisica de
nanoestruturas. O nimero dos portadores pode ser controlado por meio de dopagem e

aplicagao de campos magnéticos e elétricos externos. Discutiremos aqui, de uma forma
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bastante simplificada, como é modificada a densidade de estados eletronicos quando a

dimensionalidade do sistema ¢é progressivamente reduzida.

Assumindo que o material semicondutor seja isotropico, com bandas de energias
parabolicas, superficies de energia esféricas e considerando apenas elétrons na banda de
condugao, serd calculada a densidade de estados como fungao do vetor de onda k. Con-
sideraremos o niimero de estados eletronicos n(k) contidos em uma regiao infinitesimal
d™k no vetor de onda k, onde m = 3, 2 ou 1 é a dimensionalidade do material (o caso
de estruturas de dimensao zero sera estudado separadamente). A densidade de estados é

definida como [16]

DOS (k) = d";g"). (1.1)

Esta expressao pode conter um fator extra devido a degenerescéncia dos niveis quando
levado em consideragao o spin. Usualmente a densidade de estados é calculada como

funcao da energia na banda; considerando uma relacao de dispersao E — k quadratica:

h2k?

E (k) , (1.2)

onde p é a massa efetiva do elétron, e k£ é o comprimento do vetor de onda k. Combinando

as duas expressoes acima, podemos calcular a densidade de estados:

DOS (E) = dT;(EE). (1.3)

Vamos agora considerar quatro tipos de estruturas semicondutoras, como apresentado
na Figura 1. Na parte (a) desta figura, temos uma amostra macroscopica do material
semicondutor bulk. Se as dimensoes desta amostra sao infinitas, o espectro de energia de
uma particula simples nas bandas de conducao e valéncia é continua, e entao podemos
utilizar coordenadas esféricas na Equacao (1.1). Com isso a fungao n (k) dard o namero
de estados contidos entre duas superficies esféricas, uma com raio £, e outra com raio k +

dk, e sera

1
(2r)°

como resultado, a fungao densidade de estados como funcao da energia sera dada pela

n3P (k) = Ark?dk, (1.4)

bem conhecida forma:
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Figura 1: Quatro estruturas semicondutoras de diferentes dimensionalidades: (a) bulk,
(b) Pogo Quantico, (¢) Fio Quantico, (d) Ponto Quantico.

DOS™ (E) = — <2—“) . (1.5)

A energia como funcao do vetor de onda eletronico k£ é mostrada a esquerda do painel
da Figura 2 (a), e a fungdo DOS como fun¢ao da energia a direita do painel (a). Dimensoes
finitas da amostra introduzem condigoes de contorno nas interfaces do sistema resultando
na quantizagao dos niveis de energia, mas se as dimensoes sao suficientemente grandes, o
espacamento entre os niveis é pequeno. O espectro torna-se quase continuo e as mudancas

na densidade de estados sao despreziveis.

Se camadas de dois materiais A e B, caracterizadas por gaps diferentes sao crescidas
alternadamente obteremos entao uma estrutura comumente denominada super-rede. Se
o sistema é restrito a poucas camadas (A — B — A), obteremos um pog¢o quantico, tal
como mostrado na Figura 1 (b). Dependendo das relages entre os gaps (como exemplo
A possuindo um maior gap), um material atuard como pogo onde os portadores per-

manecerao confinados, podendo-se mover livremente no plano perpendicular a direcao de
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crescimento, mas seu movimento ao longo da direcao de crescimento sera fortemente quan-
tizado. Assim, se a direcao de crescimento for orientada ao longo do eixo-z o espectro de
energia consistira de niveis de energia discretos £, = FEjy, E1,.... As energias associadas
ao movimento no plano x — y (subbandas de energia) serdo quase-continuas e em geral
existird uma dependéncia do tipo quadrético: Ey o k2 + k:j, Na parte esquerda do painel
da Figura 2 (b) é mostrada este espectro de energia em fun¢ao do vetor do onda no plano
kj. Neste caso, a funcao n (k) descreve o nimero de estados de cada subbanda contida

entre dois contornos circulares, um com raio k, e outro com raio k-+dk, e sera

n* (k) = orkdk, (1.6)

1
2
(2m)
a densidade de estados resultante do pogo quantico é zero para energias abaixo de Ej,
com isso exibird uma dependéncia escalonada com a energia, com degraus iniciando em

energias Fj;, isto é, na borda da subbanda do poco quantico:

I p
DOS*’ (E)=Y ——H(E-E). 1.7
(E) Z 53 (B~ E) (17)
H (z) é a fungao de Heaviside e ¢ igual a 1 para x > 0, e zero para qualquer outro valor,
e ¢ enumera as subbandas do po¢o quantico. Esta densidade de estados é mostrada na

parte direita do painel da Figura 2 (b).

Um fio quantico, esquematicamente mostrado na Figura 1 (¢), é formado quando o
movimento dos portadores é restrito em duas diregoes espaciais, sendo o portador livre
para se mover na terceira direcao. O espectro eletronico de energia agora consistird de
niveis discretos, sendo que na dire¢ao ao longo do fio havera um espectro quase-continuo
unidimensional de energias F, o k:; Este espectro é mostrado em funcao do vetor de
onda eletronico na parte esquerda do painel da Figura 2 (c). Neste caso a fungao n (k)
para cada subbanda descreve o ntimero de estados contidos em uma se¢ao unidimensional

do espaco reciproco entre dois vetores de onda k e k + dk, e é dado por:

n'? (k) = —dk, (1.8)

a densidade de estados total do fio quantico consistird de uma série de picos com forma

de uma inversa da raiz quadrada, centrada nas bordas das subbandas do fio quantico:
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Figura 2: Energia em fungao do vetor de onda (painéis a esquerda) e densidades de estado
em fun¢do da energia na banda de condugao (painéis a direita) para: (a) bulk, (b) Pogo
Quantico, (¢) Fio Quantico, (d) Ponto Quantico.

DOS™ (E) =Y i (%) ’ ﬁf[ (E—E,). (1.9)

[N

%

Esta fun¢iao ¢ mostrada no parte direita do painel da Figura 2 (c).
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Finalmente, se o movimento dos portadores é restrito nas trés diregdes espaciais (es-
trutura zero-dimensional), o sistema é denominado ponto quantico. Este sistema é obtido
quando o material do poco ¢ confinado por barreiras de potencial em todos as direcoes
espaciais, como mostrado na Figura 1 (d). Com isso o espectro eletronico consistira de
estados discretos Ej, e a densidade de estados ser4 composta por picos centrados nas
energias F/; semelhantes a uma fungao delta. A altura destes picos correspondem as de-
generescéncias dos niveis. Na Figura 2 (d) é mostrada a densidade eletronica de um ponto
quantico, considerando uma base quadrada e a altura pequena quando comparada com a
dimensao lateral. Devido a esta disparidade das dimensoes, o efeito do forte confinamento
vertical sera diferente do efeito introduzido pelo confinamento lateral na nanoestrutura.
Sendo assim espera-se uma maior diferenca de energia nos niveis devido ao confinamento
vertical. A estrutura eletronica devido ao confinamento lateral apresentara também niveis
discretos, porém com espagamentos de energia bem menores. De fato, se a altura do ponto
quantico é suficientemente pequena, a energia da segunda banda vertical pode estar situ-
ada acima da barreira, entao os estados de energia mais baixos conterao apenas os modos
verticais de mais baixa energia. Além disso, devido a simetria quadrada da base do ponto
quantico |Figura 1 (d)], é de se esperar que o primeiro estado excitado do sistema seja
duplamente degenerado, o qual ira refletir na altura do pico da func¢ao delta (densidade
de estados) correspondente na Figura 2 (d). O esquema da Figura 2 (d), obviamente ¢é
valido apenas nas regioes de energia correspondentes aos estados de mais baixa energia
da barreira. Energias acima da barreira correspondem aos estados continuos. Como men-
cionado anteriormente, a forma do ponto quantico pode induzir ou nao degenerescéncias

nos niveis.

Na proxima secao, serao descritas brevemente as técnicas mais utilizadas para o cresci-
mento dessas estruturas e também os tipos de geometria, incluindo a geometria tipo anel

quantico.

1.3 Crescimento de Pontos e Anéis Quanticos

Em duas décadas de progresso tecnolégico nesta area muitas técnicas de crescimento
foram desenvolvidas, tendo como ponto de partida o crescimento de super-redes e po¢os
quanticos. Particularmente, para o caso dos sistemas tipo ponto ou anel quantico, um
primeiro processo de crescimento de nanoestruturas que é importante citar, utiliza téc-
nicas de litografia e corrosao com o qual é possivel obter nanopilares com uma pequena

quantidade de material do pogo ao longo da altura [17, 18]; tal processo é denominado de
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etching. Um segundo processo para crescimento de pontos quanticos é realizado, evapo-
rando uma matriz de mini eletrodos metalicos sobre uma superficie semicondutora; e em
seguida, aplica-se diferencas de potencial nos eletrodos, formando desta forma potenciais
de confinamento laterais puramente eletrostaticos [4]. Outras técnicas de crescimento en-
volvem a iluminagao seletiva da superficie por um feixe laser muito intenso. Este feixe
causa uma interdifusao do poco e dos materiais da barreira, o qual acarretd na modulacao

da espessura do poco e criacao de pontos quéanticos [19].

Um método completamente diferente - epitaxia seletiva, envolve o crescimento de um
substrato bulk da barreira do material com uma mascara sobre sua superficie. Entao,
utilizando métodos litograficos, sao criadas pequenas aberturas na méscara, e entao é
depositado o material do po¢o quantico. O material do pogo absorvera sobre o substrato
apenas nas aberturas, e entao como resultado, ¢ obtido um conjunto de pequenas ilhas

quanticas |20, 21].

Figura 3: Diferentes imagens de microscopia de forga atomica (AFM) de anéis quanticos:
(a) GaAs crescido por eletrodeposi¢ao [22], (b) e (¢) InAs crescido por molecular beam
epitaxy (MBE) [23, 24], (c¢) SiGe crescido por MBE [25].

Utilizando os métodos acima mencionados, é possivel crescer pontos quanticos de di-
versas formas e tamanhos. Em particular, o crescimento de estruturas tipo anel quantico,
j& foi reportado na literatura. Foram usadas técnicas como a litografia e corrosao e o

método de auto-montagem (self assembled), que utiliza de processos de crescimento epi-
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taxial, como o Molecular Beam Epitazy (MBE). Na Figura 3, sdo mostradas imagens de
microscopia de for¢a atomica (AFM) de anéis quanticos de GaAs (a) crescido por eletrode-
posi¢ao, na Figura (b), (¢) e (d) anéis quanticos crescidos por MBE. Sao diversos tipos
de materiais usados no crescimento de anéis quanticos, como InAs [23, 24, 26, 27|, SiGe
|25, CdTe |28], e também diferentes formas, como os anéis simples citados anteriormente

e o anel duplo concéntrico, recentemente reportado [29].

1.4 Modelamento Teérico de Pontos e Anéis Quanticos

Na secao anterior, mostramos que os pontos quanticos podem ser crescidos em uma
inimera variedade de formas e tamanhos, e o confinamento lateral de cada um deles
possui sua propria caracteristica de simetria. Célculos detalhados levando-se em conta as
particularidades de cada simetria, requerem extremo esforco computacional, utilizando-se
por exemplo, da teoria do funcional da densidade [30]|, com a qual é possivel estudar a
estrutura no seu comportamento atomico. Porém, devido a enorme quantidade de atomos
agrupados em clusters para formar o ponto ou anel quantico, tal cilculo nao é trivial.
Uma outra possibilidade de estudar o comportamento das formas geométricas dos PQs é
o método dos elementos finitos [31], que discretiza a regido de interesse das nanoestruturas
em um namero finito de elementos (por exemplo triangulares nao-uniformes). A fun¢ao de
onda total serd uma combinacao das fungoes de onda de cada elemento da regiao; sendo
assim, serd possivel analisar diferentes formas e estudar o comportamento da estrutura
eletronica [32]. Um outro método também bastante eficiente e utilizado ¢ o método
multibandas k - P |33, 34] onde é considerado o acomplamento entre as diversas bandas,
este porém, apenas utilizado em nanoestruturas de alta simetria, e consegue descrever as

propriedades, principalmente em estruturas tipo zinc-blend?.

Uma forma mais simples de estudar o comportamento eletronico dos pontos quanti-
cos sem perder informacoes fisicas fundamentais, é aproximar a complexa estrutura do
potencial de confinamento por um modelo de potencial efetivo simples. Por exemplo, um
ponto quantico de simetria esférica, é freqiientemente modelado por um potencial do tipo
parabolico V (rq) = %,uwgrg. A utilizacao desse potencial para aproximar o confinamento
eletronico de um ponto quantico, é comumente utilizado, sem acarretar perdas de infor-
magoes fisicas [4, 5, 35, 8|, assim a Hamiltoniana para um elétron em presenga de campo

magnético B = (0,0, B) perpendicular ao plano pode ser escrito da seguinte forma:

Lestruturas onde nio possuem simetria de inversdo bulk.



19

i <A+€A>2+1 224 Lo B (1.10)
= — - —pwyry £ = .
20 P pHeolo = 59HBD;

onde i e e é a massa efetiva e a carga do elétron respectivamente, ¢ é a velocidade da
luz, wy é a freqiiéncia caracteristica do potencial de confinamento, p é o momento e Ao
vetor potencial magnético. O ultimo termo da Hamiltoniana é o termo de Zeeman, com
g sendo o fator-g de Landé, up = %L sendo magnéton de Bohr. O problema acima foi
resolvido analiticamente por Fock [37] e Darwin [36], e este &, justamente o motivo pelo
qual o espectro eletréonico de uma tinica particula com potencial parabélico ser chamado

de espectro de Fock-Darwin.

A principio desprezando o termo de Zeeman (depois seré incluido novamente) e usando

as variaveis complexas (com a notacdo compacta 0; = %),

z =z + 1y, 2 =x -1y, (1.11)

— 9 — 10y o = 9 + 10y (1.12)

9: ) :
2 : 2

podemos definir dois pares de operadores escadas:

Z*/ (2[0) + 2[082 aJr . Z/ (2[0) - 2l08:

a = ,
V2 V2

b= NG , bt = NG , (1.13)

ondel= —*2_¢éa comprimento efetivo, igual ao comprimento magnético na ausén-

(1—1—4w§/w§)Z
cia de potencial de confinamento {5 = 4/ %. Utilizando estes operadores, a Hamiltoniana
|[Equacao (1.10)], pode ser escrita da forma [15]:
+ 1 + 1

E possivel mostrar que a Hamiltoniana acima possui como solugao os seguintes au-

toestados [15]:
1

n!m!

Inm) = (a®)" (67)™|00), (1.15)

e as autoenergias do estado |[nm) sao dadas por:

1 1 1
e(n,m,o) = hwy (n + 5) + hw_ (m - 5) + §uBgB, (1.16)
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onde wy = /Wi + }sz + %wc, e w. € a freqiiéncia ciclotronica, n,m =0, 1, 2,.... Na
Figura 4 (aqui levando em consideragio o termo de Zeeman) temos o espectro caracteris-
tico de Fock-Darwin, mostrando as formagoes dos niveis de Landau (circulados na figura).
Os dois primeiros niveis (camada s) é formada pelos estados com n = m = 0, camada
(p) é formada pelos estados (n,m)=(0,1) e (n, m)=(1,0) ambos degenerados em relacao
ao spin. A terceira camada d, ¢ formada pelos estados (n,m)=(0,2),(1,1) e (2,0) também

degenerados em relacao ao spin, outras camadas sao geradas de forma analoga.

48 1 1 1 1 1 1
42_- 12 N
. 364 2 - N
> 0 T 2° Nivel de Landau
QO =77 B
;/ 24_ A)/\’\' 7\ ~
. go E d \’/ \
s " /w i
M 24P ' i
N / ’
T 1° Nivel de Landau
64s -
0 T T T T ' I !
0 2 4 6 8
Campo Magnético (T)

Figura 4: Espectro de energia para um elétron em um potencial parabolico em funcao do
campo magnético, com hwy = 15meV e fator-¢g de Landé igual a -4.4.

Em geral, os potenciais analiticos e simples que descrevem os efeitos de confinamento
espacial explicam, de modo bastante satisfatério, importantes propriedades dos sistemas
de dimensao reduzida, como propriedades 6pticas, efeitos de muitos corpos [6] e problemas

de transporte [9].

Para o caso de anéis quanticos, existe na literatura uma grande variedade de poten-
ciais que permitem modelar os efeitos do confinamento espacial [39, 40, 41]. O modelo
mais simples considera a particula confinada em um fio, em um contorno fechado, com
um potencial fixo em r=R e z=0 igual Vi (R, ¢, z). A Hamiltoniana, para este tipo de

modelamento em presenga de campo magnético fica [42]:

H=——Fp 5+ s R — -hw.—, (1.17)
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os autoestados da Hamiltoniana acima sao:

1 imey
Um () = Ny (1.18)

com m = 0,41,£2, ... sendo o nimero quantico magnético. As autoenergias sao dadas

por:

E(m) = W(m+N¢)2. (1.19)

Nesta equacao Ny € o nimero de fluxo magnético que atravessa o anel, esta quanti-
dade é definida como Ny = %, com [ ~ B7 o comprimento magnético. Importantes
propriedades fisicas podem ser analisadas utilizando este simples modelo. Por exemplo,
podemos ver na Figura 5, que a energia do estado fundamental (marcado com circulos
vermelhos) exibe oscilagbes em funcdo do campo magnético. Este efeito é conhecido como
oscilagoes de Aharonov-Bohm [43]. Note que em cada maximo da energia ocorre uma
transicao no estado fundamental; neste ponto o momento angular do estado fundamental
muda de uma unidade; este comportamento é completamente distinto do observado no

espectro de energia parabdlico para ponto, sendo uma caracteristica de estruturas tipo

anel.

3,00 : L : L : L

2,85 N
-4
&
S 2,70- -3 I
-2
0 <l Efeito Aharonov-Bohm
2,55 =
v T v T v T v
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4
Campo Magnético (T)

Figura 5: Espectro de energia para um elétron em um anel quantico em fungao do campo
magnético, os circulos vermelhos indicam o estado fundamental que altera seu nimero
quantico m de uma unidade no crossing das energias, este efeito é denominado de os-
cilagoes de Aharonov-Bohm.
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Um outro tipo de modelo de confinamento, este um pouco mais sofisticado, considera
os raios interno e externo do anel, bem como a sua excentricidade; neste quesito existe
uma grande variedade de trabalhos que levam em consideragao essa caracteristica [44,
39, 41, 45, 22]|. Recentemente, com o desenvolvimento de técnicas de crescimento de
nanoestruturas, intimeras formas de anéis sao crescidos e estudados; entre eles, anéis

duplos concéntricos |44, 46|, anéis acoplados vertical e horizontalmente [40].

Atualmente, as propriedades fisicas dos anéis quanticos tém despertado crescente in-
teresse. Particularmente, tem sido estudados o efeito Aharonov-Bohm [39, 47, 48|, fases
geomeétricas [49], correntes persistentes [50, 48|, magnetizacao [48, 51|, shot noise [52] e
ressonancias de Fano [53]. Devido ao grande interesse na érea da spintronica?®[54], tam-
bém estao sendo, propostos modelos de qubits® baseados em estados eletronicos do spin

em anéis quanticos [55].

2spintronica é um neologismo para a eletronica baseada em spins.

3Um qubit é um sistema quantico com dois diferentes estados, convenientemente denotados como
|0)e|1), e é considerada a mais pequena e indivisivel unidade de informaco quantica. Diferente do caso
classico, um qubit puro é uma superposic¢do linear dos estados [0)e|1).
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2 Interacao Spin-Orbita

2.1 Aspectos Gerais da Interacio Spin-Orbita (SO)

A natureza relativistica deste acoplamento pode ser entendido pela aproximacao da
equacao de Dirac [56] a baixas velocidades (equagao de Pauli). Esta aproximacao leva a

uma correcao da equacao de Schrodinger nao-relativistica da forma:

Hgo = —h SVV () (6 % P), (2.1)

(2mqgc)

onde mg é a massa do elétron em repouso, ¢ é a velocidade da luz, e ¢ sao as matrizes de
Pauli. V (¥) é o potencial eletrostatico no qual o elétron se propaga com momento p. A
corre¢ao definida em (2.1) é chamada de acoplamento spin-orbita de Pauli. Na equagao
formal de Pauli aparecem também contribuicdes proporcionais a V2V conhecida como
termo de Darwin, assim como correcoes da energia cinética e do termo de Zeeman. Todos

estes efeitos nao serao incluidos no presente trabalho.

Em solidos cristalinos, a dinamica dos elétrons é caracterizada por bandas de energia
E,(k), com n o indice da banda e k o vetor de onda. Como no caso atomico, a interacao SO
causara importantes efeitos sobre a estrutura de bandas de energia E, (k). Por exemplo,
em semicondutores como GaAs, a interacao SO causa um splitting da banda de valéncia,
como pode ser notado qualitativamente na Figura 6. A banda devida aos buracos leves
(LH) e buracos pesados (HH) sofrem splitting proximo ao gap fundamental devido ao

acoplamento spin-orbita.

Os primeiros trabalhos enfatizando que efeitos do acoplamento SO de Pauli poderiam
ter importantes conseqiiéncias para os niveis de energia eletronico em um semicondutor
bulk, foram feitos por Elliot (na realidade o trabalho é de autoria de Adams [10], porém
feito por sugestao de Elliot) e por Dresselhaus et al. [11]. Apods esses trabalhos, efeitos
de acoplamento SO em uma estrutura zinc-blend bulk foram discutidas em dois trabalhos

classicos por Parmenter |12] e Dresselhaus |66]. Diferentemente da estrutura de Si e Ge,
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Figura 6: Esquema qualitativo da banda de estrutura de GaAs proximo ao gap funda-
mental.

a estrutura zinc-blend nao possui um centro de inversao. Por causa disso, podemos ter
um spin splitting do estado do elétron e do buraco em um vetor de onda £ nao nulo até
mesmo a campo magnético B =0T. Nos cristais com centro de inversao, como o Si e o Ge,
ao contrario do que ocorre com estruturas zinc-blend, ha uma dupla degenerescéncia dos
estados de Bloch para todos os vetores de onda k. Claramente, o spin splitting dos estados
de Bloch na estrutura zinc-blend deve ser uma conseqiiéncia do acoplamento SO, pois de
outra forma o grau de liberdade do spin dos elétrons de Bloch deveriam "saber"quando

estivessem se movendo em uma estrutura tipo diamante ou zinc-blend.

Na fisica de estado so6lido, é extremamente complexo, analisar uma equacao de Schro-
dinger microscopica para os elétrons de Bloch em um potencial peridédico da rede num
cristal. Freqiientemente, célculos da estrutura de bandas para os estados eletronicos na
vizinhanca do gap fundamental, sao baseados no método - P e na aproximacao da fungao
envelope. Aqui, acoplamentos SO entram unicamente em termos de operadores dos ele-
mentos da matriz (2.1), entre estados de Bloch na borda da banda, tal como o gap de SO,
Ay, na Figura 6. Estes elementos de matriz provém uma conveniente parametrizacao dos

efeitos do acoplamento SO em estruturas semicondutoras.

Além do splitting a B =0T, em semicondutores sem centro de inversao, ha um segundo
efeito importante devido ao acoplamento SO que ocorre no efeito Zeeman de elétrons e
buracos. O splitting de Zeeman que é caracterizado pelo fator-g efetivo g, pode se dife-

renciar substancialmente do fator-g do elétron livre gy =2. Este fato foi, primeiramente,
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visto por Roth et al. |13], que mostrou usando o método k- P, que o fator-g dos elétrons

pode ser parametrizado usando o gap de SO, Ay.

Para avaliar os efeitos da interacao SO em sistemas de estado s6lido, compararemos a
conhecida equacao de Pauli com a Hamiltoniana efetiva, obtida ao desacoplar as bandas
de conducao e valéncia, usando como ponto de partida a Hamiltoniana 8 x 8 de Kane. Esta
Hamiltoniana leva em consideragao os acoplamentos tipo k- p entre bandas de conducao
tipo I's e bandas de valéncia ['; e I's. Apesar do modelo de Kane ser uma simplificacao
da complexa natureza da estrutura de bandas em um so6lido, vilida para pontos de alta
simetria no espaco-k, esta aproximacao permite capturar os elementos mais importantes

da fisica de nanoestruturas semicondutoras que pretendemos discutir.

A forma efetiva da Hamiltoniana desacoplada de Kane (para maiores detalhes ver

referéncia [14]) pode ser escrita da seguinte forma:

[T+ V =Ty + T3 — Ty] he = Ep. (2.2)

Os termos T4, 15, T3, T}, sao dados por:

2
T, = %{Eio—ﬁ} %J-B, (2.4)
T3 = %{%—i—ﬁ]a-kxe, (2.5)

onde, T} é a energia cinética usando a expressao de Kane para a massa efetiva, 75 é o termo
de Zeeman usando a formula de Roth, T3 é o termo de Rashba [64], analogo ao acoplamento
SO de Pauli na Equacao (2.1), e Ty é o termo de Darwin. Em geral, a degenerescéncia dos
estados de spin dos elétrons e buracos num semicondutor, é definida, pelo efeito combinado
da simetria de inversao espacial e temporal (time-reversal). Em geral ambas as operagoes
de simetria, modificam o vetor de onda k£ para —k, mas a inversao temporal, além de
modificar o vetor de onda, também modifica o spin. Devido a este fato, quando ambas
operacoes sao combinadas, temos uma degenerescéncia das energias de uma particula
simples, E, (k) = E_(k) (ver Tabela 1, aqui E; e E_ representam a energia relativa
ao spin up e spin down), que pode ser quebrada devido a efeitos de acoplamento SO,

que quebra a degenerescéncias das bandas e provoca a remocao da simetria de inversao
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temporal em presenca de campos magnéticos externos |57].

Simetria de Inversao Espacial: E4 (k) = E4(—k)
Simetria de Inversdo Temporal: Ey (k) = E_(—k)
(degenerescéncia de Krammers)

B = 0T, degenerescéncia do spin Ey(k) = E_(k)

Tabela 1: Degenerescéncia do spin para B = 0T devido aos efeitos combinados da simetria
de inversdo espacial e temporal [58]

Recentemente os efeitos de acoplamento spin-érbita vem atraindo grande atencao
devido a potencial aplicacao dos spins em nanoestruturas para armazenamento e proces-
samento de informacao. O ponto de partida da eletronica de spin se deu com a descoberta
da magnetoresisténcia colossal (GMR) em 1988 por Baibich et al. [59], que teve imple-
mentacao comercial em poucos anos em dispositivos de armazenamento de informacao,
como os discos rigidos e memorias magnéticas de acesso aleatorio (MRAMs), basedos no

comportamento de spins em metais.

Eletrodo

Yy
s

pr =

Eletrodo 2DEG Eletrodo
Ferromagnético 1 Semicondutor Ferromagnético 2

Figura 7: Esquema do dispositivo proposto por Datta e Das [60], contatos ferromagnéticos
sao utilizados para injetar e detectar orientacoes especificas de spins, enquanto elétrons sao
injetados através do eletrodo ferromagnético 1, no gés de elétrons livres em duas dimensoes
(2DEG) o spin sofre rota¢oes devido ao acoplamento spin-orbita pela contribuicao de
Rashba, sendo detectado no eletrodo ferromagnético 2, que preferencialmente ira detectar
uma dada orientacao, desta forma modulando a corrente.

A proposta de unir as propriedade dos spins e semicondutores, feita em 1990 em um
trabalho de Datta e Das [60], efetivamente propulsionou o interesse cientifico na area da
spintronica |61, 62]. No trabalho, foi proposto um transistor baseado em spins, onde

dois contatos ferromagnéticos (ferro, por exemplo) sao utilizados para injetar e detectar
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elétrons com polarizagoes de spin desejados. Esta polarizacao é controlada através de
efeitos de acoplamento spin-orbita, neste caso devido a contribui¢do de Rashba [64], onde
um potencial varidvel é aplicado para controlar a precessao dos spins no gas de elétrons

bidimensional (2DEG). O dispositivo esta representado na Figura 7.

Atualmente, um dos grandes desafios para implementacao da computacao quantica,
é justamente a injecao e preparacao de estados de spin com polarizacao bem definida
nos semicondutores e com tempos suficientes de coeréncia para a realizacao de operacoes
logicas baseados em qubits. E nesse sentido, que os processos de acoplamento spin-6rbita
em semicondutores vém sendo intensamente estudados, ja que a interacao spin-orbita é
uma das principais fontes responséaveis por decoeréncia [63]; pois permite misturas de
estados de spin. A seguir, veremos uma breve introducao do efeito Rashba e Dresselhaus

em semicondutores.

2.2 Efeito de Rashba

Devido ao surgimento de imperfei¢oes interfaciais ao crescer uma liga semicondutora,
gradientes de potenciais aparecem nas regioes de confinamento do elétron. Esse gradiente
induz a um campo elétrico que causa uma distorcao local da funcao de onda, e conseqiiente,
quebra da simetria das bandas eletronicas devida a assimetria da inversao estrutural

(structural inversion asymmetry - SIA).

InAs GaSh InAs
As " Sb As
\ In< Sb \\Ill/
e
As N sh s NAs
-— - - -

Figura 8: Esquema pictérico monstrando a assimetria nas interfaces durante o crescimento
de uma liga semicondutora.

Na Figura 8 é representado um modelo pictoérico da assimetria da inversao estrutural
que ocorre durante o crescimento de uma liga semicondutora. Esta assimetria induz a

uma contribui¢do no acoplamento spin-6rbita, que foi estudado por Rashba [64]. O mesmo
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efeito também ¢é conseguido ou tem o seu valor manipulado com aplicagoes de campos
elétricos externos sobre a estrutura [65]. Uma das grandes vantagens da explora¢ao do
efeito de Rashba, em aplicacoes na spintronica, se deve justamente ao fato da possibili-
dade de manipulacao do acoplamento via campos elétricos externos, que é associado ao

parametro de Rashba |65].

2.3 Efeito de Dresselhaus

Em estruturas cristalinas do tipo zinc-blend, comum em materiais do grupo III-IV
(por exemplo: InAs, GaAs, InSb, dentre outros), a auséncia de um centro de simetria
de inversao espacial (Figura 9), comumente denominado assimetria de inversao bulk da
estrutura cristalina (bulk inversion asymmetry - BIA), induz ao aparecimento de um
campo cristalino efetivo, sendo também responsavel pela quebra da degenerescéncia das
bandas associadas ao spin. Tal efeito estudado por Dresselhaus [66], inerente do material

[67], juntamente com o efeito de Rashba, sdo de fundamental importancia no acoplamento

SO.

AsS As

Ga

/

As As

Figura 9: Esquema pictorico demonstrando a assimetria na inversao cristalina em na-
noestruturas do tipo zinc-blend.

2.4 Efeito Rashba e Dresselhaus em um gas de elétrons
bidimensional 2DEG

Em um gas de elétrons bidimensional (2DEG) é possivel mostrar que os efeitos de
acoplamento SO, levando em consideracao as contribuicoes de Rashba e Dresselhaus,
provocam a quebra da degenerescéncia dos estados de spins a campo magnético nulo.
Para demonstrar tal fato, vamos considerar uma particula que se move no plano x — y,

com potencial de confinamento V. =0. A Hamiltoniana, que descreve este sistema fica:
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1
H:%(pi%ﬂo;) H2X2+HR+HD, (27)

onde p,, p, sao os momentos, I, ¢ a matriz identidade, Hr e Hp descrevem as con-
tribuicoes de Rashba e Dresselhaus respectivamente no acoplamento SO. A Hamiltoniana
de Rashba Hg em 2-D é da forma:

e
Hy = 7 (pra: - UzPy) ) (28)
onde o, e 0, sao as matrizes de Pauli e a é o parametro de Rashba. A Hamiltoniana de

Dresselhaus, Hp, devido a contribuicao de Dresselhaus no acoplamento SO, é da forma:

HD = % [prx (pz - pz) + OyDy (pi - pi) + 0P, (p?g - pz)} ) (29)

onde v, é a constante de acoplamento spin-6rbita de Dresselhaus. Para um sistema 2-D,
e usando o fato de (p.) =0, devido a paridade da funcao de onda [69], a Equacao (2.9),
fica:

Hp = 5 [(02) (0ypy = 0ups) + (0upepy = oypypl) ] (2.10)

desprezando o segundo termo da Equagdo (2.10), pois termos proporcionais a k3 nao
produzem efeitos significativos no acoplamento SO, e (3, sendo o parametro de Dresselhaus

7e(p?). Assim chegamos a Equagao:

1 o /6
H = o (02 + 1)) oo + 5 (0ype = 0apy) + £(P2) (0ypy — 0ups) - (211)

A solucao do problema HV = EV, é analitica, com autovalores dados por:

h2
E.= 2—k2 + kv/a? + 32 — 2asin (26), (2.12)
1
e autoestados:
1 . .
Ut) = Ee“’%ﬂ“’w (£ +1-)) (2.13)
onde 6 ¢ um angulo de fase, tan (w) = Zzz—:gii e

1 0
|+>=<0>, |—>=<1). (2.14)

Se o tratamento feito acima for, por exemplo, para um poc¢o quantico semicondutor de
um material zinc-blend, teremos uma estrutura de bandas semelhantes com as que estao

representadas na Figura 10, apresentando degenerescéncia das bandas a campo magnético
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nulo, em auséncia da interacdo spin-orbita |Figura 10 (a)|. Quando é considerado os
efeitos do acoplamento SO, temos uma quebra da degenerescéncia das bandas em relagao
aos spins, até mesmo a campo magnético nulo, como podemos notar na Figura 10 (b)-(d),

para diferentes manipulagoes das contribuigoes da Rashba («) e Dresselhaus (/).
B=0T
30 S -

25| Sem SO -\ az0;=0
20 L 0 =30°

Energia (u.a)

30

51\ a=0;p=0

=

= 0 = 30°

~ 5] l

<

ED 10 L J

5 . H

s ,

©)
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Figura 10: Estrutura de bandas (E-k), para diferentes configuracoes: (a) Sem acoplamento
SO, (b) Com acoplamento SO devido a contribuicao de Rashba (), (¢) Com acoplamento
SO devido a contribuigdo de Dresselhaus (), (d) Com acoplamento SO devido a ambas
contribui¢bes de Rashba («) e Dresselhaus.

No préximo capitulo, serd apresentado o modelo escolhido para modelar o potencial
de confinamento tipo anel quantico e que nos permitird discutir dentro de um esquema
simples os efeitos da interacao spin-érbita. A escolha do modelo se deve a flexibilidade
de tanto estudar ora o comportamento de um anel ora de um ponto quantico, ja que é

modelo torna possivel manipular o perfil do potencial.
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3 Modelo Teorico

Neste capitulo introduziremos o modelo teoérico utilizado para o célculo das con-
tribui¢oes de Rashba e Dresselhaus no acoplamento SO em anéis quanticos semicondu-
tores, e em seguida serao calculados os elementos de matriz correspondentes a ambas as

contribuicoes.

3.1 Potencial lateral em anéis quanticos

No modelo tedrico do anel quantico, utilizado nesse trabalho, consideramos um elétron
no estado fundamental, confinado em um poco quantico na direcao de crescimento z. Além
do confinamento no pogo, para descrever o comportamento do confinamento lateral do
elétron no anel isolado de largura finita, foi utilizado o modelo proposto por Tan e Inkson
[1]. O modelo é bem flexivel, tanto o raio como o largura média do anel podem ser
ajustados independentemente pela escolha apropriada de dois parametros do modelo. Em
alguns limites o modelo também permite descrever um ponto quantico, um anti-ponto
e um anel quantico 1-D. A solucao exata do espectro de energia e suas autofungoes sao
obtidas analiticamente em presenca de campo magnético aplicado perpendicularmente ao
anel. O modelo considera um anel no plano x — ¥y, o qual é definido por um potencial

radial do tipo
(3]

Vi(r) =3 +ar’ =, (3.1)

onde r = r(z,y) e Vo = 2 /ajas, sendo a; e ay parametros ajustaveis que podem descrever
tanto o confinamento de um ponto quanto ou um anel. Na Figura 11 é mostrado duas
formas possiveis desse potencial através da manipulagido de a; e a2, em (a) o potencial

parabolico de um ponto quantico e em (b) o potencial de um anel quantico.

Este potencial possui as seguintes propriedades. Pode ser verificado que o potencial
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Ponto Quantico () Anel Quantico (b)

vV (meV)

'
—_

150 -150

Figura 11: Potencial de confinamento dado pelo modelo de Tan e Inkson et al. [1]: a)
Ponto Quéntico e b) Anel Quéantico.

tem um minimo V (r9) = 0 em

1
i
r=ry= (%) , (3.2)
2

sendo que 7y define o raio médio do anel. Para r proximo a rg, o potencial do anel possui

a forma de um potencial parabélico

2

V(r) = Zpwi (r —ro)”, (3.3)

N | —

com Wy = 4 /8% que caracteriza o comprimento do confinamento transversal. Na Figura

12 temos representado o potencial parabdlico do anel para r ~ 7.

Na presenca de um campo magnético uniforme B perpendicular ao plano = — y,
considerando neste caso, apenas o confinamento lateral, j& que o confinamento lateral
possui uma energia de confinamento que ¢ dominante em relacao ao confinamento da
direcao z. Desta forma, a Hamiltoniana em coordenadas cilindricas, para um elétron com

massa efetiva p serd

Rl 1a [ 0 1[0 > eB (0 e? B
Hy=—|——(r—)|—-—=(=—+i)] —i— | =— +1il —r? A4
0 2u[ r or <T87“) r? (Qgp—i_Z) " (890+Z)+ a2 * (3:4)
1
a—;+azr2—Voi—uBgB,
T 2

com up e g sendo o magnéton de Bohr e o fator-g de Landé. Escolhendo o seguinte vetor

potencial A= %Br@ + (g) ©, pode ser verificado que as autoenergias correspondentes a
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Figura 12: Figura demonstrando o potencial parabélico do anel para r ~ ry.

Hamiltoniana acima, sao dadas por:

1 M m—1 1 1
En,m,l,gz == (n + 5 + 7) hw — Tﬁwc — Zu)ng — i/llBgO'zB, (35)
onden=20,1,2,...;m=...,—1,0,1,...; 1 =0,1,2,... ; 0, = £1, associado ao spin

up e down. Os numeros quanticos n, m caracterizam o movimento radial e o momento
angular respectivamente. O ntimero quantico [ é associado ao quantum de fluxo mag-
nético, que no nosso caso, consideramos que nao ha fluxo magnético atravessando o anel,
[ =0, (daqui para frente representaremos E apenas pelos nimeros quanticos n,m, o). As

correspondentes autofuncoes sao

1 T'n+M+1] R iy (M L2
wn’m(r’@_x<2M+1n!(r[M+1])27r) <e et (3)uh (‘”’MH@(X) )

(3.6)
onde 1F; é a fun¢do hipergeométrica confluente [68], w. = %, A= @/P% com w =
Vwg + w2, & a freqiiéncia ciclotronica e o parametro M ¢é definido como

M = \/(m 1%+ 2‘;_;2“. (3.7)
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3.2 Contribuicao de Rashba

A Hamiltoniana completa com a contribui¢ao de Rashba, com termos diagonais devido
ao confinamento radial, e termos nao-diagonais devido ao gradiente de potencial na dire¢ao

de crescimento z, responsaveis pela mistura de spins [69], é dada pela seguinte equagao:

K .
Hp=—""_E(F)- (& X P) , (3.8)
(2moc)
usando o fato de E = —VV (7), substituindo na equagao anterior temos:
A .
Hp = VYV () - <a X P) , (3.9)
(2mygc)

sendo P,, P, e P, componentes do momento P = '+ iff Em coordenadas cilindricas

(para facilitar a algebra), podemos escrever estas componentes como

0 0 e
P, — —i 9 senp-2- )+ ¢4 .
e ih (cos Vo sengpr&p) + A, (3.10)
0 0 e
P, = —i 9 cosp—)+%4 .
; ih (sengpar cos (’Or&p) + Ay, (3.11)
’ 0
e
P, — —ih— 4+ %A, 12
"oz * c (3.12)

onde e, ¢ é a carga do elétron e a velocidade da luz, respectivamente. A, —%Brsengp,

—

A, = %Br cos p, A, = 0 sao as componentes do vetor potencial magnético A.

As componentes da matriz de Pauli ¢ sao escritas como:

(0 1> (o —i) (1 o)
Oy = . ooy =1| , 0, = : (3.13)
1 0 1 0 0 -1

—

Fazendo a operacao (6 X P), teremos:

G x P = fw, + fw, + 2w, (3.14)

com w,, w, € w,sao dados por:
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Wy = 0, P, — 0. P, (3.15)
wy = 0.Py — 0, P, (3.16)
w, = 0,P) —o,P,. (3.17)

Substituindo na Equagao (3.14) os vetores unitarios, £, ¢ e 2, chegamos a:

Gx P= (cos or — sengbgz@) Wy + (sengbf + cos gzﬁg?)) Wy + 2w, (3.18)

Manipulando a equacao acima, temos:

A\

~

G x P = i (cos ¢w, + sendw,) + ¢ (cos pw, — sendw,) +2w,. (3.19)

O segundo termo da equagao acima nao contribui, ja que o potencial é dependente
apenas do confinamento em 7 e do confinamento na diregao z de crescimento. Substituindo

Wz, Wy € W, encontramos:

Qy
X
el
I

7 (cos pw, + sengw,) + 2w, (3.20)
= 7cos¢(o,P, —0,P,) +sen¢ (0, P, — 0, P.)| + 2 (0, Py — 0,Py) .

Apo6s manipulagoes algébricas da Equacao (3.9), é possivel mostrar que utilizando das

defini¢oes das Equagoes (3.10-3.13), e usando o fato de (p,) — 0 [69], chegamos a seguinte

matriz:
- 0 e
e — h* OV (r) [ iz, — 5B 0 (3.21)
(2moc)®  Or 0 —i% + 5rB
devido ao confinamento radial, onde 8‘(;” = % + 2a9r. A matriz associada & Hamilto-

niana de Rashba devido ao confinamento na direcao z fica:

Hnd:h—Q% 0
R (2 )2 0z ip 0 i 0 iver BB
o 0 | e (< - 12) + e

(3.22)
onde axg_iz) ¢ um campo elétrico aplicado na dire¢ao z, que no caso de um pocgo triangular
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seria da forma —eF, sendo E o campo elétrico |71].

3.2.1 Elementos de matriz

Utilizando como funcao de base, a funcao de onda do problema nao-pertubado,
Hotvpmeo, = Enmo.Vnme., Para o calculo da contribuicao de Rashba no acoplamento
spin-O6rbita. Com esta funcao de base, é calculado os elementos devido & contribuicao de
Rashba. Definindo as integrais f;, ¢ =1,...,7, que surgem no calculo dos elementos de
Hg|Ynm.e.), sendo:

matriz, (Yn.m.o.
£ = e M2 By (=0, M + 1,2) 1 Fy (—n, M+ 1,7) da, (3.23)
o= S(MEMH) B (—n/,M'+1,2) 1 Fy (—n, M + 1, ) dz, (3.24)

f3 = M+M’ 1) Fl (—n/, M/ + 1,%) 1F1 (_n7 M + 17 LT,') dﬁC, (325)

f5 = 1F1 n', M + 1, Z[') 1F1 (—n, M + 1,37) dSU, (327)

fo= [ e MTUER (<0, M+ 1,2) F (—n, M + 1,2) d, (3.28)

fi= / —eps(MEMHY) B (—n/, M+ 1,2)1Fy (—n+ 1, M + 2,2)dz, (3.26)

fr = / et Fy (=), M +1,2) | Fy (—n, M + 1, 7) da. (3.29)
0

Os elementos da diagonal da matriz 2 X 2, (¥ m.o.|Hr|Vnm.e.), serao dados por:

/ ’ 2
H{y"™ ™™ = Gy - Corwrazag {m (fl -2M=1 (%) — 5 2M“) + (3.30)
1 1 To 2
g <§f6 (X) To — 2f7x)} om,m’,
’ ! 2
Hy" ™™ = =Chrm - oz {m fu-2Mt (%?) —f5- 2M+1) + (3.31)

1 Cn+M+1]
A\ 2M+1p|(T[M+1]) 27

base; (g = % e ap sao o comprimento magnético de Landau e o parametro de Rashba,

R . -
onde ), = > , sao as constantes de normalizacao das fungoes de onda

caracteristico de cada material, respectivamente.
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Fora das diagonais da matriz teremos elementos para a contribuicao de Rashba da

forma;:

av

Hymm = G- Cot ot~ [T o m + 1, (3.32)
z
" mm! av
ngl,n T = _Cn,m : C"n’,m’a}:.’,d_ [J—] 5m/, m—1, (333)
z

onde Ji é definido como

1

F(M+M'+1 1
((m + M) 2%(M+M/-1)f3 _ 2%(M+M'_1)f2 _n- 235 )f4> \3

O+ 1) +gf2,(3.34)

1 1 ! 1 1’ n - 2%(M+M,+1)f4 )\%
J =— | (= M)2:(M+M'=1) ¢ o (M+M'=1) £ — f2(3.35
5(( m+ M) I3 fo O+ 1) +f2}3f2( )

3.3 Contribuicao de Dresselhaus

Para levar em consideracao o efeito de Dresselhaus no acoplamento spin-érbita, temos
a seguinte Hamiltoniana que descreve a interagao linear de Dresselhaus em sistemas 2-D,

devida a assimetria da inversao bulk [65]:

Hp = % (0.P, — 0, P,), (3.36)

onde 3 = 7.(k?) é o parametro de Dresselhaus, 7. é a constante de acoplamento spin-6rbita
de Dresselhaus, que carrega a informacao do campo cristalino causado pela a assimetria da

inversao estrutural, caracteristica do material bulk e (k?) = (3)2 ¢ a média do quadrado

do vetor de onda k, avaliada no estado fundamental de um poco quéantico de largura L.

Fazendo as mesmas manipulagoes algébricas da contribuicao de Rashba, chegamos a

seguinte matriz:

0 ie'? (‘—6 — ii) +ie¥£rB
HD _ 5 4 , , 4 or r Op 2c (337)
—ie " (—i—g - ﬁ%> —ie ¥ orB 0
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3.3.1 Elementos de Matriz

Novamente, como feito na contribuigao de Rashba, os elementos de matriz (¢, ;| Hp|¥n,m)

serao dados apenas por elementos fora da diagonal da matriz 2 X 2, sendo escritas como:

HE™ ™™ = G - Cnm)\ﬁ [J4]om/ m —1, (3.38)

2

2

HE™ ™™ = —iChym - Cnm:il [J_]om',m +1, (3.39)

onde J. foram definidas na Equacdo (3.35). E importante notar que ambas as matrizes
(2 x 2) relativa as Hamiltoniana de Rashba (Hpg) e Dresselhaus (Hp) sdo lineares e her-

miteanas.

3.4 Problema de Autovalores

A Hamiltoniana total do elétron num ponto ou anel quantico em presenca da interacao
spin-6rbita é H = Hy+ Hr+ Hp. Um autoestado da Hamiltoniana H pode ser expandido

como uma combinacao linear dos autoestados da Hamiltoniana H, da seguinte forma

U= Comilnm 1) + Cpmylnm 1), (3.40)
onde |n,m,T) e |n,m, |) representam os autoestados de Hy. Os coeficientes da expansao

Crme. S0 obtidos a partir da equagao matricial de autovalores

Z (nmao|H|n'm'c"YCrimier = ECrme, (3.41)

n ! o,
notar que o indice que identifica a subbanda na dire¢ao z do pogo quantico foi suprimida,
j& que restringimos nosso célculo ao estado fundamental na direcao z. O problema de au-
tovalores é resolvido através de diagonalizagao nimerica, utilizando-se de rotinas padroes

[70] para o calculo dos efeitos de spin-6rbita.

Na proxima secao é calculado o efeito das contribui¢oes no acoplamento spin-6rbita

em pontos quanticos e anéis quanticos semicondutores.
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4 Resultados

Neste capitulo apresentaremos céalculos da estrutura eletronica em presenca de cam-
pos magnéticos externos e levando-se em conta a interacao spin-oOrbita. Os calculos sao
realizados em pontos e anéis quanticos de InAs. A interacao de Rashba leva em conta os
gradientes de potencial produzidos na direcao de confinamento lateral e na direcao z. Na
interagdo de Dresselhaus consideramos apenas a contribuigao linear (o k), os efeitos do
confinamento na dire¢ao z sao inclusos através do termo (p?) que ¢ inversamente propor-
cional & largura do poco quantico. Analisaremos neste trabalho, o comportamento dos
autoestados de spin em presenca do campo magnético, além de diversos parametros ge-
ométricos que caracterizam pontos e anéis quanticos. Estudaremos o impacto das diversas
contribuigoes da interagao SO nos processos de mistura de spin, e discutiremos possiveis

mecanismos de manipulagao das propriedades do spin eletronico.

Para os resultados que se seguem, os parametros dos materiais utilizados sao aqueles
relativos a um anel de Arseneto de Indio (ver Tabela 2 para parametros de InAs). Os
parametros geométricos escolhidos dos anéis, tais como raio médio, largura, etc., sao com-
pativeis com os reportados experimentalmente. Os valores experimentais tipicos do raio
interno sao aproximadamente de 20nm e o raio externo varia entre 60-140nm para anéis
de InAs crescidos sobre substrato de GaAs [27] e também para anéis de InAs crescidos
sobre InP na direcao [110], onde os raios interno e externo sao aproximadamente de 20nm
e 110nm, respectivamente. Na dire¢ao [110] variam entre 90nm e 220nm [26]. A altura
caracteristica dos anéis variam em torno de 2-5nm. A energia de confinamento lateral fwg
varia em torno de 5-10meV, sendo estes valores caracteristicos de confinamento paraboélico
em pontos quanticos de InAs |72, pois o potencial em torno de 7y, é aproximadamente
parabolico, como visto no capitulo relativo a teoria. Para a diagonalizacao ntimerica,
foram utilizado 106 estados eletronicos, que permitiram obter uma boa convergéncia das

energias.
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Parametro | GaAs | InAs InSb
90 044 | -15 | -50,6
mo/p | 0,067 | 0,0239 | 0,0136

ar [A?] 4.4 110 500

Ye [eV-A3] | 26 130 228

Tabela 2: Parametros dos materiais utilizados nos calculos [71].

4.1 Anel sem acoplamento spin-6rbita

Para estudar o comportamento da estrutura eletronica em auséncia das contribuicoes
de Rashba e Dresselhaus a interacao spin-orbita, fizemos o calculo para ambos os sis-
temas: pontos quanticos e anéis quanticos, através da escolha dos parametros a; e as
caracteristicos do potencial de confinamento |ver Equagao (3.1)]. Estes parametros por
sua vez estao relacionados com o confinamento lateral e massa efetiva por wy = \/% e
com o raio médio 7y através da Equacao (3.2). Assim, nos célculos é mais conveniente

manipular hwg, 9 e a massa efetiva.
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Figura 13: a) Espectro de energia para um ponto quantico sem efeitos de SO em fungao
do campo magnético, b) Ampliagdo do painel (a) mostrando que nao ha spin splitting a
B = 0T, ¢) Ampliagdo mais localizada dos niveis [n =0,m = —2,0, = +1), [n =1, m =
2,0, = +1), |n = 1,m = 0,0, = £1) (circulados no painel), confirmando que nao ha
quebra da degenerescéncia para B = 0T, d) valor esperado de (S,) dos 106 estados, em
unidades de A/2.
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Na Figura 13 (a), esta representado o espectro de energia obtido através da Equagao
(3.5) para um ponto quantico de InAs, com energia de confinamento lateral de hwy, =
bmeV, em funcdo do campo magnético. De acordo com a Equagao (3.2), o raio médio
para pontos quanticos é rg = 0. Ao se aplicar um campo magnético externo, surge
um confinamento adicional nos elétrons no plano perpendicular a aplicagao do campo,
causando uma transicao continua de regime espacial para o regime de quantizagao do
campo magnético também conhecido como quantizacao de Landau, que pode ser visto
na Figura 13 (a) com as formagoes dos quase-niveis de Landau. Na Figura 13 (b) e (c)
é feito um painel mais ampliado dos niveis de energias mais baixos, mostrando que hé

degenerescéncia a campo nulo.
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Figura 14: a) Espectro de energia para um anel quantico com 7y = 60nm sem efeitos
de SO em funcao do campo magnético, b) ampliagdo do painel (a) mostrando que nao
h& spin splitting a B = 0T, c¢) ampliagdo mais localizada dos dez primeiros estados
In = 0,m = —2,...,2,0, = £1) confirmando que nao ha quebra da degenerescéncia
(circulados no painel), d) valor esperado de (S,) em unidades de 7/2.

Ao se analisar o comportamento do valor esperado da projecao do spin na direcao de
quantizagao z, (S,) = (V[S,|¥) = >

para os 106 estados, onde as constantes Cy,,; € Cy| sao constantes calculadas na diago-

nm |Crmt[> = [Crmy|* em fungao do campo magneético

nalizacao numerica, podemos notar que o spin se preserva, nao havendo misturas devido

apenas a interagdo de Zeeman, como pode ser visto na Figura 13 (d).
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Na Figura 14, mostramos o calculo para a estrutura eletronica em um anel quantico
de InAs com raio médio de ryp = 60nm e igual energia de confinamento lateral do ponto
quantico hwy = dbmeV, em func¢ao do campo magnético. Na Figura 14 (a) e (b) pode-
se notar o efeito Aharonov-Bohm para o estado fundamental, que em funcao do campo
magnético altera seu estado no ntmero quantico m de |[n = 0,m = 0,0, = 1) para
m = —1,—2,—-3,.... Aqui também se observa a degenerescéncia a campo nulo (Figura 14
(c)) e 0 mesmo comportamento do valor esperado (S,) da proje¢ao do spin em funcao do

campo magnético, nao havendo mistura como mostra a Figura 14 (d).

4.2 Anel com contribuicao diagonal de Rashba

Ao se incluir o termo diagonal de Rashba, definido na Equagcao (3.21), que surge devido

ao confinamento radial na nanoestrutura, comecam a aparecer os efeitos da interacao spin-

orbita.
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Figura 15: a) Espectro de energia para um ponto quantico com efeitos de SO, neste caso
a contribuicdo diagonal de Rashba, em fun¢do do campo magnético, b) Ampliagdo do
painel (a) mostrando o spin splitting a B = 0T, c¢) ampliacdo mais localizada dos niveis
circulados no painel (b) confirmando que ha quebra da degenerescéncia, d) valor esperado
de (S,) em unidades de h/2.
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Na Figura 15 (a) e (b), estd mostrado o espectro de energia para um ponto quantico
de InAs com energia de confinamento lateral de hwy = 5meV, em funcdao do campo
magnético. Na Figura 15 (c¢) é mostrada uma amplia¢do dos niveis circulados no painel
(b), mostrando a quebra da degenerescéncia dos estados [n = 2,m = 0,£1,0, = +1) a
campo nulo. Na Figura 15 (d) estda mostrado o valor esperado da projecao do spin (S.) em
funcao do campo magnético. Podemos notar que o termo diagonal devido a contribuicao

de Rashba nao induz misturas dos estados, preservando o estado original do spin.
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Figura 16: a) Espectro de energia para um anel quantico com 9y = 60nm e efeitos de
SO, neste caso a contribuicdo diagonal de Rashba, em func¢do do campo magnético, b)
amplia¢do do painel (a) mostrando o splitting a B = 0T, ¢) amplia¢ao mais localizada
dos niveis circulados no painel (b), d) valor esperado de (S,) em unidades de h/2.

O mesmo comportamento descrito acima, também pode ser observado para um anel
quantico. Na Figura 16 (a) e (b) é mostrado o espectro eletronico em fungao do campo
magnético para um anel com raio médio de 7o = 60nm e hwy = 5meV. A inclusao da
interagao spin-orbita diagonal de Rashba causa quebra da degenerescéncia nos estados
com [n = 0,...,m = £1,£2,...,0, = £1). Na Figura 16 (c¢), esta representada a
ampliacdo dos niveis circulados no painel (b), mostrando a quebra da degenerescéncia dos
niveis a campo nulo. Na Figura 15 (d) esta representado o valor esperado da projecao do

spin (S.), em fungao do campo magnético. Aqui, novamente, podemos notar que o termo
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diagonal devido a Rashba nao induz misturas dos estados de spin.

4.3 Anel com contribuicao nao-diagonal de Rashba

Ao se incluir o termo nao-diagonal de Rashba, definida na Equacao (3.22), na Hamil-
toniana H, [Equacao (3.5)], isto faz ocorrer o surgimento de efeitos de acoplamento entre
os estados eletronicos |m, o, = £1) com estados |m £ 1,0, = F1). Aqui é importante
citar que a interacio SO produz acoplamentos muitos fracos (1073meV) entre estados
com n diferente, em comparacao aos produzidos no nimero quantico m. Devido a isto
as regras de selecao associadas ao nimero quantico n para acoplamentos fora da diagonal

nao foram consideradas no calculo.
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Figura 17: a) Espectro de energia para um ponto quantico incluindo os efeitos de SO, neste
caso a contribui¢ao nao-diagonal de Rashba, em fungao do campo magnético, b) ampliagao
do painel (a) mostrando os anticrossings, ¢) valor esperado de (S.) em unidades de h/2.

Na Figura 17 (a) e (b) temos representado o espectro eletronico para um ponto quan-
tico, com dV/dz = 1,0meV/nm. Os estados sdo acoplados seguindo a regra de selegao
dada por Am = m’ — m = +£1, que induz ao aparecimento de anticrossings com minigaps
de energia proporcionais ao parametro dV/dz para B proximo a 1,04T nos primeiros es-

tados, como pode ser visto na Figura 17 (b). A Figura 17 (c¢) apresenta o comportamento
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do valor esperado da projecao do spin na dire¢ao (S,) em fungdo do campo magnético.
Aqui podemos ver que a inclusao do termo nao-diagonal de Rashba comeca a provocar

misturas nos estados a partir de B > 1,04T.
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Figura 18: a) Espectro de energia para um anel quantico com 9 = 60nm e efeitos de
SO, neste caso a contribuicao nao-diagonal de Rashba, em funcao do campo magnético,
b) Ampliagdo do painel (a) mostrando os anticrossings, ¢) valor esperado de (S,) em
unidades de f/2.

A inclusdao do termo nao-diagonal de Rashba na Hamiltoniana H, Equacao (3.5)
para um anel quantico de rg = 60nm, também acarretara efeitos de acoplamento entre
os estados eletronicos |m,o, = +1) com estados |m + 1,0, = F1). Na Figura 18 (a)
e (b) representamos, o espectro eletronico considerando dV/dz = 1,0meV/nm. Aqui
também os estados sao fortemente acoplados pela regra de selecio Am = +1, que induz

ao aparecimento de anticrossings com minigaps de energia proporcionais ao parametro
dV/dz.

E importante notar que no caso de anel ha um maior nimero de oscilacoes na diferenca
de energia do estado fundamental, AE = F(n =0,m =0,0, = —1)—E(n=0,m=0,0, = 1),
devido ao acoplamento SO, como ¢é evidenciado na Figura 18 (b). Na Figura 18 (c¢) é rep-

resentado o comportamento do valor esperado (S,) em fun¢ao do campo magnético, aqui
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podemos ver que a inclusao do termo nao-diagonal de Rashba provoca uma forte mistura
nos estados do spin, que nesse caso ¢ bem mais pronunciado do que no caso de um ponto

quantico, misturas podem ser notadas a partir de B = 0,047T.

4.4 Anel quantico com todas as contribuicoes

Quando se inclui ambas as contribui¢oes devido a Rashba [Equagao (3.21-3.22)] e
Dresselhaus [Equacao (3.37)] no acoplamento spin-orbita, aparecem novos acoplamentos
entre estados de spin opostos, o que deverd misturar mais os estados de spin do sis-
tema. Enquanto a contribuicao de Rashba para um elemento da matriz acopla estados
N, Ommi—1, 0, = £1), a contribui¢do de Dresselhaus para esse mesmo elemento ira acoplar
estados |n, O mi+1, 0, = £1), acarretando em uma competigao nos acoplamentos. Para as
situacoes estudadas, o termo de Rashba apresenta a contribuicao dominante no processo
de mistura de estados de spin, este comportamento foi recentemente verificado por de
Souza et al. [71].
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Figura 19: a) Espectro de energia para um ponto quantico levando em consider¢ao ambas
contribui¢oes de Rashba e Dresselhaus no acoplamento SO, em funcao do campo mag-
nético, b) ampliagao do painel (a) mostrando os anticrossings, c¢) valor esperado de (S.,)
em unidades de h/2.
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Na Figura 19 (a) e (b) representamos o espectro eletronico para um ponto quantico
em fungdo do campo magnético considerando dV/dz = 1,0meV/nm e § = 1,3meV-
nm, evidenciando os anticrossings devido ao acoplamento spin-érbita, com minigaps de
energia maiores que no caso da Figura 17 (a) e (b) devido ao termo de Dresselhaus. Na
Figura 19 (c) é mostrado o valor esperado de (S.). Note que em comparagdo com a
Figura 17 (c¢), para um dado campo magnético os estados apresentam maior mistura, e
também os cruzamento entre estados ocorrem a campos magnéticos mais baixos em torno
de B = 0,72T. Este comportamento ficard mais evidente na proxima secao quando é

estudado o comportamento do (S,) para os estados de energia mais baixa.
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Figura 20: a) Espectro de energia para um anel quantico com ry = 60nm e efeitos de SO,
considerando todas as contribuicoes no acoplamento spin-érbita, em funcao do campo

magnético, b) ampliacdo do painel (a) mostrando os anticrossings, c) valor esperado de
(S.) em unidades de h/2.

Na Figura 20 (a) e (b) é mostrado o espectro eletronico, com dV/dz = 1,0meV /nm e
£ = 1,3meV-nm, em fun¢ao do campo magnético para um anel com raio médio ro = 60nm.
Na Figura 20 (c) é apresentado o comportamento do valor esperado (S,) do spin em funcao
do campo magnético. Aqui podemos observar a forte mistura nos estados do spin que
é acentuada devida a contribuicao de Dresselhaus, que provoca acoplamentos adicionais

entre os estados descritos acima, para o ponto quantico.
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4.5 Manipulacao do spin através de parametros de acopla-
mento e tamanho do anel

Para estudar o comportamento do valor esperado (S,) em func¢ao do campo magnético,
para diferentes parametros externos tais como, raio médio rg, parametro de confinamento
lateral fuwwg, campo elétrico dV/dz e presenga do termo de Dresselhaus, foram considerados
os mesmos parametros das secoes anteriores e novamente, utilizados 106 estados eletroni-
cos para diagonalizagao. Para um ponto quantico, os seis estados de mais baixa energia
representados nas figuras sao: |n = 0,m = 2,0, = £1), [n = 0,m = —2,0, = +1) e
In = 1,m = 0,0, = £1); para o anel quantico |[n = 0,m = 0,0, = +1), |n = 0,m =
l,o,=41), In=0,m=—1,0, = +1).
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Figura 21: Valor esperado de (S,) em unidades de //2 para um ponto quantico em
diferentes configuragdes SO em fun¢do do campo magnético. a) Sem intera¢do spin-
Orbita, b) apenas a contribui¢do de Dresselhaus e em ¢) com valores distintos de dV/dz
em presenca e auséncia da contribuicao de Dresselhaus [3.

Na Figura 21 mostramos o valor esperado de (S,) em diferentes conjuntos de paré-
metros de acoplamento spin-érbita para pontos quanticos de InAs com hwg = 5meV; no

painel (a) nao foi considerada a interagao SO, como era de se esperar nao ha misturas de
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estados, o que nao ocorre nos painéis (b) e (c), onde a inclusao da contribui¢do de Dres-
selhaus [Figura 21 (b)] e a contribui¢do de Rashba |Figura 21 (c)]. Esta inclusao ocasiona
em misturas que podem ser manipuladas através dos parametros dV'/dz e de Dresselhaus
[, tornando os estados mais ou menos fortemente acoplados; porém como pode-se notar
os parametros de Rashba e Dresselhaus nao modificam os campos criticos de cruzamento

no valor esperado (S.,).

Na Figura 22, mostramos o comportamento do valor esperado de (S.) para um anel
quantico de InAs de raio médio ry = 60nm considerando o mesmo conjunto de parametros
da interacao SO da Figura 21. Uma caracteristica importante de se notar aqui é o fato
de haver dois campos magnéticos criticos B = 0,31T e B = 1, 2T de cruzamento entre os
primeiros estados, o que nao ocorre para o ponto, onde possui apenas um ponto critico
bem definido de B = 0,31T.
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Figura 22: Valor esperado de (S.) em unidades de %/2 para um anel quantico com ry =
60nm em diferentes configura¢oes SO em fun¢ido do campo magnético. a) Sem interagao
spin-6rbita, b) apenas a contribuicdo de Dresselhaus e em ¢) com valores distintos de
dV/dz em presenca e auséncia da contribui¢do de Dresselhaus. O esquema de cores o
mesmo utilizado na Figura 21.

Na Figura 23, anéis quanticos de InAs de raio médios 7o = 30nm e ¢ = 90nm
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sao usados para analisar o comportamento do valor esperado (S.), em fun¢ao do campo
magnético, para diferentes parametros dV/dz e Dresselhaus . No painel (a) nenhuma
mistura de estados é percebida, mesmo quando é alterado o tamanho do anel, ja que
nao ha presenca de efeitos de acoplamento SO. Quando é levado em consideracao as
contribuicoes de Rashba e Dresselhaus no acoplamento spin-érbita, pode-se perceber que
a posigao dos campos magnéticos onde é encontrada maxima mistura dos estados de spin
depende fortemente do raio médio do anel. Na situacao dV//dz = 0 [painel (b)|, podemos
observar que a posicao do primeiro cruzamento varia de 0,40T para 0,25T quando o raio
médio do anel é mudado de 30nm para 90nm. A posicao dos pontos de maxima mistura
¢ praticamente igual quando é considerada a presenca da interagdo de Rashba [painel
(c)]. Desta forma, verificamos que a possibilidade de misturar estados de spin pode ser
controlada eficientemente com uma apropriada escolha do campo elétrico, parametro de

Dresselhaus e parametros geométricos caracteristicos do anel.
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Figura 23: Valor esperado de (S,) em unidades de /2 em fungao do campo magnético
para diferentes tamanhos de 7. a) Sem interacao spin-orbita, b) apenas a contribuigao
de Dresselhaus e em ¢) com ambas as contribui¢oes de Dresselhaus e Rashba.

Uma importante caracteristica de se ressaltar quando sao consideradas as contribuigoes

de Rashba e Dresselhaus no acoplamento SO, é a mistura de estados de spins a campo
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nulo. Na Figura 24 (a) e (¢), temos representado o valor esperado da projecao do spin na
direcdo z para um ponto quantico de InAs com hAwy =bmeV, e novamente considerando

uma base truncada de 106 estados eletronicos.
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Figura 24: Valor esperado de (S,) com ambas contruibui¢coes de Rashba e Dresselhaus,
em fungao do campo magnético, para diferentes valores de dV/dz e nanoestruturas. a)
Ponto Quantico com dV/dz =2,0meV /nm, b) Anel Quéantico com dV/dz =20meV /nm, c)
Ponto Quantico com dV/dz =2,0meV/nm, d) Anel Quéantico com dV/dz =20meV /nm.
Em ambos os casos o parametro de Dresselhaus utilizado é de § =2meV-nm, setas sao
utilizadas para indicar as misturas a campo nulo.

Podemos perceber, que ao aumentar consideravelmente o valor do campo elétrico,
dV/dz de 2 para 20meV /nm, temos que os efeitos de spin-orbita, neste caso devido a
contribuicao de Rashba, comecga a provocar uma mistura significativa a campo nulo. O
mesmo comportamento é visto para o anel quantico, neste caso com ry =60nm e mesma
energia de confinamento lateral fwg, como mostrado nos painéis (b) e (d) da Figura 24.
Aqui podemos notar, novamente, que hia uma maior mistura de estados na transicao de
estrutura ponto-anel, como ja foi notado nas figuras anteriores. Esta mistura a campo
nulo, é dependente do material, como ja foi reportado anteriormente em pontos quanticos
de InSb |69]. Porém, como ainda ndo ha evidencias experimentais de crescimento de anéis

quanticos de InSb, fizemos tal analise apenas para nanoestruturas de InAs.
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4.6 Dependéncia do Zeeman splitting com os parame-
tros geométricos e de SO

Nesta secao, faremos uma breve andlise do comportamento do Zeeman spin-splitting
associado ao estado fundamental, para diferentes valores de confinamento lateral hwg, em
presenga de campo magnético. Consideraremos os efeitos da interagao SO (Rashba e Dres-
selhaus), para pontos e anéis quanticos. Efetuaremos comparagoes com a situagio sem
interacio SO. E importante mencionar que o Zeeman splitting para o estado fundamental
pode ser definido como AE = Eyo | — Eyo 1. Esta defini¢ao é valida quando a interagao
SO é nula, e é parcialmente valida para campos muito baixos, onde a interacao SO produz
pouca mistura de estados de spin. Analisaremos o comportamento dos niveis de Zeeman

de mais baixa energia, os quais na medida que o campo aumenta mudam continuamente

de carater tanto no numero quantico m quanto no spin.

Ponto Quantico

-1,000
-0,7333
-0,4667
20,2000
0,06667
03333
0,6000
0,8667
1,133
1,400
1,667
1,933
2,200
2,467
2,733
3,000

©|

Sem SO|
00 05 1,0 1,5 2,0 00 05 1,0 1,5 2,0 00 05 10 15 20
Campo Magnético (T)
Figura 25: AFE do estado fundamental de Zeeman em fun¢ao de hwy e do campo magnético

B, em presenga da interacao SO com dV/dz=0,25 e 1,0meV /nm e [ =1,3meV-nm para
um ponto quantico.

Na Figura 25 representamos a diferenga de energia (AF) para os estados de Zeeman
de mais baixa energia (ver Figura 20), como fun¢do do confinamento lateral (hwg) e
do campo magnético, para um ponto quantico em presenca de acoplamento SO (aqui

estao inclusas todas as contribuigoes). Deste grafico, podemos observar duas importantes
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caracteristicas: i) Dos painéis (a) e (b) podemos notar que a interagao SO produz um pico
na dependéncia de AE com o campo magnético (linhas tracejadas). A posicao deste pico
depende fortemente com o parametro hwy e esta relacionada com a mistura dos estados de
spin.; ii) A posicao do pico depende fortemente com o campo magnético e do parametro
de confinamento lateral; iii) Quando nao sao considerados os efeitos da interagao SO, os
acoplamentos entre estados de spin oposto desaparecem e AFE varia de forma linear e

crescente com o campo magnético, como pode ser visto no painel (c).

Anel Quantico (r, = 60 nm)

() (©)

ho (meV)

dV/dz = 0,25meV/nm
£= 1,3meVnm

dV/dz = 1,0meV/nm

B=1,3meVnm Sem SO
T

0,00,51,01,52,02,53,0 0,00,51,01,52,02,53,0 0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0

Campo Magnético (T)

Figura 26: AFE do estado fundamental de Zeeman em func¢ao de hwy e do campo magnético
B, em presenga de interagdo SO com dV/dz=0,25 e 1,0meV/nm e § =1,3meV-nm para
um anel quantico de 7o = 60nm. Aqui foi usado o mesmo esquema de cores da Figura 25.

Ao se analisar o comportamento da diferenca de energias AFE, descrito acima, numa
nanoestrutura do tipo anel quantico, de raio médio ry =60nm, podemos notar que a
principal modificacao que ocorre, é o a aparecimento de oscilacoes da AFE como funcao do
campo magnético, como é mostrado na Figura 26 (a) e (b). Este comportamento difere do
observado em pontos quanticos, onde apenas uma oscilagao é percebida. Este é um fator
importante na determinacao do fator-g eletronico, como veremos a seguir. As posi¢oes dos
picos correspondentes as oscilacoes do AE com o campo magnético, apresentam pouca
dependéncia com o parametro de confinamento lateral Aw, diferentemente do observado
para pontos quanticos. Notar que estas oscilagoes estao diretamente relacionadas com os

dois pontos de maxima mistura observados na Figura 20. Como é esperado, em auséncia
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da interacao SO, a diferenca de energias de Zeeman aumenta linear e progressivamente

com o campo magnético |ver painel (c)|.

4.7 Fator-g em pontos e anéis quanticos

As propriedades de spins em sistemas de baixa dimensionalidade, bem como a com-
preensao detalhada do comportamento magnético de tais sistemas, sao de grande interesse
para implementacao de spintronica em nanoestruturas. O parametro central, que carac-
teriza, a resposta do spin de um elétron (ou um buraco), a presenca de campo magnético,
aplicado em uma nanoestrutura, é o fator de Landé ou também conhecido como fator-g.
Estudos sobre os efeitos de diferentes parametros externos, sobre o valor do fator-g em
nanoestuturas, como por exemplo o campo elétrico [71], sdo topicos de intenso interesse

teorico |73, 74, 75| e experimental |76, 77].

Uma das principais componentes que produz modificagoes do fator-g, em nanoestru-
turas, é o acoplamento spin-orbita, devido as contribui¢oes de Rashba e Dresselhaus (em
estruturas zinc-blende). Também foi bem estabelecido que as propriedades magneto-
opticas, dependem diretamente do comportamento do fator-g. Em particular, tem-se
comprovado, que as taxas de relaxagao de spins (I¥) em pontos quanticos, devido ao
acoplamento elétron-fonon, depende com o fator-g, da seguinte forma: W ~ (ugB)" [63];
onde n é um nimero inteiro que depende do tipo de acoplamento elétron-fonon e g é o
fator de Landé. Assim, analisar o comportamento do fator-g, com os diversos processos
SO, é atualmente, de grande importancia em problemas de decoeréncia de spins. Devido a
esta importancia, fizemos um estudo qualitativo do comportamento do fator-g em pontos

e anéis quanticos.

O espectro eletronico caracteristico, em presenca de ambas as contribuicoes de Rashba
(dV/dz =2,0meV /nm) e Dresselhaus (f=1,3meV-nm), em fungdo do campo magnético,
esta representado na Figura 27. No painel (a) temos o espectro para um ponto quantico,
e no painel (b) um anel quantico com 79 =30nm. As linhas vermelhas representam o
espectro de energias sem interagoes SO, apenas levando em considerando o efeito Zeeman
devido ao campo magnético aplicado. Neste caso, podemos perceber que nao ha formacoes
de minigaps de energia. Quando é considerado o efeito de spin-Orbita, representado no
espectro pelas linhas pretas, as formacoes de minigaps de energia, tornam-se visiveis, e
neste caso como vimos nas secoes anteriores, ocorre uma, forte mistura entre os estados

de spins devido as contribuicoes de Rashba e Dresselhaus.
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(o)} ~
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Energia (meV)

Energia (meV)

[ (b)}

0,00 0,25 050 0,75 1,00 1,25 1,50
Campo Magnetico (T)

Figura 27: a) Espectro de energia em fun¢do do campo magnético. Painel (a) para
um ponto quantico, e em (b) um anel quantico com 9 = 30nm. Linhas vermelhas
sem acoplamento SO, e linhas pretas em presenca de ambas contribuicoes de Rashba
(dV/dz =2,0meV /nm) e Dresselhaus (3 =1,3meV-nm).

A escolha do valor do raio médio (r¢), neste caso ro =30nm, é devida a ter uma maior
variagao do minigap de energia quando em presenca do acoplamento SO, como pode-se
notar na Figura 28, onde estd representada a diferenca de energia para os estados de
Zeeman de mais baixa energia para diferentes conjuntos de parametros de acoplamento

SO e raios médios 7.

Para determinar o fator-g efetivo nestas nanoestruturas, existem duas defini¢oes |75]

normalmente aceitas. Uma dessas defini¢oes relaciona o fator-g com a diferenca das
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Campo Magnético (T)

Figura 28: a) Diferenca de energia para o estado fundamental, (Eyo| — Eo,1, para varios
conjuntos de parametros de acoplamento SO e raios médios rg.

energias dos dois niveis de Zeeman de spin oposto.

g X En,m,az - En,m,a’z- (41)

Desta forma, o fator-g sera proporcional ao Zeeman splitting. Uma outra definicao rela-
ciona o fator-g com a diferenga do valor esperado da projegao do spin (S,) na dire¢ao de

aplicagado do campo magnético para o estado fundamental, g oc AS,.

Para a nossa andlise, partimos da primeira definicao, ja que em principio, a diferenca
de energias entre niveis de Zeeman pode ser medida experimentalmente, por exemplo,
através de magneto-absorcao optica intra-banda. E importante salientar dois fatos im-
portantes: i) A defini¢io da Equagao (4.1) é estritamente véalida em situag¢oes onde nao
existe interacao SO e os numeros quanticos m e de spin ¢, sao preservados para todos
os campos magnéticos considerados. ii) A intera¢do SO é uma perturbagao fraca quando
comparada por exemplo ao efeito Zeeman. Sendo assim, nao esperamos que 0 coOmpor-
tamento do fator-g em presenca da interacao SO sofra mudancas drasticas em relacao a

defini¢ao (4.1) (situagdo sem SO)

Em nossa descricao do fator-g, é necessario levar em consideracao que nos pontos
criticos de anticrossings das energias, o valor esperado da projecao do spin na direcao

z, invertera seu caracter (ou orientagao), como verificamos nas se¢oes anteriores. Desta
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forma, identificamos inicialmente o nivel fundamental de Zeeman para campos baixos
(n=0,m =0,0, = 1), e em presenca da interagao SO, acompanhamos a evolu¢ao dos
correspondentes estados de spin como funcao do campo magnético. Para cada valor de B,
procuramos estados de carater dominante (n = 0,m = 0) e de spin oposto. A diferenga de
energias destes niveis sera proporcional ao fator-g eletronico compativel com a defini¢ao

estabelecida na Equagao (4.1).
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Figura 29: Energia do estado fundamental para spin up e spin down em funcao do campo
magnético. Linhas tracejadas nao sao incluidos efeitos de spin-orbita e circulos em pre-
senga com dV/dz =2,0meV /nm. O estado down é representado pela cor verde, azul para
o estado up e o vermelho para a diferenca e energia AE;_| em a) anel quantico com raio
médio de o = 30nm e b) um ponto quantico.

Na Figura 29 temos representado os estados de Zeeman com carater dominante do tipo
(0,0,—1) e (0,0,1) em fungao do campo magnético. Os dados representados nesta figura
sao relativos ao spin down (cor verde) e up (cor azul) extraidos da Figura 27. Na figura, os
circulos representam as energias em presenca de interacao SO, e as linhas tracejadas sem
acoplamento SO. No painel (a) é referido a um anel quéantico e o painel (b) corresponde

a um ponto quantico. As descontinuidades, que podem ser vistas nos painéis (a) e (b),
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sao causadas pela necessidade de preservar estados de spin oposto na determinacao do
fator-g. E importante notar que estas discontinuidades produzem minigaps de energia,
que serdao proporcionais a magnitude do acoplamento SO (dV/dz e (3). Assim, a diferenca
dos estados de spin oposto e dominantemente de carater (n = 0,m = 0), serd entao o
fator-g (¢ < AE), que na Figura 29, esta representada pela cor vermelha, circulos abertas

com SO, e linha tracejada sem acoplamento SO (apenas efeito Zeeman).

Experimentalmente, existe uma grande quantidade de formas de se determinar o fator-
¢ numa nanoestrutura, entre elas, podemos citar espectroscopia por capacitancia |77,
rotacao Faraday resolvida no tempo [78], espectroscopia por tunelamento magnético [79],
dentre outras. Neste trabalho, propomos uma forma alternativa de se medir experimen-
talmente o spin splitting, através de espectroscopia de absorcao oOptica interbanda, em
presenca de campo magnético externo aplicado na nanoestrutura. Usando esta técnica,
incidindo luz circulamente polarizada o* (configuracio de Faraday) ou linearmente po-
larizada é,, (configuragao de Voigt) [80], estados com momento angular total j = m + s,
realizam transigoes intra-banda (lembre-se que neste trabalho s6 foi considerado a banda
de condugdo), definidas pelas regras de sele¢ao opticas: Aj = 0 (para a configuracio de

Voigt) e Aj = +1 (para a configuragao de Faraday).
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Figura 30: No painel (a) representamos o espectro de energia para um ponto quantico com
efeitos de SO, em funcao do campo magnético. As setas vermelhas indicam a transi¢ao
Aj = —1, as setas azuis a transicao Aj = 0, e as setas pretas o estado dominante de spin.
No painel (b), temos um esquema representando as intensidades das transi¢oes Opticas
através do diametro dos circulos, vermelhas para a transicdo Aj = —1 (¢7), azuis para a
transicao Aj = 0.
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Na Figura 30, a nivel de ilustragao, temos representado o espectro de um ponto
quantico no painel (a), quando em presenca de acoplamento SO. A seta A, representa a
transicao Aj = —1 e a seta B representa uma transicao com Aj = 0. Estas transi¢oes sao
obtidas com luz circularmente polarizada a esquerda e linear, respectivamente. A diferenca
das energias destas transi¢oes: AE(A) — AE(B), define experimentalmente o fator-g de
Landé para o estados de Zeeman com carater dominante (n = 0,m = 0,0, = £1). Ao
variar o campo magnético, devido aos efeitos do acoplamenento SO, h& uma forte mistura
dos estados eletronicos, como foi visto anteriormente, e o caracter dos estados que definiam
o fator-g, muda a medida que o campo magnético aumenta. No entanto, as transi¢oes
Opticas acompanham a evolucao dos estados de spin, através das correspondentes regras
de selegao. No painel (B), representamos esquematicamente as diferengas de energias para
estas transigoes, podemos observar uma regiao de discontinuidade (minigaps), proxima do
campo critico B.. Estas quebras de continuidade devem ser observadas experimentalmente
e sao claras assinaturas da presenca da interacao spin-orbita. A posicao e a largura dos
minigaps no espectro de absorcao optica interbanda, permitem por exemplo, identificar o

tamanho da nanoestrutura e quantificar a magnitude da interacao spin-orbita.
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5 Conclusao

Utilizando a técnica da diagonalizacao nimerica, tendo como base a Hamiltoniana
nao-perturbada de uma particula simples, em presenga de um campo magnético na direcao
z, com um potencial de confinamento ajustavel, estudamos os efeitos do acoplamento SO,

levando em consideracao as contribuicoes de Rashba e Dresselhaus.

Os efeitos devido ao acoplamento SO, mostraram ser extremamente importantes na
estrutura eletronica, provocando fortes acoplamentos entre estados, com aparecimento de
anticrossings nas energias em campos magnéticos criticos B., com minigaps bem definidos,
proporcionais aos paramtros de acoplamento SO. Analisamos o comportamento do espec-
tro de energia para duas geometrias: ponto quantico e anel quantico. Para um mesmo
regime de parametros de Rashba (dV/dz) e Dresselhaus (), comprovamos que a geome-
tria tipo anel quantico fornece uma estrutura mais rica de mistura de estados de spin,
permitindo identificar e manipular regioes onde uma determinada orientagao do spin seja
dominante. Mostramos que a mistura de estados afeta significativamente o comporta-
mento dos estados de mais baixa energia produzindo minigaps e oscilagoes em fungao do

campo magnético.

Considerando os efeitos da interagao SO, analisamos o comportamento do fator-g,
usando a definicao g o« AE, onde AFE é a Zeeman spin splitting. Vimos que, quando sao
considerados os efeitos de SO, devido ao forte acoplamento entre os estados eletronicos,
dados pela regra de selecio Am = m — m/ = +1, os estados tem seu estado quantico
de spin alterado, sendo assim, o fator-g, que é proporcional ao spin splitting do estado
fundamental, apresentard um comportamento do tipo funcao degrau. A "altura"dos de-
graus estao associadas as formacoes de minigaps nos anticrossings das energias do estado

fundamental.

Também, propomos um esquema experimental para medir o fator-g em nanoestruturas
em presenca da interacao SO, através de absorcao oOptica intrabanda, em presenca de

campo magnético externo aplicado na nanoestrutura. A incidéncia de luz com polarizagoes
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bem definidas, tornaria possivel acompanhar o spin splitting, jA que as transi¢oes Opticas

seguem regras de selecao bem definidas.

Encontramos desta forma, em nosso trabalho, regimes caracteristicos de campo mag-
nético, confinamento lateral e geometria para manipular as misturas de estados eletronicos
e o fator-g. Uma correta compreensao do comportamento deste parametro ¢ de vital im-
portancia nos processos de decoeréncia e manipulacao de estados de spins em nanoestru-
turas semicondutoras, para implementacao em dispositivos spintronicos e de informacao

quantica.
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