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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



