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”Daca am vazut mai departe decat ceilalti, este pentru ca am stat pe umerii
gigantilor”, celebra multumire a lui Isaac Newton pentru predecesorii sai descrie
perfect inspiratia pe care generatiile tinere de cercetatori o primesc de la cei mai
experimentati. Fiecare, cercetator sau nu, a avut la un moment dat gigantul sau. La
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de profesionalism.
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adresez multumiri Domnului Prof. Univ. Dr. Virgil Baran, care a avut de aseme-
nea un impact major asupra initierii mele. inzestra‘gi cu o capacitate intelectuala
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varietate de domenii ale fizicii, de la cele mai comune, pana la cele mai exotice. Pe
langa modalitatile fenomenologice sau tehnice de a aborda o tema de cercetare, am
preluat de la dumnealor entuziamul cunoasterii, dorinta si curajul de a deschide noi
subiecte, cautand de fiecare data explicatii cat mai edificatoare.

Cu aceeasi gratitudine, imi indrept gandul catre Doamna Conf. Univ. Dr.
Madalina Boca, fata de care nu pot avea decat respect pentru grija si atentia cu
care m-a indrumat in perioada studiilor de Licenti si Master. Impreuni, Doamna
profesor si Domnul Lect. Univ. Dr. Cristian Stoica mi-au oferit exemplul gandirii
limpezi, de o logica impecabila, fara paradoxuri sau obscuritati — adevarate calitati
ale unui pedagog desavarsit. Interactiunea de la orele de curs cu Domnii profesori,
dar gi nenumaratele consultatii din afara orelor au reprezentat pentru mine primul
contact real cu fizica teoretica.

De asemenea, cu deosebit respect voi mentiona o parte dintre profesorii care
si-au lasat amprenta asupra modului in care, in prezent, inteleg anumite fenomene
sau asupra strategiei cu care tratez subiecte complet noi. Astfel, multumirile mele se
indreapta acum catre: Prof. Univ. Dr. Emil Barna — o personalitate emblematica
a Universitatii din Bucuresti, Prof. Univ. Dr. Lucian Ion, Lect. Univ. Dr. Marian
Bazavan, Conf. Univ. Dr. Petrica Cristea gi Conf. Univ. Dr. Radu Paul Lungu.

Pentru discutiile si sfaturile fructuoase, dar si pentru disponibilitatea cu care
mi-a oferit ajutorul ori de cate ori am avut nevoie, adresez multumiri domnului C.S.
I Dr. Marius Adrian Husanu. De asemenea, transmit multumirile mele colegilor
Cosmin Istrate si Cristian Radu, pentru toate discutiile pe care le-am purtat, atin-
gand cele mai captivante subiecte ale fizicii moderne. Multumesc totodata tuturor
colegilor, convins fiind ca si de la dumnealor am preluat lectii importante.
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Introducere

Grafena reprezinta o forma alotropica 2-dimensionala a carbonului, avand o
structura cristalina care consta dintr-un aranjament hexagonal de specii atomice
identice. Desi proprietatile principale ale grafenei au fost puse in evidenta inca din
anul 1947 de catre P. R. Wallace [1], adevaratul impact stiintific a fost inregistrat
incepand cu anul 2004 cand Andre Geim si Konstantin Novoselov au reusit pentru
prima data fabricarea acestui material la Universitatea din Manchester [2]. Acest
succes, dar si studiile ulterioare au fost deosebit de apreciate in anii urmatori incat in
2010, Premiul Nobel in fizica a fost acordat echipei de cercetatori formate din Andre
Geim gi Konstantin Novoselov pentru ”groundbreaking experiments regarding the
two-dimensional material graphene”.

In decursul ultimului deceniu, descoperirea acestui prim material literalmente
2D a atras atat de multa atentie din partea cercetatorilor, atat din sectorul fizicii
teoretice, dar si din cel experimental, incat grafena a devenit un nou domeniu de
cercetare de sine statator. Astfel, o serie colosala de experimente a demonstrat in
ultimii ani proprietati cu totul spectaculoase ale grafenei. De departe cel mai impre-
sionant efect, anticipat initial teoretic [3] si dovedit ulterior experimental [4], a fost
aga-numita tunelare Klein sau paradox Klein [5]. Acesta este un proces relativist
care consta in tunelarea perfecta a electronilor printr-o bariera de potential, indifer-
ent de magnitudinea acesteia. Asadar, grafena s-a instituit ca un mediu perfect in
care pot fi analizate efecte relativiste.

Izolatorii topologici sunt materiale speciale care gazduiesc stari de conductie
la suprafata, in timp ce in volum se comporta ca izolatori obisnuiti. Pe dea-
supra, aceasta faza topologica a materiei s-a dovedit a fi foarte robusta in fata
defectelor de structura [6, 7] si de aceea se urmareste implementarea acestor ma-
teriale in viitoarea tehnologie cuantica [8, 9, 10, 11, 12, 13]. De asemenea, aceste
sisteme exotice au prezentat un interes deosebit pentru comunitatea stiintifica, si
din perspectiva cercetarii fundamentale. Pana in prezent, in literatura a fost con-
semnata o serie de lucrari care a pus bazele teoretice ale fazei topologice a materiei
[14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23|. In final, cele mai notabile contributii stiintifice
in acest domeniu au condus la acordarea Premiului Nobel catre fizicienii David J.
Thouless, F. Duncan M. Haldane si J. Michael Kosterlitz in anul 2016 pentru theo-
retical discoveries of topological phase transitions and topological phases of matter.

In lucrarea de fata, sunt abordate doua teme principale: generarea starilor cvasi-
legate in dot-uri cuantice circulare de grafena, in prezenta unor campuri externe
(Capitolele 3, 4 i 5) si manipularea proprietatilor electronice, topologice gi de trans-
port cuantic de sarcina ale grafenei prin aplicarea luminii polarizate circular gi/sau



a unui camp magnetic (Capitolul 6).

Studiile prezentate in prima parte sunt similare din punct de vedere conceptual
si urmaresc aceeasi structura. Pentru a pune in evidenta efectele de captura, este
simulat un proces de impragtiere a unui electron pe un dot cuantic de grafena in
prezenta campurilor externe. Fiecare capitol este structurat dupa cum urmeaza. In
prima parte, este prezentat un model care descrie interactia unui fermion Dirac cu
campul aplicat, in formalismul mecanicii cuantice relativiste (ecuatia Dirac—Weyl).
In cea de a doua parte, este introdusa teoria imprastierii si sunt definite marimile
care descriu cantitativ fenomenul. In cea de a treia parte, bazat pe elementele teo-
retice discutate, sunt prezentate analize numerice care au scopul de a evidentia intr-o
maniera cat mai ilustrativa modul in care aplicarea fiecarui tip de camp faciliteaza
generearea de stari cvasilegate. In Capitolul 3, este analizat cazul in care asupra
dot-ului cuantic este aplicat un camp magnetic uniform si perpendicular. De aseme-
nea, este investigata si configuratia in care, pe langa campul magnetic, este prezent
un potential electrostatic. In Capitolul 4, sunt discutate efectele produse de lumina
polarizatd circular asupra stérilor cvasilegate induse de un cAmp magnetic. In Capi-
tolul 5, sunt investigate efectele de captura electronica datorate iradierii dot-ului
cuantic cu lumina elicoidala [24, 25, 26, 27, 28|.

In cea de a doua parte a lucrarii, sunt analizate proprietatile grafenei in prezenta
luminii polarizate circular gi/sau a campului magnetic, din punct de vedere al izola-
torilor topologici. Dat fiind faptul ca grafena este un sistem inzestrat cu simetrie la
inversia temporala, aplicarea celor doua tipuri de campuri mentionate mai sus rupe
aceasta simetrie, asadar induce o tranzitie de faza topologica. Sunt analizate pe rand
efectele produse de lumina, de campul magnetic si apoi de combinatia celor doua.
Studiul se bazazeaza pe un model de tip tight-binding, in care este inclusa contributia
din partea campurilor externe, formulat aplicand teorema Floquet. Analizand mode-
lul, sunt extrase informatii legate de proprietatile spectrale ale grafenei. Studiul isi
propune sa coreleze aceste observatii cu analiza de transport de sarcina prin grafena,
in prezenta campurilor aplicate. Pentru aceasta, in cea de a doua parte a studiului
este elaborat un model de transport de tip Landauer—Biittiker, in care se tine seama
de iradierea cu lumina polarizata circular. In cea de a treia parte, este prezentata
o analiza numerica concreta prin care sunt puse in evidenta particularitatile fiecarei
configuratii de interactie (lumina, cAmp magnetic si combinatia lor), dar i efectele
comune. Astfel, toate predictiile bazate pe investigarea aspectelor legate de struc-
tura de banda sunt evidentiate ulterior in analiza de transport.



Structura cristalina a grafenei si spatiul re-
ciproc. Structura de benzi energetice.

Grafena este un material compus exclusiv din atomi de carbon care stabilesc
legaturi covalente, aranjati intr-o retea hexagonala, conform Figurii 2.1. Configuratia
electronica a atomului de carbon este 1522s%2p?, iar structura prezentata in Figura
2.1 este rezultatul hibridizérii de tip sp? intre orbitalii 2s, 2p, si 2p,. Astfel este gene-
rata o geometrie moleculara trigonal-planara in care atomii constituenti formeaza
legaturi puternice de tip ¢ in planul grafenei, care contin trei electroni de valenta.
De asemenea, orbitalii 2p, populati cu cel de al patrulea electron de valenta stabilesc
legaturi de tip 7 intre atomii vecini pe directia perpendiculara pe planul legaturilor
o [29].

Figura 2.1: Structura hexagonald a grafenei.

Pentru inceput consideram structura de grafena prezentata in Figura 2.2. Celula
unitara (zona gri) definita de vectorii retelei Bravais a; = (a\/g, 0)sias = (%g, %‘1)
contine doi atomi pe care 1i vom indexa in cele ce urmeaza cu A si, respectiv, B.
Distanta dintre doi atomi vecini A si B este a = 0.142 nm (latura unei celule
hexagonale). Reteaua cristalina prezentata in Figura 2.2 poate fi interpretata ca un
sistem format din lanturi atomice zig-zag cuplate, in care atomii A si B sunt dispusi
alternant. Fiecare lant indexat de catre m = 1,2,3..., M se intinde pe directia
axel x, In timp ce cuplajul este realizat pe directia axei y. In interiorul fiecirui
lant, atomii sunt reperati prin indicele n = 1,2,3, ..., V. In exemplul din figura
respectiva, sistemul contine M = 4 lanturi atomice, fiecare fiind alcatuit din cate
N =9 atomi.



a=0.142 nm

0 n=2 n=4 n=6 n==8 X

Figura 2.2: Structura cristaling a grafenei. Sistemul este interpretat ca un set de lanfuri
atomice care se intind pe directia axei x, cuplate pe directia axei y, in care atomii A gi B
sunt dispusi alternant. In fiecare lant reperat prin m = 1,2,3,..., M, pozitia atomilor este
indezatd de catren =1,2,3,...,N. In exemplul de fata, sistemul este compus din M = 4
lanturi, fiecare continand cate N = 9 atomi. Celula unitara (zona gri) este reprezentatd de
vectorii retelei Bravais ay = (av/3,0) si ag = (“T‘/g, 37‘1) unde a = 0.142 nm este distanta

dintre doi atomi A — B vecini de ordin I.

Figura 2.3: Spatiul reciproc. Reteaua este de asemenea hexagonald, unde prima zond
Brillouin este reprezentata de hexagonul centrat in punctul I' ales ca origine. Vectorii

reciproci sunt by = (f—’%, —%) si by = (O, %) Punctele de inalta simetrie sunt K si K'.

Legea de dispersie are urmatoarea expresie:

E(ky, ky) = 7,3+ 2cos<k‘xa\/§) + 4 cos kxaT\/g Ccos (/{;yi%a) (2.1)

Inainte de a trece la discutia legata de proprietatile spectrale ale grafenei, in-
troducem spatiul reciproc. Plecand de la definitia vectorilor unitari din spatiul real

a, = (av/3,0) si ay = <%§, 32—“> si folosind relatiile de legatura dintre spatiul real
si cel reciproc a; - b; = 2md; ; cu ¢,7 = 1,2, obtinem vectorii unitari din reteaua re-

. o - 2r 27 . o 47 . . . o
ciproca by = <—a 5 " 3a) § b, = (O, 3a). Acesti doi vectori genereaza de asemenea
o structura cristalina hexagonala, aga cum este construit in Figura 2.3. Observam

ca in spatiul Fourier, distingem doua tipuri de puncte de interes: I' : (0,0) care este
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centrul primei zone Brillouin gi punctele de inalta simetrie K si K’. Astfel, in prima
zona Brillouin exista trei perechi de puncte speciale neechivalente:

2 27 2T 27
K:|l-———), K:|{—,—); 2.2
( 3v/3a 3a> (3\/3@ 3a) (2:2)

47 47

K:|—, 0|, K:[—=—,0]; 2.3
(3\/§a ) < 3\/§a ) ( )

2 2 2 2
K:|l——,— ), K:|—,——]. 2.4
(3\/§a 3a> (3\/§a 3a) (24)

In ceea ce priveste structura de benzi energetice, zona Brillouin a grafenei
prezinta proprietati foarte importante in vecinatatea punctelor K si K. In Figura
2.4(a), este reprezentata legea de dispersie (2.1) in unitati . Spectrul energetic are
o largime de 67 si este format din doua panze simetrice care se inchid in fiecare
punct K(K’). Perimetrul delimitat de catre poligonul rogu reprezinta prima zona
Brillouin. In jurul fiecdrui punct K(K”), se formeazd asa-numitele conuri Dirac
unde energia disperseaza liniar. Din acest motiv, punctele K(K’) se mai numesc
si puncte Dirac. In Figura 2.4(b), este prezentata legea de dispersie in vecinatatea
punctului K din relatia (2.3). Asa cum se poate remarca, intr-un anumit interval,
legea de dispersie este liniara si simetrica fata de planul de energie zero, ceea ce
sugereaza comportamente relativiste.

kf(s_i) (a)

Energy
(=)

e

k=K

2

e

Figura 2.4: Legea de dispersie a grafenei in unitati . (a) Dispersia energetica pe inter-
valul k, € [—m,m) X ﬁ §i ky € [—m,m) X % Largimea spectrului este 67y si este format

din doud panze care se inchid in punctele K si K' unde sunt formate conurile Dirac. (b)

Dispersia energetica (conul Dirac) in vecinatatea punctului K : ( Ar O).

3v/3a’






Generarea de stari electronice cvasilegate
in dot-uri cuantice de grafena prin apli-
carea unui camp magnetic uniform

3.1 Modelul teoretic

3.1.1 Descrierea starilor fermionilor Dirac de masa nula in
interactie cu un camp magnetic uniform

In aceastd sectiune, prezentam un model care descrie interactia dintre un dot
cuantic de grafena circular, de raza R bine definita, cu un camp magnetic (B) extern
si uniform. Descrierea teoretica pe care o vom aborda in cele ce urmeaza considera
un dot cuantic de grafena plasat in planul orizontal xy, in timp ce campul magnetic
este orientat in lungul axei z, perpendicular pe dot-ul cuantic. Schema sistemului
studiat este prezentata in Figura 3.1.

Tinand cont de faptul ca legea de dispersie in grafena este liniara in vecinatatea
punctelor Dirac, avand o banda interzisa nula, electronii si, respectiv, golurile din
conurile Dirac pot fi modelati ca fermioni Dirac liberi de masa nula, care se misca
cu viteza Fermi vy = ¢/300, unde ¢ reprezintii viteza luminii in vid [29]. In cele ce
urmeaza, ne vom limita strict la acest regim, iar problema se reduce la descrierea
cuantica a starilor electronice de masa nula in prezenta unui camp magnetic uniform.

Starile unui fermion Dirac de masa nula aflat in cAmp magnetic se supun ecuatiei
Dirac stationare de masa nula, care in coordonate polare are urmatoarea forma
(originea sistemului de coordonate este stabilita in centrul dot-ului cuantic):

H(rw SD)W(Ta 90) = Ewk(ra 90); (31)
H(r,p) =vpo - [—ihV — eA(r)]. (3.2)

In sistemul de referinta ales, un punct este reperat prin setul (r, ), unde r este
coordonata radialg si, respectiv, ¢ cea azimutald. In expresia Hamiltonianului (3.2),
o = (0,,0,) reprezinta vectorul Pauli, ale carui componente sunt matricile Pauli,
care in coordonate polare depind de ¢ si au urmatoarea definitie [30]:

0 e 0 —ie ™
Or = (eicp 0 ) o O = (Z'ez‘go 0 ) : (33)

De asemenea, h reprezinta constanta Planck redusa, e sarcina elementara, iar A(r) =
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Br/2e, potentialul vector in etalonarea simetrica, unde B exprima intensitatea
campului magnetic si e, vectorul unitar in lungul directiei azimutale.

Figura 3.1: Reprezentarea schematicd a sistemului studiat.

In continuare, ne propunem si exprimim solutii particulare ale ecuatiei Dirac
(3.1), impunand restrictii fizice caracteristice sistemului studiat. Asa cum am mentio-
nat mai sus, studiem o problema relativista care presupune deopotriva caracterizarea
starilor de energie pozitiva (electronii din banda de conductie) si, respectiv, energie
negativa (golurile din banda de valenta). Asadar, plecam de la legea de dispersie
liniara E' = avphk, unde a = %1 indexeaza solutiile de energie pozitiva, respectiv,
negativa. De asemenea, k reprezinta numarul de unda asociat fermionului Dirac.

Mai departe, tinand seama de faptul ca Hamiltonianul (3.2) comuta cu opera-
torul asociat momentului cinetic total J, = —ihd, + h/20,,

[H(Ta 90)7 Jz] =0, (34)

in cautarea solutiilor ecuatiei Dirac (3.1), plecam de la urmatoarea functie proprie
spinoriala a operatorului J,:

atre) = (i), 35)

unde [ este numarul cuantic asociat momentului cinetic orbital, luand valori intregi in
intervalul (—oo, 00). Functiile radiale din relatia (3.5) vor avea urmatoarele expresii:

2 /402 AL k2 2
YAt (r) = e/ Py (-2 141, r_2 ; (3.6a)
2 N2,
)\2 k‘2 7"2
v (r) = rlle=* /%5 Fy (—l — 32 ,1—1, W) ; (3.6b)
B



(6] 2 9 )\2 k,2 7"2
Prr) = 5kr|l\+1e—r s <1 — B2 A+ 2, E3vi > ; (3.7a)
| 2 1.2 2
v (r) = a%r”‘le—”/% {zulFl (—z - % 11, 2%)
¢ (3.7b)

(20 + A2 k2)r? A2 2 2
MBI (11— 21— ).
+ 22, 1 9 2N

Indicii 4 reprezinta starile cu [ > 0 i, respectiv, [ < 0.

3.1.2 imprég‘.tierea electronilor pe un dot cuantic de grafena
in prezenta unui camp magnetic uniform

In aceasta sectiune, analizam procesul de impragtiere a unui electron pe un
dot cuantic de grafena, de raza R, in prezenta unui camp magnetic perpendicular si
uniform. De asemenea, introducem marimile care descriu cantitativ procesul studiat.

Consideram un electron care se propaga catre dot-ul cuantic de grafena pe
directia axei x, la incidenta normala, cu energia £ = vphq unde q reprezinta numarul
de unda asociat. Prin urmare, electronul incident este descris de o unda plana:

o= () - b £ ATE) s

Functia de unda de mai sus este descompusa intr-o suma infinita de stari de moment
cinetic orbital bine definit, folosind bine-cunoscuta formuld Jacobi—Anger, e*¢5% =
S itJi(z)e™. Ca rezultat al coliziunii, electronul incident este fie reflectat in
regiunea exterioara dot-ului, fie transmis in interiorul acestuia. Mentionam faptul ca
studiem un proces de imprastiere elastica, asadar vom impune legile de conservare
specifice. Functia de unda a electronului reflectat trebuie sa indeplineasca conditia
de unda emergenta, prin urmare vom considera urmatoarea descompunere in unde

partiale [31]:
ilp
s S o

In expresia de mai sus, H,(z) reprezinta functia Hankel de speta I, de ordin .

.o o e o . . 2 ,1,,
Mentionam faptul ca (i) H;(z) se comporta asimptotic ca H(z) ~ |/ Ze'®=2 %)
pentru  — 0o, indeplinind conditia fizicd de unda emergenta si (ii) termenii sumei
infinte din ecuatia (3.9) reprezinta de asemenea stari de moment cinetic orbital bine

definit. In cele din urma, pe baza modelului introdus in Capitolul 3.1.1, functia de
unda a electronului transmis are urmatoarea expresie:

—1 A— il © A+ zlap
1/112(7”7 p) = lzoo Cf (iwzgk(r(;e);l“)“’) + Z ! < z;ng( () )z(l+1)so> : (3.10)

In ecuatia de mai sus, k este numarul de unda asociat electronului in interiorul
dot-ului de grafena. Procesul discutat este schematizat in Figura 3.2.



E:VFﬁ q

magnetic driven GQD

Figura 3.2: Descrierea schematicd a procesului de tmprdstiere.

Coeficientii de reflexie (¢]) si, respectiv, transmisie (¢}) sunt obtinuti impunand
urmatoarea conditie de continuitate a functiilor de unda pe frontiera dintre regiunile
delimitate de extensia spatiala a dot-ului cuantic:

Vg (R, 0) + Uy (R, ) = Up(R, ). (3.11)
Tinand cont de conservarea momentului cinetic si efectuand toate simplificarile,
obtinem:
g iﬂeilﬂ/? '
Lk [Hy(gr)g* (kr) — Hia(qr)™ (k)]
o - —hlar) b (kr) + Jia (gr) v (kr)
L Higr)ug ™t (kr) — Hip (qr)ye ™ (kr)

(3.12)

(3.13)

Pe baza functiilor de unda (3.8), (3.9) si (3.10), definim densitatea de proba-
bilitate de localizare p = ' si, respectiv, curentul de probabilitate j = fa.
In functie de regiunile pe care dorim sa le analizdm, inlocuim ¢ = ¢k (r, ) pen-
tru a evalua densitatea/curentul in regiunea din interiorul dot-ului si, respectiv,
TS wé(r, @) + 5 (r, ) pentru regiunea exterioara.

In final, introducem de asemenea si eficienta de imprastiere definita ca raportul
dintre sectiunea de impréastiere si sectiunea geometrica a dot-ului cuantic [32, 33]:

4 o0
Q=% > IR (3.14)

l=—0

Aceasta marime caracterizeaza In mod cantitativ magnitudinea interactiei dintre
campul aplicat si dot-ul cuantic.

3.2 Rezultate numerice si interpretare

In aceasti sectiune, prezentam principalele rezultate numerice obtinute pe baza
teoriei discutate in Capitolele 3.1.1 si 3.1.2. In cele ce urmeazd, vom efectua o
analiza a imprastierii unui electron pe un dot cuantic de grafena, de raza R = 50
nm, in prezenta unui camp magnetic perpendicular si uniform, in raport cu eficienta
de impragtiere (Q), densitate (p) si curent (7).
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Figura 3.3: Analiza eficientei de imprastiere in functie de: (a) E si B; (b) B, pentru
trei valori fizate ale lui E. Inset-ul graficului (b) prezinta curba eficientei de imprastiere
pentru cazul E = 20 meV (curba albastrd), descompusa in componentele asociate fiecaruia
dintre modurile de imprastiere | = —1,0,1, 2, 3.

Reamintim faptul ca functiile de unda (3.8), (3.9) si (3.10) sunt exprimate ca
sume infinite peste stari de moment cinetic orbital bine definit, asadar in analiza
numerica vom pastra doar termenii relevanti in raport cu efectul studiat. Mai mult
decat atat, procesul de imprastiere poate fi inteles ca o secventa de sub-procese,
fiecare dintre acestea fiind asociat unei anumite stari de moment cinetic orbital bine
definit, ca o consecinta a legilor de conservare. Avand in vedere discutia de mai
sus, fiecare dintre evenimentele individuale de imprastiere cu un [ dat va fi numit in
continuare mod de imprastiere |= ...,-1,0,1,... .

Incepem analiza prin evaluarea eficientei de impragtiere (@), in raport cu energia
electronului incident (E) si intensitatea caAmpului magnetic aplicat (B). Dupa cum
poate fi observat in Figura 3.3(a), eficienta de imprastiere prezinta un aspect os-
cilatoriu. Observam in acest grafic cinci benzi de valori inalte, fiecare corespunzand
unuia dintre modurile [ = 0,1,2,3,4, dupa cum este indicat in imagine. Aceste
varfuri de intensitate sunt agsa-numitele rezonante de tmprastiere, caracterizate prin
capturarea temporara a electronului incident in interiorul dot-ului. Aceste stari elec-
tronice de captura, nefiind literalmente stari legate, vor fi numite stari cvasilegate.

Figura 3.3(b) prezinta o analiza detaliata a eficientei de impragtiere in raport cu
B, pentru trei valori ale energiei electronului incident. Pentru inceput, ne indreptam
atentia asupra curbei albastre care corespunde cazului £ = 20 meV. In inset, sunt
prezentate individual curbele eficientei de imprastiere corespunzatoare fiecarui mod
participant. Modul | = —1 (curba discontinua neagra) este excitat nerezonant,
avand cele mai mici valori in comparatie cu celelalte moduri. In cazul modului [ = 0
(curba rogie), impragtierea este de asemena nerezonanta, insa valorile eficientei de
impragtiere sunt putin mai ridicate. Pe de alta parte, modul [ = 1 (curba neagra)
prezinta semnatura unei rezonante cu un peak foarte larg, centrat pe valoarea B =
1.62 T (vezi marker-ul 2), prin urmare in acest caz ne agteptam sa punem in evidenta
existenta unor efecte de captura destul de reduse. In cazul [ = 2 (curba verde), peak-
ul rezonantei centrat pe B = 3.8 T (vezi marker-ul 3) este mai ingust, avand un
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Figura 3.4: Analiza imprastierii unui electron pe un dot cuantic de grafend, in prezenta
unui cdmp magnetic uniform. In fiecare coloand, prima imagine reprezintd densitatea de
probabilitate de localizare, iar cea de a doua reprezintd curentul de densitate. FExtensia
spatiald a dot-ului este figurata prin cercul negru in cazul densitatii si, respectiv, prin
cercul albastru in cazul curentului. Regimurile de imprastiere studiate sunt cele indicate
in Figura 3.3(b), de la 1la 4: (a) si (b) pentru B =0.4 T; (c) si (d) pentru B = 1.62 T;
(e) si (f) pentru B =2.56 T; (g) si (h) pentru B = 3.8 T.

profil Lorentz evident si putin asimetric, ceea ce indica efecte de captura relevante.
In final, rezonanta asociatd modului [ = 3 (curba violet), centratda pe B = 3.8 T
(vezi marker-ul 4) este evident cea mai ingusta, iar asimetria profilui Lorentz este
absenta. Asa cum vom arata in cele ce urmeaza si deja am anticipat in discutia de
mai sus, cu cat este mai ingust profilul Lorentz al rezonantei de imprastiere, cu atat
mai proeminente vor fi efectele de captura electronica. In lumina acestei observatii,
ne vom agtepta la cele mai interesante procese de captura electronica pentru modul
[ = 3 si la efecte opuse pentru modurile [ = —1gi [ = 0.

In urmatoarea etapa, continuam investigarea procesului de imprastiere in ter-
meni de densitate (p) si curent (7). Ceea ce ne dorim este sa punem in corespondenta
rezultatele discutate mai sus cu tabloul densitatii si cel al curentului in campul
apropiat dot-ului cuantic. Vom trata doar cazul £ = 20 meV.

In Figura 3.4, fiecare coloana este dedicata cate unuia dintre regimurile de
impragtiere dintre cele indicate in Figura 3.3(b), de la 1 la 4. Graficul de sus
reprezinta densitatea, iar cel de jos curgerea curentului. In cazul densitatii, ex-
tensia spatiala a dot-ului este marcata prin cercul negru, iar in cazul curentului,
prin cercul albastru.

Primul caz investigat este cel pentru B = 0.4 T [vezi marker-ul 1 din Figura.
3.3(b)]. Evident, in acest regim imprastierea este nerezonanta, agsadar nu ne vom
astepta sa intalnim efecte de captura. intr—adevér, agsa cum se poate observa in
Figura 3.4(a), unda electronica incidenta difracta pe dot-ul cuantic. Curentul repre-
zentat in Figura 3.4(b) confirma de asemenea difractia functiei de unda incidente
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pe dot-ul de grafena.

Cel de al doilea caz analizat este pentru B = 1.62 T, unde curba rezonantei
de impragtiere prezinta un peak foarte largit, datorat excitarii rezonante a modului
[ = 1 [vezi marker-ul 2 din Figura 3.3(b)]. Desi in acest regim imprastierea este
dominata de efecte de difractie [vezi Figura 3.4(c)], putem observa totusi valori mai
ridicate ale densitatii in campul apropiat dot-ului. Difractia este confirmata din
nou de catre curgerea curentului in regiunea exterioara dot-ului [vezi Figura 3.4(d)].
Mentionam faptul ca in acest regim de imprastiere, pe langa excitarea rezonanta
slaba a modului [ = 1, mai exista modurile [ = —1 si [ = 0 excitate nerezonant, asa
cum putem observa in inset-ul Figurii 3.3(b), ale caror efecte au fost deja discutate
in analiza eficientei de 1mprastiere. In continuare, ne indreptam atentia asupra
regiunii interioare dot-ului. In acest caz, graficul densitatii nu este deloc concludent
in ceea ce priveste evidentierea efectelor de captura. In schimb, in Figura 3.4(d),
constatam cum curentul incepe sa urmareasca o traiectorie rotationala in interiorul
dot-ului cuantic. Acest comportament sugereaza faptul ca o stare cvasilegata a fost
generata gi putem asocia acest efect excitarii rezonante a modului [ = 1, in timp
ce difractia a fost deja pusa pe seama celorlalte moduri de imprastiere nerezonante,
l=—-1g11=0.

Al treilea caz examinat este B = 2.56 T [vezi marker-ul 3 din Figura 3.3(b)].
Reamintim faptul ca in acest regim, pe langa excitarea nerezonanta a modurilor
[ = —1sil =0, intalnim o imprastiere rezonanta asociata modului [ = 2 cu o curba
a eficientei de impragtiere care prezinta un profil Lorentz mai ingust si mult mai putin
asimetric. Mai mult decat atat, peste curbele modurilor [ = —1, [ =0 si [ = 2 este
suprapusa si cea a modului [ = 1, ceea ce sugereaza un efect complex, caracterizat
atat prin difractie, cat si prin efecte de captura care, din ce vom vedea, sunt evident
dominante. Intr-adevir, Figurile 3.4(e) si 3.4(f) confirm4 aceste anticipéri. Valorile
densitatii sunt mai mari decat in primele doua cazuri studiate i, mai mult decat
atat, ceea ce este important e ca acestea sunt localizate in interiorul dot-ului. De
asemenea, curentul pune in evidenta generarea unei stari cvasilegate prin traiectoria
aproape inchisa pe care o urmeaza. Pe langa aceasta, in partea dreapta a dot-ului
nu mai observam imprastierea inainte, ceea ce semnifica reducerea tunelarii Klein.
Efectele de captura discutate mai sus sunt asociate modului [ = 2.

In final, ultimul regim investigat este pentru B = 3.8 T [vezi marker-ul 4 din
Figura 3.3(b)]. In acest caz, [ = 3 este modul excitat rezonant, al ciirei curbe cores-
punzatoare a eficientei de imprastiere este suprapusa cu cele ale modurilor [ = —1,
[l =0sil =1 [vezi inset-ul Figurii 3.3(b)]. Profilul specific de tip Lorentz are de
data aceasta cea mai ingusta latime, iar forma acestuia este perfect simetrica. In
acest regim de impragtiere, efectele de captura sunt cele mai vizibile de pana acum si
difractia este practic complet suprimata. In Figura 3.4(g), observam cvasilocalizarea
electronului incident in interiorul dot-ului de grafena. Graficul densitatii este cel spe-
cific unui proces de captura electronica, iar valorile acesteia sunt chiar cu un ordin
de marime mai mari decat in primele trei cazuri studiate. Figura 3.4(h) releva
curgerea curentului pe o traiectorie complet inchisa, ceea ce este semnatura fun-
damentala a unei stari cvasilegate. De asemenea, in vecinatatea imediat apropiata
dot-ului cuantic, este vizibil cum electronul incident paraseste zona interioara, insa
valorile curentului sunt extrem de reduse.

13



(a 1=0

20 0.008 70 0.024
18’ ] 60 4 TEU 018 -
16 0.006 . £0.012 .
—~ 14 @ . —~ 50 + 0.006 -| .t
> 1‘2‘ l £ 0.004 .. = 20 0 bogosepenqonquenneagsss®™
1 = . ] 051 152 25 3 35 4 45
E - 0.002 - g4
=10 . T30 B(T)
1 8- @ (0 4eeqessasegaeee®®® el
=64 &g 005115225335445 = 201
SJE e Tfffff B 10 NIH
0 Ei\ ° T T T f‘fff‘fggwlgﬁﬁ‘gﬁg 0 T T T 7o eeesesee
05 1 15 2 25 3 35 4 45 05 1 15 2 25 3 35 4 45
B(T) B(T)

Figura 3.5: Valorile E, (simbolurile goale) si, respectiv, E; (simbolurile pline) ale energiei
complexe E = E, — E;, in functie de B pentru: (a)l =0 si (b) [=3. In inset este prezentat
timpul de capturd pentru fiecare rezonanta identificatd la un B dat.

Pe langa analiza efectuata in termeni de eficienta de imprastiere, densitate si
curent, o caracterizare completa a efectelor de captura electronica trebuie sa includa
si o evaluare a timpilor de viata ai starilor cvasilegate (timpii de captura).

Astfel, consideram energii complexe de forma F = E, —1E; cu E,, E; > 0, iar
timpul de captura va fi dat de relatia 7 = h/E;. Altfel, tinand cont de relatia de
dispersie liniara £ = vphk, numarul de unda va lua de asemenea valori complexe
k = k, — ik; si timpul de captura poate fi exprimat ca 7 = 1/(vgk;). Pentru a
determina valorile £ complexe, vom rezolva numeric ecuatia transcendenta

Qbf . H,(kr)

@  Hppa(kr) —R 1)

pentru un mod de impragtiere n dat. Fiecare solutie a ecuatiei (3.15) reprezinta o
rezonanta de imprastiere in spatiul energiei.

Avand in vedere faptul ca pana acum am pus in evidenta efecte aflate in opozitie
pentru modurile I = 0 (difractie) il = 3 (captura), aceste doua moduri de imprastie-
re vor fi examinate in continuare in termeni de timpi de capturd. In Figura 3.5(a),
prezentam rezultate pentru [ = 0, iar in Figura 3.5(b) pentru [ = 3. Astfel, carac-
terizand aceste doua scenarii cu efecte opuse, putem avea o imagine de ansamblu
asupra sistemului studiat.

Ca efect global, observam faptul ca timpul de captura creste monoton odata
cu cresterea intensitatii campului magnetic. In particular, pentru [ = 0 cresterea
timpului de captura devine vizibila de la valori mai mici ale lui B, in comparatie cu
cazul [ = 3. De altfel, in studiul procesului in termeni de eficienta de impragtiere,
am observat ca modurile superioare sunt excitate rezonant la valori mai mari ale lui
B, ceea ce este In acord cu rezultatele obtinute pentru timpii de captura. O alta
similitudine interesanta pe care dorim sa o subliniem este rezonanta intalnita pentru
l=31la B=3754 E, = 20.4473 meV. Reamintim ca o rezonanta a fost pusa in
evidenta pentru £ = 20 meV la B = 3.8 pentru acelagi mod de imprastiere, vezi
Figura 3.3(b).
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Efectul luminii polarizate circular asupra
starilor cvasilegate induse in dot-uri cuan-
tice de grafena prin aplicarea unui camp
magnetic uniform

4.1 Modelul teoretic

4.1.1 Descrierea starilor fermionilor Dirac de masa nula in
interactie cu un camp magnetic uniform si lumina po-
larizata circular

In aceastd sectiune, elaboram un model teoretic uni-particula care descrie starile
electronice dintr-un dot cuantic de grafena aflat simultan in camp magnetic uniform
si lumina polarizata circular. Consideram un dot cuantic circular de raza R, plasat in
planul orizontal xy, in timp ce campurile sunt aplicate in lungul axei z, perpendicular
pe suprafata acestuia. Sistemul studiat este similar cu cel din Capitolul 3.1.1 (vezi
Figura 3.1).

Starile particulelor pot fi descrise de solutii ale ecuatiei Dirac de masa nula
(ecuatie Dirac—Weyl), in care campurile externe sunt introduse prin cuplaj minimal
(similar cu modelul din Capitolul 3.1.1):

H(r, t)y(r,t) = ihda(r, t); (4.1)
H(r,t) = —ivpho -V —vpeo - A(r,t).

Primul termen din ecuatia (4.2) descrie starea unui fermion Dirac liber (in
absenta campurilor), iar cel de al doilea introduce interactia cu campurile externe
prin intermediul potentialului vector:

A(r.t) = Au(r) + AL(l). (4.3)

In ecuatia 4.3, Ay si Ap reprezintd potentialele vector asociate campului mag-
netic si, respectiv, luminii. Folosind etalonarea simetrica pentru campul magnetic
si reprezentarea de tip unda plana pentru lumina [34], definim:

Any(r) = Ay (r) = %e@; (4.4)
Ap(t) = Ag[cos(wt)e, + Asin(wt)e,] . (4.4b)
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In ecuatia (4.4a), constanta B reprezinta intensitatea campului magnetic, unde e,
este vectorul unitar in lungul directiei azimutale. In ecuatia (4.4b), Ay reprezinta
o amplitudine constanta, w este frecventa unghiulara a luminii, A = +1 exprima
starea de polarizare a luminii (helicitatea) si e,, e, sunt vectorii unitari in lun-
gul axelor z, respectiv, y. Mentionam faptul ca in cele ce urmeaza, vom pastra
forma potentialului vector al luminii in reprezentarea Carteziana, pentru a diminua
complexitatea calculelor.

Avand in vedere faptul ca prezenta potentialului vector Ay (t) introduce in pro-
blema studiata o periodicitate temporala cu perioada T' = 27/w, vom apela la
teorema Floquet care garanteaza existenta unor solutii particulare asociate cu un
Hamiltonian periodic in timp cu perioada T [H(r,t) = H(r,t + T)], cu urmatoarea
structura [35, 36, 37, 38, 39]:

b(r,t) = W 1), (4.5)

Cantitatea W este denumita cvasienergie.

In limita energiilor mici ale particulelor, problema se reduce la urmatoarea
ecuatie de evolutie efectiva, cvasistationara:

[He(r) — W] 6(r) = 0; (4.6)
1
H;'H(Ir> - HO(T) + E[H—lu HIL (47)
unde ¢(r) este functia spinorialda necunoscuta pe care o vom determina in cele ce
urmeaza.

In continuare, introducem notatiile:

K= —UWh; (4.8a)
F
h
vpe2 A2\ 7!
AL = ( F}'LQW 0) . (48C)

Tinand cont de simetria azimutala a sistemului, spinorul necunoscut este scris
in urmatoarea forma:

_ [ xa(r)e
¢(T, 90) - (iXB(,r,)ei(l—H)ga ) (49)
cu functiile radiale:
— e/ & A2E2 — 1)1 T_Q . 4.10
XA(T)_TQ 2)\2( L )’ ToN2 ) ( : a)
L M

AL I+1,—r2/(4X2)) A 27.2 r’
= " L —=\k —-1)—1,14+1,——]. (4.10b
XB(T) )\A%W(Oék)\L—A)T € 2)\%( L ) ) + 72>\%\4 ( )
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4.1.2 Imprastierea electronilor pe dot-uri cuantice de grafena
in prezenta unui camp magnetic uniform si a luminii
polarizate circular

In aceastd sectiune, abordam problema imprastierii unui electron pe un dot
cuantic de grafena, in prezenta unui camp magnetic perpendicular gi uniform si a
luminii polarizate circular. Procesul investigat este similar cu cel descris in Capitolul
3.1.2, singura diferenta constand in aplicarea luminii, pe langa campul magnetic.

Astfel, functia de unda incidenta si cea reflectata vor avea aceleasi expresii ca
in Capitolul 3.1.2, iar functia de unda transmisa va fi formulata astfel:

%(7"7 ()0) = Z Cf <ZX>;?£;2§ZTU¢) ’ (4'11)

l=—00

unde xa(7) si xp(r) sunt cele doua functii introduse in sectiunea precedenta, respec-
tiv (4.10a) si (4.10b).

Impunand conditia de continuitate a functiilor de unda pe frontiera extensiei
spatiale a dot-ului cuantic

obtinem coeficientii de transmisie (c!) si, respectiv, de reflexie (c\):

V26"
' 7kR [H(kR)x5(R) — Hia(kR)x(R)]
= Jl<kR>XB(R) - Jl+1(kR)XA(R)
' Hi(kR)xa(R) — Hi(kR)x5(R)’

¢ (4.13)

(4.14)

Densitatea de probabilitate de localizare si curentul de densitate sunt definite
ca p = YT si, respectiv, j = ¥To1), unde

Yi(r, o) +.(r,p) pentru regiunea exterioara,;
Y= . L (4.15)
(1, ) pentru regiunea interioara.
In final, introducem eficienta de imprastiere:
0=1 3 g (4.16)
qR l . .

l=—00

4.2 Rezultate numerice si interpretare

In aceastd sectiune, prezentam principalele rezultate numerice privind analiza de
imprastiere a unui electron pe un dot cuantic de grafena, in prezenta campului mag-
netic i a luminii polarizate circular. Avand in vedere faptul ca efectele campului
magnetic deja au fost puse in evidenta in Capitolul 3, in cadrul acestui capitol,
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urmarim felul in care aplicarea unui camp electromagnetic monocromatic suplimen-
tar afecteaza generarea starilor cvasilegate. Cu alte cuvinte, investigam posibilitatea
de a excita rezonante de impragtiere prin aplicarea luminii polarizate circular, in
prezenta unui camp magnetic de fond cu intensitate constanta.

Mai departe, intreaga investigatie va fi dedicata regimului nerezonant specifi-
cat mai sus (R = 70 nm, B = 2.2 T gi £ = 20 meV), insa de data aceasta pe
langa campul magnetic vom considera si iradierea cu lumina polarizata circular de
frecventd unghiulard w = 5 x 10* s7!. Ca si in cazul precedent, vom incepe prin
analiza eficientei de imprastiere, insa de data aceasta in raport cu B si intensitatea
luminii aplicate I, = ew?AZ2, cu gy ~ 8.854 x 107'? F/m permitivitatea vidului.
Avand in vedere faptul ca lumina polarizata circular se poate afla In doua stari
distincte de helicitate si anume pozitiva (A = 41) sau negativa (A = —1), vom ex-
ploata de la bun inceput aceasta proprietate. Rezultatele sunt prezentate in Figura
4.1, graficele (a) si, respectiv, (b). Asa cum reiese din figurile corespunzatoare,
iradierea cu lumina aflata in starea de helicitate pozitiva nu influenteaza semnifica-
tiv comportamentul eficientei de imprastiere, agadar din punct de vedere fizic aceasta
configuratie nu prezinta interes. Pe de alta parte, situatia in care lumina aplicata se
afla intr-o stare de helicitate negativa, eficienta de imprastiere este drastic modificata
de variatia intensitatii luminii. Dupa cum se observa, in spatiul B — I}, rezonantele
se curbeaza citre dreapta, suprapunandu-se la o valoare Iy, ~ 1.4 W/cm? pentru
intensitati mari ale campului magnetic. Astfel, In zona In care Inca suprapunerea
nu a avut loc, tinand fixata o valoare a lui B, poate fi stabilit ce mod de impragtiere
este excitat rezonant prin ajustarea intensitatii luminii. Reamintim faptul ca in
lipsa luminii, fiecare mod de imprastiere este excitat la o anumita valoare specifica
(diferitd) a lui B. In Figura 4.1(c), prezentdm graficul eficientei de impristiere in
functie de I, pentru B = 2.2 T gi A = —1 [in lungul liniei discontinue albe din
graficul (b)]. In celelalte doud grafice, (d) si (e), sunt figurate individual curbele
eficientei de imprastiere pentru modurile [ = 2, 3, 4 si, respectiv, [ = 0, 1. Din aceste
figuri, remarcam faptul ca pe masura ce intensitatea luminii creste, modurile de
imprastiere sunt excitate rezonant in ordine descrescatoare de la l =4 1al = 0. Pe
langa | = 4 (curba rosie) si [ = 3 (curba maro), care au aceleasi profiluri Lorentz si
in absenta luminii, iradierea cu lumina in starea de helicitate negativa pare sa modi-
fice radical fenomenul de captura electronica. Remarcam faptul ca modul [ = 0 este
caracterizat de o rezonanta cu un peak foarte ingust, ceea ce indica faptul ca apli-
carea luminii poate fi 0 metoda foarte buna pentru a spori proprietatile de captura
electronica a dot-urilor cuantice de grafena.

In continuare, vom analiza in termeni de densitate si curent regimurile de impras-
tiere indicate de la 1 la 4 in Figura 4.1(c). Primul caz pe care il discutam este pen-
tru I = 0.7 W/em?, in mod evident nerezonant [marker-ul 2 din Figura 4.1(c)]. In
graficul densitatii [Figura 4.2(a)], observam efecte de difractie in exteriorul dot-ului
si valori foarte reduse in interior, ceea ce confirma evenimentul de imprastiere nere-
zonantd. Cel de al doilea regim este pentru I, = 1.346 W/cm?, caz in care modul
| = 2 este excitat rezonant [vezi marker-ul 3 din Figura 4.1(c)]. In Figura 4.2(b),
remarcam valori mari ale densitatii, localizate in interiorul dot-ului cuantic, ceea ce
este In acord cu graficul eficientei de impragtiere. Cu toate acestea, in exteriorul
dot-ului se formeaza franje de difractie, insa cu valori ale densitatii nesemnificative,
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Figura 4.1: Eficienta de imprdstiere in configuratia iradierii cu lumind polarizatd cir-
cular. (a) si (b) prezinta graficul eficientei de imprastiere la R = 70 nm §i E = 20 meV
fizate, in functie de B si Ir, pentru A = +1 si, respectiv, A = —1. (c) figureazd graficul
eficientei de tmprastiere in functie de Iy, la B = 2.2 T fizat [in lungul liniei discontinue
albe din (b)]. (d) si (e) reprezintd individual eficienta de imprastiere pentru fiecare mod
de tmprastiere, asa cum este indicat tn fiecare figurd.

ceea ce indica faptul ca intr-adevar regimul in discutie poate fi considerat rezonant.
Al treilea caz este I, = 0.403 W /cm?, corespunzitor excitarii rezonante a mod-
ului [ = 4 [marker-ul 1 din Figura 4.1(b)]. De data aceasta, densitatea prezinta
o imagine care indica efecte de captura mai puternice decat in regimul precedent.
Pe langa aceasta, profilul densitatii din interiorul dot-ului este specific unei stari
cvasilegate, de moment cinetic orbital [ > 0. De asemenea, asimetria graficului se
datoreaza existentei unei imprastieri nerezonante a modului [ = 2. In termeni de
eficienta de imprastiere, aceasta coexistenta a celor doua regimuri este transpusa in
suprapunerea peak-ului asociat modului [ = 4 cu coada profilului aferent modului
[ = 2, aga cum indica graficul din Figura 4.1(d). Ultimul caz discutat este cel al
peak-ului centrat pe I, = 1.459 E/cm? [vezi marker-ul 4 din Figura 4.1(c)]. In acest
regim, este excitat rezonant modul [ = 0 si prezinta cea mai ingusta largime, vezi
curba verde din Figura 4.1(e). In Figura 4.2(d), observam un profil al densitatii spe-
cific unei stari cvasilegate, de moment cinetic orbital [ = 0 si, pe deasupra, valorile
densitatii sunt cele mai ridicate in comparatie cu primele trei cazuri investigate. In
mod general, excitarea modurilor [ = 0 este caracterizata de cele mai slabe efecte
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de captura. In schimb, in configuratia pe care o analizam, performantele remarca-
bile de captura asociate modului [ = 0 sunt generate de aplicarea luminii polarizate
circular aflata in starea de helicitate negativa.
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Figura 4.2: Densitatea de probabilitate de localizare pentru regimurile indicate de la 1
la 4 in Figura 4.1(c): (a) Iy, = 0.7 W/cm? [marker-ul negru 2], (b) I, = 1.346 W/cm?
[marker-ul albastru 3], (c) I, = 0.403 W/cm? [marker-ul rosu 1] si (d) I, = 1.459 W/cm?

[marker-ul verde 4].
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Figura 4.3: Analiza de imprastiere in functie de E,., E; si timpul de capturd 7. (a)
prezintd setul de valori (E,, E;) pentru fiecare rezonantd a modului | = 0, identificata la o
valoare data a lui B, in configuratia fard lumind. In inset, sunt figurate aceleasi rezultate
pentru configuratia in care sistemul este iradiat cu lumind polarizata circular, in starea
de helicitate negativd, cu intensitatea I, = 1.459 W/cm?. (b) prezintd timpul de cap-
turd calculat pentru fiecare dintre rezonantele specificate in (a), pentru ambele configuratii
discutate.

In final, vom face o analizd a timpilor de captura. In Figura 4.3(a), sunt prezen-
tate seturile (E,, F;) pentru fiecare rezonanta identificata la un B dat si [ = 0,
pentru configuratia fara lumina aplicata. In inset, sunt prezentate aceleasi rezul-
tate, insa in prezenta luminii cu o intensitate I, = 1.459 W/cm? [vezi marker-ul 4
din Figura 4.1(c)]. In ceea ce priveste energiile de rezonanta, comportamentul sis-
temului este foarte diferit in functie de configuratia in care are loc imprastierea. In
absenta luminii, energia electronului incident trebuie stabilita in mod corespunzator
pentru fiecare valoare B a intensitatii campului magnetic, astfel incat o rezonanta
de impragstiere sa fie excitata. Pe de alta parte, in configuratia in care iradierea este
aplicata, energia rezonanta este F, =~ 20 meV, indiferent de valoarea intensitatii
campului magnetic. De asemenea, atat din graficul (a), cat si din (b) unde este
reprezentat timpul de captura pentru fiecare rezonanta excitata la un B dat, de-
ducem faptul ca timpul de viata al starilor cvasilegate creste monoton cu valoarea
lui B. De asemenea, acest efect a fost deja discutat in Capitolul 3. In schimb, in
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cazul configuratiei iradierii cu lumina polari- zata circular, in starea de helicitate
negativa, timpii de captura sunt semnificativ mai crescuti, mai ales in cazul unor
intensitati mai mari ale campului magnetic.

25 71

2081 |1 =1.459 W/cm?

1=0

5[No light

B(T)

Figura 4.4: Nivelul Landau | = 0 in absenta luminii (curba rogie) gi in prezenta luminii
polarizate circular in starea de helicitate negativd cu intensitatea I, = 1.459 W/cm?, in
inset (curba albastra).

Incheiem investigarea efectelor produse de lumina polarizata circular asupra
starilor cvasilegate cu o scurta discutie. Dupa cum este bine-cunoscut, un camp
magnetic uniform cuantifica spectrul energetic continuu din conurile Dirac in asa-
zise niveluri Landau. In Figura 4.4, este reprezentat nivelul Landau [ = 0 pen-
tru configuratia fara lumina aplicata (curba rosie) si, respectiv, pentru configuratia
iradierii cu lumina polarizata circular, in starea de helicitate negativa, cu inten-
sitatea I, = 1.459 W/cm? in inset (curba albastrd). In cazul in care lumina nu
este aplicata, nivelul energetic variaza considerabil cu valoarea intensitatii campului
magnetic gi pare sa atinga un platou de valoare zero pentru valori B > 4 T. Pe
de alta parte, cand iradierea este prezenta, nivelul energetic se modifica foarte lent
si, mai mult decat atat, pentru valori B > 1.5 T, acesta este practic constant cu
valoarea F ~ 20 meV. Revenind la Figura 4.3(a), am mentionat faptul ca in cazul
iradierii, rezonantele de imprastiere sunt excitate la aceeasi energie E, ~ 20 meV,
indiferent de valoarea lui B. Atragem atentia aici asupra unei coincidente intere-
sante dintre valoarea la care se stabilizeaza nivelul Landau si valoarea constanta a
energiilor de rezonanta. Altfel spus, stabilizarea nivelului Landau impune excitarea
rezonantelor de impragtiere la o energie specifica platoului, in timp ce doar timpii
de viata ai starilor cvasilegate se modifica in raport cu B. Am aratat in Figura
4.4 faptul ca iradierea grabeste stabilizarea nivelului Landau si, de fapt, acesta este
mecanismul prin care aplicarea luminii controleaza generarea starilor cvasilegate si
timpul de viata al acestora.
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Generarea de stari electronice cvasilegate
in dot-uri cuantice de grafena prin iradiere
cu lumina elicoidala

5.1 Modelul teoretic

5.1.1 Descrierea starilor fermionilor Dirac de masa nula in
interactie cu lumina elicoidala

In aceast’ sectiune, introducem un model care descrie interactia unui dot cuan-
tic de grafena cu lumina elicoidala. Asa cum am procedat in capitolele anterioare,
ne vom limita gi in aceasta situatie la modelul continuu al grafenei, care este valid
doar in cazurile excitatiilor slabe in jurul punctelor Dirac, unde dispersia energiei
este liniara gi particulele incarcate pot fi modelate in cadrul formalismului mecanicii
cuantice relativiste. Vom considera dot-ul cuantic de raza R plasat in planul orizon-
tal xy, in timp ce campul electromagnetic se propaga in lungul axei z, perpendicular
pe dot.

Astfel, starile fermionilor Dirac de masa nula, in interactie cu lumina elicoidala
vor fi descrise de solutii ale ecuatiei Dirac 2D:

H(r,t)i(r,t) = ihdp(r,t); (5.1)
H(r,t) = Hy(r,t) — evpo - A(r,t). (5.2)

Si de aceasta data, adoptam un sistem de coordonate polar cu originea aleasa in
centrul dot-ului cuantic, unde pozitia este indicata prin vectorul r = (r, ). In
expresia Hamiltonianului 5.2, A(r,t) = Re{A(r,t)} reprezinta potentialul vector
pe care il vom introduce in cele ce urmeaza. Restul definitiilor sunt aceleasi ca in
Capitolele 3 si 4.

In ceea ce priveste potentialul vector al luminii elicoidale, exista mai multe
definitii adoptate in literatura, iar in abordarea de fata vom alege reprezentarea de
tip Bessel [25, 26, 27, 28]:

A(r,t) = A (Jm(qr)eim‘peA — Az’kiJerA(qr)ei(erA)“"%) gilkz2—wt), (5.3)

In relatia de mai sus, Ag reprezinta o amplitudine reala si constanta, m sarcina
topologica, w frecventa unghiulara si ey = & + Ay vectorul de polarizare in planul
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xy, unde A = +1 este numarul cuantic de helicitate, iar & si ¢y sunt vectorii unitari
in lungul axelor z i, respectiv, y. De asemenea, J,,(z) este functia Bessel de speta
I, de ordin m.

B(r, ) = ¢o(r, ) + A7 1(r, ). (5.4)

In relatia de mai sus, am introdus spinorul Dirac liber [40]

Go(r, ) = ( : Jl(m)ei:H)@) > (5.5)

aidi(kr)e

care satisface evident ecuatiei Dirac libere de masa nula (—io - V — alk|) ¢o(r, ¢) =
0, unde « este indexul de banda cu valorile & = 41 pentru banda de conductie
(stari de energie pozitiva) gi, respectiv, « = —1 pentru banda de valenta (stari
de energie negativa). In continuare, ne propunem sa gasim expresia spinorului de

corectie C(r,¢) = (Ca,¢B)"

In final obtinem urmatoarele expresii:

_ A\/Er(,w)(qr)?m 2,1 [ 2.2 - %
OJGQA K°r 0.0, —1. —m —1
(5.6)

xa(r) = 22(m+1) ()2
2,1 2 2 - 1
m, 5
G\ g = 1 —m

4 F 2T2 l + m + 1 l + o5
oF3 | —
_ Amr(gr)?™(rkr)?+?

z+m+2l+1%+1
xp(r) = 22(+m+2) ()2 o (Il+m+1)(I1)?

(5.7)

l+m+2,1+3
_ 2 ’ 2
()2R< ”rl+nHﬁJ+z%+3>

(l+m+2)[(l+ 1)?

5.1.2 impré§tierea electronilor pe dot-uri cuantice de grafena
in prezenta luminii elicoidale

In aceastd sectiune, studiem imprastierea unui electron pe un dot cuantic de
grafena in prezenta luminii elicoidale. In principal, procesul pe care il discutam
este similar cu cele din Capitolele 3.1.2 si 4.1.2. Electronul transmis este descris de
functia de unda spinoriala

SV
1/}/2(717 gp) = Z CI:'L <Oﬂ'¢Bei(n+l)¢ ) (58>
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asa cum am demonstrat in Capitolul 5.1.1., unde s este numarul de unda asociat,
in regiunea interioara a dot-ului.

Expresiile coeficientilor de transmisie (c,), respectiv reflexie (c!):

\/561 (n+1)7r

n = mhr [Hy(kr)oB(r) — Hyy1(kr)od(r )] 29
v Jalkr)oB(r) = Juga (k) (r)
= H )08 — Ha(kr) 0B 0 (>10)

Aga cum am mentionat i in Capitolele 3 si 4, densitatea de probabilitate de
localizare si curentul de densitate sunt definite ca p = 11 si, respectiv, j = o,
unde

(5.11)

o= Yi(r, o) +.(r,p) pentru regiunea exterioara,
U(1, ) pentru regiunea interioara.

Totusi, spre deosebire de studiile anterioare, in cazul prezent vom defini diferit
modurile de imprastiere, aga cum este specificat in relatiile de mai jos:

o 7z(n+1)
wt = Z |i ( ’L’::O) + Oﬂ(ﬁ ( i(n+1) g0)‘| 3 (512)

o ety . e—i(n—i—l)zp
¢k ZZ Cn |: ( —zngp) +2Hn+1(kr) (ei(n—l—l)gp ):| : (513)

In final, introducem si eficienta de impragtiere:
0= |gr (5.14)
kR e~ n '

Observam ca de data aceasta, eficienta de impragtiere este definita ca o suma
peste moduri de imprastiere indexate incepand cu n = 0, spre deosebire de definitiile
din Capitolele 3 si 4. In acest fel, un mod de imprastiere n cupleaza stari de moment
cinetic orbital [ — 1 g1 —I, cu [ = —o0,...,—1,0,1,...,00. Reamintim faptul ca in
capitolele anterioare, fiecare mod de imprastiere era asociat unei singure stari de
moment cinetic orbital bine definit.

5.2 Rezultate numerice si interpretare

In aceasti sectiune, prezentam principalele rezultate numerice bazate pe teoria
introdusa in Capitolul 5.1, respectand limitarile discutate. Asa cum am proce-
dat si pana acum, analiza de impragtiere va fi efectuata in termeni de eficienta de
impragtiere (@), densitate (p), curent (j) si timp de captura (7). Pe parcursul
intregului studiu, ne vom limita la cazul w = 10"s™!, m =1 si 6;, = 30°.

Pentru inceput, vom descrie configuratia sistemului. Studiem imprastierea unui
electron in prezenta luminii elicoidale, pe un dot cuantic de grafena asupra caruia
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este aplicat un potential electrostatic V' > 0. incepem prin a analiza eficienta de
imprastiere. Avand in vedere faptul ca lumina elicoidala este un tip de camp elec-
tromagnetic structurat spatial, vom fi nevoiti sa introducem puterea totala mediata
pe o perioadd de oscilatie T = 27 /w, pe care dot-ul cuantic o primeste de la lumina,
ca functie de intensitatea Ay a potentialului vector:

Paop(mW) = BAZ(uVsm™1), (5.15)

unde [ este un factor care depinde de raza dot-ului cuantic R, cand sunt fixate val-
orile w, m si 0. In Figurile 5.1(a) si 5.1(b), este prezentati eficienta de impristiere
(5.14) in functie de raza dot-ului cuantic R si intensitatea potentialului vector Ay,
pentru un electron incident cu energia F = 0.5 meV, unde graficul (a) corespunde
cazurilor A = 1 (helicitate pozitiva) si, respectiv, (b) A = —1 (helicitate nega-
tiva). Eficienta de impragtiere reprezinta o masura a intensitatii interactiei dintre
electronul incident si dot-ul cuantic, agsadar observam faptul ca indiferent de starea
de polarizare, iradierea cu lumina elicoidala influenteaza procesul de imprastiere in
mod definitoriu. Astfel, in ambele cazuri, la valori sub Ay ~ 1xVs/m, interactia
este practic absenta. Pe masura ce valorile Aj cresc, efectul este guvernat de starea
de helicitate a luminii in moduri fundamental diferite, aga cum vom explica in cele
ce urmeazi. In calculul prezentat, au fost considerate doar modurile relevante n = 0
sin=1. In cazul A = 1, pe langa faptul ca valorile sunt de pana la patru ori mai
reduse, la valori constante ale razei, eficienta de imprastiere are o crestere monotona
cu Ay, ceea ce denota efecte de imprastiere nerezonanta. In schimb, pentru A = —1
excitarea rezonanta a modurilor de imprastiere devine evidenta. In functie de raza
dot-ului cuantic, pe langa modul n = 0, poate participa si n = 1, aga cum este
indicat de citre cele dous linii discontinue albe. In F igura 5.1(c), este reprezentata
eficienta de imprastiere in functie de Pgsop definita in relatia (5.15), pentru cazurile
R = 220 nm (curba rosie, 5 = 0.68) si, respectiv, R = 280 nm (curba albastra,
f = 1.8) [in lungul celor doua linii discontinue albe din graficul (b)]. Pentru fiecare
curba, valoarea Pggp corespunzatoare este indicata prin sageata de culoare specifica.
In cazul R = 220 nm, doar modul n = 0 este excitat rezonant (vezi marker-ul 2), cu
un profil al peak-ului foarte asimetric, cu valoarea maxima la Poop = 4.95 mW. Ca
si In capitolele precedente, asimetria profilului curbei de rezonanta de imprastiere
este datorata rezonantelor Fano. In schimb, in cazul R = 280 nm, pe langa n = 0,
intervine de asemenea si modul n = 1, cu maximul la Psop = 32.36 mW (vezi
marker-ul 3). O analiza mai detaliata a curbei despre care discutam, pentru fiecare
mod de impréagtiere component este prezentata in Figura 5.1(d). Dupa cum indica
graficul respectiv, responsabil pentru rezonantele Fano, este modul n = 0 (curba
verde), caz in care nu ne asteptam la efecte de captura notabile. In schimb, modul
n =1 (curba bleu) are un profil Lorentz cu o asimetrie aproape insesizabila, asadar
in acest regim de imprastiere vom pune in evidenta efecte de captura puternice.

Analizand Figura 5.1, concluzionam faptul ca imprastierea unui electron pe un
dot cuantic de grafena in prezenta luminii elicoidale este rezonanta doar in cazul
helicitatii negative (A = —1), asadar in continuare vom studia doar acest regim
in termeni de densitate si curent. Rezultatele sunt prezentate in Figura 5.2, unde
fiecare coloana este dedicata unuia dintre regimurile indicate de la 1 la 3 in Figura
5.1(c). Localizarea spatiala a dot-ului cuantic este marcata prin cercul alb in cazul
densitatii gi, respectiv, albastru pentru curent.
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Figura 5.1: Eficienta de imprastiere (5.14) pentru modurilen =0 gin = 1, in cazul unui
electron incident cu energia F = 0.5 meV. Eficienta de imprastiere in functie de R gi Ay
pentru (a) A = 1 (helicitate pozitiva) si, respectiv, (b) A = —1 (helicitate negativa). (c)
Eficienta de imprastiere in functie de Pagp, pentru R = 220 nm (curba rosie) si, respectiv,
R = 280 nm (curba albastra), in cazul A = —1 [in lungul liniilor verticale discontinue albe
din (b)]. Valorile Pagp se citesc pe aza inferioard pentru R = 220 nm si, respectiv, pe cea
superioard pentru R = 280 nm, asa cum indica sagetile de culori specifice. (d) Eficienta de
imprastiere pentru fiecare mod component al curbei albastre din (c): n =0 (curba verde),

respectiv, n = 1 (curba bleu).

Primul caz analizat este pentru R = 220 nm si Psop = 1.53 mW [vezi marker-
ul 1 din Figura 5.1(c)]. In acest regim, aga cum putem observa in Figura 5.2(a),
densitatea are valori putin mai mari in regiunea interioara a dot-ului decat in ex-
terior, iar difractia este absenta. La prima vedere am fi tentati sa consideram ca
discutam despre o rezonanta de imprastiere, insa curentul [graficul (b)] dovedeste
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contrariul. Dupa cum este bine-cunoscut, o stare cvasilegata este caracterizata de
vortexuri de curent care tin capturat electronul in interiorul dot-ului cuantic, dar in
regimul studiat observam cum electronul incident traverseaza pur si simplu dot-ul
cuantic. fntr—adevér, la extremitatile dot-ului, pe directia axei y = 0, putem observa
mici abateri de la traiectoria rectilinie a curentului, insa efectele nu sunt suficient
de puternice incat sa genereze o stare cvasilegata. De asemenea, efectul ar fi putut
fi anticipat tinand cont de valoarea foarte redusa a intensitatii Pogp si implicit a
eficientei de impragtiere, aga cum se poate vedea in Figura 5.1(c). Cel de al doilea
caz analizat este pentru R = 220 nm si Pgop = 4.95 mW [vezi marker-ul 2 din
Figura 5.1(c)]. Reamintim ca acesti parametri corespund excitarii rezonante a mo-
dului n = 0. In acest regim, in Figura 5.2(c), observim valori maxime ale densitatii
localizate in interiorul dot-ului cuantic, in vecinatatea extremitatii. Spre deosebire
de cazul anterior, in situatia actuala sunt generate doua vortexuri de curent cu sen-
suri opuse 1n interiorul dot-ului, ceea ce confirma existenta unei stari cvasilegate,
dupa cum se poate vedea in Figura 5.2(d). Cel de al treilea regim discutat este
pentru R = 280 nm si Pegp = 32.36 nW [vezi marker-ul 3 din Figura 5.1(c)].
Acesti parametri corespund excitarii rezonante a modului n = 1, unde dupa cum
am mentionat, agteptam cele mai notabile efecte de captura. Ca si in cazul anterior,
valorile maxime ale densitatii sunt inregistrate de asemenea in vecinatatea interioara
a extremitatii dot-ului. In schimb, asa cum releva Figura 5.2(e), in zona exterioara,
densitatea este practic nula. In ceea ce priveste curentul, in graficul (f), remarcam
sase vortexuri cu sensuri alternante, care sunt responsabile de captura electronului
in dot-ul cuantic de grafena.
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Figura 5.2: Densitatea de probabilitate de localizare (p) si curentul de densitate (3). In
fiecare coloand, primul grafic reprezinta densitatea si, respectiv, cel de al doilea reprezinta
curentul in raport cu coordonatele spatiale. FExtensia spatiald a dot-ului cuantic este mar-
cata prin cerc alb in cazul densitdtii, respectiv, albastru pentru curent.

28



Incheiem analiza efectelor de captura prin evaluarea timpilor de viata ai starilor
cvasilegate. In Figura 5.3, prezentim seturile (E,, E;) in functie de Aj si Paop, pe
baza solutiilor numerice ale ecuatiei (3.15). Au fost studiate cazurile a doua dot-uri
cuantice cu aceleasi raze ca si in cazul eficientei de imprastiere, anume R = 220
nm si R = 280 nm. De asemenea, in inset-ul graficelor este reprezentat timpul de
viatd al fieciirei rezonante identificate. In primul caz (R = 220 nm), aga cum a
rezultat din analiza eficientei de Imprastiere, este excitat rezonant modul n = 0.
Ca observatie generala, atragem atentia asupra cresterii monotone a timpului de
captura cu Ao(Pegp), ajungand la valori de pana la 7 = 20 ps. Spre deosebire de

Pgqp (mW) Pgqp (mW)
8‘68 153 272 425 612 833 1088 1377 17 31.8 405 72 1125 162 2205 288 3645 45
E. © 201 60
E e @ s 55 ] ~45{0) .
15 B 16 {R =220 nm . : B39 {R=280nm
s Z12{"=0 . S 2 15 n=1 e
z v gl o 2 0 e R
=1 = 1.57 1 15 2 25 3 35 4 45 5
= 44 = o (MVs/m
=) 0 PP LA L E
051 I l 0 1 2 3 4 5 T—
s L Ag (HVs/m) 0.5 Er
0 ALY 0 B e TT
1 15 2 25 3 35 4 45 5 1 15 2 25 3 35 4 45 5
Ay (MVs/m) Ay (MVs/m)

Figura 5.3: Valorile E, si E; ale energiei complexe E = E,. — iE; in cazul fiecarei
rezonante identificate la un Ag(Pagp) dat, pentru (a) R =220 nm, n =0 si (b) R = 280
nm, n = 1.

configuratia prezentata in referintele [41, 42], unde timpii de captura sunt 7 ~ 107°
ns si 7 ~ 107* ns, in situatia in care lumina elicoidals este aplicata, performantele
de captura sunt evident imbunatatite. In al doilea caz (n = 1), timpii de viata
ai starilor cvasilegate sunt chiar de pana la trei ori mai mari. In ceea ce priveste
energiile de rezonanta, remarcam faptul ca efectele de captura iau nastere la energii
diferite, specifice fiecarui mod de impragtiere excitat. Pentru n = 0, plaja de energii
de rezonanta este aproximativ de la 0.06 meV pana la 0.3 meV, in timp ce pentru
n = 1, energiile de rezonanta rezida intr-un interval putin mai larg, de la 0.4 meV
pana la 2.6 meV. Cu toate acestea, analizand valorile corespunzatoare ale E; din
Figura 5.3, observam ca efectele notabile de captura sunt intalnite la valorile mici
ale energiei de rezonanta F,, prin urmare pe langa puterea luminii, trebuie aleasa
corespunzator si energia electronului incident.
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Proprietati spectrale, topologice si de trans-
port cuantic de sarcina ale grafenei in camp
magnetic uniform si lumina polarizata cir-
cular

6.1 Modelul teoretic

6.1.1 Interactia grafenei cu un camp magnetic uniform si
lumina polarizata circular

In aceasti sectiune, prezentam un model de tip tight-binding care descrie interactia
grafenei cu un camp electromagnetic monocromatic (lumina) si/sau un camp mag-
netic uniform. In acest sens, consideram o placheta finita de grafena, plasata in
planul orizontal zy, in timp ce iradierea cu lumina (fw) si campul magnetic (B)
sunt orientate in lungul axei z, perpendicular pe grafena. Sistemul studiat este
descris schematic in Figura 6.1(a).

(a) X Y

B hw y

a=0.142 nm

0 n=2 n=4 n=6 n=8 X

Figura 6.1: Schema sistemului studiat. (a) Placheta de grafend este plasata in planul
orizontal xy, in timp ce iradierea cu lumina (hw) si campul magnetic (B) sunt ori-
entate in lungul azei z, perpendicular pe grafend. (b) Structura cristaling a grafenei.
Reteaua poate fi interpretata ca un sistem de lanturi atomice zig-zag cuplate, indexate
prinm = 1,2,..., M. De asemenea, fiecare lant este compus din tipuri alternante de atomi
A, respectiv, B, indexate prin n = 1,2,...,N. In exemplul de fata, M = 4 si N = 9.
Celula unitard este reprezentatd de poligonul de culoare gri, iar distania dintre atomii A
st B este a = 0.142 nm.
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Prezenta celor doua tipuri de camp aplicate este exprimata in modelul pe care
il elaboram de catre potentialul vector:

A(r,t) = AL(t) + Ay(r), (6.1)

unde Ay (t) si Ap(7) sunt contributiile luminii si, respectiv, ale campului magnetic.
Utilizand reprezentarea de tip unda plana pentru campul electromagnetic [34] si
etalonarea Landau pentru campul magnetic, definim:

Ap(t) = Ag[cos(wt)e, + Asin(wt)e,]; (6.2a)
Aui(r) = Ay(y) = —Bye,. (6.2b)

In relatiile de mai sus, e, si e, sunt vectorii unitari ai axelor x si, respectiv, y. In
ecuatia (6.2a), constanta reald A, este magnitudinea potentialului vector Ay (), w
frecventa unghiulard si A = 1 numérul cuantic de helicitate. In ecuatia (6.2b), B
este intensitatea campului magnetic.

Considerand sistemul din Figura 6.1(b), formulam un model de tip tight-binding
in formalismul cuantificarii a II-a, folosind operatorii elementari a,, /by, si al, /bl .
care actioneaza in spatiul celulei unitare astfel: a,,, /b, anihileaza i, respectiv,
al /bl creeaza un electron in atomul de tip A/B, in pozitia atomicd din reteaua
cristalind identificata prin coordonatele (n,m). Prin urmare, neglijand gradul de
libertate al spinului electronilor si considerand doar hopping-urile intre atomii vecini
de ordin I, Hamiltonianul uni-particula, dependent de timp va avea urmatoarea

expresie:

H(t)=—v> exp [0 ()] al, ,bo—1m —7 Y exp [i0%(1)] al bosim

| "’m 6.3
— Z exp [i0Y(t)] al, bnm—1 — 7 Z exp [i67 (t)] bl ,anm+1 + Hec. (63)
(A B) (A B)
In expresia de mai sus, v = 2.8 reprezinta parametrul de hopping, iar factorii

exponentiali se datoreaza substitutiilor Peierls. De asemenea, fazele Peierls 60(t)
sunt definite dupa cum urmeaza:

0(t) = %G/FA(r,t) - ds, (6.4)

unde e este sarcina elementara, h constanta Planck, A(r,t) potentialul vector, iar
ds parametrizeaza directia legaturii chimice dintre atomii A si B. De asemenea,
notatia (A, B) restrictioneaza integrala doar la vecinii de ordin I.

Tinand seama de periodicitatea temporala a problemei, invocam formalismul
Floquet, iar Hamiltonianul devine:

H0+hw H1 H2
H=|... H, Hy, H .. (6.5)
H, H , Hy—hw
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Spectrul energetic al Hamiltonianului de mai sus consta din benzi identice denumite
replici Floquet separate de o cantitate hw si cuplate de elementele din afara diagonalei
principale.

In cazul unui regim nerezonant, caracterizat printr-o valoare Aw mult mai mare
decat 6, putem formula Hamiltonianul efectiv de frecvente inalte:

1
Hyp = Hy + = [H_1, H]. (6.6)

In expresiile (6.5) si (6.6), elementele H,, au urmatoarea definitie:

H, = —viJ, (ea;:l 0) > [ (e al by g+ Hoc)

n,m

(A,B) | ' (6.7)
eSO (A3t b 4 Hoe)

n,m

+A (iail,mbmm,l — ibL7man7m,1 -+ HC)] s

unde J,(z) este functia Bessel de speta I, de ordin p.

6.1.2 Formalismul de transport Landauer—Biittiker in prezenta
unui camp magnetic uniform si a luminii polarizate
circular

Pentru a studia efecte de transport cuantic de sarcina, vom considera un sistem
in care plachetei de grafena discutate in Capitolul 6.1.1 ii sunt atasate patru ter-
minale, asa cum este prezentat in Figura 6.2. Terminalele respective sunt conside-
rate lanturi atomice semi-infinite, independente (care nu interactioneaza reciproc),
conectate atomilor periferici din sistemul de grafena si rolul pe care 1l indeplinesc este
doar sa injecteze sau sa colecteze purtatorii de sarcina. De asemenea, consideram
aplicarea campurilor externe numai asupra grafenei, nu si asupra terminalelor.

In urméitoarea etapa, apelam la formalismul Landauer—Biittiker. In acest sens,
pentru a simula fenomene de transport, aplicam o diferenta de potential Vi — V}
intre terminalele 1 gi 4, masurand rezistenta transversala (rezistenta Hall) Ry intre

terminalele 2 gi 3:
Ry=2"" (6.8)
I
unde V5 — V3 reprezinta diferenta de potential inregistrata intre terminalele 2 si 3,
iar [; este curentul longitudinal care curge de la terminalul 1 catre terminalul 4.
Din moment ce terminalele 2 si 3 sunt lasate libere, curentii corespunzatori vor fi

I, = I3 = 0. Mai mult, fara a afecta generalitatea rezultatelor, consideram V; = 0.

924931 — 921934 [ D
Ry = — 6.9
n det (@) (2€2> ’ (6.9)

unde h/e? este cuanta elementara de rezistentd, iar factorul 1/2 denota degenerarea
de spin. De asemenea, conductivitatea g,, este la randul ei functia de transmisie
intre terminalele p si ¢, definita ca

Ty = Tr ([,GET,G3) . (6.10)
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Figura 6.2: Structura sistemului de transport. Placheta de grafend studiata in Capitolul
6.1.1 are atasate patru terminale (componentele de culoare gri), cuplate si indexate asa
cum este specificat in figurd. Terminalele sunt considerate lanturi atomice identice, semi-
infinite si independente (fara interactii mutuale).

z . . R . v

In relatia de mai sus, G4 = GSJr este functia Green avansata. De asemenea, I'), =
i (B8 —%2), unde B = %, este functia Green retardatd si 2 = S este self-
energia avansata corespunzatoare.

6.2 Rezultate numerice si interpretare

In aceastd sectiune, investigam grafena ca izolator topologic Floquet, prezentand
principalele rezultate numerice privind efectele induse de lumina polarizata circu-
lar si campul magnetic asupra proprietatilor spectrale si de transport ale grafenei.
Urmarim sa desfaguram o analiza ampla in termenii indicati mai sus si sa corelam
toate rezultatele in scopul de a oferi o explicatie cat mai fundamentala si unificata
a tranzitiilor de faza induse de catre campurile externe aplicate.

Pentru o prezentare cat mai clara, consideram ca este cel mai util sa discutam
separat particularitatile fiecarui regim de frecvente ale luminii. In acest sens, vom
incepe cu regimul de interactie nerezonant, iar apoi prin comparatie, vom descrie
regimul frecventelor mai mici, caz in care sunt excitate tranzitii intre replicile Flo-
quet.

Mentionam ca in cele ce urmeaza, toate energiile/cvsienergiile vor fi exprimate
in unitati v = 2.8 eV si amplitudinea potentialului vector Ay, in unitati h/(ea). De
asemenea, prin conventie, renuntam la factorul i/(2e?) din expresia rezistentei Hall
(6.9).

6.2.1 Regimul nerezonant

In cazul regimului nerezonant, sistemul este caracterizat de Hamiltonianul (6.6).
incepem prin a analiza mai Inainte efectele produse de lumina, cu o energie a fo-
tonului Aw = 6+ (largimea de banda a spectrului energetic al grafenei), in absenta
campului magnetic.
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Pentru a efectua o investigatie cat mai generala, vom porni cu analiza unui sistem
de grafena infinit. Urmarim, in acest caz, felul in care aplicarea luminii afecteaza
spectrul cvasienergiei si celelalte fenomene emergente.

37 O C —
29Ap=0.5 Upper band J(B) 0 (A1
Dzﬁ 14 A=1 Lower band
%)
2 01
5|
& -1
2
-3 5 T T . T ; |
-3 -2 -1 0 1 2 3
ky x 2/(av3)

Figura 6.3: Cuasienergia in functie de ky in termeni de 2/(a\/3), pe directia k, = 0,
pentru A =1 si Ag = 0.5.

In Figura 6.3, prezentam dispersia cvasienergiei in functie de k, in termeni de
2/(av/3), pe directia k, = 0, pentru Ay = 0.5 si helicitate pozitiva a luminii (A = 1).
Curba verde reprezinta dispersia energiei in absenta luminii (4g = 0), pe directia
ky, = 0. Inset-urile din stanga si din dreapta figureaza in detaliu cele doua vai Dirac
neechivalente. Observam astfel cum cele doua benzi energetice se intersecteaza
formand conuri Dirac in absenta luminii, in timp ce benzile de cvasienergie evita
intersectarea cand iradierea este prezenta, dand nastere unei benzi interzise in jurul
punctelor K si K'. In continuare, pentru a pune in evidenta ruperea simetriei chirale,
introducem polarizarea de sub-retea

AP - (BIB)P o1

[(AJA))? + [(B|B) >’

care exprima contributia starilor A i B pentru fiecare banda de cvasienergie. Cand
o = 1, participa exclusiv starea A, iar cand ¢ = —1, participa exclusiv starea
B. In primul rand, in vecinatatea lui K’, polarizarea pune in evidenta in mod
clar faptul ca banda inferioara este populata cu stari de tip B, in timp ce banda
superioara, cu stari de tip A. In schimb, in jurul punctului K, polarizarea este
reversatd. In al doilea rand, din moment ce in vecinatatea punctelor Dirac dispersia
cvasienergiei inregistreaza extreme locale, panta fiecarei curbe va avea atat valori
pozitive, cat si negative, prin urmare in fiecare banda particulele de acelasi tip nu
vor mai avea o viteza cu un sens bine definit. Altfel spus, chiralitatea nu se mai
conserva pe masura ce starile particulelor evolueaza in jurul punctelor Dirac, iar
acest comportament reprezinta tocmai ruperea de simetrie chirala. In inset-ul din
mijlocul graficului (a), este reprezentata polarizarea de sub-retea o, pentru ambele
benzi de cvasienergie, in functie de k,. Observam in acest grafic faptul ca polarizarea

maxima este Inregistrata in jurul coordonatelor k, ale punctelor Dirac K : < 3_\;%7;, 0>

si K : (%, O). De asemenea, este mai vizibila reversarea polarizarii in cele doua

puncte K si K’.

Consideram in continuare o panglica de grafena infinita pe directia x si finita pe
directia y. In aceasta configuratie, doar k, ramane un numar cuantic bun, asadar k,
va fi inlocuit de parametrul m care indexeaza lanturile atomice in structura studiata.
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Continuam investigatia in termeni de densitate locala de stari si efecte de trans-
port. Avand in vedere ca studiem tot o panglica de grafena, densitatea locala de
stari poate fi definita doar in raport cu coordonata y, sub urmatoarea forma bine-
cunoscutd: (—1/7) [GF(m,m, Ep)]. G®(m,m, Er) este functia Green a Hamiltoni-
anului exprimat in spatiul Fourier, calculata la o energie corespunzatoare nivelului
Fermi EF si m reprezinta indexul lantului atomic.

————— S ————— S
0.4 _/ @ \_, 0.4 _/ © \_,
Ay=05 Ay=05
5 0.2- A=1 0.2+ A=-1
% 0 _\ / 0 _\__\_\ /
% //& /&
< 02- -0.2-
-0.4 F\ / -0.4 F\ /
/—\‘ i | /'—I—h.. /—\I i | /'—I—h..
2.5 3 3.5 4 2.5 3 3.5 4
Ky x 1/(aVv3) ky x 1/(aVv3)

0 05 1 15 2 25 3 35 4 0 05 1 15 2 25 3 35 4
y (nm) y (nm)

Figura 6.4: Dispersia cvasienergiei in functie de k., in vecindtatea nivelului de zero,
pentru Ay = 0.5: (a) A = 1 gi (¢c) A = —1. Chiralitatea particulelor (sensul vitezei)
este reversata atunci cand se schimba starea de helicitate a luminii. Graficele (b) si (d)
reprezinta densitatea locald de stari pentru Erp = 0.02 in cazul (a) i, respectiv, (d).

In Figura 6.4(a), este prezentata in detaliu dispersia cvasienergiei in vecinatatea
valorii de zero, pentru Ag = 0.5 si A = 1. Daca, spre exemplu, stabilim nivelul Fermi
la Er = 0.02, conul Dirac va fi intersectat in jumatatea superioara, iar particulele
de tip A si B vor avea sensuri opuse si bine definite ale vitezei, respectiv pozitiv si
negativ. Pe langa aparitia acestor stari de chiralitate bine definita, cea mai impor-
tanta caracteristica a unui izolator topologic consta in localizarea starilor respective.
Figura 6.4(b) prezinta densitatea locala de stari corespunzatoare situatiei discutate
mai sus. Astfel, remarcam faptul ca cele doua stari de chiralitate bine definita sunt
puternic confinate la marginea sistemului de grafena. In consecinta, asa cum este
reprezentat schematic in inset-ul graficului (b), in lungul terminatiei zig-zag, sunt
formate doua canale de conductie cu sensuri opuse specifice. Acest efect al aplicarii
luminii polarizate circular va afecta puternic proprietatile de transport ale grafenei,
asa cum vom demonstra in cele ce urmeaza. Pe deasupra, un alt fenomen foarte
interesant se petrece la reversarea starii de helicitate a luminii. Asa cum releva
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graficul (c), pentru A = —1, chiralitatea particulelor este inversata. In schimb, din
moment ce localizarea starilor chirale nu este afectata, singurul efect este de a inter-
schimba directiile canalelor de conductie formate in lungul terminatiei zig-zag. Mai
departe, tinand seama de rezultatele prezentate mai sus, vom analiza si proprietatile
de transport.

A=

Figura 6.5: Valorile numerice ale Ry in functie de Ay, pentru A =1 (simbolurile rosii)
si, respectiv, A = —1 (simbolurile albastre). Graficul contine platouri specifice de valoare
Ry = =£1 intre zerourile functiilor Bessel Jo(Ao) (curba blew) si Ji(Ao) (curba violet).
Sistemul studiat contine M = 20 lanturi atomice, fiecare cu cate N = 35 de atomi.

Pentru a studia transportul de sarcina, apelam la modelul de transport pe care
l-am dezvoltat in Capitolul 6.1.2 gi examinam valorile rezistentei Hall definita in
relatia (6.9). In Figura 6.5, sunt reprezentate valorile numerice ale Ry in functie
de Ap, pentru cazurile ambelor stari de helicitate ale luminii. Sistemul studiat
contine M = 20 lanturi atomice, fiecare cu cate N = 35 atomi. Aga cum am
anticipat, graficul evidentiaza formarea de platouri ale rezistentei Hall, Ry = +1.
Mai mult, cuantificarea rezistentei Hall intervine intre zerourile functiilor Bessel
Jo(Ap) si Ji1(Ag) (vezi curba bleu si, respectiv, cea violet). Acest comportament
al sistemului este determinat de generarea starilor chirale, controlata prin iradierea
cu lumina polarizata circular. Pe deasupra, simetria graficului reflecta reversarea
chiralitatii particulelor si implicit a sensurilor canalelor de conductie, la schimbarea
starii de helicitate a luminii din A =11n A = —1.

In final, investigam sistemul de grafena supus simultan luminii gi campului mag-
netic. In spectrul din Figura 6.6(a), distingem starile de volum de cele de margine
folosind scala de culori negru-rosu, asa cum este specificat in imagine. In acest
fel, prezenta starilor de margine in benzile interzise este evidenta. In primul rand,
mentionam faptul ca simetria spectrului in raport cu axa de cvasienergie zero nu
mai este prezenta, asadar ne asteptam sa intalnim efecte diferite de cazul in care
era aplicat doar camp magnetic. Din moment ce la un flux magentic fixat ¢, benzile
interzise nu mai au aceeasi largime, platourile de rezistenta Hall se vor comporta in
consecinta, iar acest lucru este cel mai bine relevat de catre curba rosie din graficul
(b) (¢ = 0.2) si, respectiv, curba albastra (¢ = 0.8), pentru platourile Ry = £1 in
vecinatatea nivelului Fermi Fr = 0 [vezi de asemenea gi barele verticale in graficul
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Figura 6.6: Analiza spectrului Hofstadter sub actiunea luminii polarizate circular. Ana-

liza transportului Hall

(c)]. In al doilea rand, observim o miscgorare a intregului spectru, asadar ben-
zile interzise situate la extremele spectrului vor intra in intervalul nostru de interes
Er € (—2,2). In termeni de transport, acest efect se traduce prin intoducerea a
doua noi platouri Ry = +1 la marginile intervalului de energie analizat. Un alt
fenomen interesant al iradierii consta in activarea transportului transversal pentru
¢ = 0.5 [vezi graficele (b) si (c)], care in absenta luminii era interzis.

6.2.2 Regimul rezonant

Continuam investigatia cu cazul interactiei rezonante, unde sunt permise tranzitii
intre benzi Floquet vecine. Scopul analizei este de a intelege cum introducerea unor
replici Floquet suplimentare afecteaza proprietatile topologice si de transport ale
sistemului de grafena.

0.2+

Quasienergy
o

—0.2’ m O
0.4 /3 e teaaesesseesesssessssssaseressesntinny
061 \
-0.8 T T T T T 7 'l"”""] """" R B " S -
15 2 25 3 35 4 45 0 02 04 06 08 1 1.2 1.4 1.6
ky x 1/(aV3) Ao

Figura 6.7: Dispersia cvasienergiei in cazul unei panglici de grafend cu M = 20 lanfuri
atomice zig-zag in raport cu ky, pentru Ag = 1. Observam formarea a trei conuri Dirac
in banda interzisa. (b) Ry in functie de Ay, pentru un sistem cu M = 20 gi N = 35.
Rezistenta Hall prezinta un singur platou Ry = +£1/3, pentru A = —1, respectiv, A = 1.

Pentru a pune in evidenta principalele particularitati ale regimului rezonant, in
cele ce urmeaza analizam cazul fw = 0.5, pentru valori Ay < 2, in lipsa campului
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magnetic. Reamintim ca in aceasta configuratie, in cazul regimului nerezonant,
platourile rezistentei Hall au valorile Ry = +1 datorita faptului ca in banda interzisa
poate fi generat maxim un con Dirac. In situatia regimului rezonant, intersectarea
de ordin II a benzilor n = 41 poate introduce in banda interzisa inca doua conuri
Dirac, aga cum este prezentat in Figura 6.7(a). Spre exemplu, daca nivelul Fermi este
stabilit la Er = 0.02, atunci in diagrama rezistentei Hall [Figura 6.7(b)] va aparea
un singur platou Ry = —1/3 pentru A = 1 si, respectiv, A = 1/3 pentru A = —1.
Pe masura ce valorile Aq cresc, alte perechi de conuri Dirac pot fi introduse in banda
interzisa, generand platouri de rezistenta Hall. Din moment ce fiecare intersectare
de ordin II introduce cate doua conuri Dirac, putem generaliza valoarea rezistentei

Hall corespunzatoare ca
1

1+2n’
unde n reprezinta numarul replicilor Floquet care stabilesc intersectari de ordin II.

Ry =

(6.12)

In situatia in care un camp magnetic este aplicat pe langa iradierea cu lumina
polarizata circular, iau nastere spectre de tip Hofstadter mult mai complicate decat
in cazul nerezonant, mai ales pentru valori mici ale energiei hw. A se vedea spre ex-
emplu referinta [43]. Cu toate acestea, caracteristicile esentiale ale regimului nerezo-
nant sunt exprimate prin relatia (6.12), agsadar ne vom limita doar la configuratia in
care doar lumina este aplicata. Evident, studiul s-ar fi putut extinde cu o investigatie
in care ambele campuri sunt prezente, insa din rationamentele discutate mai sus, o
consideram redundanta.
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Concluzii

Lucrarea de fata prezinta un studiu teoretic al proprietatilor grafenei aflate sub
actiunea unor campuri externe, din doua perspective: cea a efectelor de captura
electronica in dot-uri cuantice, si respectiv, cea a izolatorilor topologici.

In cadrul studiului starilor cvasilegate, au fost puse in evidenta noi configuratii
care faciliteaza efectele de captura electronica in dot-uri cuantice de grafena. Pentru
aceasta, a fost investigata Imprastierea unui electron pe un dot cuantic de grafena
supus actiunii unor campuri externe, urmarind in principal trei concepte definitorii
pentru astfel de fenomene. In primul rand, procesele au fost descrise intr-o maniera
cantitativa, evaluand eficienta de imprastiere — o masura a intensitatii interactiei
dintre electronul incident si dot-ul cuantic de grafena. Dupa aceea, procesele au
fost investigate in termeni de densitate de probabilitate de localizare si curent de
densitate, o metoda foarte ilustrativa de a oferi o imagine fundamentala asupra
generarii/epuizarii starilor cvasilegate. In final, din moment ce captura electronica
in dot-uri cuantice de grafena este un fenomen tranzitoriu, pentru o analiza completa
au fost evaluati timpii de viata ai starilor cvasilegate identificate pentru anumiti
parametri bine definiti. Concret, au fost investigate trei situatii in care asupra dot-
ului de grafena actioneaza (i) un camp magnetic uniform gi un potential electrostatic,
(ii) o combinatie de camp magnetic uniform si lumina polarizata circular si (iii)
lumina elicoidala, pentru a fi extrase informatii legate de modul in care efectele
de captura sunt influentate de anumiti parametri cum ar fi intensitatea campurilor
aplicate, energia electronului incident, raza dot-ului cuantic etc.

In studiul grafenei ca izolator topologic Floquet s-a urmarit descrierea tranzitiilor
de faza intr-un mod cat mai fundamental si unificat, conectand concepte generale
din fizica starii condensate ca structura de banda energetica, densitate de stari si
transport cuantic de sarcina. De asemenea, in mod particular, tranzitiile de faza
topologica au fost explicate apeland la conceptele de spin, helicitate si chiralitate
din teoria cuantici relativistd. In aceastd maniers, grafena a fost sistematic in-
vestigata sub actiunea luminii polarizate circular, a unui camp magnetic uniform
si a actiunii simultane a acestora. Studiul a fost condus intr-un mod comparativ,
bazandu-se pe evidentierea similitudinilor, dar mai cu seama pe deosebirile dintre
cele trei configuratii mentionate mai sus. In mod explicit, au fost urmarite tranzitiile
de faza topologica induse de modificarea unor parametri definitorii ca frecventa, in-
tensitatea si helicitatea luminii, intensitatea fluxului magnetic etc. Plecand de la
conceptul abstract al proprietatilor spectrale, s-a urmarit prezentarea tranzitiilor de
faza dintr-o perspectiva cat mai plastica, ajungand la notiunea concreta de transport
de sarcina.
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