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Warunki zaliczenia kursu

Fragment z syllabusa:

Na kazdych zajeciach laboratoryjnych wykonywany jest oddzielny projekt, ktérego realizacja polega na numerycznej
implementacji zadan okreslonych przez prowadzacego. Z kazdych zaje¢ mozna zdoby¢ 100 pkt. Zadania wykonywane sg
kolejno, a kazde z nich oceniane jest na okreslong liczbe punktéw zadang przez prowadzacego. Raport z zaje¢ wraz z
wynikami i opisem nalezy przesta¢ do prowadzacego zajecia maksymalnie do 7 dni od zajec¢, ktdrych dotyczy.
Niedopuszczalne jest kopiowanie fragmentdw lub catego kodu zrédtowego programu od innych os6b. Osoby, u ktérych
prowadzacy stwierdzi ZNACZACE podobienstwo kodéw zrédtowych lub raportow otrzymujag 0 punktéw z danych zajec.

Po zakonczeniu semestru, wszystkie punkty sg sumowane, a wynik dzielony przez maksymalng liczbe punktéw mozliwg do
zdobycia (=100 pkt. x liczba zaje¢) — uzyskany wynik procentowy jest przeliczany na ocene zgodnie z regulaminem studiéw
AGH.

Osoby, ktére nie uzyskaly zaliczenia w terminie podstawowym oraz nie opuscity z przyczyn nieusprawiedliwionych wigcej niz
2 zaje¢ laboratoryjnych moga przystapi¢ do dwoch termindw poprawkowych w formie odpowiedzi ustnej oraz wykonania
projektéw obejmujgcych metody numeryczne omawiane podczas wyktadu i ¢wiczen laboratoryjnych.
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Zakres kursu - symulacje komputerowe
oraz wstep teoretyczny do fizyki urzgdzen nano i mezoskopowych

© © ©6 06 0 o

Kropki kwantowe.

Druty kwantowe.

Pierscienie kwantowe.

Wstep do teorii transportu elektronowego w uktadach nanoskopowych .
Transport elektronowy w zewnetrznym polu magnetycznym, efekty orbitalne.

Podstawy spintroniki, oddziatywanie spin-orbita, tranzystor spinowy. Symulacje transportu elektronowego zaleznego od
spinu.

o Transport przez ztgcza metal/nadprzewodnik. Odbicie Andreeva, skosne odbicie Andreeva.
o Wstep do nadprzewodnikéw i izolatoréw topologicznych. Stany Majorany w nanodrutach potprzewodnikowych.
o Wstep do materiatéw 2D — dichalkogenki metali przejsciowych i grafen, symulacje widma i transportu w

nanostrukturach opartych na materiatach 2D.
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@ Kropki kwantowe w potprzewodnikach
o Sposoby wytwarzania
o Metody pomiarowe
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Dwuwymiarowy gaz elektronowy
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Powstawanie 2DEG. (a) Heterostruktura GaAs/AlGaAs. (b) Dno pasma przewodnictwa w heterostrukturze.'

o ,d-donor layer” — warstwa domieszek (tu donoréw). (np. atom Si jest donorem w GaAs)

o Ztgcze miedzy potprzewodnikiem o wigkszej (tu AlxGay_xAs) a mniejszej przerwie energetycznej (tu GaAs).
o Energetycznie korzystne dla elektronéw z donoréw, by przejs¢ do materiatu o mniejszej przerwie.

o Zjonizowane donory — dodatnio natadowane.

o Przycigganie miedzy elektronami a donorami trzyma elektrony blisko ztgcza. Uwigzienie elektronéw.

'T. Ihn, Semiconductor Nanostructures, Oxford University Press Inc., New York
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Kropki kwantowe

gate
Ohmic
contact

Maja wiele wtasnosci przypominajgcych atom, stad nazwa sztuczny atom.

depleted
region

+Vsp/2 Ves

Struktura, ktéra petni role kontenera tadunku i moze zawiera¢ 1 lub wiecej elektronéw. Majg rozmiary od nm do kilku pm.
a) -Vso/2

Kropki zdefiniowane elektrostaycznie w:

2DEG?, dwuwarstwowym grafenie®.

2Rev. Mod. Phys. 79, 1217 (2007)
SNano Lett. 20, 10, 7709 (2020)

AMK

Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe

[m] = = =

3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024

8/77



Plan

@ Kropki kwantowe w potprzewodnikach
o Sposoby wytwarzania
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Sposoby wytwarzania

o Samozorganizowane *

Obraz z transmisyjnego mikroskopu elektronowego pojedynczej kropki kwantowej InAs na podtozu GaAs.

a)

Ohmic
contact

gate

o Zdefiniowane elektrostatycznie (gate-defined), np. w 2DEG, grafenie, .. ..

+Vsp/2
depleted
region

~Vsp/2

Kropki zdefiniowane elektrostatycznie w: 2DEG®, dwuwarstwowym grafenie®.
4B. J. Riel, American Journal of Physics 76, 750 (2008).
5Rev. Mod. Phys. 79, 1217 (2007)

SNano Lett. 20, 10, 7709 (2020)
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Samozorganizowane kropki kwantowe

prézni.

o Epitaksja z wigzek molekularnych (molecular beam epitaxy, MBE) — osadzenie warstw pétprzewodnika w wysokiej

o Wzrost samozorganizowany: wzrost pétprzewodnika o wigkszej statej sieci niz podtoze (np. InAs na podtozu GaAs)

o InAs podlega silnym naprezeniom ze wzgledu na réznice statych sieci.
o Pierwsza warstwa InAs - tzw. warstwa zwilzajaca (wetting layer).
o Kolejne warstwy pod wptywem naprezen formujg wyspy o rozmiarach 5-20 nm.

Stranski Krastanov growth mode
UHY chambe —

Ciycpemelling
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y
) [ —
Effusion cells

(a) Epitaksja z wiazek molekularnych’. (b) Wzrost Stransky’ego-Krastanova®

(a)

7Epita><ial Crystal Growth: Methods and Materials. Springer Handbooks. Springer, Boston, MA. (2006)

8s. Panyakeow (April 11th 2011). IntechOpen, DOI: 10.5772/15990. Available from: https://www.intechopen.com/chapters/15008:
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Nano-uktady formowane w pétprzewodnikach: Fotolitografia

o Wzér przenoszony jest na nanostrukture przy pomocy maski

o Na oczyszczone podtoze nanoszony jest fotorezyst

o Do prébki przyktadana jest maska, nastepnie fotorezyst
naswietlony pomieniowaniem UV

o Wywotanie — developing

o Pozytywowy fotorezyst: naswietlona cze$¢ fotorezystu jest
rozpuszczana odpowiednim $rodkiem chemicznym, odstaniajac
powierzchnig potprzewodnika

o Negatywowy fotorezyst: usunigcie nienaswietlonej czesci

o Trawienie odstonigtego podtoza (lub nanoszenie dodatkowych
warstw np. metalu)

o Usunigcie pozostatego fotorezystu

AMK Péiprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe
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Fotolitografia bramek

Qo

©

©

©

©

Technika wytwarzania elektrod metalowych, tzw. lift-off

Kroki podobne jak na poprzednim slajdzie

Po usunigciu niepotrzebnych czesci fotorezystu, na prébke

nanoszony metal

Brzeg fotorezystu ma weciety przekréj — dzigki temu warstwa

metalu moze by¢ nieciagta

Cienka prébka metalu na pozostatym fotorezy$cie zostaje

pdzniej wraz z nim usunigta

AMK
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Elektronolitografia (electron beam lithography, EBL)

©

Naswietlanie wigzka elektrondw zamiast $wiatta UV
o Rozdzielczo$¢ fotolitografii dochodzi do 100 nm, a dla wigzki elektronéw 10 nm

o Czesto uzywany jest rezyst: PMMA, poli(metakrylan metylu)
o Wiazka np. z mikroskopu elektronowego

o Doktadna kontrola pozycji wigzki; maska nie jest konieczna
o Trawiony obszar okreslony w programie typu CAD

o Pozytywowe lub negatywowe rezysty:

o Pozytywowy rezyst: wigzka elektrondéw niszczy wigzania; naswietlony rezyst jest bardziej rozpuszczalny
o Negatywowy rezyst: wigzka elektronéw wytwarza silne wigzania i powoduje nizszg rozpuszczalno$¢
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Przyktad wytwarzania elektrostatycznych kropek kwantowych °

(a) ®) g e A Gas
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o 2DEG zdefiniowany w heterostrukturze GaAs / AIGaAs

o heterostruktura wytworzona metodg MBE — epitaksji z wigzek molekularnych
o 2DEG uwieziony na ztagczu miedzy AlGaAs a GaAs

o Prébka jest wytrawiona, aby elektrony mogty przeptywac tylko w okreslonych obszarach
o Fotolitografia: naswietlany obszar poza maska, usunigcie naswietlonego rezystu.
o Wytrawienie odstonigtego obszaru. Pozostaly obszar tworzy tzw. mese
o Pominigecie tego kroku spowodowatoby spiecie miedzy kontaktami (zob. nastepny slajd)

®Bureau-Oxton, C., Camirand Lemyre, J., Pioro-Ladriére, M. Nanofabrication of Gate-defined GaAs/AlGaAs Lateral Quantum Dots., J. Vis. Exp. (81), 50581,
(2013). o & = E =

AMK Péiprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024 15/77




Przyktad wytwarzania elektrostatycznych kropek kwantowych, c.d

o Mesa wytworzona fotolitograficznie Rys. (a)

o Kontakty wytworzone metoda lift-off Rys. (b)
o Metalowe kanaly (leads) wytworzone metodg EBL Rys. (c)
o Trawienie wigzka elektronéw z mikroskopu elektronowego (scanning electron microscope, SEM)
o Ksztalt trawionego obszaru jest zaprojektowany komputerowo
AMK
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Przyktad wytwarzania elektrostatycznych kropek kwantowych, c.d.

Ohmic

contacts with

o Wytworzenie bramek definiujacych kropki kwantowe Rys. (d)
o Ten krok réwniez jest wykonany metoda EBL

o Wykonanie kanatéw i potaczen (bonding pad) metoda EBL Rys. (e)
o Wczesniej utworzone bramki moga by¢ w ten sposéb podtaczone do Zrodta napiecia lub obwodu
AMK
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@ Kropki kwantowe w potprzewodnikach

o Metody pomiarowe
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Samozorganizowane kropki kwantowe — spekiroskopia
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Spektroskopia pojemnosciowa i spektroskopia absorpcji w podczerwieni (FIR, far-infrared). ©

Quantum dot

0Phys. Today 54, 46 (2001), Appl. Phys. Lett. 72, 2020 (1998) o = - = ) a
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Samozorganizowane kropki kwantowe — spekiroskopia tunelowa
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Skaningowa spektroskopia tunelowa (STS, scanning tunneling spectroscopy)'”.

o Ostrze skanuje przewodzaca probke bezdotykowo; miedzy ostrzem a probka przytozone napiecie; przeptyw pradu
tunelowego.

o Pomiar % x ps (EF — eV) — pomiar gestosci standw prébki ps (DOS, density of states)
o STM (skaningowa mikroskopia tunelowa) — pomiar w funkcji potozenia.

o STS — pomiar w funkcji energii elektrondéw (ustalona przez napigcie migdzy probka a ostrzem).

"Nano Lett. 2013, 13, 8, 3571 (2013) o = = =

Qe
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Samozorganizowane kropki kwantowe — fotoluminescencja
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o Materiat kropki ma mniejszg przerwe energetyczna niz otaczajagcy — uwiezienie elektronéw i dziur
o Zwigzany elektron i dziura tworzg ekscyton
o Energia rekombinacji widoczna w pomiarach fotoluminescencji

o Badanie w funkcji pola elektrycznego, magnetycznego, itd.

it
€

2Am. J. Phys. 76, 750 (2008), Nat. Phys. 6, 947 (2010) o = = = C
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Eletrostatyczne kropki kwantowe

o Pionowa, cylindryczna kropka kwantowa (a)

o Geometria poprzeczna kropki kwantowej (b)

!
(@ () SoURCE DOT DRAIN

DRAIN

DOT
SOURCE

GATE

Tunelowanie elektronu Zrédto — kropka — dren mozna kontrolowa¢ np. przez bramki elektrostatyczne.
Niskie tempo tunelowania — liczba elektronéw moze zmieniaé sie pojedynczo 13.

3Quantum Dot Optoelectronic Devices. Lecture Notes in Nanoscale Science and Technology, vol 27. Springer, 2020.
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(@ Metody obliczeniowe
Metoda réznicowa
Metoda Galerkina
Metoda czasu urojonego
Jednostki atomowe
Laboratorium

©

© 000
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(@ Metody obliczeniowe
o Metoda réznicowa
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Metoda réznicowa

o Funkcja jest opisana przez zbiér warto$ci w dyskretnych punktach

f(x)

o Pochodng przyblizamy przez iloraz réznicowy

o lloraz réznicowy w prz6d

o lloraz réznicowy wsteczny

o lloraz réznicowy centralny

AMK

di(x) _ f(x+ Ax) —f(x)
ax Ax

di(x) _ f(x) — f(x — Ax)
Tax Ax

df(x)  f(x+ Ax) — f(x — Ax)
dx 2Ax

Q
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Metoda réznicowa

o Rozwinigcie Taylora:
2
d;(;() + —AZX (g | £ € [x,x + Ax]

N —’
reszta Lagrange’ a

f(x + Ax) = f(x) + Ax

o Przyblizenie ilorazem réznicowym doktadne dla funkcji liniowej:
Px) =0

o Otrzymujemy
di(x) _ f(x+ Ax) — f(x)
ax Ax

o Przyblizenie drugiej pochodnej:
d?f(x) _ f(x + Ax) + f(x — Ax) — 2f(x)
ax2 Ax?

AMK Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024
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Metoda r6znicowa dla réwnania Schrédingera

o Réwnanie Schrddingera niezalezne od czasu R
Hw(r) = Ew(r)

o Przypadek jednowymiarowy, przyblizenie masy efektywnej

r? d?y(x)

Fy(x) = T 2m* dx?

o Wersja dyskretna, wartos¢ w x = x;, i=1,2,...,n:

B2 (X + Ax) + (X — Ax) — 2¢(x))

+ V(x)(x)

T 2mr Ax?

0 X; = Ax = Xj+1, mozemy zapisac

P p(ximt) + (Xir) — 29(X)

2m* Ax2

+V(xi)y(xi) = Ev(x;)

AMK Péiprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe
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Warunki brzegowe

P(x)

Xo X1 Xo Xn—1 Xn Xpy1 X
o Schemati=2,...,n—-1

2 p(Xi—1) + ¥(Xip1) — 2¢9(x)

2m* Ax?

+ V(x)(x;) = Ep(x;)

o Lewybrzegi=1,(x) =0
R P(xp) — 2¢(x1)

S 2mr Ax2

+ V(x)(x1) = Ev(x1)

o Prawy brzeg i = n; ¢(Xp41) =0

_ "2 p(Xp—1) — 24(Xn)

2m* Ax?

+ V(xn)¥(xn) = Evp(xn)
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Problem wtasny macierzy hamiltonianu

_ K2
oOzn.a:W

o Mozemy zapisa¢ Hamiltonian w postaci macierzy
2a+ V(x1) —a 0o ... 0 0 0
—a 2a+ V(x) —a ... 0 0 0
H= : : : . : :
0 0 0 ... —a 2a+ V(xp_1) —a
0 0 0o ... 0 -« 2a+ V(xn)

©

Funkcja falowa w postaci wektora: 4T = (1(x1), ¥ (X2), - - ., ¥ (Xn))

o Rozwigzanie problemu wtasnego (algebraicznego) Hy» = Elp — biblioteki numeryczne
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Przyktad numeryczny

Spectrum for N, =50

Spectrum for L =50.0 nm

0.00351 _=°
0.08 - .
0.0030
_0.06 1 __0.0025
= = o
L 2 0.0020
$ 0.04 | $
= M 0.0015
0.02 - 0.0010
0.0005
0.00 -
0.0000
10 15 20 25 30 35 40 45 50 20
L (nm)
Linie: Wartosci analityczne energii
o _ PR
T 2mrL2
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Warunki brzegowe v. 2

P(x)
‘
I ! I
X0 X1 X Xn—1 Xn Xpy1 X
o Schemati=1,...,n

2 p(Xi—1) + P(Xie1) — 2¢(x)

2m* Ax?

+ V(x)(x;) = Ep(x;)

o Lewy brzeg i =0, ¢(xp) =0

o Prawy brzeg i = n+1;¢(Xpp1) = 0
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Problem wtasny macierzy hamiltonianu

o Ozn.a=

H2
2m*

o Mozemy zapisa¢ Hamiltonian w postaci macierzy

100 0 0 ... 0 0 0 0
0 2a+ V(x) - 0o ... 0 0 0
0 —« 2a+ V(x2) -« 0 0 0
H= : : : :
0 0 0 —a 20+ V(Xp—1) - 0
0 0 0 0 —a 2a+ V(xp) O
0 0 0 0 0 0 100

o Problem wtasny: Hy = Elvp

o Wyrazy na diagonali wyprodukujg warto$ci wtasne o duzych wartosciach
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Metoda r6znicowa dla réwnania Schrédingera 2D

o Hamiltonian

R | 9%h(x,y) +82w(x,y)

Hu(xy) == 2m* ox? dy?

] + V(6 )9(x.y)

o Wersja dyskretna, suma ilorazéw réznicowych w x i y

B2 [0(Xie1, Yj) + o (Xim1, ¥) — 29(X, ¥) (X, Yi1) + (X5, Yjm1) — 20(%;, ¥))
~om Nz + INT: } + V(xi, yj)v(xi, ¥j)
@ ozn. ¢ ; = YP(X;, ¥j), (tu Ax = Ay) ..
B2 i o Vi + i1 — Ay Vi o IAX

2m* Ax?

o Jak to zapisa¢ w postaci macierzy?

five-point stencil — 5-punktowy szablon
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Metoda r6znicowa dla réwnania Schrédingera 2D

o Jak zapisa¢ w postaci macierzy? Siatka obliczeniowa Ny x N,

o Indeksy (i,j) — zamiana na jeden unikalny indeks
o Naprzyktad nj; =1i-Ny+j, i=0,1... , Ny —1,j=0,1,...,N, — 1

o Macierz 5-przekatniowa

4o+Vy —a 0o ... 0 —« 0
—a 4otV —a 0 0 —a
o 0 0 —adatVe
0 —a 0 ... O —a 4otV ...
H=
40¢+VI72_"_1 —a
—a dat+Vo
0 0 0
0 0 0 0 a

o Przyktad numerycznych obliczer — kod

AMK Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe
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—adatVy | —a
0 —a 4at+V o

3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024

34/77



Plan

(@ Metody obliczeniowe

o Metoda Galerkina

AMK Péiprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024 35/77



Metoda Galerkina'#

© Rownanie Schrddingera .
HW(r) — Ew(r)=0

o Poszukujemy przybliZonego rozwigzania przez rozwinigcie w bazie

N
w(r) = cipi(r) + wo(r),

i=1

o Funkcja analityczna o wybierana tak, by spetni¢ warunki brzegowe
o ;i(r) - baza funkgji analitycznych, np. gaussjanéw, sinuséw, ..., ¢; - wspétczynniki rozwiniecia

o Szacujemy tzw. residuum:

R(ci,C2,..., ) => G (I:If E) wi(r) + (I:If E) ©o(r)

i=1

o ¢; znajdujemy rozwigzujac uktad réwnan:
(¢}, R) =0,

gdzie (f,9) = [ d®rf(r)g(r) = (¢, R) = [ Pre;(r)A(r)

14G.A.J. Fletcher, Computational Galerkin Methods, Springer, New York (1984)
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Metoda Galerkina

o Funkcje bazowe czestu wybierane tak, aby spetniaty warunki brzegowe, ¢ pomijane
o Czesto wykorzystywane bazy to np. sin, funkcje Gaussa, ...

o Tzw. staba forma réwnania: wykonujemy iloczyn skalarny z funkcjami bazowymi.

(90['7 H) =
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Metoda Galerkina

o Funkcje bazowe czestu wybierane tak, aby spetniaty warunki brzegowe, ¢ pomijane
o Czesto wykorzystywane bazy to np. sin, funkcje Gaussa, ...

o Tzw. staba forma réwnania: wykonujemy iloczyn skalarny z funkcjami bazowymi.

N N
(0, B) = (¢, Api)ci — ED (@), i) =0
pa

i=1

N N
= (¢, Heiei = ED (¢, 0i)ci
i=1 i=

o Zapis w postaci macierzowej
He = ESc,

o Uogédlniony problem wtasny — do diagonalizacji wykorzystamy biblioteki numeryczne

o Elementy macierzy H, S czesto mozna wyliczy¢ analitycznie
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37/77



Metoda Galerkina, przyktad bazy gaussowskiejw 1D

o Baza funkcji Gaussa

1 (x —x)?
i(x) = exp | — 1
®i(x) (pm) 173 &P { P (1)
o Elementy macierzy Hi S
o catki S;
x® X — x)2
Si= [ @exdx = o0 {—(4—')
Qix
o catki Hj
Hij = Kij + Vj
o Energia kinetyczna Kj
27 82 "2 [ (x — x)? — 2ax
Kij = “om Wi(x)ﬁﬂpj(x)dx = "%m T 4a2 S

o Energia potencjalna Kj
V= im [ elovieax

Czesto mozliwe obliczenie analityczne. W przeciwnym razie: numerycznie lub rozwing¢ jako kombinacje gaussjanéw
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Przyktad dla bazy gaussowskiej w 1D

o Potencjat oscylatora harmonicznego

o Element macierzowy

Vi = L 20f + (4 %)°

2 4 Sip

Linie: Warto$ci analityczne energii

En = hw(n+0.5) Spectrum for a,=10.0, N,=7

.
0.30

025 e 18!

— 0201 « ot
s

5 0.15

0.10 seaeeeet
assense®

0.05

050 075 1.00 125 150 175 200
Az (nm)

=] 5 C
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Przyktad dla bazy gaussowskiej w 1D

En:

Spectrum for Axz=0.7, N,=7

hw(n + 0.5)

Wave function for Az=0.7, N,=7, a =20.0

0.35 08
. 0.10 0.7
030 °,
. . 0.6
0 0o®®
~ 0257 ‘u I 005 os
3 c 3 =
= 020 rnn. L eenereneen 2 0.00 042
M 01s . = 03~
-0.05
0.10 0.2
0.05 -0.10 0.1
0.0
0 10 20 30 40 50 60 -6 -4 -2 0 2 4 6
o, (nm) 2 (nm)
Funkcja falowa pierwszego stanu wzbudzonego
oraz funkcje bazowe przemnozone przez wspoétczynniki: cjp;(x)
o & = = = 9Dac
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(@ Metody obliczeniowe

o Metoda czasu urojonego
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Metoda czasu urojonego

o Roéwnanie Schrédingera zalezne od czasu
~ 0
HWY(r, t) = ih—W(r,t
(r0) = il W (r, 1)

o Podstawiamy it = 7, po przeksztatceniu

ho or ha
ior ot or

o Pochodna zastgpimy ilorazem réznicowym. W f, = kAt, dyskretnych ,momentach”, oznaczamy W) = w(r, t,)

) Wik _y (k)
—EE\U . —he—Fs,

wlken) — (1 - %FI) w(k)

o Wyliczamy w(k+1) jteracyjnie. Uwaga — norma nie jest zachowana! (normujemy recznie)
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Algorytm — stan podstawowy

pseudolosowe W\ (x;, y;)

obliczenie W) = (1 — Az vk,

Y

< |l

(k+1)

unormowanie v,

~<—]

| obliczenie energii Ek+1 = (Wi iy |

-~

[ 0
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Dlaczego ta metoda dziata?

Dowolng funkcje falowg mozna przedstawi¢ w bazie stanéw wtasnych hamiltonianu A, v,

©

iEjt E;T
vt =>" c,-\ll/(r)e*Tj => cjwj(r)e*#
J )

©

Zaktadamy Eg < By < E; < ...

EgT

(Ey —Eg)T (Eo—Eg)T
v(r,t)y=e" iz (cowo(r) +cVq(r)e” R +cVy(r)e” 50 +)

o W miare uptywu 7, zanikajg cztony z E; — Ey w eksponencie.

. ; . 2
o Uwaga A nie jest dowolne: w 1D réw. S. metoda stabilna, gdy 7 < %
o Wiecej na temat stabilno$ci w Wyktadzie 3.
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Stany wzbudzone

o Metoda znajduje stan podstawowy; jak wyliczy¢ stany o wyzszych energiach?

o Na przyktad przez ortogonalizacje Gramma-Schmidta

o W kazdej iteracji ,usuwamy sktadowe réwnolegte” do poprzednio wyliczonych nizszych stanéw v,
o Wz6r znany z MMF

n—1
W= WD S v ) @

i

o Ponizej zmodyfikowany algorytm
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Stany wzbudzone — algorytm

pseudolosowe W (x;, ;)

—>| obliczenie W = (1 — AT [y, |

n = nT
ortogonalizacja W+ .= k1) _ >t (W[ wiH )
(k1)
n

unormowanie W

{

| obliczenie energii E+1 = (Wi i) |

w0 . gk | Nie Tak
0o " 70
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Przyktad — nieskonczona studnia 1D

Spectrum for N, =40

0.08 4§

___0.06 -

(eV

55 0.04 4

0.02 4

0.00 4§

0.007
0.006
0.005

50.004

=0.003
0.002

0.001

10 15 20 25 30
L (nm)

Linie: Wartosci analityczne energii

AMK

35
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50

P2
T 2mxL2

En

[
- E}1 _
| E, — -
L Eg |
i E4 ]

|

500 1000
iteration

[m] = = =
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(@ Metody obliczeniowe

o Jednostki atomowe
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Jednostki atomowe

o Nastepujace state fizyczne sg przyjete za jednostkowe:
o Zredukowana stata Plancka 4 = 1 (w jednostkach Sl 1.054571817 - - - x 1034 Js)
o tadunek elementarny e = 1 (w jednostkach Sl 1.602176634 x 10~ '° C)
o Promien Bohra gy = 1 (w jednostkach Sl ay = 4reph?/(mee?) = 5.29177210903(80) x 10~ ' m)
o masa elektronu me = 1 (w jednostkach SI m, = 9.1093837015(28) x 103" kg)

o Inne przydatne jednostki

o Jednostka energii: hartree Ha = h?/(mead) = 27.211386245988(53) eV
o Czas h?/Ha = 2.4188843265857(47) x 10~ "7 s
o Pole elektryczne Ha/(eap) = 5.14220674763(78) x 10~ "' m
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Hamiltonian w jednostkach atomowych — przykfad

o Roéwnanie Schrédingera niezalezne od czasu
72 8%9(x)
E = —— Vv
P(x) om  ox2 + V(x)¢(x)

° x8—> x’6= gao,stadx=agx’ o .

° G T o Bx —WBx = Bx =~ 3 ox

o 22 1 o

ax2 ag a(x")2
o Po przeksztatceniach
1 R 92p(x)
Eyp(x')=—= + V(xXyp(x
V) = =5 e o T V)
——
Ha

1 n_ 18211’()(/) 1 / ’
%Ew(x )= T2 o) + mV(X )Y (x')
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Hamiltonian w jednostkach atomowych — przykfad

o Réwnanie Schrédingera niezalezne od czasu

n2 02
Eu) = 5 ) v
o Posta¢ w jednostkach atomowych
162
B =~ 220 4 e,

gdzie E oraz V sg wyrazone w Ha.

o Wygodna posta¢ do obliczen numerycznych.

o Po zakonczeniu obliczen wracamy do jednostek Sl przez pomnozenie: E (eV) = E (Ha) - 27.211...

x (nm) = x (ap) - 0.0529... nm

eV,
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o Laboratorium
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Laboratorium: Symulacja eksperymentu
Nano Lett. 2013, 13, 8, 3571 (2013)

cleavage
plane

[i10]

voltage [V]
dI/dV [nA/V]

bias voltage —=—  growth direction [001]
T —

5

displacement x [nm]

o Pomiar STS (skaningowa spektroskopia tunelowa)

o Samozorganizowane kropki kwantowe. Silne uwigzienie w kierunku wzrostu z — wysoka energia stanéw wzbudzonych
wZz.

o Kropka przecieta w kierunku 110 — wyzsza energia wzbudzenia w y niz w x.

o Efektywnie spektrum jak dla 1D potencjatu oscylatorowa harmonicznego.
o = = = = 9Dac
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https://pubs.acs.org/doi/10.1021/nl401217q

Laboratorium

——-me- harmonic potential

2 circles: dlidV

voltage [V]
energy [hw]

solid line: |¥|

) 40 B 6 4 2 0 2z 4 6 8
displacement x [nm] displacement [nm]

3

o 2-wymiarowy oscylator harmoniczny (anizotropowy — wx # wy)

o Hamiltonian:

o1 i2+i2 +Im (W2 + w?y?)
— om= \ ox2 dy? 2 X 24

o masa efektywna m* = 0.24, cho¢ dla materiatu kropki (InAs) mj; .. = 0.026, ale QD osadzone w AlAs (masa
anizotropowa: my = 0.22, mj" = 0.97)

o Zbadamy, jakie moze by¢ uwiezienie w kierunku y (warto$ci wy), aby uktad byt quasi 1D.

=] =) = = Y QC
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(@ Blokada Coulomba
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Blokada Coulomba

150

100

G [nS]

50

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16

S V, (Cyle)
httpy//www-drecam.cea fr/drecanspec/Pres/Quantro/Qsite/gallery/SEThtm

=] 5 C
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Blokada Coulomba

o Definiujemy un — potencjat elektrochemiczny dodania N-tego elektronu do kropki zawierajacej N — 1 elektronéw
o zaktadamy, ze przed i po dodaniu elektronu uktad jest w stanie podstawowym

wn=EY — EY,

° E,(Vo) — energia stanu podstawowego dla kropki zawierajacej N elektronéw
o Mozliwe sa takze przejécia miedzy stanami wzbudzonymi, np. ze stanu E,(V”L do E,(V’")

o Zjawisko jest czesto przedstawiane przy pomocy schematéw ukazujacych dozwolone stany w kropce i potencjat
chemiczny kontaktow

o pg — potencjat chemiczny zrodta, p1p — drenu

KN+

oy
us 0

HUN—1
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Wyjasnienie jakosciowe

o Kropka kwantowa stabo sprzezona z elektrodami poprzez tzw. bariery tunelowe
HN+1

N
#s )

o Koszt energetyczny wymagany do dodania elektronu do kropki: Ap = g—i

©

Dodanie elekironu powodowatoby wzrost energii catkowitej uktadu =- Zabronione.

o Dopiero gdy elektron opusci kropke, kolejny moze na nig sie dostaé.

©

Prad nie ptynie, chyba ze energia jest dostarczona przez zmianeg potencjatu kropki.

o = Blokada Coulomba.
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Blokada Coulomba

C.

20

o Istnieje mozliwo$¢ kontrolowania stanéw w kropce kwantowej za pomoca potencjatéw przyktadanych do bramek
umieszczonych w poblizu kropki kwantowe;.

©

Miedzy kropka a elektrodami sprzezenie pojemnosciowe (pojemnosci Cqg, Coo, - - -, Cno)

©

Potencjat na i-tej elektrodzie V;, potencjat na kropce oznaczmy V

©

Obliczymy energie catkowitg kropki

o oraz energie potrzebng do natadowania kropki dodatkowym elektronem
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Blokada Coulomba
o tadunek wyindukowany na kropce przez elektrody (Cs = Cig, Cp = Cop)
Q= Cyo(Vi — V) + Cxo(V2 — V) + Cao(V5 — V)
Zapis w postaci sumy; n = 3 elektrod

n
Q=> Co(V;— V)
j=1

o Catkowity tadunek na kropce g = Q + Qp,
o Qp fadunek kropki przy zerowym napieciu na bramkach (np. przy domieszkowaniu pétprzewodnika)

n n
q-—- Qo :ZC/-O\/,-—ZCJ-OV
j=1 j=1
o Potencjat kropki w obecnosci elektrod; ozn. Cy = — 27:1 Cio

1 n
Via) =& <Q—Oo—]z10/o\/j)

AMK Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024

60/77



Kropki metaliczne

o Energia potrzebna do natadowania kropki N elektronami (przy statych napigciach V;)

Qo—lelN

Em=um= [ vigae= S vie \NZ 2y,
Qo

o Energia potrzebna do dodania N-tego elektronu
= E(N =2 (N-2 |e| § jc
pn =E(N)—E(N-1) = - jo

o Zatemdla V; = 0 - nie przyktadamy zadnych potencjatow do bramek zrodta i drenu (Vsp = 0)
2
e
Al = UnN — UN_{ = —
H = HUN — IN—1 Cs

powstaje rodzaj przerwy energetycznej. Transport przez kropke kwantowg wymaga pokonania bariery energetycznej -
blokada Coulomba.
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Blokada Coulomba

KN+
T KN+ G

KN
rs KN 1D

HUN—1 C
S

oy ___1 I B

ks

[

—
o
-~

(@) - - - _1 l___LL___.
o Przypadek matych napieé bramka-dren ug > up, —|€| Vpias = s — pp i niskich temperatur: eVpizs, kT < €2 /Cs

o Blokada Coulomba: uy > ps, un—1 < pp, liczba elektronéw w kropce N — 1 =const, Rys. (a)

O us > pp, up = pN: przeptyw pradu, liczba elektronéw fluktuuje miedzy N a N — 1, Rys. (b)
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Kropki metaliczne

150
— 100
wn
&
© 50
0 ] ] A 1 h ] ' 1 ' ' | ' 1 \
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
- 2 V, (Cgle)
httpy//www-drecam.cea fr/drecanyspec/Pres/Quantro/Qsite/gallery/SEThtm

o Istnieje istotna réznica pomiedzy kropkami metalicznymi i pétprzewodnikowymi. W pétprzewodnikowych kropkach

kwantowych blokada przeptywu pradu wynika réwniez z kwantyzacji stanéw energetycznych na skutek efektu
rozmiarowego.

=] 5
AMK Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe
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Potprzewodnikowa kropka kwantowa

o Catkowita energia kropki: uwzgledniamy energie uwiezienia elektronu w kropce

N N ezfvg n (%0
E(N):Ze,-JrU(N):Ze/+ﬁ+\e\N;C—z\/j

i=1 i=1

o Energia potrzebna do dodania N-tego elektronu

& 1 le| <
= E(N) — EN = 1) = ex+ & (N—§)+§;c,ow

o Poza elektrostatyczng blokadg Coulomba mamy blokade wynikajaca z kwantyzacji stanéw energetycznych.
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Blokada Coulomba

a 30
5 = @ 201
= S 401
o Dla szerokich kropek kwantowych poziomy 8 — 7
kwantyzacii sa blisko odlegte i nie maja g T
istotnego znaczenia. Na wykresie wyraznie TN
wida¢ réwnoodlegte piki odpowiadajace " 200
elektrostatycznej blokadzie Coulomba. 5 & 169
2 120]
E T & s0]
o Dla matych kropek kwantowych poziomy 8 40
kwantyzacji zaczynajg odgrywaé istotng role. 0 oo
Na wykresie wyraznie widaé piki ktérych 3 3.50 3‘75‘,4'08,‘)"25 450
odlegtosci okreslone sa elektrostatyczng i ; c 3.0 <
blokadg Coulomba oraz efektem kwantyzaciji Si, 5 P
energii. T 2%
-
0.0

T
1.0 20 3.0 4.0
Va (V) a

@Nano Lett. 4, 1621 (2004)
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Blokada Coulomba - pionowa kropka kwantowa

o Bardzo wyraznie widoczne efekty orbitalne

20 s

(a) E
< 3
[} o
= &
z
w 3
E 2 o n-GaAs

(7 70 20
N .
3 o
N=0 2 6 12
0 A L A L—.LJ

‘15 GATE VOLTAGE (v) 08

(b)

5 7 Source

n-GaAs

Double barrier heterosrruclure[ 15

e/C e¢/C+AE e¢/C  e/C ¢/C e/C+AE

"5Rep. Prog. Phys. 64 701 (2001).
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Blokada Coulomba

o Napiecie na bramce, przy ktérym pojawia sie pik pradu

HN-+1
N1
MUN N Em
Hs 1D HS |1 || ko
HN—1
N1
0| / 7]
6
2 4
=% S12
C WA
4
w
o 0
’3:3 ~N 10 2
© 12 !
O T

1.5 GATE VOLTAGE (v) 08
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Blokada Coulomba

o Definiujemy (ang. lever arm) aj = —Cjo/Cs, a; > 0
o «; w kropkach kwantowych moze zmienia¢ sig z napigciem

MN76N+C*(N—*) |e|Za,

przypadek napiecia na bramce Vg

n
in=ent o (N——)—\ewza,-v,-—eaeve
Cs 2 <

o Przeplyw pradu pg =~ up =~ pn

o Napiecie na bramce, przy ktérym pojawia sie pik pradu

]
VG(N)ZIQTXG eN+C (N——) |e|Za,v us
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Blokada Coulomba

o Odstep miedzy pikami

1
AVe = Vo(N+1) ~ Vo(N) = [ [EW —ent o

_| @

% N 0 0
©[n=0 2 el 12
Ol l [ “ L

15 GATEVOLTAGE (v) 08

o Odejmujac |e|/(agCs), mozliwa rekonstrukcja widma kropki
o Oszacowanie lever arm ag np. przez pomiar diamentéw Coulomba (charakterystyki pradowo-napieciowej)
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Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci
o Rozwazamy skonczone Vpjas
o Symetryczne napigcie zrodto-dren ug = po — |€| Vbias/2, o = 1o + |€| Vbias/2,

o Liczba N elektronéw w kropce jest niezmienna, gdy:

—|e[Vhias > 0 : LN -
+
N < po + |€] Vpias/2 Hs BS | Tune T
BN+ > po — €] Vbias/2 N 1D 1D
UN
6| Viae < O : @ | I (0) | A

pun < po — |€] Vpias/2
BNtt > po + €] Vbias/2

o W przeciwnym przypadku przeptyw pradu (Rys. b)
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Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

-1.0
s HN+1
1D
pN | ——
&
(o]
(=]
8
2
&
& -
= Hs HN+1 \\
KD
BN
2.1
-10 0 10
Source-Drain Voltage (mV)
o> «@r<zrTH» T DaC

AMK Péiprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024 7177



Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

Va

N +/1

HN+1
VéN+1 us
— BN 1D

N

(
Ve
—|€| Vpias
BN = D

o W niebieskim obszarze liczba elektronéw N =const

o Dolna linia graniczna odpowiada sytuacji gdy uy zréwna sie z pp
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Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

Va
N+
v ps | N+
KD
BN
N
(
VG
*|e| Vbias
HN+1 = Ks

o W niebieskim obszarze liczba elektronéw N =const

o Gorna linia graniczna odpowiada sytuacji gdy pn41 zréwna sie z pg

AMK Pétprzewodnikowe kropki kwantowe Stany jednoelektronowe 3 lipca 2021, ostatnia aktualizacja 29 lutego 2024 72177



Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

Ve
N
7
N
vé |[AVg| = | Vpiasl /G

- | e| Vbias

o Z pomiaru —|e|Vpjas = s — pp Mozna oszacowacé lever arm:

ns = MN(VéO)) przy pewnym napieciu Véo)
po= (VY + AVg) = un(VY)) — lelagA Vs rozwiniecie wokot Vg = V)
—|e| Vpias = —lelagAVg
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Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

o Poréwnanie szerokosci diamentu w kierunku Vg i Vs — 0szacowanie
lever arm ag

92
EN+1 — EN T+ &=
o Stabilna konfiguracja N elektronéw — niebieski diament

o Jasnoniebieskie diamenty: ,niestabilne”, liczba elektronéw fluktuuje
(zmiany o 1) —

&
Cs

o Zielone diamenty: 2 elektrony moga tunelowac réwnocze$nie:

S(enpt —en +

1

@

Hb - | el Vbias
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Diamenty Coulomba, diagram stabilnosci

Gate Voltage (V)

0
Source-Drain Voltage (mV)
o Typowy pomiar pradu; wykres df/dVyzs (ang. differential conductance)
o Niskie |dI/dVpjas| — biaty kolor — liczba elektronéw w kropce niezmienna

o Pik dl/dVpizs Wystepuje gdy liczba elektronéw moze sie zmieniaé

[m] = = =
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Diagram stabilnosci, stany wzbudzone

o Stany wzbudzone w kropkach — linie réwnolegte do linii granicznych
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Diagram stabilnosci, stany wzbudzone

o Stany wzbudzone w kropkach — linie réwnolegte do linii granicznych
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Charge sensing

o W poblizu QD wytworzony elektrostatycznie kwantowy kontakt punktowy
o ang. quantum point contact (QPC)

o Przewodno$é¢ QPC jest skwantowana co do wielokrotnoéci 2¢2/h
(tu degeneracja ze wzgledu na spin)

o Pomiedzy plateau, gtadkie przejécie (tym gtadsze, im wyzsza
temperatura)

o Wiecej szczegotéw w wyktadzie o transporcie kwantowym.

o Charge sensing: przewodno$é QPC (na schodku) wrazliwa na elektrostatyke otoczenia

o Zmiany liczby elektronéw widoczne jako nagte zmiany dGgpc/dV
o Nieinwazyjna metoda pomiaru kropek kwantowych

a) b) i transport
§ 8%
S i LR VS
X Ny
g 35
£2
00 é’ ?v charge sensing
S 3
0 AV apo (V)O.Z 0 AVg(V) 0.2

] = = = ) Q (
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