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Rozdziat 1

Wprowadzenie

1.1 Oddzialywanie wymienne w sprzezonych
kropkach kwantowych — teoria i ekspery-
ment

Oddziatywanie wymienne jest jednym z najbardziej charakterystycznych efek-
tow kwantowych w uktadach wieloelektronowych. W naturalnych atomach
i molekutach prowadzi ono do rozszczepienia poziomoéw energetycznych sta-
néw singletowych i trypletowych oraz odpowiada za wigzanie atomoéow w mo-
lekuty. W ciatach statych oddziatywanie wymienne wnosi gtéwny wktad do
wigzania kowalencyjnego potprzewodnikéw oraz decyduje o magnetycznych
wlasciwosciach materialow. W przypadku braku zewnetrznych pél (elek-
trycznego i magnetycznego), oddziatywanie wymienne pomiedzy elektronami
w naturalnych uktadach atomowych jest okreslone poprzez rozktad elektro-
néw oraz liczbe jader i dla danego atomu lub molekuty jest state. Nato-
miast w kropkach kwantowych mozna kontrolowa¢ (zmieniaé¢) oddziatywa-
nie wymienne. Pojedyncze i sprzezone kropki kwantowe, wytwarzane przez
cztowieka odpowiedniki naturalnych atomoéw i molekul, nazywane sa czesto
sztucznymi atomami i sztucznymi molekutami. Sg to uktady o rozmiarach
rzedu nanometréw. Moga mie¢ one rozne ksztatty i rozmiary. Mozna tak-
ze zmienia¢ zasieg i gleboko$¢ potencjalu uwiezienia elektronéw. Daje to
mozliwos¢, niespotykang w przypadku uktadéw naturalnych, projektowania
uktadow o odpowiednich do zastosowan poziomach energetycznych i do ste-
rowania oddzialtywaniem wymiennym.

Oddziatywanie wymienne pomiedzy elektronami w kropkach kwantowych



moze stanowi¢ wydajny mechanizm do wykonywania operacji logicznych na
kubitach spinowych [1, 2]. Mechanizm ten wydaje sie by¢ bardzo obiecujacy
w zastosowaniu do kwantowego przetwarzania informacji w nanourzadzeniach
pétprzewodnikowych. Elzerman et al. [3, 4] zbadali uktad sprzezonych bocz-
nie elektrostatycznych kropek kwantowych, w ktorych mozna kontrolowac
liczbe elektronéw w kazdej kropce kwantowej. Eksperymenty te pokazuja, ze
uktady sprzezonych bocznie elektrostatycznych kropek kwantowych stano-
wig dobry punkt startowy w realizacji skalowalnych komputeréw kwantowych
opartych na spinie elektronow.

Badanie oddzialywania wymiennego w nanourzadzeniach zbudowanych
z kropek kwantowych pozwala na opracowanie mechanizmoéw kontrolowania
i sterowania oddzialywaniem wymiennym, co w rezultacie prowadzi do kon-
trolowanego manipulowania kubitami spinowymi [1, 2, 5, 6]. Operacja obrotu
spinéw pod wplywem oddziatywania wymiennego w sprzezonych kropkach
kwantowych, zostata niedawno zasymulowana poprzez bezposrednie rozwia-
zanie zaleznego od czasu réwnania Schrodingera [7]. Petta et al. [6] zade-
monstrowali spojng manipulacje spinami elektronow w sprzezonych krop-
kach kwantowych. W eksperymencie tym, wykorzystujacym elektryczne ste-
rowanie oddziatywaniem wymiennym, zrealizowano przygotowanie zadanego
stanu poczatkowego, ewolucje uktadu oraz odczyt stanu koncowego. Tay-
lor et al. [8] przedstawili teoretyczny model dynamiki spinu w dwuelektro-
nowych sprzezonych kropkach kwantowych z analiza wynikéw otrzymanych
w poprzednim eksperymencie [6]. Hayashi et al. [9] wykonali eksperymenty
demonstrujace spéjng manipulacje kubitami spinowymi w sprzezonych bocz-
nie kropkach kwantowych. Hatano et al. [10, 11] eksperymentalnie wyzna-
czyli wielko$é¢ sprzezenia tunelowego i wymiennego w sprzezonych bocznie
pionowych kropkach kwantowych. Meunier et al. [12] wykonali nieniszcza-
cy pomiar spinu elektronéow pozwalajacy rozrézni¢ stan singletowy i tryple-
towy w kropce kwantowej. Tarucha et al. [13] wyznaczyli wklad oddziaty-
wania kulombowskiego i wymiennego do catkowitego oddziatywania pomie-
dzy elektronami w kropkach kwantowych. Laird et al. [14] zmierzyli wptyw
oddzialtywania wymiennego na przejscie singlet-tryplet w sprzezonych krop-
kach kwantowych. Kwantowe operacje logiczne moga takze by¢ wykonywane
w sprzezonych kropkach kwantowych wytworzonych w drutach kwantowych
(15, 16].

Miarg oddzialywania wymiennego jest energia wymiany .J zdefiniowana



jako
J=FEr—FEg, (1.1)

gdzie Er i Es sa odpowiednio najnizszymi energiami stanéw singletowego
i trypletowego. W fizyce nanourzadzen opartych na materiatach péiprzewod-
nikowych, energia wymiany (1.1) odgrywa podwdjna role: (i) okresla wielkosé
sprzezenia wymiennego (zgodnie z modelem Heisenberga), ktére moze pro-
wadzi¢ do obrotu kubitéw spinowych [1, 2, 5, 7], (ii) J moze by¢ traktowane
jako rozszczepienie singlet-tryplet, co pozwala nam rozroznia¢ rozne stany
spinowe uktadéw dwuelektronowych [6, 12].

W ciggu ostatnich lat uktady sprzezonych kropek kwantowych oraz ener-
gia wymiany w tych uktadach byty przedmiotem intensywnych badan teo-
retycznych. Wensauer et al. [17] wyznaczyli energie stanu podstawowego dla
sprzezonych bocznie harmonicznych kropek kwantowych zawierajacych od
dwoch do o$miu elektronéw. Rontani et al. [18] wyznaczyli widmo elektro-
nowe dla sprzezonych pionowo kropek kwantowych w polu magnetycznym.
Nagaraja et al. [19], Harju et al. [20] i Marlo et al. [21] zbadali wlasciwo-
sci elektronowe sprzezonych kropek kwantowych w polu magnetycznym. Hu
et al. [22] wyznaczyli widmo pozioméw energetycznych sprzezonych bocz-
nie kropek gaussowskich oraz pokazali zalezno$¢ energii wymiany od pola
magnetycznego. Burkard et al. [2] i Popsueva et al. [23] wyznaczyli ener-
gie wymiany w funkcji pola elektrycznego i magnetycznego dla sprzezonych
bocznie harmonicznych kropek kwantowych. Dla sprzezonych pionowo kro-
pek kwantowych obliczenia energii wymiany w polu elektromagnetycznym
wykonali Burkard et al. [5], Bellucci et al. [24] oraz Melnikov et al. [25]. Ze-
wnetrzne pole magnetyczne przytozone w kierunku prostopadtym do ptasz-
czyzny, w ktoérej poruszaja si¢ elektrony, obniza energie stanu trypletowego,
co prowadzi do zmniejszenia rozszczepienia singlet-tryplet. Asymetria kro-
pek kwantowych powoduje zwigkszenie oddzialywania wymiennego [26, 27].
Efekty rozmiarowe i ich wptyw na oddzialtywanie wymienne zostaty zbadane
w pracach [28, 29, 30, 31]. Zwiekszajacy sie rozmiar uktadu sprzezonych kro-
pek kwantowych prowadzi do zmniejszenia energii wymiany J [28, 29, 30]. Dla
uktadu dwoéch identycznych eliptycznych kropek kwantowych, Zhang et al.
27, 32] wyliczyli energie wymiany w funkcji parametru r = R,/R,, gdzie
R, (R,) jest zasiegiem potencjatu uwiezienia w kierunku z(y). Zhang et al.
[33] pokazali, Ze niemonotoniczny przebieg energii wymiany jest skutkiem
gwattownych zmian w konfiguracji elektronowej stanu trypletowego.
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Wplyw zewnetrznego pola elektrycznego na energie wymiany byt bada-
ny w pracach [5, 34] dla sprzezonych pionowo samozorganizowanych kropek
kwantowych. Burkard et al. [5] przyjeli harmoniczny potencjal uwiezienia
i wyliczyli energie wymiany w sprzezonych pionowo kropkach kwantowych
w polu elektrycznym uzywajac metod Heitlera-Londona i Hunda-Mullikena.
Wyniki te [5] obrazuja monotoniczne zmniejszanie sie energii wymiany wraz
ze wzrostem pola elektrycznego. Pedersen et al. [28] policzyli energie wymia-
ny dla harmonicznych sprzezonych kropek kwantowych uzywajac doktadnych
metod numerycznych i pokazali, ze nawet w przypadku prostych uktadow
przyblizenia Heitlera-Londona, Hunda-Mullikena i Hubbarda daja niedoktad-
ne wyniki. Mizel et al. [35] zbadali wasciwosci energii wymiany w potrdjnych
i poczwornych harmonicznych kropkach kwantowych.

W elektrostatycznych kropkach kwantowych [3, 4], wlasciwosci stanéw
energetycznych elektronéow zwigzanych w uktadzie mogg by¢ modyfikowane
poprzez przytozenie zewnetrznych napie¢ do bramek, tzn. poprzez zmiane
pola elektrycznego w nanouktadzie [36, 37, 38]. Typowe odleglosci pomie-
dzy poziomami energetycznymi w elektrostatycznych kropkach kwantowych
sg rzedu 0.1 — 2.0 meV, natomiast $rednice takich kropek wynosza od oko-
to 10 nm do ~ 500 nm [39, 40]. Do wytwarzania elektrostatycznych kropek
kwantowych wykorzystuje sie najczesciej materiaty takie jak GaAs, InSb lub
Si. Kontrola sprzezenia pomiedzy elektrostatycznymi kropkami kwantowymi
zostata zbadana i zademonstrowana w eksperymentach dotyczacych trans-
portu elektronowego [40, 41, 42]. Ponadto pokazano, ze liczba elektronéw
uwiezionych w pojedynczych [43] jak i w podwdjnych [3, 44, 45] elektrosta-
tycznych kropkach kwantowych wytworzonych w GaAs moze by¢ doktadnie
kontrolowana.

Wysoka wiarygodnosé¢ operacji na kubitach spinowych moze by¢ osiagnie-
ta, jesli oddziatywanie wymienne jest wystarczajaco silne [7]. Prowadzi to do
problemu takiego zaprojektowania nanourzadzenia potprzewodnikowego, za
pomoca ktorego mozna by byto sterowaé¢ oddzialywaniem wymiennym.

1.2 Cel i zakres badan

W tej rozprawie przedstawiono wyniki badan wptyw ksztattu i zasiegu poten-
cjalu uwiezienia oraz zewnetrznego pola elektrycznego na energie wymiany
w nanourzadzeniach zawierajacych asymetryczne sprzezone bocznie kropki
kwantowe. Glownym celem badan bylto zbadanie mozliwosci sterowania od-
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dzialywaniem wymiennym za pomoca zewnetrznego napiecia oraz optyma-
lizacja parametrow nanourzadzen w celu otrzymania mozliwie najwiekszej
wartodci energii wymiany. Ponadto podany zostal projekt nanourzadzenia,
ktore moze realizowac¢ bramke logiczna XOR.

Rozdzial 2 zawiera opis modelu teoretycznego wykorzystywanego w obli-
czeniach. W rozdziale 3 oméwiono wplyw ksztattu potencjatu uwiezienia na
energie wymiany w sprzezonych bocznie kropkach kwantowych. W rozdziale 4
zbadano wpltyw zewnetrznego pola elektrycznego na energie wymiany i mozli-
wos¢ sterowania oddzialywaniem wymiennym za pomoca tego pola. Rozdziat
5 zawiera rozszerzenie obliczen na uktady sprzezonych kropek kwantowych
w trojwymiarowym modelu drutu kwantowego. W rozdziale 6 przedstawiona
zostata propozycja realizacji bramki logicznej XOR na spinach elektronéw
w oparciu o poczworne kropki kwantowe. Rozdziat 7 zawiera dyskusje otrzy-
manych wynikéw, rozdzial 8 - podsumowanie, stosowane metody numeryczne
zostaly oméwione w Dodatku.



Rozdziatl 2

Model teoretyczny

W tym rozdziale zostanie przedstawiony model teoretyczny wykorzystywany
w obliczeniach. Wybrana metoda obliczen pozwala uwzgledni¢ realistyczny
ksztalt potencjatow uwiezienia w sprzezonych bocznie kropkach kwantowych
w modelu dwuwymiarowym. Zaleta tej metody jest mozliwos¢ jej proste-
go rozszerzenia na uktady sprzezonych kropek kwantowych wytworzonych
w drucie kwantowym [15] w modelu tréjwymiarowym.

2.1 Uklad dwuwymiarowy

Rozwazony zostal uktad dwéch elektronéw uwigzionych w dwéch sprzezonych
bocznie kropkach kwantowych umieszczonych pomiedzy dwoma elektroda-
mi, ktore po przytozeniu do nich napiecia, wytwarzaja state pole elektrycz-
ne. Sprzezone bocznie kropki kwantowe wytwarzane sa zazwyczaj w hetero-
strukturach zawierajacych dwuwymiarowy gaz elektronowy (2DEG) poprzez
przytozenie odpowiednich napie¢ do elektrod bramek, ktére sa naniesione na
powierzchni nanostruktury, ponizej ktérej poruszaja sie elektrony [3, 4, 6].
Przyjeto, ze energia potencjalna elektronu w pojedynczej kropce kwantowej
dana jest dwuwymiarowa funkcja potegowo-eksponencjalng [46]

Uu(r) = —Uouexp{~[(z — 0,)*/ Rpp + (y — 90.)*/ B2, 12} (2.1)

gdzie index p rozroznia potozenie kropek kwantowych wzgledem elektrod
wytwarzajacych jednorodne pole elektryczne (u = [ dla lewej i p = r dla
prawej kropki), Uy, to gleboko$¢ studni potencjatu (Up, > 0), r = (z,vy),
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Rysunek 2.1: (a) Schematyczny rysunek geometrii nanouktadu. (b) Profil
energii potencjalnej U elektronu wzdtuz osi x dla y = 0 bez pola elektrycz-
nego (F = 0) i z wlacznonym polem elektrycznym (F > 0). Pionowe linie
przerywane pokazuja brzegi elektrody lewej () i prawej (r). Parametry na-
nouktadu: R, = R,, = 20 nm, R;, = R,;, = 40 nm, d = 80 nm, p = 10,
V =60 mV (dla F > 0).

ro, = (Tou,You) jest wektorem polozenia srodka kropki kwantowej, a R,
i R,, sa zasiggami potencjalu uwigzienia w kierunkach z i y. Zasiegi te wy-
znaczaja rozmiary przestrzenne kropek kwantowych. Parametr p (p > 2)
okresla twardo$¢ potencjatu uwiezienia [47]. Dla p = 2 otrzymuje sie miek-
ki potencjat gaussowski, natomiast dla p > 4 mozna méwi¢ o potencjale
twardym. W szczeg6lnosci dla p — oo energia potencjalna (2.1) przybiera
ksztalt prostokatnej studni potencjatu. Parametryzacja energii potencjalnej
w postaci wzoru (2.1) pozwala modelowaé¢ kropki kwantowe o réznym ksztat-
cie i rozmiarach. Rysunek 2.1(a) pokazuje schemat geometrii nanoukltadu
zawierajacego dwie sprzezone kropki kwantowe, a rysunek 2.1(b) prezentuje
profil energii potencjalnej elektronu wzdtuz osi z.

Dla uktadu sprzezonych bocznie kropek kwantowych przyjmujemy poten-
cjal uwiezienia w postaci sumy potencjatow (2.1)

Ueong(r) = Ui(r) + U, (r) . (2.2)
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Os$ zx skierowana jest wzdluz prostej taczacej srodki kropek kwantowych.
Przyjmujemy xo; = —Zo, 1 Yor = Yor = 0.

Jezeli do elektrod, oddalonych od siebie o odlegtos¢ L, przytozone zostanie
napiecie elektryczne V', to w obszarze poétprzewodnika zostanie wytworzone
jednorodne pole elektryczne F = (—F,0,0), gdzie F' = V/L. Pojedynczy elek-
tron w polu elektrycznym F posiada dodatkowa energie potencjalna AU (r)
dana wzorem

0 dlaxz < —-L/2,
AU(r) =4 —eFz—e¢eV/2 dla|z| < L/2, (2.3)
—eV dla x> L/2.

Przyjeto, ze energia potencjalna elektronu w lewej elektrodzie jest réwna
zeru. Wzér (2.3) opisuje rozklad przestrzenny pola elektrycznego o skonczo-
nym zasiegu, wytworzonego przez zewnetrzne napiecie V' przyltozone miedzy
elektrodami lewa i prawa. W odr6znieniu od prac [34, 48], w ktérych za-
tozony zostal nieskonczony zasieg pola elektrycznego, w pracy [49] przyjety
zostal bardziej realistyczny rozktad przestrzenny pola elektrycznego (2.3),
ktore dziata w skonczonym obszarze pomiedzy elektrodami. Wzor (2.3) okre-
sla profil energii potencjalnej elektronu w stacjonarnym jednorodnym polu
elektrycznym wytworzonym w rzeczywistych nanourzadzeniach poprzez state
napiecie V' przyltozone pomiedzy elektrodami. Catkowita energia potencjalna
pojedynczego elektronu dana jest wzorem

U(r) = Ueons(r) + AU(r) . (2.4)

W przyblizeniu masy efektywnej hamiltonian uktadu dwoch elektronéw

ma postac

62

H="h +hy+————, (2.5)
41 €0EsT12
gdzie h; (j = 1,2) jest hamiltonianem jednoelektronowym, &y jest przenikal-
noscia elektryczng prézni, e, jest statyczna stata dielektryczna, 115 = |r| —rs|
jest odlegloscig elektron-elektron, a r; = (z;,y;) jest wektorem polozenia
elektronu. Hamiltonian jednoelektronowy ma postac
h2

gdzie m, jest masa pasmowa elektronu. Zaktadamy, ze masa efektywna i stata
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dielektryczna nie zmieniajg sie w obrebie rozpatrywanego uktadu, co w do-
brym przyblizeniu zachodzi w przypadku elektrostatycznych kropek kwanto-
wych [36, 37].

W wyniku rozwiazania problemu jednoelektronowego z hamiltonianem
(2.6) otrzymuje sie energie wlasne E, i odpowiadajace im funkcje wlasne
v, (x,y). Szczegblowy opis zastosowanej metody numerycznej przedstawiono
w Dodatku A. Otrzymane energie i funkcje wtasne zostaty uzyte do roz-
wiazania problemu dwuelektronowego (2.5) za pomoca metody mieszania
konfiguracji [18].

Dotaczajac do jednoelektronowych funkcji falowych funkcje wlasne y,
z-owej sktadowej spinu elektronu otrzymano spinorbitale ¢,,(z,y). Ze spi-
norbitali ¢,,(z,y) utworzone zostaly wyznaczniki Slatera

CI)n(I‘l,I'Q) = \}— ¢V1U1 (1'1)§Z5V202 (1‘2) - ¢V202 (r1)¢V101 (1‘2) ) (27)

2
gdzie n = (v, 01, 12, 03) numeruje rézne konfiguracje dwuelektronowe. Wy-
znaczniki Slatera ®,(r1, ry) wykorzystane zostaly do utworzenia dwuelektro-
nowej funkcji falowej ¥(ry, ry) w postaci liniowej kombinacji wyznacznikow
Slatera
U(ry,ro) ch (ri,ra) . (2.8)

W wyniku rozwiazania problemu dwuelektronowego otrzymuje si¢ energie
i funkcje wlasne stanéw singletowego Eg (S = 0) i trypletowego Er (S = 1).
Nastepnie zostala obliczona energia wymiany J zgodnie ze wzorem (1.1):

J:ET—ES7

gdzie Ep i Eg sa najnizszymi energiami stanéw singletowego i trypletowego.

W celu zobrazowania zmian lokalizacji elektronow zachodzacych w bada-
nych uktadach wyznaczona zostata jednoelektronowa gestosé prawdopodo-
bienstwa zdefiniowana jako

Mw

U(ry,re)|d(r —r;j)[W(ry,ra)) . (2.9)

le

o(r) jest wartoscig oczekiwang operatora gestosci elektronowe;j.



2.2 Uklad tréjwymiarowy

W rozprawie niniejszej rozwazano réwniez uktad dwoch elektronow uwiezio-
nych w sprzezonych kropkach kwantowych wytworzonych w drutach kwanto-
wych [15, 50]. Drut kwantowy wytworzony z InAs umieszczony jest na siatce
elektrod, ktérych napiecia mozna niezaleznie zmienia¢. Rysunek 2.2 przed-
stawia schemat rozwazanego uktadu. O$ drutu zgodna jest z kierunkiem osi
x uktadu wspotrzednych. Potencjal uwiezienia wzdtuz osi drutu wytwarzany
jest elektrostatycznie poprzez przytozenie ujemnych napie¢ do elektrod bra-
mek g1, go oraz gs. Odleglo$¢ pomiedzy kolejnymi bramkami wynosi ~ 60
nm, a szerokos¢ bramek ~ 30 nm. Powstaje zatem uktad sprzezonych kro-
pek kwantowych QD1 i QDy. W zaleznosci od metody wytwarzania drutéw
kwantowych (wytrawianie, epitaksja), otrzymuje sie druty kwantowe o réz-
nym przekroju poprzecznym. Elektrody e; i e,, do ktorych przytadane jest
napiecie V', sa zrodtem zewnetrznego pola elektrycznego F.

Ksztalt potencjatu uwiezienia wzdtuz osi x moze by¢ opisany za pomocg
funkcji pomocniczej fj(x), bedacej sumg dwoch funkeji potegowo-eksponencjalnych
[49]

€y

Rysunek 2.2: Model sprzezonych kropek kwantowych w drucie kwantowym.
Elektrody g1, g2 i g3 wytwarzaja potencjal uwiezienia wzdtuz osi drutu. Na-
piecie przyltozone do elektrod e; i e, wytwarza pole elektryczne F w obszarze
pomiedzy elektrodami. Krzywa zielona pokazuje energie potencjalng elek-
tronu dla y = z = 0 wzdluz osi x bez pola, a krzywa czerwona w polu
elektrycznym F.
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+ exp{~[(z —20)?/RLI"*} (2.10)

gdzie Ry, (R,:) jest zasiegiem potencjalu uwiezienia lewej (prawej) kropki
kwantowej. Parametr p; (p > 2) okredla twardos¢ potencjatu uwiezienia [47]
dziatajacego wzdtuz osi drutu. Ksztatt potencjatu uwiezienia poprzecznego
zostal opisany przy uzyciu odpowiedniej kombinacji funkcji eksponencjalno-
potegowych w taki sposéb, aby zapewni¢ odpowiedni ksztalt potencjatu uwie-
zienia w przekroju poprzecznym (y, z), np. dla drutu o kwadratowym prze-
kroju poprzecznym przyjeto

fily. ) = exp{—(y*/ R}/ — (*/ R2)"/?} (2.11)

gdzie R, (R,) jest zasiggiem potencjalu uwiezienia w kierunku y (z). Para-
metr p; (p, > 2) okresla twardo$¢ potencjatu uwiezienia poprzecznego. Taka
parametryzacja pozwala zapisa¢ wypadkowy potencjal uwiezienia w postaci
iloczynu

UL o (w,y,2) = U fy(@) fL(y, 2) (2.12)

gdzie Uy jest glebokoscig studni potencjatu uwiezienia.

W prezentowanym modelu zatozono, ze elektrony znajduja sie w zewnetrz-
nym jednorodnym polu elektrycznym F = (—F,0,0), wytworzonym przez
napiecie V' przytozone pomiedzy elektrodami ¢; i e, oddalonymi od siebie
o odlegtos¢ L. Kazdy z elektronow posiada zatem dodatkowsa energie poten-
cjalna dana wzorem (2.3). Zatem calkowita energia potencjalna elektronu
w modelu 3D okreslona jest wzorem

Usp(r) = U (2,y,2) + AU(r) . (2.13)

Problem jednoelektronowy z energia potencjalna dana wzorem (2.13),
a nastepnie problem dwuelektronowy (2.5) rozwiazano wedtug schematu ob-
liczen zaprezentowanego dla przypadku 2D, uogdlnionego do uktadow troj-
wymiarowych.
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Rozdziat 3

Wplyw ksztaltu potencjalu
uwiezienia na oddziatywanie
wymienne

W rozdziale tym dokonano analizy wplywu, jaki ma ksztatt potencjatu uwie-
zienia na energie wymiany w uktadzie sprzezonych bocznie kropek kwanto-
wych. Wyniki te zostaly opublikowane w artykule [30]. Potencjal uwiezie-
nia sparametryzowany zostal za pomoca funkcji potegowo-eksponencjalnych
(2.1) o centrach w srodkach kropek kwantowych o symetrii kotowej. Wyko-
nano obliczenia energii wymiany J w funkcji odleglosci d pomiedzy srodka-
mi kropek kwantowych dla potencjatéw uwiezienia o réznych parametrach
twardosci: od p = 2 do p = 100. Dla wybranych gtebokosci studni potencjatu
Up = 60 meV, 150 meV i 295 meV wyznaczona zostata energia wymiany .J
dla kotowych kropek kwantowych o srednicy od 20 do 60 nm.

3.1 Schemat uktadu

Schemat geometrii rozwazanego ukladu jest pokazany na rysunku 3.1(a).
Rysunek 3.1(b) prezentuje profil potencjatu uwiezienia wzdtuz osi taczacej
srodki kropek dla trzech wybranych odlegtosci pomiedzy srodkami potencjatu
uwiezienia. Kazda kropka kwantowa zostala opisana dwuwymiarows funkcja
potegowo-eksponencjalna (2.1) o symetrii obrotowej. Rysunek 3.2 prezentuje
ksztalt potencjatu uwiezienia w funkcji  dla y = 0 o réznej twardosci p
dla réznych odlegloéci pomiedzy centrami potencjatu uwiezienia. Dla d = 0

12
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Rysunek 3.1: (a) Schemat geometrii uktadu sprzezonych kropek kwantowych
o symetrii kotowej. (b) Profil potencjatu uwiezienia U(z,y = 0) wzdluz osi
taczacej srodki kropek kwantowych dla réznych odlegtosci pomiedzy centrami
potencjatu uwiezienia dla ustalonego p = 4.

mamy do czynienia z pojedyncza kropka kwantowa o podwdjnej gtebokosci
studni potencjatu (2Up), natomiast dla duzych odlegtosci d uktad ztozony
jest z dwoch nieoddziatujacych ze soba kropek kwantowych o gtebokosci Uy
[por. rys. 3.2(a) oraz rys. 3.2(d)]. Dla posrednich d, superpozycja potencjatéw
stwardych” prowadzi do powstania ztozonego ksztattu potencjatu uwiezienia,
gdzie gteboka i waska studnia kwantowa otoczona jest szersza i pltytsza stud-
nia kwantowa [por. rys. 3.2(b) oraz rys. 3.2(c)].

3.2 Wyniki

Obliczenia zostaly wykonane dla uktadu dwoch identycznych kropek kwan-
towych, czyli dla R,, = R,, = R. Problem wtasny (2.6) rozwigzany zostal
metoda czasu urojonego [51] poprzez dyskretyzacje hamiltonianu (2.6) na
dwuwymiarowej siatce przestrzennej zawierajacej 101 x 101 punktow.
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Rysunek 3.2: Energia potencjalna U elektronu w funkcji x dla y = 0 oraz dla
roznych odlegtosci d pomiedzy centrami potencjatu uwiezienia i réznych p.

3.2.1 Problem jednoelektronowy

Rysunek 3.3 pokazuje energie szesciu najnizszych pozioméw energetycznych
dla przypadku (a) potencjalu miekkiego (p = 2) i (b) potencjatu twardego
(p = 10). Stany o tych energiach byty uzywane do rozwigzania problemu dwu-
elektronowego (2.5). Poziomy jednoelektronowe sa monotonicznie rosnacymi
funkcjami odlegtosci pomiedzy centrami potencjalu uwiezienia. Dla d = 0
energie stanéw wzbudzonych sa zdegenerowane. Degeneracja ta jest zniesio-
na dla d > 0. Dla duzych d otrzymujemy tylko dwa zdegenerowane poziomy
energetyczne odpowiadajace poziomom energetycznym elektronu w pojedyn-
czej kropce kwantowej. Rysunek 3.4 przedstawia zalezno$¢ energii stanu
podstawowego dla réznych wartosci parametru p w funkcji odlegtosci pomie-
dzy centrami potencjatu uwiezienia. Wraz ze wzrostem twardosci potencjatu
uwiezienia wzrasta rowniez efektywny zasieg potencjatu. Energia stanu pod-
stawowego FEy przyjmuje nizsze wartosci (por. rysunek 3.4) co oznacza, ze
elektron jest silniej zwiazany w kropce kwantowe;j.
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Rysunek 3.3: Najnizsze jednoelektronowe poziomy energetyczne Ey,. .., Es

w podwodjnej kropce kwantowej w funkcji odlegtoéci d pomiedzy srodkami
potencjatu uwiezienia dla (a) potencjatu migkkiego o p = 2 i (b) potencjatu
twardego o p = 10. Pozostate parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV.
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Rysunek 3.4: Energia stanu podstawowego Ej elektronu w funkeji odlegtosci
d pomiedzy srodkami kropek kwantowych dla réznej twardosci p potencjatu
uwiezienia. Pozostate parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV.
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3.2.2 Problem dwuelektronowy

Dwa elektrony zwigzane w sprzezonych kropkach kwantowych tworza stany
molekularne. W zwiazku z tym uktad sprzezonych kropek kwantowych na-
zywany jest sztuczna molekuta [18, 52]. Dwuelektronowy hamiltonian (2.5)
zdiagonalizowany zostal w bazie (2.8). Na podstawie wykonanych obliczen
mozna stwierdzi¢, ze konfiguracje zbudowane z jednoelektronowego stanu
podstawowego z momentem pedu ! = 0 majg najwickszy wktad do dwu-
elektronowej funkeji falowej stanu singletowego (¢ ~ 0.992), natomiast kon-
figuracje z | = 1 dominuja w przypadku stanu trypletowego (c¢; ~ 0.999).
Rysunek 3.5 pokazuje obliczona energie wymiany J oraz najnizsze ener-
gie stanu singletowego Fg i trypletowego Er dla potencjalow o réznej twar-
dosci. Energie Fg i Fr sa monotonicznie rosnacymi funkcjami odleglosci d
pomiedzy centrami potencjalu uwiezienia. Rysunek 3.5 pokazuje, ze zalez-
no$¢ energii wymiany J od odleglodci d jest r6zna dla potencjaléw o roznej
twardosci. Jezeli potencjal uwiezienia jest migkki [por. rys. 3.5(a)], to J ma-
leje wraz ze wzrostem odlegtosci d i dla dostatecznie duzych d jest réwna
zero. Wraz ze wzrostem odlegto$ci pomiedzy centrami potencjatu uwiezie-
nia wzrasta réwniez bariera potencjatu pomiedzy kropkami, co prowadzi do
zmniejszenia przekrywania sie funkcji falowych i w rezultacie do zerowania sie
energii wymiany. W przypadku potencjatu twardego [por. rys. 3.5(b)] otrzy-
mano niemonotoniczny przebieg energii wymiany w funkcji odlegtosci d. Dla

-200 -200
30

-300 -300
= 5 = 20 >
2 400 £ 2 400 E
- w e Ll

-500 10 -500

-600 0 -600

0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
d [nm] d [nm]

Rysunek 3.5: Energia wymiany J oraz najnizsza energia stanu singletowego
FEs i trypletowego Er w funkcji odlegtosci d pomiedzy srodkami potencjatu
uwiezienia dla (a) potencjatu miekkiego o p = 2 i (b) potencjatu twardego
o p = 10. Pozostate parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV.
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Rysunek 3.6: Energia wymiany J w funkcji odlegtosci d pomiedzy srodkami
kropek kwantowych dla réznej twardosci p potencjatu uwiezienia. Pozostale
parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV.

posrednich odlegtosci d potencjatl uwiezienia jako superpozycja potencjatow
obu kropek prowadzi do powstania gtebokiej i waskiej studni potencjatu na
dnie ptytkiej i szerokiej studni potencjatu [por. rysunek 3.2(b) i 3.2(c)]. Ta-
kie wtasciwosci potencjalu uwiezienia powoduja silng lokalizacje elektrondéw
w obszarze gtebokiej i waskiej studni potencjatu, co w rezultacie prowadzi
do wzrostu energii wymiany .J.

Rysunek 3.6 pokazuje zaleznos¢ energii wymiany J od odlegtosci d po-
miedzy $rodkami kropek kwantowych. Pokazane zostaty przebiegi dla réznej
twardosci potencjatu uwiezienia. W przypadku miekkiego potencjatu uwie-
zienia (p = 2), energia wymiany maleje wraz ze wzrostem odleglosci pomie-
dzy kropkami i dla dostatecznie duzych odlegtosci d spada do zera. Spadek
energii wymiany J zwiazany jest ze zmniejszaniem sie catki przekrywania
wraz ze wzrostem odlegtosci d pomiedzy kropkami. W przypadku twardych
potencjatow uwiezienia, czyli dla p > 4 energia wymiany J wzrasta wraz
ze zwigkszajaca sie odlegtoscia d pomiedzy kropkami. Dla pewnej odlegtosci
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dmae 0Siaga warto$¢ maksymalna, a nastepnie gwattownie spada do zera. Ta-
ka zaleznos¢ zwiazana jest z silng lokalizacja elektronéw w obszarze waskiej
studni wewnetrznej [por. 3.2(b) i 3.2(c)] i zostanie doktadniej przedyskuto-
wana w podrozdziale 3.2.3. Warto jeszcze zauwazy¢, ze wraz ze zwiekszajaca
si¢ twardoscig potencjatu uwiezienia maksimum energii wymiany J staje sie
coraz wyrazniejsze oraz maksymalna wartos¢ energii wymiany J,,q, wzrasta
wraz ze wzrostem p.

Rysunek 3.7 pokazuje zaleznos¢ energii wymiany J od odlegtosci d dla réz-
nych glebokosci Uy studni potencjatu, przy staltym promieniu kropek rownym
R = 20 nm dla potencjaléw o réznej twardosci. Widac, ze wraz ze wzrostem
glebokosci studni potencjatu wzrasta wartosé energii wymiany J.

Rysunek 3.8 pokazuje energie wymiany J w funkcji odlegtosci d dla réz-
nych zasiegéw potencjatu uwiezienia, przy ustalonej gtebokosci studni poten-
cjatu Uy = 150 meV dla potencjatéow o roznej twardosci. Widac, ze maksy-
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Ug= 60meV,p= 2 -
Up=150mev,p= 2 _—
Up=295meV,p= 2 S
Up= 60meV,p=10 —_—
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Rysunek 3.7: Energia wymiany J w funkcji odlegtosci d pomiedzy srodkami
kropek kwantowych dla réznej gtebokosci Uy potencjalu uwiezienia dla po-
tencjatu miekkiego o p = 2 (linie przerywane) i potencjatu twardego o p = 10
(linie ciagte).
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Rysunek 3.8: Energia wymiany J w funkcji odlegtosci d pomiedzy srodkami
kropek kwantowych dla réznego zasiegu R potencjatu uwiezienia dla poten-
cjatu miekkiego o p = 2 (linie przerywane) i potencjatu twardego o p = 10
(linie ciagte).

malng wartos¢ energii wymiany uzyskujemy dla najmniejszej z kropek, czyli
dla R = 10 nm. Wraz ze wzrostem przestrzennych rozmiaréw kropek spada
wartos¢ catki przekrywania, co prowadzi do obnizenia energii wymiany .J.
Na rysunkach 3.7 i 3.8 wyraznie widaé¢ réznice pomiedzy zachowaniem sig
energii wymiany dla potencjatu miekkiego (krzywe przerywane) i potencja-
tu twardego (krzywe ciagle). Dla potencjaléw miekkich mamy monotoniczny
spadek energii wymiany w funkcji odlegtoéci d pomiedzy $rodkami kropek.
Dla potencjaléw twardych zaleznos¢ ta jest troche bardziej skomplikowana:
najpierw wraz ze wzrostem d zwigksza sie wartos¢ energii wymiany J, a po
osiggnieciu maksymalnej wartosci J,,., nastepuje gwattowny spadek do zera.
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3.2.3 Gestosci jednoelektronowe

W celu wyttumaczenia réznego zachowania sie energii wymiany dla potencja-
téw miekkich (p = 2) i twardych (p > 4), policzone zostaly jednoelektronowe
gestosci prawdopodobierista o(r) (2.9). Wihasciwosci gestosci elektronowych
sg okreslone przez potencjal uwiezienia, ktory posiada rézne profile w kie-
runkach x i y.

Rysunek 3.9 pokazuje potencjal uwiezienia i jednoelektronows gestosé
prawdopodobnienstwa wzdtuz osi  dla y = 0. Dla d < 32 nm obydwa
elektrony sa zlokalizowane w pojedynczej studni kwantowej. Dla wiekszych
odlegtosci kropka-kropka (d > 42 nm) elektrony z réwnym prawdopodob-
nienstwem zlokalizowane sa w roéznych kropkach kwantowych rozdzielonych
barierg potencjatu. Dla posrednich odlegltosci, czyli d ~ 30 nm, w wyniku
superpozycji potencjalow poszczegdlnych kropek tworzy sie uktad ,kropka-
w-kropce” (por. rysunek 3.9 dla d = 28 i 32 nm). Kropka wewnetrzna,
o glebszym potencjale uwiezienia, otoczona jest ptytsza studnig potencja-
hu uwiezienia kropki zewnetrznej. Dla tych przypadkéw elektrony sa gléwnie
zlokalizowane w obszarze wewnetrznej kropki kwantowej. Rysunek 3.9 poka-
zuje, ze elektrony w stanie singletowym sg silniej zlokalizowane niz w stanie
trypletowym. W szczegdlnosci dla d = 32 nm widzimy, ze gestos¢ elektronowa
jest niezerowa takze w obszarze zewnetrznej kropki kwantowe;j.

Rysunek 3.10 pokazuje potencjat uwig¢zienia i jednoelektronowa gestosé
prawdopodobienstwa wzdtuz osi y dla x = 0. Dla stanu trypletowego otrzy-
mano dwa maksima jednoelektronowej gestosci prawdopodobienstwa rozdzie-
lone przez minimum dla y = 0. Rozktad ten wynika bezposrednio z zakazu
Pauliego. W obszarze posrednich odlegtosci, czyli dla 0 < d < 28 nm, rozcig-
gto$¢ o(z,y) w kierunkach x i y dla stanu singletowego jest podobna. Jednak-
ze w przypadku stanu trypletowego, rozciggltos¢ gestosci jednoelektronowej
w kierunku y jest wigksza niz w kierunku zx.

Poréwnanie rysunkow 3.9 i 3.10 daje informacje o lokalizacji elektronéw.
Dla d < 32 nm elektrony o takim samym spinie sa silnie zlokalizowane w we-
wnetrznej kropce kwantowej w kierunku x (por. rys. 3.9) i stabiej zlokalizo-
wane w kierunku y (por. rys. 3.10). Stabsza lokalizacja w kierunku y wyni-
ka z wiekszego efektywnego zasiegu potencjalu uwiezienia w tym kierunku.
Analizujac rysunki 3.9 i 3.10 mozna wytlumaczy¢ powstawanie maksimum
energii wymiany dla twardych potencjatow. Wzrost energii wymiany J spo-
wodowany jest silng lokalizacjg elektrondow w obszarze wewnetrznej kropki
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Rysunek 3.9: Jednoelektronowa gesto$é prawdopodobienstwa o (linia czer-
wona) 1 potencjal uwiezienia U (linia niebieska) w funkcji wspétrzednej x dla
y = 0 dla singletu i trypletu. Parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV,
p=4.

kwantowej. Silna lokalizacja zwieksza rozszczepienie singlet-tryplet i w rezul-
tacie prowadzi do maksimum energii wymiany dla posrednich odlegtosci d
(por. rys. 3.6).

Efekty te sa dodatkowo zobrazowane na rysunku 3.11, ktory przedstawia

21



singlet tryplet

0 T T O
?: {1005 3 4 1003
o] o]
5420 | = 2o | =
— = > — = >
= 4 2002 = 4 -200=
Sl 03 = 003
! ! -300 ! ! -300
60 -40 20 20 40 60 -60 -40 20 40 60
- T T 0 T T O
3| 11005 3 41003
o] o]
i'd 28 = 5 d=28 =
— nm = = nm =
> - - - > - = [l
B 2005 3| 2003
L L -300 ! ! -300
60 -40 20 20 40 60 -60 -40 20 40 60
T T 0 T T 0
El {1005 3| 1 -100%
or Ke)
s d=32 s d=32 =
—H nm = ~F nm =
> - - = > P Resj
g 2005 2 2003
L L -300 L ! -300
60 -40 20 20 40 60 -60 -40 20 40 60
T T 0 T T O
E] 1400 5 1 10
e 100g e 1ooqE,
% d=42nm 2005 % d=42nm 200;
> - = > - =
= > Z | =
_300 1 1 1 1 1 _300
60 40 20 0 20 40 60 60 -40 20 0 20 40 60
y [nm] y [nm]

Rysunek 3.10: Jednoelektronowa gesto$¢ prawdopodobienstwa o (linia czer-
wona) i potencjat uwiezienia U (linia niebieska) w funkeji wspéhrzednej y dla
x = 0 dla singletu i trypletu. Parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150 meV,
p=4.

mapy jednoelektronowych gestosci prawdopodobienstwa dla singletu i try-
pletu oraz kontury potencjatu uwiezienia w ptaszczyznie x — y. Petne i puste
strzatki w sposob schematyczny pokazuja miejsca o najwiekszej wartosci jed-
noelektronowej gestosci prawdopodobienstwa odpowiednio dla singletu i try-
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pletu. Dla d = 0 potencjal uwiezienia posiada symetrie obrotowa. Oznacza
to, ze odpowiednie rysunki elektronowej gestosci prawdopodobienstwa moz-
na obréci¢ o dowolny kat nie zmieniajac energii uktadu. Rysunek 3.11 dla
d = 28 nm odpowiada przypadkowi maksymalnej energii wymiany J,,,, dla

singlet tryplet potencjal

y [nm]

y [nm]

y [nm]

y [nm]

40 -20 0 20 20 0 20 -20 0 20 40
X [nm] X [nm] X [nm]

Rysunek 3.11: Mapy gestosci jednoelektronowych dla singletu i trypletu oraz
kontury potencjatlu uwiezienia dla wybranych odlegtosci d. Niebieskie pelne
(puste) strzaltki pokazuja miejsca o najwiekszej wartosci gestosci jednoelek-

tronowej dla singletu (trypletu). Parametry kropek: R = 20 nm, Uy = 150
meV, p = 4.
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potencjatu twardego o p = 4. Wida¢, ze elektronowa gestos¢ prawdopodo-
bienstwa jest anizotropowa na ptaszczyznie z — y. W stanie trypletowym
elektrony sg zlokalizowane w wewnetrznej kropce kwantowej wzdtuz osi y.
Ta lokalizacja gwaltownie zmienia sie dla d > 28 nm i elektronowa gestos¢
prawdopodobienstwa staje sie silnie rozmyta w kierunku osi x (por. rys. 3.11).
Rysunki 3.9 — 3.11 pokazuja, ze dla duzych odlegtosci d, jednoelektronowa
gestos¢ prawdopodobienstwa jest taka sama dla singletu i trypletu, co pro-
wadzi do degeneracji singlet-tryplet. Degeneracja ta oznacza zerowanie sie
energii wymiany J.

Rysunek 3.12(a) pokazuje zaleznosé maksymalnej wartosci energii wymia-
ny Jnae 0d zasiegu potencjatu uwiezienia R oraz od twardosci potencjatu p.
Maksymalna energia wymiany .J,,,, roSnie wraz ze wzrostem p do maksy-
malnej wartodci asymptotycznej dla p — oo. Natomiast J,,.. szybko maleje
wraz ze wzrostem zasiegu potencjatu uwiezienia R. Zalezno$é J,,.. od zasiegu
potencjatu pozwala nam na okreslenie wptywu rozmiaru kropki na energie
wymiany. Zaleznos¢ ta moze by¢ sparametryzowana nastepujacym wzorem:

4 10 20 50
120 T .

100
> > = 80 -
3 g E 60 g
- = ° 40 ©

20

0 1 1 1 1 1 28 0 1 1 1 1 1
10 20 30 40 50 60 70 10 20 30 40 50 60 70
R [nm] R [nm]

Rysunek 3.12: (a) Maksimum energii wymiany J™* w funkcji zasiegu R po-
tencjalu uwiezienia (linia zielona) dla p = 4 oraz w funkcji twardosci p (linia
niebieska) dla R = 20 nm. Czerwone kropki pokazuja wyniki obliczen, krzy-
wa ciagta pokazuje dopasowana krzywa (3.1). (b) Odleglosé d™** pomiedzy
srodkami kropek, dla ktorej energia wymiany osigga wartos¢ maksymalng
J w funkcji zasiegu R potencjalu uwiezienia (linia zielona) dla p = 4 oraz
w funkcji twardosci p (linia niebieska) dla R = 20 nm. Obliczenia zostaty
wykonane dla gtebokosci potencjatu Uy = 150 meV.
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Joae(R) = a/R+, (3.1)

gdzie a = 575.3 meVx nm i b = —0.6 meV.
Przy ustalonych parametrach p i Uy maksimum energii wymiany J,qz
zalezy nie tylko od R, ale takze od odlegtos$ci pomiedzy centrami potencja-

tu uwiezienia. Rysunek 3.12(b) pokazuje zaleznos¢ odlegtosci d™**

pomiedzy
srodkami kropek, dla ktorej energia wymiany J ma wartos¢ maksymalng
Jmer = J(d™*), od zasiegu potencjatu uwiezienia R oraz od twardosci po-
tencjatu p. Widac, ze zaleznosé d™** moze by¢ dobrze przyblizona za pomoca
funkcji liniowej. Na podstawie rysunku 3.12 mozna okresli¢ parametry kropek
kwantowych, dla ktérych energia wymiany J bedzie miata warto$¢ maksy-

malna.

3.3 Podsumowanie

W niniejszym rozdziale przedstawione zostalty wyniki obliczen [30] wptywu
ksztaltu potencjatu uwiezienia na oddzialywanie wymienne pomiedzy elek-
tronami w sprzezonych bocznie kropkach kwantowych. Parametryzacja po-
tencjalu uwiezienia za pomoca wzoru potegowo-eksponencjalnego (2.1) po-
zwala na modelowanie elektrostatycznych kropek kwantowych [37].
Pokazano, ze zmiana ksztaltu potencjalu uwiezienia w sposéb istotny
wplywa na oddzialywanie wymienne pomiedzy elektronami. W szczegdlnosci
dla potencjatéow twardych prowadzi do niemonotonicznej zaleznosci energii
wymiany J od odlegtosci d pomiedzy centrami potencjatu uwiezienia.
Zaleznos¢ energii wymiany J od odleglosci d pomiedzy srodkami kro-
pek jest rézna dla potencjatéw miekkich (p = 2) i twardych (p > 4). Dla
potencjatéw miekkich, energia wymiany J jest monotonicznie malejaca funk-
cja d. Spadek energii wymiany J zwiazany jest ze zmniejszaniem si¢ catki
przekrywania wraz ze wzrostem odlegtosci d pomiedzy centrami potencjatu
uwiezienia. W przypadku potencjaléw twardych energia wymiany J wzrasta
wraz ze zwiekszajaca sie odlegtosécia d pomiedzy kropkami. Dla pewnej odle-
glosci d = d™*" osigga wartos¢ maksymalna, a nastepnie gwattownie spada
do zera. Taka zaleznos¢ zwiazana jest z silng lokalizacja elektronéw w ob-
szarze waskiej wewnetrznej studni potencjatu. Taki ksztalt potencjatu uwie-
zienia mozna znalezé w realizowalnych eksperymentalnie heterostrukturach
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pétprzewodnikowych [53] lub uktadach koloidalnych znanych w literaturze
pod nazwa core-shell quantum dot” [54]. Dla duzych odlegtosci d mamy
degeneracje singlet-tryplet, co prowadzi do zerowania si¢ energii wymiany J.

Wraz ze wzrostem gtebokosci studni potencjatu Uy wzrasta takze energia
wymiany .J. Jest to spowodowane silniejszg lokalizacja elektronéw w obrebie
kropek kwantowych. Zwigkszanie zasiggu R potencjatu uwiezienia powoduje
wzrost efektywnych rozmiaréw przestrzennych kropek kwantowych, co pro-
wadzi do zmniejszenia calek przekrywania i w rezultacie do obnizenia energii
wymiany J.

Pokazane w tym rozdziale wyniki pozwalaja na okreslenie wptywu para-
metréw nanourzadzen poélprzewodnikowych, w szczegélnosci ich rozmiarow
i geometrii na oddzialtywanie wymienne, a zatem wyniki te moga by¢ po-
mocne w projektowaniu nanourzadzen, dla ktérych energia wymiany jest
maksymalna.
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Rozdziat 4

Sterowanie oddzialywaniem
wymiennym za pomocg pola
elektrycznego

W rozdziale tym przedstawiono wyniki badan wpltywu zewnetrznego pola
elektrycznego na oddzialywanie wymienne pomiedzy elektronami uwieziony-
mi w sprzezonych bocznie kropkach kwantowych. Wyniki te zostaty opubliko-
wane w artykutach [49, 55]. Metoda mieszania konfiguracji (CI) wyznaczona
zostata energia wymiany dla nanouktadoéw ztozonych ze sprzezonych bocznie
kropek kwantowych o réznych ksztattach i rozmiarach umieszczonych pomie-
dzy dwoma elektrodami, pomiedzy ktérymi przytozono napiecie V. Parame-
tryzacja potencjalu uwiezienia w postaci funkcji potegowo-eksponencjalne;j
(2.2) pozwala na modelowanie realistycznego potencjatu uwiezienia w krop-
kach kwantowych [36, 38].

Wykonano obliczenia energii wymiany J w funkcji pola elektrycznego F
dla uktadéw ztozonych z kotowych i/lub eliptycznych kropek kwantowych,
ktére réznig sie miedzy sobg rozmiarem i/lub orientacja wzgledem pola elek-
trycznego.

4.1 Schemat ukladu

Uktad dwoch sprzezonych bocznie kropek kwantowych tworzy 16 réznych
geometrycznych konfiguracji, ktére roznia sie ksztattem kropek (kotowa/elip-
tyczna), rozmiarem (duza/mata), potozeniem wzgledem elektrod (lewa/prawa).
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Rysunek 4.1: a) Schemat geometrii uktadu sprzezonych kropek kwantowych;
b) potencjal uwiezienia w funkcji = dla y = 0 dla pola elektrycznego F =0 i
F>0.

W rozdziale tym przedstawione zostang wyniki obliczen dla czterech najbar-

dziej charakterystycznych konfiguracji.

Zbadany zostal uktad dwoch elektronéw zwiagzanych w dwoch sprzezonych
bocznie kropkach kwantowych, znajdujacych sie w obszarze jednorodnego po-
la elektrycznego. Sprzezone bocznie kropki kwantowe wytwarzane sa zazwy-
czaj poprzez przytozenie odpowiednio dobranych napieé¢ do elektrod znajdu-
jacych sie na powierzchni heterostruktury zawierajacej quasi-dwuwymiarowy
gaz elektronowy [3, 4, 6]. Z tego powodu do parametryzacji potencjatu uwie-
zienia uzyto dwuwymiarowej funkcji potegowo-eksponencjalnej (2.2). Wy-
korzystanie wzoru (2.2) pozwala na zbadanie szerokiej klasy potencjatow
uwiezienia o réznych rozmiarach i geometrii. Na rysunku 4.1 przedstawio-
no schemat geometrii uktadu (a) oraz profil energii potencjalnej wzdtuz osi
x dlay =0 (b).

Uktad sprzezonych kropek kwantowych znajduje si¢ pomiedzy dwoma
elektrodami zewnetrznymi. Elektrody te sa naniesione w odlegltosci L od sie-
bie i przyltozone jest do nich napiecie V. W obszarze potprzewodnika pomie-
dzy elektrodami powstaje jednorodne pole elektryczne F = (—F,0,0), gdzie
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F =V/L. W obliczeniach przyjeto odlegto$¢ pomiedzy elektrodami wieksza
niz rozmiar uktadu sprzezonych kropek kwantowych, czyli: L > d+ R, + R,

Problem jednoelektronowy (2.6) rozwiazano metoda wariacyjna z uzy-
ciem wielocentrowych gaussianoéw. Otrzymane funkcje i energie jednoelek-
tronowe wykorzystane zostaly do rozwigzania problemu dwuelektronowego
(2.5). Doktadny opis metody numerycznej i schemat rozwiazania przedsta-
wiono w Dodatku A.

4.2 Wyniki

Rysunki 4.2-4.4 prezentuja wyniki dla uktadu, w ktérym prawa kropka (po-
lozona blizej elektrody o nizszej energii potencjalnej) jest wieksza. Wyniki
te otrzymano dla uktadow, w ktérych lewa kotowa kropka kwantowa miata
rozmiary: %), = I, = 20 nm, natomiast prawe kropki réznily si¢ rozmiarami
i ksztaltem: kotowa (por. rys. 4.2, R, = R;, = 40 nm), eliptyczna z dtuzsza
polosiag rownolegta do osi y (por. rys. 4.3, Rj; = 20 nm, R, = 40 nm) i elip-
tyczna z dtuzsza poétosia réwnolegla do osi x (por. rys. 4.4, R, = 40 nm,
Ry, = 20 nm). Ogdlna zalezno$¢ energii wymiany J od pola elektrycznego
dla powyzszych uktadow jest bardzo podobna. W zakresie stabych poél, ener-
gia wymiany przyjmuje mala (por. rys. 4.2) lub zerowa warto$¢ (por. rys.
4.3-4.4). Wraz ze wzrostem pola elektrycznego wzrasta takze warto$é ener-
gii wymiany. Po przekroczeniu pewnego pola granicznego, konczy sie wzrost
energii wymiany wraz z polem elektrycznym i zaczyna sie obszar, w ktorym
energia wymiany prawie nie zalezy od pola (por. rys. 4.3) lub zmienia sie
wraz ze wzrostem pola F' w zaleznosci od twardosci potencjatu uwiezienia p
(por. rys. 4.2 1 4.4). W tym obszarze J(F') przyjmuje warto$¢ maksymalna.
Przy dostatecznie silnych polach elektrycznych w zaleznosci J(F') pojawia
sie skok i energia wymiany gwaltownie spada do zera.

Rysunki 4.2-4.4 przedstawiaja jeszcze jedna ogdlng zaleznosé: maksymal-
na wartos¢ energii wymiany maleje wraz ze wzrostem twardosci potencjatu
uwiezienia. Jednakze szczegdtowa zaleznosé energii wymiany od pola elek-
trycznego jest rozna dla réznych rozwazanych nanouktadow. Zaleznosé ener-
gii wymiany od pola elektrycznego jest rézna dla uktadéw ztozonych z koto-
wych (por. rys. 4.2) i eliptycznych (por. rys. 4.3-4.4) kropek kwantowych. Dla
kropek kotowych energia wymiany jest rézna od zera w przypadku braku pola
elektrycznego. W uktadzie, ktorego schematyczna geometria przedstawiona
jest na wstawce do rysunku 4.2, elektrony w stanie singletowym zlokalizo-
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Rysunek 4.2: Energia wymiany J dla dwoch kotowych kropek kwantowych
w funkcji pola elektrycznego F' dla potencjatow o réznej twardosci. Parametry
kropek: R, = Rj, = 20 nm, R,, = R,, = 40 nm, d = 80 nm. Wstawka:
schemat geometrii uktadu.

wane sg w prawej kropce. Podwdjne obsadzenie prawej kropki realizowane
jest z duzym prawdopodobienstwem nawet w zerowym polu F'. Wzrastajace
pole elektryczne powoduje catkowita lokalizacje elektronow w prawej kropce
i caty uktad sprzezonych kropek kwantowych zaczyna dziata¢ jak pojedyncza
kropka kwantowa [55].

Jezeli prawa kropka jest eliptyczna (por. rys. 4.3-4.4), wtedy dla stabych
pol elektrycznych, czyli 0 < F' < Fy, obydwie kropki kwantowe sa pojedyn-
czo obsadzone, nie ma przekrywania sie funkcji falowych i energia wymiany
jest réwna zero. Dla pél elektrycznych z przedziatu Fg < F' < F,.; wystepuje
liniowy wzrost J. Dla F' = F,; zalezno$¢ J(F') wykazuje pierwsze zatamanie,
powyzej ktérego J(F') jest prawie state (por. rys. 4.3) lub powoli zmienia sie
z polem F' (por. rys. 4.4). W przedziale pél elektrycznych F,; < F < Fpo
energia wymiany przyjmuje wartos¢ maksymalna J,,,. Dla F' = F,.5 naste-
puje drugie zalamanie i energia wymiany spada do zera dla F' > F.,. Dla

30



nanouktadu z rysunku 4.4 przebieg J(F') w przedziale F.y < F < F, zalezy
od twardosci potencjatu uwiezienia. Dla potencjalu gaussowskiego (p = 2) J
maleje ze wzrostem F', jest prawie stata dla p = 3 i rosnie wraz ze wzrostem F
dla p > 4. Dla nanouktadow, ktorych geometrie przedstawione sg na wstaw-
kach do rysunkéw 4.3 i 4.4, elektrony zlokalizowane sg w réznych kropkach
dla F' < F,g, catka przekrywania funkcji falowych jest rowna zero, co prowa-
dzi do zerowania energii wymiany. Jezeli pole elektryczne przekracza wartoscé
F,, elektrony w stanie singletowym sa calkowicie zlokalizowane w prawej
kropce, natomiast w stanie trypletowym nastepuje stopniowe przelewanie
tadunku elektrycznego z lewej kropki do prawej. Prowadzi to do wzrostu
energii wymiany w przedziale F,o < F < F.;. W przedziale posrednich pol
elektrycznych F,; < F < F., elektrony zar6wno w stanie singletowym jak
i trypletowym zlokalizowane sa w prawej kropce kwantowej, ta lokalizacja
utrzymuje sie az do F' = F.,. Prowadzi to do sytuacji, w ktorej J jest pra-

J [meV]

F [kV/cm]

Rysunek 4.3: Energia wymiany J dla uktadu kotowej i eliptycznej kropki
kwantowej w funkcji pola elektrycznego F' dla potencjatéw o réznej twardosci.
Parametry kropek: R, = R, = 20 nm, R,, = 20 nm, R,, = 40 nm, d = 80
nm. Wstawka: schemat geometrii uktadu.
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Rysunek 4.4: Energia wymiany J dla uktadu kolowej i eliptycznej kropki
kwantowej w funkcji pola elektrycznego F' dla potencjaléw o réznej twardosci.
Parametry kropek: R, = R, = 20 nm, R,, = 40 nm, R,, = 20 nm, d = 80
nm. Wstawka: schemat geometrii uktadu.

wie stalte (por. rys 4.3) lub w zaleznosci od twardosci potencjalu uwiezienia
zmienia sie z polem elektrycznym (por. rys. 4.4). Dla dostatecznie silnych
poél elektrycznych (F' > F,y) energia wymiany J gwaltownie spada do zera.
Jest to spowodowane tym, ze jeden z elektronéw w stanie trypletowym wytu-
nelowuje z uktadu sprzezonych kropek kwantowych i zostaje zaabsorbowany
w prawej elektrodzie, a zatem przekrywanie funkcji falowych elektronéw spa-
da do zera.

Rysunek 4.5 prezentuje wyniki dla uktadu, w ktérym lewa kropka kwan-
towa jest wieksza od prawej (geometria uktadu pokazana jest na wstawce
do rysunku). Dla F' < F,y energia wymiany jest réwna zero. Jezeli wartos¢
pola elektrycznego przekracza Fy, wtedy J wzrasta liniowo wraz ze wzro-
stem pola eletrycznego. Po osiggnieciu wartosci maksymalnej dla F' = Fq,
energia wymiany gwattownie spada do zera. Dla tego uktadu nie ma zakre-
su pola elektrycznego, w ktérym energia wymiany jest stata. Oznacza to, ze
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Rysunek 4.5: Energia wymiany J dla uktadu eliptycznej i kotowej kropki
kwantowej w funkcji pola elektrycznego F' dla potencjatéw o réznej twardosci.
Parametry kropek: Rj, = 20 nm, R, = 40 nm, R,, = R,, = 20 nm, d = 80
nm. Wstawka: schemat geometrii uktadu.

FcleC2~

Rysunek 4.6(a) przedstawia zaleznosé energii wymiany J od pola elek-
trycznego dla uktadéw rozniacych sie potozeniem kropek wzgledem elek-
trod. Parametry matych kropek kwantowych R, = R, = 20 nm i duzych
R, = R, = 40 nm sa takie same dla obu ukladéw. W przypadku braku
pola elektrycznego energia wymiany J przyjmuje taka sama wartos¢ dla obu
uktadéw. Niezerowa warto$¢ J w zerowym polu elektrycznym jest rezultatem
podwojnego obsadzenia wiekszej kropki kwantowej przez elektrony w stanie
singletowym. Elektrony w stanie trypletowym zlokalizowane sg w réznych
kropkach kwantowych. Dla uktadu z duza prawa kropka, wzrastajace pole
elektryczne powoduje szybkie przejscie elektronéw w stanie trypletowym do
prawej kropki. Energia wymiany wzrasta az do momentu, w ktérym osiagga
wartosé taka jak w pojedynczej kropce kwantowej [55]. Po przekroczeniu po-
la elektrycznego F.o jeden z elektronéw w stanie trypletowym wytunelowuje

33



3 B 3 —
_ _ O
: e 1 %2t ]
= O O p=4 S p=4

10 . 1 F .

0 L L 1 L L 1 0 1 1 /| 1 1 1

0 05 1 15 2 25 3 35 0 05 1 15 2 25 3 35
F [kV/cm] F [kV/cm]

Rysunek 4.6: Energia wymiany J w funkcji pola elektrycznego F' dla (a)
uktadow roznigceych sie¢ potozeniem kropek wzgledem zwrotu pola elektrycz-
nego dla parametréw matych kropek: R, = R, = 20 nm, duzych kropek:
R, = R, = 40 nm; (b) uktadow réznigcych si¢ ksztattem lewych kropek
kwantowych. Parametry matych kropek kotowych: R, = R, = 20 nm, duzej
kropki kotowej: R, = R, = 40 nm, eliptycznej kropki kwantowej: R, = 20
nm, R, = 40 nm. Krzywe czerwone (niebieskie) odpowiadaja schematom
czerwonym (niebieskim) pokazanym na wstawkach.

z uktadu i jest absorbowany w prawej elektrodzie, energia wymiany spada za-
tem do zera. Dla uktadu z lewg kropka wieksza, pole elektryczne prowadzi do
pojedynczego obsadzenia kropek kwantowych zaréwno w stanie singletowym
jak i trypletowym, co prowadzi do wyzerowania energii wymiany. Po prze-
kroczeniu pola elektrycznego F elektrony w stanie singletowym lokalizuja
sie w prawej mniejszej kropce i nastepuje liniowy wzrost energii wyminay
J, az do momentu, w ktérym jeden z elektronéw w stanie trypletowym wy-
tunelowuje z ukladu,a energia wymiany J gwaltownie spada do zera (por.
rys. 4.5). Zmiana lewej kropki z kotowej na eliptyczna [por. rys. 4.6(b)] zmie-
nia zalezno$¢ energii wymiany J od pola elektrycznego. W szczegdlnosci, ze
wzgledu na mniejsza pojemnos$¢ kwantowa kropki eliptycznej, dla zerowego
pola elektrycznego nie ma podwodjnego obsadzenia kropek i energia wymiany
jest réwna zeru.

Wyniki pokazane na rysunkach 4.2-4.6 pokazuja, ze w obszarze niskich
i posrednich pdl elektrycznych zalezno$¢ energii wymiany J od pola elek-
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trycznego F' moze by¢ sparametryzowana przy uzyciu funkcji liniowej
J(F)=aF + 0. (4.1)

Dla ukladéw z rysunkéw 4.2-4.5 parametryzacja liniowa (4.1) jest dobrym
przyblizeniem w przedziale pol elektrycznych AFj;peqr = Foq — Fo. Parametr
0 zalezy od twardosci potencjatu uwiezienia i geometrii rozpatrywanego ukta-
du. W ogélnosci § wzrasta wraz ze wzrostem twardosci potencjatu uwiezienia
i dla nanouktadu z rys. 4.5 przyjmuje wartosci od —8.56 meV dla p = 2 do
—6.86 meV dla p = 100. Wyniki przedstawione na rysunkach 4.3-4.5 pokazu-
ja, ze warto$¢ parametru « nie zalezy od twardosci potencjatu uwiezienia ani
od geometrii nanouktadu. Dla wszystkich rozwazanych uktadow parametr
ten przyjmowal prawie stalag wartosé¢ o =~ 7.73 [meV/(kV/cm)|. Wlasciwos¢
ta zostanie przedyskutowana w podrozdziale 4.3.

4.3 Dyskusja

W celu wyjasnienia wtasciwosci energii wymiany zaprezentowanych w pod-
rozdziale 4.2 przeanalizowane zostaly zmiany lokalizacji elektronéw w krop-
kach kwantowych pod wplywem pola elektrycznego.

Rysunek 4.7 przedstawia schematycznie konfiguracje elektronowe w réz-
nych przedziatach pola elektrycznego dla dwéch uktadow: (a) z prawa kropka
wieksza niz lewa (por. rys. 4.3) i (b) prawa kropka mniejsza niz lewa (por. rys.
4.5). Dla stabych pdl elektrycznych (F' < F,) elektrony zaréwno w stanie
singletowym jak i trypletowym zlokalizowane sg w réznych kropkach kwanto-
wych i energia wymiany jest rowna zeru (schematy czerwone). W przedziale
F. < F < F, elektrony w stanie singletowym zlokalizowane sg w prawej
kropce, natomiast w stanie trypletowym nastepuje stopniowe przelewanie si¢
tadunku elektrycznego z lewej kropki do prawej (schematy niebieskie). W tym
obszarze pol nastepuje liniowy wzrost energii wymiany J w funkcji F' az do
momentu podwojnego obsadzenia prawej kropki kwantowej dla F' = F,;. Dla
uktadu z prawa kropka wicksza, w przedziale pol F,.; < F' < F.o otrzymujemy
podwojne obsadzenie prawych kropek niezaleznie od stanéw spinowych elek-
tronéw (schematy czarne). W tym przedziale energia wymiany J prawie nie
zalezy od pola elektrycznego F', gdyz jego wplyw jest kompensowany przez
rozsuniecie elektronéow w kierunku prostopadtym do pola. Po przekroczeniu
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pola F.5 jeden z elektronéw w stanie trypletowym wytunelowuje z uktadu
i zostaje zaabsorbowany przez prawg elektrode (schematy zielone), a zatem
energia wymiany gwaltownie spada do zera. Nalezy zauwazy¢, ze dla uktadu
z prawg kropka kwantowa mniejsza od lewej nie istnieje konfiguracja, w kto-
rej obydwa elektrony w stanie trypletowym zlokalizowane sg w prawej kropce
kwantowej [por. rys. 4.7(b)].

Na rysunkach 4.8-4.11 przedstawiono przestrzenng lokalizacje elektronow
w sposob bardziej iloéciowy. Ciagte czerwone linie na rysunkach 4.8 i 4.9 poka-
zuja profil gestosci elektronowej o(x, y = 0) dla stanu trypletowego wzdtuz osi
x. Przerywane niebieskie linie pokazuja profil potencjatu uwiezienia U (z, 0),
a czarne kropkowane - energie wymiany J. Zielone poziome linie prezentuja
trzy najnizsze poziomy jednoelektronowe F,. Odpowiednie stany jednoelek-
tronowe wnosza najwiekszy wktad do konfiguracji dwuelektronowych. Poma-
ranczowe strzalki pokazuja wartos¢ pola elektrycznego, dla ktorego zrobione
sa wykresy o, U i E,. Rysunki 4.10 i 4.11 prezentuja mapy gestosci elek-
tronowej o(x,y) na plaszcezyznie x — y dla singletu i trypletu. Rysunki 4.8
i 4.10 pokazuja wyniki dla uktadu ztozonego z lewej kropki kotowej i prawej
kropki eliptycznej o dtuzszej pélosi rownoleglej do osi y (schematyczny ry-
sunek geometrii uktadu pokazuje wstawka do rys. 4.3). Mozna zauwazy¢, ze
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Rysunek 4.7: Schematy konfiguracji elektronowych w roéznych przedziatach
poél elektrycznych dla ukladéw z prawa kropka wieksza (a) i prawa kropka
mniejsza niz lewa (b). Schematy gérne odpowiadaja stanowi singletowemu,
dolne - trypletowemu.
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Rysunek 4.8: Gestos¢ elektronowa w stanie trypletowym (ciagla linia czer-
wona) i profil potencjalu uwiezienia wzdtuz osi = (niebieska przerywana
linia). Zielone linie poziome pokazuja poziomy jednoelektronowe, a czar-
na kropkowana krzywa pokazuje energie¢ wymiany .J. Parametry uktadu:
R, = Ry = R, = 20 nm, R,, = 40 nm, d = 80 nm, p = 10.

mniejsze wartosci g(x,0) w wickszej (prawej) kropce (por. rys. 4.8(a, b)) sa
skompensowane przez wieksza rozcigglosé gestosci elektronowej wzdtuz osi y
(por. rys. 4.10).

Wyniki prezentowane na rysunkach 4.8 — 4.11 pozwalaja na obserwowa-
nie zmian lokalizacji elektronéw w uktadzie sprzezonych kropek kwantowych.
Zmiany te sa spowodowane dziataniem zewnetrznego pola elektrycznego F'.
W przypadku braku pola elektrycznego, elektrony sa zlokalizowane w réznych
kropkach kwantowych, ich funkcje falowe sie nie przekrywaja i dlatego ener-
gia wymiany J jest réwna zero (por. rys. 4.8a, 4.9a 1 4.10, 4.11 dla F' = 0).
Jezeli przytozymy do uktadu zewnetrzne napiecie, elektron z lewej kropki mo-
ze tunelowaé przez bariere potencjatu pomiedzy kropkami do prawej kropki.
W tym obszarze, pole elektryczne powoduje szybki liniowy wzrost energii
wymiany J (por. rys. 4.8b i 4.9b). Warto w tym momencie zauwazy¢, ze

37



F [kV/cm] F [kV/icm]

0 1 2 3 0
@ o 6 ® o 6
5 -10 | 5
—-10 | 4 — 4
< S sl 3
E 3E& g 3E
[y -30 | n
20 25 2 25
1 -40 | 1
-30 : : 0 -50 L 0
-200 -100 0 100 200 -200 -100 0 100 200
x [nm] X [nm]
F [kv/cm] F [kV/icm]
0 1 2 3 0 1 2 3
© o — : : 6 @ o — : . 6
~ \\ |
N 15 N 15
S 20 | o
- - ~ 4 4< [N 4 4<
T A i3 e 3
£ ',/\! RPN 13& Zat Vol 4 3&
RIS [T UMY B T
> .40 S e o Sl 25
Pt -60 - e
vt 11 ; AN 41
i B ~. B H
60 1 1 > L 0 80 1 19 L 0
-200 -100 0 100 200 -200 -100 0 100 200
x [nm] x [nm]

Rysunek 4.9: Gestos¢ elektronowa w stanie trypletowym (ciagla linia czer-
wona) i profil potencjalu uwiezienia wzdtuz osi = (niebieska przerywana
linia). Zielone linie poziome pokazuja poziomy jednoelektronowe, a czar-
na kropkowana krzywa pokazuje energie wymiany .J. Parametry uktadu:
Ry, = R,z = Ryy = 20 nm, Ry, = 40 nm, d = 80 nm, p = 10.

juz dla stabych pél elektrycznych gestosé elektronowa w stanie singletowym
znacznie sie zmienia, natomiast w stanie trypletowym jest tylko nieznacznie
zaburzona (por. rys. 4.101 4.11 dla FF =01 F = 0.33 kV/cm). Jezeli prawa
kropka kwantowa jest dostatecznie duza, wzrastajace pole elektryczne powo-
duje podwdjne obsadzenie prawej kropki zarowno w stanie singletowym jak
i trypletowym (por. rys. 4.8(c) i rys. 4.10 dla F' = 1.52 kV/cm). W stanie
singletowym elektrony zlokalizowane sa w centralnym obszarze kropki, nato-
miast w stanie trypletowym gestosé¢ elektronowa ma dwa maksima potozone
réwnolegle do osi y (por. rys. 4.10 dla F' = 1.52 kV /cm).

W zakresie posrednich pél elektrycznych energia wymiany J przyjmuje
maksymalng warto$¢ J,... Podwdjne obsadzenie prawej kropki utrzymuje
sie w do$¢ szerokim zakresie pola elektrycznego, co skutkuje szerokim ob-
szarem, w ktérym energia wymiany nie zalezy (lub zalezy stabo) od pola
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Rysunek 4.10: Mapy gestosci elektronowych dla singletu i trypletu dla réz-
nych wartosci pola elektrycznego F' (w kV /cm). Linie ciagle przedstawiaja
rozmiary kropek kwantowych. Parametry uktadu: R, = R,, = %, = 20 nm,
R,, =40 nm, d = 80 nm, p = 10.

elektrycznego (por. rys. 4.2 i rys. 4.8). Jezeli pole elektryczne jest wieksze
od pewnej wartosci krytycznej F.o, jeden z elektrondow w stanie trypletowym
tuneluje poprzez prawa trojkatna bariere potencjatu i zostaje zaabsorbowany
w obszarze prawej elektrody, a energia wymiany gwatltownie spada do zera
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Rysunek 4.11: Mapy gestosci elektronowych dla singletu i trypletu dla réz-
nych wartosci pola elektrycznego F' (w kV /cm). Linie ciagle przedstawiaja
zasieg potencjatu uwiezienia. Parametry uktadu: R;, = R, = R,y = 20 nm,
Ry, = 40 nm, d = 80 nm, p = 10.

(por. rys. 4.8(d) i 4.10 dla F' = 3.16 kV/cm oraz 4.9(d) i 4.11 dla F' = 2.40
kV/cm).

Kropkowane czerwone linie w prawej czesci rysunkéw 4.8(d) 1 4.9(d) przed-
stawiajg gestosc elektronowsq tuz po chwili, w ktorej nastapito wytunelowanie
elektronu z uktadu sprzezonych kropek kwantowych. Warto zwroci¢é uwage
na zmiany jednoelektronowych pozioméw energetycznych E, (poziome zielo-
ne linie na rys. 4.8 i 4.9). Dla pola elektrycznego mniejszego od F.e poziomy
energetyczne lezg ponizej poziomu kontinuum, ktory jest wyznaczony przez
potencjal elektrochemiczny prawej elektrody, czyli pu, = —eV. Poziomom
tym odpowiadaja stany zwigzane elektronu. Dla F' = F., poziomy jedno-
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elektronowe osiagaja granice u,., a zatem w silnych polach elektrycznych,
tworza sie stany rezonansowe. Tunelowanie elektronu z prawej kropki naste-

puje z tych stanéw rezonansowych przez prawa trojkatna bariere [por. rys.
4.8(d) 1 4.9(d)] do obszaru prawej elektrody.

Dla nanouktadu, w ktérym lewa kropka jest wieksza od prawej (por. rys.
4.91 4.11), w obszarze stabych pdl elektrycznych otrzymujemy podobne za-
chowanie jak dla uktadu z prawa kropka wieksza od lewej (por. rys. 4.814.10).
W obszarze stabych pdl, energia wymiany jest réwna zero (dla F' < F),
a nastepnie wzrasta liniowo wraz z polem elektrycznym dla Fy < F < Fq.
Natomiast po osiggnieciu warto$ci maksymalnej J,,., dla F' = F,.; energia
wymiany gwaltownie spada do zera. Zaleznos$¢ ta jest rézna od prezentowa-
nych na rysunkach 4.2-4.4. Taka zaleznos¢ J(F') jest rezultatem nagtej zmiany
lokalizacji elektronow dla F' = F,;. Dla F' < F,; elektrony zlokalizowane sa
w r6znych kropkach [por. rys. 4.9(b, c)]. Zwiekszajace sie pole elektryczne
nie powoduje podwdjnego obsadzenia prawej kropki w stanie trypletowym,
lecz prowadzi do natychmiastowego przetunelowania jednego z elektronow
do obszaru prawej elektrody. Dla pola elektrycznego F' > F.; prawa kropka
nie moze by¢ podwdjnie obsadzona, co skutkuje gwattownym zerowaniem si¢
energii wymiany. Rysunek 4.9(d) pokazuje takze, ze dla dostatecznie silnego
pola elektrycznego F' jednoelektronowe wzbudzone poziomy energetyczne le-
73 powyzej [, a zatem tworzg si¢ stany rezonansowe. Nastepuje rezonansowe
tunelowanie poprzez pierwszy stan wzbudzony do obszaru prawej elektrody.

Rysunek 4.12 pokazuje zalezno$¢ maksymalnej energii wymiany .J,,q, od
parametru twardosci p potencjatu uwiezienia. Dla uktadu, ktorego geometrie
pokazuje wstawka do rysunku 4.2, dla pola elektrycznego F' ~ 0.76 kV /cm
mozna zauwazy¢, ze wartos¢ J,,., maleje wraz ze wzrostem twardosci poten-
cjalu. Zaleznos¢ ta moze by¢ sparametryzowana funkcjg eksponencjalng

Jmaac<p> = Al eXp(_Olp) + Bl 5 (42)

gdzie A; = 2.4740 meV, B; = 1.4059 meV, a C} = 0.2091. Eksponencjalna
zalezno$¢ (4.2) mozna wyttumaczy¢ tym, ze - przy ustalonym zasiegu poten-
cjalu uwiezienia - wraz ze wzrostem twardosci potencjatu wzrasta réwniez
efektywna pojemosé kwantowa kropek (por. wstawka do rys. 4.12). Oznacza
to, ze elektrony uwiezione w prawej kropce staja si¢ bardziej zdelokalizowane,
a zatem moga sie bardziej oddali¢ sie od siebie, co prowadzi do eksponencjal-
nego zmniejszania si¢ przekrywania elektronowych funkcji falowych.
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Rysunek 4.12: Maksymalna energia wymiany J,.,, w funkcji parametru p
twardosci potencjalu uwiezienia dla ustalonego pola elektrycznego F =
0.7576 kV/cm. Niebieskie punkty pokazuja wyniki obliczen, linia ciagla -
dopasowang krzywa (4.2). Parametry uktadu: R, = R, = R,, = 20 nm,
R,, = 40 nm, d = 80 nm, p = 10. Wstawka: energia potencjalna elektronu
w funkcji x.

Z punktu widzenia eksperymentalnej realizacji nanouktadéw dobrze jest
znaé zaleznos¢ energii wymiany J od rozmiaréw uktadu. W tym celu wy-
znaczona zostala zalezno$é¢ J,,., w funkcji czynnika skalujacego s dla ukta-
du, ktorego geometrie pokazuje wstawka do rysunku 4.2 dla pola elektrycz-
nego ' ~ 0.76 kV/cm. Czynnik skalujacy zdefiniowany zostal jako s =
Roctual/ Rinitial, czyli jest réwny ilorazowi aktualnych rozmiaréw przestrzen-
nych uktadu (Ructuar) do jego rozmiaréw poczatkowych (Ripniiar). Jako uktad
poczatkowy przyjeto uktad o rozmiarach przestrzennych: R, = Ry, = R,y =
20 nm, R,y = 40 nm, d = 80 nm i p = 10. Obliczenia energii wymiany
zostaly przeprowadzone dla kilkunastu nanouktadéw, ktorych parametry po-
tencjatu uwiezienia byty odpowiednio przeskalowane przez czynnik skalujacy,
tzn. sRy,, sRy, sR,., sR,, i sd. Jednoczesnie, aby utrzymac stalg wartos¢
pola elektrycznego F' przeskalowano takze odleglto$é pomiedzy elektrodami
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L — sL oraz napigcie V' — sV. Wyniki obliczen pokazane sg na rysunku 4.13
(czerwone punkty). W przedziale 1 < s < 5 mozna dokonaé parametryzacji
tej zaleznosci za pomocy funkcji eksponencjalnej

Imaz(8) = Ag exp(—Css) + By, (4.3)

gdzie Ay = 9.9040 meV, By, = 0.0710 meV oraz Cy = 1.7874 (por. linia ciagta
na rys. 4.13). Zaleznosé eksponencjalna (4.3), podobnie jak zaleznosé (4.2)
moze by¢ wyjasniona biorac pod uwage efekty rozmiarowe. Wraz ze wzrostem
rozmiaréw catego nanouktadu (por. wstawka do rys. 4.13), maleje przekry-
wanie si¢ elektronowych funkcji falowych, co prowadzi do eksponencjalnego
spadku energii wymiany wraz ze wzrostem czynnika skalujacego s. Nalezy
zauwazy¢, ze parametryzaja (4.3) jest poprawna tylko dla s < 5. Jezeli roz-

Jmax [MeV]

Il Il Il
-500 0 500 1000
X [nm]

F =0.7576 kV/cm

-

I
1 2 3 4 5 6 7
S

Rysunek 4.13: Maksymalna energia wymiany J,,,, w funkcji czynnika ska-
lujacego s dla ustalonego pola elektrycznego F' = 0.7576 kV /cm. Czerwone
punkty prezentuja wyniki obliczen, linia ciagta - dopasowana krzywa (4.3).
Parametry poczatkowe uktadu: R;, = R, = 20 nm, R,, = 20 nm, R,, = 40
nm, d = 80 nm, p = 10. Wstawka: energia potencjalna elektronu w funkcji x
dla kilku wybranych wartosci czynnika skalujacego s.
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miar nanouktadu jest wiekszy od pewnej granicznej wartosci (s ~ 5), energia
wymiany gwattownie spada do zera. Ten zanik energii wymiany w duzych
nanouktadach zwigzany jest z silng delokalizacjg elektronéw, ktoéra mozna
wyjasni¢ uzywajac profili potencjalu uwiezienia (por. wstawka do rys. 4.13).
Aby utrzymac stale pole elektryczne przy zwiekszeniu rozmiarow uktadu s
razy, nalezy przytozy¢ s razy wigksze napigcie, co prowadzi do obnizenia po-
tencjatu elektrochemicznego prawej elektrody u, = —eV. Jednoczesnie jed-
noelektronowe poziomy energetyczne rosng wzgledem .. Dla s &= 5 poziom
energetyczny pierwszego stanu wzbudzonego lezy powyzej potencjatu elek-
trochemicznego prawej elektrody, co istotnie zwigksza prawdopodobienstwo
przejscia elektronu przez trojkatna bariere potencjatu z prawej kropki do
prawej elektrody. W takich warunkach jeden z elektronéow tuneluje z uktadu
sprzezonych kropek kwantowych do obszaru prawej elektrody, co prowadzi
do zerowania si¢ energii wymiany J.

W zakresie stabych i posrednich pél elektrycznych, nanouktady ztozone
ze sprzezonych bocznie kropek kwantowych, posiadaja wazng wtasciwosé:
energia wymiany J jest liniowa funkcja pola elektrycznego [por. wzér (4.1)].
Zakres pola elektrycznego AFjineqr, w ktorym ta liniowa zaleznosé jest po-
prawna, zalezy od geometrii uktadu i twardo$ci potencjatu uwiezienia. Dla
nanouktadu z rys. 4.4 AFjeqr =~ 0.8 kV/cm dla potencjatu o p = 10. Dla
potencjatu o takiej samej twardosci, lecz réznej geometrii nanouktadu (por.
rys. 4.2-4.4) AFjneqr = 0.2 kV/cm. Szerszy zakres zaleznosci liniowej (wigk-
sza warto$¢ AFjineqr) powoduje, ze energia wymiany osiaga wieksza wartosé

Imaz-

Aby wyjasni¢ liniows zalezno$¢ energii wymiany od pola elektrycznego,
zbadano przebiegi najnizszych poziomdéw energetycznych singletu i trypletu.
Okazuje sig, ze zaleznos$¢ tych energii od pola elektrycznego w przedziale
0 < F < F, moze byé¢ bardzo dokladnie sparametryzowana za pomoca
funkcji liniowych (por. linie niebieskie na rys. 4.14), czyli

ES(F) = alpF + 89 (4.4)

)

gdzie 1 = 0, 1, 2. Parametry ag), agf), @(gi) oraz ﬁ(Ti) przyjmuja rézne wartosci
w réznych przedziatach pola elektrycznego, tzn. [0, Fuo|, [Feo, Fe1l, [Fe1, Feol,
ktére oznaczono odpowiednio (0), (1) i (2), lecz sa niezalezne od F' w obrebie
kazdego z tych przedziatow. W zakresie niskich poél elektrycznych, tzn. dla 0 <

F < F,y, otrzymano 04590) = a§9 )4 ﬁéﬂO) = (TO ), co prowadzi do zerowania sie
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energii wymiany wskutek degeneracji singlet-tryplet. W zakresie posrednich
pol, tzn. dla Fy < F < F,, degeneracja singlet-tryplet zostaje zniesiona.
W tym przedziale agl) < oz(Tl) i g) > ﬂ(Tl). Otrzymujemy zatem o =
a(Tl ) _ afgl) >0i0= ﬁi(pl) - ﬁél) < 0, co prowadzi do liniowej zaleznosci J(F')
[por. wzor (4.1)].

Interesujacy jest fakt, ze dla nanourzadzen o schematach podanych na
rysunkach 4.2 1 4.3 liniowa zaleznos¢ (4.4) zachowuje waznos¢ takze w zakresie
silniejszych pol elektrycznych, tzn. dla F,; < F < Fo. Wartosci parametréow
ag%%,w i 5@2% sg rozne od tych dla nizszych pdl, ale sa w przyblizeniu stale
w przedziale (2). Otrzymujemy ozg) ~ a(Tz) i B(TZ) > 6(2), co prowadzi do
sytuacji, w ktérej energia wymiany nie zalezy od pola elektrycznego J,q. =~
ﬁg) - ﬁéz) = const.

E [meV]
J [meV]

_80 . 1 ‘ 1 1 1 0
F [kV/cm]

Rysunek 4.14: Energia stanu singletowego (Fs,, Fgs) 1 trypletowego
(Erw, E7s) oraz energia wymiany J (linie przerywano-kropkowane) w funk-
c¢ji pola elektrycznego F' dla dwoch odleglosci d pomiedzy srodkami kropek.
Indeksy w i s oznaczaja odpowiednio sytuacje stabego (d = 80 nm, linie
niebieskie) i silnego (d = 40 nm, linie czerwone) sprzezenia tunelowego. Pa-
rametry ukladu: R, = R, = 20 nm, R,, = 20 nm, R,, = 40 nm, p = 10.
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Kolejng interesujaca wlasciwoscia parametryzacji (4.1) jest to, ze pa-
rametr & = AJ/AF, ktéry okredla nachylenie krzywej J(F') w przedziale
(1), przybiera te same wartosci dla wszystkich rozwazanych nanoukladéw.
W szczegdlnodcei, parametr o nie zalezy od twardo$ci potencjalu uwiezienia
i geometrii nanouktadu (por. rys. 4.2-4.5). Biorac pod uwage wszystkie otrzy-
mane zaleznosci J(F') dla réznych nanouktadéw (por. rys. 4.2-4.5) obliczono

a=7.73+0.13 [meV/(kV/cm)] .

W sprzezonych bocznie kropkach kwantowych, liniowa zalezno$¢ J(F')
nie moze by¢ wyjasniona na podstawie rachunku zaburzen pierwszego rze-
du [34]. Wynika to stad, iz nawet stabe pole elektryczne powoduje znaczace
zaburzenie gestosci elektronowej w stosunku do sytuacji bez pola (por. rys.
4.10 i 4.11). Ponadto okazuje sie, ze nawet dla nanoukladéw o takiej sa-
mej geometrii 1 w tym samym polu elektrycznym liniowa zalezno$¢ J(F')
znika, jezeli istnieje silne sprzezenie tunelowe pomiedzy kropkami. W celu
zobrazowania tego efektu rozwazone zostaly dwa uktady o geometrii po-
kazanej na wstawce do rysunku 4.14. Na rysunkach 4.14 i 4.15 indeksy w
i s oznaczaja wyniki otrzymane dla stabego i silnego sprzezenia tunelowe-
go pomiedzy kropkami kwantowymi. Na rysunku 4.14 pokazane sg wyniki
dla dwo6ch nanouktadow o tych samych zasiggach potencjatu uwiezienia, roz-
niacych sie jedynie odlegloscia pomiedzy Srodkami kropek kwantowych. Dla
ukltadu o stabym sprzezeniu tunelowym (d = 80 nm) zaréwno energia stanu
singletowego, trypletowego jak i energia wymiany sg liniowymi funkcjami po-
la elektrycznego (w odpowiednich przedziatach pola). Obserwujemy réwniez
zatamania na zaleznosci energii Ep,, od pola elektrycznego F', ktére prowadza
do odpowiednich zatlaman na krzywej J(F'). Dla silnego sprzezenia tunelowe-
go (d = 40 nm) otrzymujemy caltkowicie odmienna zaleznosé¢ J(F'). W tym
przypadku energia stanu singletowego Egs nie jest liniowa funkcja pola elek-
trycznego, co prowadzi do nieliniowej zaleznosci J(F'). Jednakze energia stanu
trypletowego Ers nadal pozostaje przedzialami liniowg funkcja F' z wyraz-
nie widocznym zatamaniem (por. strzatka na rys. 4.14). W zakresie stabych
pol elektrycznych i silnego sprzezenia tunelowego, degeneracja singlet-tryplet
jest zniesiona i energia wymiany J ma wartos¢ niezerowg nawet dla F = 0
(por. rys. 4.14).

Pochodzenie liniowej/nieliniowej zaleznosci J(F') mozna zbadaé rozwaza-
jac zmiane potozenia $rodka tadunku elektrycznego, tzn. z. = (x1 + x2)/2.
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Rysunek 4.15: Wartosé oczekiwana (z.) potozenia srodka ciezkosci tadunku
elektrycznego na osi  w funkcji pola elektrycznego F' dla singletu S (pelne
symbole) i trypletu T' (puste symbole) dla d = 40 nm (indeks s, linie czer-
wone) 1 d = 80 nm (indeks w, linie niebieskie). Parametry uktadu takie same
jak na rysunku 4.14.

Wyznaczona zostala wartosé oczekiwana (z.) dla przypadku stabego i silne-
go sprzezenia tunelowego dla singletu i trypletu. Zgodnie z réwnaniem (2.3),
warto$¢ 2(z.) jest zaleznym od pola elektrycznego wktadem do energii po-
tencjalnej kazdego z elektronéw. Rysunek 4.15 pokazuje, ze (z.) jest liniowa
funkcja F' dla trypletu zaréwno w przypadku stabego jak i silnego sprzeze-
nia tunelowego oraz dla singletu, ale jedynie w przypadku stabego sprzezenia
pomiedzy kropkami. Dla silnego sprzezenia pomiedzy kropkami kwantowymi
zalezno$é (x.)ss od pola elektrycznego F' jest nieliniowa. Mozna zaobser-
wowaé takze, ze wartosci oczekiwane (z.)gw, (Te)7w 1 (Te)1s maja skoki dla
okreslonych wartosci pola elektrycznego. W niskich polach elektrycznych, sro-
dek ciezkosci tadunku elektrycznego znajduje sie blisko $srodka nanouktadu,
tzn. (x.) = 0, zaréwno dla singletu jak i trypletu, co wynika z pojedynczego
obsadzenia obu kropek kwantowych. Wzrastajace pole elektryczne nieznacz-
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nie przesuwa (z.) w strone prawej kropki. Dla singletu, w polu elektrycznym
F = F,, nastepuje zmiana lokalizacji elektronéw: obydwa elektrony zostaja
zlokalizowane w prawej kropce. Jednakze dla trypletu, pojedyncze obsadze-
nie obydwu kropek utrzymuje si¢ az do pola elektrycznego F = F,;. Dla
F > F, i stabego sprzezenia pomiedzy kropkami srodek cigezkosci tadunku
elektrycznego znajduje si¢ blisko srodka prawej kropki zaréwno dla singletu
jak i trypletu (por. rys. 4.15). Dla stabego sprzezenia tunelowego lokaliza-
cja elektronéw w stanie singletowym prawie sie nie zmienia w przedziale
F,o < F < F,. Natomiast dla silnego sprzezenia miedzy kropkami (z.)gs
rosnie nieliniowo wraz z polem elektrycznym poczynajac od wartosci nieze-
rowej dla F' = 0. W stanie trypletowym skok w zaleznosci (x.)rs dla F' = F
nastepuje w wyniku nagtej zmiany lokalizacji elektronéw z pojedynczo do
podwojnie obsadzonej prawej kropki kwantowe;j.

4.4 Podsumowanie

W rozdziale tym przedstawiono wyniki obliczen [49, 55] wplywu pola elek-
trycznego na energie wymiany. W sposob bezposredni wyznaczono wplyw
statycznego jednorodnego pola elektrycznego wytwarzanego zazwycza] przez
elektrody zrédta i drenu. W sposodb posredni, poprzez zmiane parametru
twardosci, zasiegu i gtebokosci potencjalu uwiezienia, zbadano takze wptyw
pola niejednorodnego, wytwarzanego przez elektrody bramek [36, 37, 38].

Pokazano, ze za pomoca pola elektrycznego mozna efektywnie sterowac
energiag wymiany. Zwickszajac (lub zmniejszajac) napiecie zrédto-dren, moz-
na wlaczaé (lub wylaczaé) energie wymiany. Wartosci krytyczne pola elek-
trycznego, dla ktorego zachodzi to wlaczanie/wylaczanie zaleza od parametru
twardosci potencjatu uwiezienia. Znaleziono nanouktady, w ktérych energia
wymiany J w szerokim zakresie pol elektrycznych nie zalezy od pola elek-
trycznego F. W obszarze tym warto$¢ energii wymiany jest maksymalna.
Zatem wlaczanie/wylaczanie energii wymiany odbywa sie pomiedzy warto-
sciami 01 Jz-

Pokazano, ze w przypadku nanouktadéw o stabym sprzezeniu tunelowym
pomiedzy kropkami kwantowymi, energia wymiany J jest liniowa funkcja po-
la elektrycznego (dla przedziatu posrednich pél elektrycznych). Wyniki obli-
czen pokazuja, ze parametr « = AJ/AF, ktory okresla nachylenie krzywej
J(F), przyjmuje stata warto$¢ dla szerokiej klasy nanouktadow zbudowanych
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ze sprzezonych bocznie kropek kwantowych. Przedstawiono wyniki pokazu-
jace, ze silne sprzezenie tunelowe pomiedzy kropkami kwantowymi niszczy
liniowa zaleznosé¢ J(F).

Otrzymane w tym rozdziale wyniki mogg zosta¢ wykorzystane do projek-
towania nanourzadzen poétprzewodnikowych, w ktérych wszystkie operacje
zwigzane z manipulacja spinem elektronu wykonywane sa przy uzyciu pola
elektrycznego.
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Rozdziatl 5

Oddzialywanie wymienne

w tréjwymiarowym modelu
sprzezonych kropek w drucie
kwantowym

W rozdziale tym przedstawione zostaly wyniki obliczen oddziatywania wy-
miennego w trojwymiarowym modelu sprzezonych bocznie kropek kwan-
towych. Model ten moze shuzy¢ do opisu realizowanego eksperymentalnie
uktadu sprzezonych kropek kwantowych wytworzonych w drucie kwantowym
InAs [15, 50]. W zaleznosci od metody wytwarzania drutéw kwantowych moz-
na otrzymac druty o réznym przekroju poprzecznym, np. wytwarzane metoda
MBE druty kwantowe [15, 50] posiadaja przekrdj szesciokatny. W rozdziale
tym zbadano wptyw zewnetrznego pola elektrycznego na oddziatywanie wy-
mienne w drutach kwantowych o réoznym przekroju poprzecznym: kotowym,
kwadratowym oraz sze$ciokatnym. Dla drutu o przekroju kotowym wykona-
no obliczenia zaleznosci energii wymiany od parametru twardosci potencjatu
uwiezienia poprzecznego p; oraz podluznego pj.

5.1 Schemat uktadu

Rozwazony zostal uktad dwéch elektronéw zwiazanych w sprzezonych krop-
kach kwantowych wytworzonych w drucie kwantowym. Do obliczen przyjeto
potencjal uwiezienia w postaci (2.13). Taka parametryzacja pozwala na wy-
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Rysunek 5.1: Kontury potencjalu uwiezienia w ptaszczyznie prostopadlej do
osi drutu dla potencjatu a) kotowego, b) kwadratowego, ¢) szeSciokatnego. d)
Profil potencjatu uwiezienia wzdtuz osi drutu. Odlegtos¢ pomiedzy srodkami

potencjatu uwiezienia wynosi d = 90 nm, parametry twardosci potencjatu:
pL:4ip||:1O.

konanie obliczen dla potencjatow o réznej twardosci w kierunku osi drutu i w
plaszczyznie prostopadtej do osi. Rysunek 5.1 pokazuje przyjete w oblicze-
niach przekroje poprzeczne potencjalu uwiezienia: a) kotowy, b) kwadrato-
wy, ¢) szesciokatny. Rysunek 5.1(d) przedstawia profil potencjatu uwiezienia
wzdhuz osi drutu kwantowego. Obliczenia zostaly wykonane dla drutéw InAs
o $rednicy ~ 50 nm, czyli dla zasiegéw potencjatu R, = R, = 25 nm oraz
R, = R, = 30 nm w kierunku osi drutu kwantowego. W obliczeniach przy-
jeto stale materiatowe InAs: e, = 14.6, m, = 0.023m,g, gdzie m.y jest masg
spoczynkowq elektronu.
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5.2 Wyniki

Rysunek 5.2 pokazuje energie E, trzech pierwszych stanéw jednoelektrono-
wych dla drutu o przekroju poprzecznym a) kotowym (linie niebieskie), b)
szesciokatnym (linie czerwone) i ¢) kwadratowym (linie zielone). Nalezy zwro-
ci¢ uwage na wpltyw ksztaltu przekroju poprzecznego potencjatu na potozenie
pozioméw jednoelektronowych. Zmiana potencjatu uwiezienia z kotowego na
szesciokatny w niewielkim stopniu obniza energie stanu podstawowego. Jest
to zwigzane z nieznaczng zmiang pojemnosci kwantowej uktadu. Natomiast
w przypadku zmiany ksztattu potencjatu z kotowego lub szesciokatnego na
kwadratowy, nastepuje do$¢ znaczne obnizenie energii jednoelektronowych.
Wynika to stad, iz w przypadku potencjatu o przekroju kwadratowym po-
jemnos¢ kwantowa uktadu kropek kwantowych jest wigksza (por. rys. 5.1),
a zatem elektrony sg silniej zwigzane w uktadzie. Rysunek 5.2 pokazuje takze,

E, [meV]

F [kV/cm]

Rysunek 5.2: Energie trzech najnizszych pozioméw jednoelektronowych dla
drutéw o przekroju poprzecznym kotowym (linie niebieskie), szesciokatnym
(linie czerwone) i kwadratowym (linie zielone). Wstawka: powiekszony obszar
odpychania si¢ pozioméw energetycznych.
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Rysunek 5.3: Energia wymiany J w funkcji pola elektrycznego F' dla drutu
kwantowego o kotowym przekroju poprzecznym dla réznej twardosci poten-
cjatu uwiezienia dziatajacego wzdtuz osi drutu. Wstawka: energia wymiany
w funkcji pola elektrycznego dla potencjatow o réznej twardosci w obszarze
liniowego wzrostu. R, = R, = 25 nm, R, = R,; = 30 nm, p; = 20.

ze dla pewnych wartosci pola elektrycznego nastepuje odpychanie sie jedno-
elektronowych poziomoéw energetycznych stanéw wzbudzonych.

Rysunek 5.3 pokazuje obliczona energic wymiany w funkcji pola elek-
trycznego dzialajacego wzdtuz osi drutu dla drutu kwantowego o przekroju
kotowym i parametrze twardosci potencjatu poprzecznego p; = 20. Przed-
stawiono wyniki dla potencjatow o réznej twardosci potencjatu wzdtuz osi
drutu: od migkkiego potencjatu gaussowskiego (p| = 2) do twardego poten-
cjatu (p; = 100). Ze wzgledu na symetrie potencjatu w kierunku osi drutu
[por. rys. 5.1(d)], w przypadku braku pola elektrycznego stany singletowe
i trypletowe sg zdegenerowane, co prowadzi do zerowania si¢ energii wymia-
ny J. Degeneracja ta zostaje zniesiona przez zewnetrzne pole elektryczne.
Po przekroczeniu pewnego pola elektrycznego F.y nastepuje liniowy wzrost
energii wymiany. Elektrony w stanie singletowym zlokalizowane sa w pra-
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wej kropce kwantowej, natomiast w stanie trypletowym nastepuje stopniowe
przelewanie tadunku elektrycznego z lewej kropki do prawej. Po przekrocze-
niu pola elektrycznego F,.; oba elektrony, zaréwno w stanie singletowym jak
i trypletowym zlokalizowane sg w prawej kropce kwantowej. W tym przypad-
ku uktad sprzezonych kropek dziata jak pojedyncza kropka kwantowa [55].
Wartos¢ pola elektrycznego Fo, przy ktorej zaczyna sie liniowy wzrost ener-
gii wymiany, zalezy od parametru twardosci potencjalu uwiezienia pj. Przy
ustalonych pozostatych parametrach nanouktadu wzrost p; powoduje zwigk-
szenie efektywnego rozmiaru kropek i jednocze$nie zmniejsza sie szerokosé
bariery pomiedzy kropkami, co powoduje, ze prawdopodobienstwo tunelowa-
nia z lewej kropki do prawej jest najwicksze dla potencjalu o najwigkszej
wartosci parametru p.

Rysunek 5.4 pokazuje zaleznos¢ energii wymiany od pola elektrycznego
dla sprzezonych kropek kwantowych w drucie o roznym przekroju poprzecz-
nym. Zmiana przekroju poprzecznego potencjatu z kotowego na kwadratowy

12 T T T T T T T
10 -
8 -
3
g 6r
>
4 -
2 -
przekrdj kotowy —o—
przekréj kwadratowy —8—
0 | | | | przekrléj szeéciokqtlny —e—
0 0.5 1 1.5 2 25 3 35 4
F [kV/cm]

Rysunek 5.4: Energia wymiany J w funkcji pola elektrycznego dla potencja-
téw o réznym przekroju poprzecznym: kotowym (linia czerwona), sze$ciokat-
nym (linia czarna) i kwadratowym (linia niebieska). p, = 20, p; = 10.
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powoduje zmniejszenie energii wymiany. Jest to zwiazane z tym, ze w przy-
padku kwadratowego przekroju poprzecznego zwieksza si¢ efektywny rozmiar
kropek kwantowych (por. rys. 5.1), co skutkuje zmniejszeniem przekrywania
sie funkcji falowych elektronéow i w rezultacie prowadzi do zmniejszenia ener-
gii wymiany J.

Wyniki przedstawione na rysunkach 5.3 i 5.4 pokazuja, ze dla stabych
i posrednich pdl elektrycznych zalezno$é energii wymiany od pola elektrycz-
nego moze by¢ sparametryzowana za pomoca funkcji liniowej

J(F)=aF + (. (5.1)

Podobnie jak dla uktadéw dwuwymiarowych, parametr § zalezy od twardo-
Sci potencjatu pj i wzrasta wraz z nim. Wyniki przeprowadzonych obliczen
pokazujg natomiast, ze parametr « nie zalezy ani od p, ani od przekro-
ju poprzecznego drutu, w ktéorym wytworzony jest uktad sprzezonych kropek
kwantowych. Wyznaczona na podstawie wszystkich wynikéw srednia wartosé
parametru o wynosi @ = 8.93 meV/(kV/cm). Dla por6wnania w przypadku
dwuwymiarowym « = 7.73 meV/(kV/cm).

Rysunek 5.5 pokazuje zaleznos¢ energii wymiany J od parametrow twar-
dosci potencjatu uwigzienia poprzecznego p, i podtuznego p dla dwoch war-
todci pola elektrycznego. Zaleznosé energii wymiany od pj (ciagte zielone
linie), podobnie jak dla ukladéw dwuwymiarowych, jest malejaca funkcja
parametru p. Wzrost twardosci potencjatu uwiezienia prowadzi do zwigk-
szenia efektywnego rozmiaru kropek kwantowych i zmniejszenia sie przekry-
wania funkcji falowych elektronéw, co w rezultacie prowadzi do zmniejszenia
energii wymiany. Inny charakter zaleznosci J(p;) dla mniejszego pola elek-
trycznego (F = 1.33 kV/cm) zwiazany jest z tym, ze energia wymiany nie
osiagneta jeszcze swojej maksymalnej wartosci (jest to jeszcze obszar linio-
wego wzrostu). Zmiana parametru py z wartosci pj = 2 do wartodci pj = 24
powoduje zmniejszenie energii wymiany o okoto 2.4 meV. Energia wymiany
jest natomiast rosnaca funkcja parametru p, . Dla p; > 20 funkcja J(F) dazy
do asymptoty poziomej. Wydaje sie, ze przy ustalonej twardosci potencja-
tu uwiezienia podtuznego (p; = 10) pomimo wzrostu efektywnego rozmiaru
kropek kwantowych wraz ze wzrostem parametru twardosci p, potencjatu
uwiezienia poprzecznego, wiekszy wplyw na energie wymiany ma silniejsza
lokalizacja elektronéw w kierunkach prostopadtych do osi drutu kwantowe-
go (wieksza twardosé potencjatu p; oznacza mniejsze prawdopodobienstwo
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Rysunek 5.5: Energia wymiany J w funkcji parametrow twardosci potencjatu
uwiezienia p, (linie czerwone) i p; (linie zielone) dla dwéch wartosci pola
elektrycznego.

wnikania funkcji falowej elektronéw w obszar bariery potencjatu). Zmiana
parametru p, z wartosci p; = 2 do wartosci p; = 24 powoduje wzrost
energii wymiany o okoto 0.3 meV. W porownaniu do odpowiedniej zmiany
zaleznosci J(p|) widaé, ze jest to efekt stabszy.

5.3 Podsumowanie

W niniejszym rozdziale przedstawione zostaly pierwsze wyniki obliczen ener-
gii wymiany w tréjwymiarowym uktadzie sprzezonych kropek kwantowych
wytworzonych w drutach kwantowych o réznych przekrojach poprzecznych.
Przedstawione wyniki pokazuja, ze zmiana ksztattu potencjatu poprzecz-
nego uwiezienia elektronow z kotowego na sze$ciokatny lub kwadratowy pro-
wadzi do obnizenia energii stanu podstawowego pojedynczego elektronu. Zmia-
na ksztaltu potencjatlu poprzecznego uwiezienia elektronéow z kotowego na
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kwadratowy prowadzi do zmniejszenia energii wymiany. Jest to spowodo-
wane zwiekszeniem efektywnych rozmiarow kropek kwantowych, co skutku-
je zmniejszeniem catki przekrywania i spadkiem wartos$ci energii wymiany.
Otrzymana zostala jako$ciowo rézna zalezno$é energii wymiany J od twardo-
Sci potencjatu uwiezienia poprzecznego p, oraz twardosci potencjatu wzdtuz
osi drutu kwantowego pj. J jest rosngca funkcja pi, natomiast zaleznosc
J(p) jest malejaca.

Przedstawione wyniki pokazuja, ze podobnie jak w przypadku uktadéow
dwuwymiarowych, energia wymiany J(F') moze by¢ sparametryzowana funk-
cja liniowa. Wspotezynnik a nachylenia krzywej J(F') nie zalezy od twardosci
potencjatu uwiezienia ani od ksztattu przekroju poprzecznego drutu. Nalezy
zauwazy¢, ze odpowiednie zaleznosci J(F) i J(p)) sa jakosciowo podobne do
zaleznodci prezentowanych w rozdziale 5 dla przypadku dwuwymiarowego.
Réznice pomiedzy uktadami 2D i 3D wynikiajg gtéwnie z tego, ze rozwazany
w tym rozdziale model nanouktadu ( sprzezonych kropek kwantowych w dru-
cie kwantowym) nie stanowi prostego uogdélnienia modelu bocznie sprzezo-
nych kropek kwantowych rozwazanego w rozdziale 5.

Podsumowujac pokazano, w jaki sposéb mozna za pomoca pola elektrycz-
nego sterowa¢ oddziatywaniem wymiennym w kropkach kwantowych wytwo-
rzonych w drucie kwantowym.
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Rozdzial 6

Bramka logiczna XOR na
spinach elektronéw

W rozdziale tym przedstawiono propozycje realizacji bramki logicznej XOR
w oparciu o uktad poczwérnych sprzezonych bocznie kropek kwantowych [56].
W uktadzie tym istnieje mozliwos$¢ niezaleznego sterowania parametrami po-
szczegbdlnych kropek kwantowych poprzez przytozenie odpowiednich napigé
do elektrod bramek [40]. Przedstawiona propozycja realizacji operacji logicz-
nej XOR powstala na bazie wynikéw obliczen dotyczacych zaleznej od spinu
lokalizacji elektronéw otrzymanych w poprzednich rozdziatach.

Teoria obliczen kwantowych bazuje na pracy Barenco et al., ktérzy po-
kazali, ze zbior wszystkich jednokubitowych bramek kwantowych i dwuku-
bitowej bramki CNOT stanowi zbiér uniwersalnych bramek logicznych [57],
czyli za pomocg odpowiedniej kombinacji bramek logicznych z tego zbioru
mozna wykonaé¢ dowolna operacje logiczna [58, 59]. Bramka CNOT stanowi
kwantowy odpowiednik klasycznej bramki XOR.

W rozdziale tym zostanie omowiona propozycja klasycznej bramki XOR
na spinach elektronéw uwiezionych w uktadzie poczwoérnych sprzezonych kro-
pek kwantowych. W szczegdlnosci zostanie wyznaczony zakres parametrow
nanourzadzenia, dla ktérych powinno ono wykonywaé¢ operacje XOR. Za-
leta zaproponowanego nanouktadu jest to, ze wszystkie operacje zwigzane
z ewolucja uktadu kwantowego i odczytem stanu koncowego kontrolowane sa
za pomocy pola elektrycznego. Dodatkowo, po przedefiniowaniu stanu wyj-
Sciowego, proponowany uktad moze realizowaé¢ operacje logiczna XNOR na
spinach elektrondow.
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Tabela 6.1: Tabela prawdy bramki logicznej a) XOR i b) XNOR.

6.1 Bramki logiczne

Bramki logiczne realizujg elementarne funkcje logiczne, ktérych argumen-
ty (zmienne logiczne) i sama funkcja moga przybieraé tylko jedna z dwdch
wartosci: 0 (FALSE) lub 1 (TRUE). Argumenty funkcji logicznych zostaty
oznaczone literami X i Y, natomiast wartosé funkcji litera Z (por. tabela
6.1).

Bramka logiczna XOR realizuje operacje alternatywy wykluczajacej (su-
ma modulo 2). Na wyj$ciu bramki XOR otrzymujemy 1 wtedy i tylko wtedy,
gdy obydwa wejscia sg w réznych stanach logicznych, w przeciwnym przypad-
ku na wyjsciu otrzymujemy 0. Bramka logiczna XNOR wykonuje operacje
logiczna negacji alternatywy wykluczajacej (XNOR = NOT(XOR)). Tabele
prawdy bramek XOR i XNOR przedstawia Tabela 6.1. W proponowanym
w tym rozdziale nanourzadzeniu za zmienne logiczne X i Y (wejscie bramki
logicznej) przyjeto z-owa sktadowsa spinu elektronow.

6.2 Modele nanourzadzenia

Rozwazone zostaly dwa modele nanourzadzenia zbudowanego ze sprzezonych
bocznie kropek kwantowych o r6znych parametrach (rozmiarach geometrycz-
nych i glebokosci studni potencjatu). Model A opisuje uktad czterech sprze-
zonych bocznie kropek kwantowych, natomiast model B opisuje uktad o
takich samych parametrach umieszczony w zewnetrznym polu elektrycznym.
Energie potencjalng elektronu w uktadzie czterech sprzezonych bocznie kro-
pek kwantowych pokazuje rysunek 6.1. W sposéb schematyczny zaznaczono
zasiegi 1 rozmieszczenie poszezegdlnych kropek kwantowych (11, (2, r1, r2)
oraz ich potozenie wzgledem elektrod e;, e,, bedacych zréodtem zewnetrznego
pola elektrycznego F = (—F,0,0). Potencjal uwiezienia przyjeto jako su-
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a) Model A b) Model B

Rysunek 6.1: Energia potencjalna elektronu w uktadzie czterech sprzezonych
bocznie kropek kwantowych a) bez zewnetrznego pola elektrycznego i b) w ze-
wnetrznym polu elektrycznym F = 1.01 kV/em. Schematycznie zaznaczono
zasiegi i rozmieszczenie poszczegdlnych kropek kwantowych oraz dodatko-
wych elektrod ¢; i e,.

me czterech potencjatéw (2.1) o réznych zasiegach i srodkach umieszczonych
w wierzchotkach kwadratu (por. rys. 6.1). Potencjal uwiezienia ma postaé

Usgn(r) = =3~ Upyw exp{~[(z £ 0u)*/ Ripo + (4 £ 0,0)*/ R )77}, (6.1)
pv

gdzie p = [ dla kropek kwantowych potozonych blisko elektrody e; (le-
wej) i p = r dla kropek potozonych blisko elektrody e, (prawej), wskaz-
nik v = 1,2 rozréznia kropki kwantowe o takim samym wskazniku u (por.
rys. 6.1), Uy jest gltebokoscig studni potencjatu, R, (R,.,) zasiegiem po-
tencjalu w kierunku z(y), a (Zou, You) definiuje potozenie srodkéw kropek
kwantowych. W nanourzadzeniu B kazdy z elektronéw posiada dodatkows
energie potencjalna AU (x) dana wzorem (2.3), pochodzaca od zewnetrznego
pola elektrycznego F. W nanourzadzeniu A dodatkowa energia potencjalna
AU(x) = 0.

Obliczenia zostaly wykonane dla parametrow materialowych GaAs, dla
ktorego promien donorowy ma wartos¢ ap = 9.79 nm, a rydberg donorowy
wynosi Rp = 5.93 meV. Wszystkie prezentowane w tym rozdziale wyniki
uzyskano dla uktadu kwantowego o ustalonych parametrach lewych kropek
kwantowych: Uy = Uys = 6.4 Rp =~ 38.0 meV i Rj; = Rp = 6 ap =~
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58.7 nm. Srodki kropek kwantowych znajduja sie w wierzchotkach kwadratu
o boku 127.3 nm. Parametry kropek kwantowych r1 i 72 dobrano w taki
sposob, aby zapewni¢ poprawne dziatanie nanouktadu. Przyjeto nastepujace
wartodci: Upo = 5.86 Rp =~ 34.8 meV, Uy,1 = 5.63 Rp =~ 33.4 meV, R, =
5ap ~ 49.0 nm oraz R,; = 2.6 ap ~ 25.5 nm. We wszystkich obliczeniach
w tym rozdziale parametr twardosci potencjatu miat wartosé¢ p = 4. Problem
jednoelektronowy z potencjatem (6.1) zostal rozwiazany metoda wariacyjna
przy uzyciu wielocentrowych gaussianéw, a problem dwuelektronowy metoda
mieszania konfiguracji z 64 wyznacznikami Slatera (2.7).

6.3 Realizacja operacji logicznej

Operacja logiczna wykonywana jest na uktadzie dwoch elektronéw uwiezio-
nych w poczwornej kropce kwantowej. Realizacja operacji logicznej XOR od-
bywa sie w trzech etapach: (1) preparacja stanu poczatkowego, (2) ewolucja
uktadu kwantowego, (3) odezyt stanu koncowego.

W stanie poczatkowym elektrony zlokalizowane sa w lewych kropkach
kwantowych. Aby zapewni¢ odpowiednig lokalizacje elektronow w stanie po-
czatkowym przyjeto gtebokos¢ studni potencjatu lewych kropek kwantowych
wigksza od prawych o 3.2 meV. Wigksza glebokos¢ potencjatu uwigzienia
lewych kropek kwantowych zapewnia, ze w przypadku braku pola elektrycz-
nego lub dla stabego pola elektrycznego uktad dwoch elektronéw w stanie
podstawowym jest zlokalizowany w kropkach kwantowych 1 i [2 (po jed-
nym elektronie w kazdej kropce). Prace eksperymentalne [6, 14, 62, 63, 64]
pokazuja, ze mozliwa jest preparacja stanu poczatkowego uktadu, zgodnie
z zadanymi warunkami poczatkowymi.

Rysunek 6.2 pokazuje dwa sposoby kontroli ewolucji uktadu kwantowego
[65]: a) za pomoca zmiany gtebokosci studni potencjatu kropek kwantowych
1112 1ub b) za pomoca zmiany zewnetrznego pola elektrycznego. Podnoszac
dno studni potencjatu kropek {11 (2 (model A) lub przyktadajac odpowiednie
pole elektryczne F' (model B), dokonuje si¢ kontrolowanej ewolucji uktadu
kwantowego, podczas ktorej elektrony tunelujg z kropek lewych do prawych.
Ewolucja uktadu kwantowego przebiega w sposéb podobny do ewolucji ukta-
du spinéw zbadanego eksperymentalnie w pracy [6]. Podczas ewolucji ukta-
du kwantowego moze zachodzi¢ takze proces relaksacji, w trakcie ktérego
elektrony osiggajg stan o minimalnej energii catkowitej bez zmiany spinu.
Taki proces relaksacji mogltby zachodzi¢ w wyniku dhugozasiegowego oddzia-
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Rysunek 6.2: Dwa sposoby kontroli ewolucji uktadu kwantowego za pomoca
a) zmiany glebokosci studni potencjatu kropek kwantowych [1 i [2 (model
A) oraz b) zewnetrznego pola elektrycznego (model B). Linie przerywane
pokazuja dwa przekroje potencjalu uwiezienia w stanie poczatkowym (i),
a linie ciagle dwa przekroje w stanie koncowym (f) dla y = 64 nm iy = —64
nm.

tywania elektronéw z dwuwymiarowym gazem elektronowym [60, 61]. Stan
koncowy uktadu bedzie stanem singletowym lub trypletowym o minimalne;j
energii catkowitej uktadu dwdch elektronéw w potencjale (6.1). Elektrony, w
zaleznosci od ich spinu, lokalizuja sie w jednej lub w dwoch prawych kropkach

kwantowych.

Jako wynik Z operacji logicznej XOR na spinach elektronéw mozna przy-
ja¢ wynik pomiaru tadunku elektrycznego ¢ w kropce kwantowej r1. Jezeli
w wyniku pomiaru zmierzony zostanie tadunek ¢ = —e, to wynikiem ope-
racji logicznej XOR jest Z = 0, natomiast brak tadunku w kropce r1, czyli
g = 0 oznacza stan logiczny 1. Do pomiaru tadunku elektrycznego zgroma-
dzonego w kropce r1 mozna uzy¢ bardzo czulych detektoréow tadunku, np.
kwantowego kontaktu punktowego (QPC) [3, 66, 67, 68] lub tranzystora jed-
noelektronowego [69, 70]. W przypadku odpowiedniego doboru parametréw
kropek kwantowych, w kropce r1 zmierzony zostanie tadunek elektryczny
q = —e tylko w przypadku jednakowych spinéw elektronéw w stanie poczat-
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Rysunek 6.3: a) Tablica prawdy bramki logicznej XOR i b) schematyczny
rysunek pokazujacy lokalizacje elektronéw w uktadzie sprzezonych kropek
kwantowych, ktory realizuje operacje logiczng XOR. Niebieskie podwojne
strzatki pokazuja schematycznie stan wejsciowy uktadu, czerwone - stan kon-
cowy. QPC oznacza elektrode kwantowego kontaktu punktowego.

kowym. Jezeli dokona sie odwrotnego przyporzadkowania wynikéw pomiaru
tadunku elektrycznego ¢, czyli zdefiniuje sic Z = 1 dla zmierzonego tadun-
ku ¢q = —e i Z = 0 w przypadku wyniku pomiaru ¢ = 0, to proponowany
nanouktad bedzie dziatat jak bramka XNOR.

Rysunek 6.3 przedstawia tablice prawdy bramki logicznej XOR i schema-
tyczny rysunek lokalizacji elektronéw o réznych spinach w uktadzie sprzezo-
nych kropek kwantowych, ktory realizuje te operacje logiczna. Ze wzgledu na
nierozroznialnos¢ elektronéw, znajac jedynie wynik pomiaru tadunku w sta-
nie koncowym uktadu, nie mozna jednoznacznie stwierdzi¢, jaki byt wejsciowy
stan spinowy uktadu. Z tego powodu operacje (1) i (4) oraz (2) i (3) sa nieroz-
réznialne (por. rys. 6.3). Jezeli jednak oprécz tadunkowego stanu koncowego
uktadu znana jest dodatkowo sktadowa z-owa spinu jednego z elektronow, to
mozna rozréznié operacje (1) i (4). Nadal nie mozna rozrézni¢ operacji (2) i
(3). W celu ich rozrdéznienia potrzebna jest znajomos¢ petnego poczatkowego
stanu spinowego uktadu dwéch elektronéow.

63



Model A Model B

120
80 |
40

y [nm]
o
I
singlet

40
80 L
-120

120
80

40 |
O_

y [nm]
|
tryplet

40

_____

-80

-120

-200 -150 -100 -50 O 50 100 150 -150 -100 -50 0 50 100 150 200
X [nm] X [nm]

Rysunek 6.4: Gestosci jednoelektronowe w stanie koncowym uktadu dla ope-
racji (2) i (3) - gérny wiersz oraz (1) i (4) - dolny wiersz. Lewa kolumna
pokazuje wyniki dla nanourzadzenia opisanego modelem A, prawa kolumna
- modelem B. Uy,; = 33.4 meV, Uy,o = 34.8 meV.

Rysunek 6.4 przedstawia schemat nanourzadzenia i gestosci elektrono-
we obliczone dla stanu konicowego dla modelu A (lewa kolumna) i mode-
lu B (prawa kolumna). W gérnym wierszu przedstawione zostaly gestosci
jednoelektronowe dla operacji (2) i (3), natomiast w dolnym wierszu dla
operacji (1) i (4). W przypadku antyréownoleglych spinéw (gérny wiersz),
obydwa elektrony zlokalizowane sg w stanie koncowym w kropce r2 tworzac
stan singletowy. Pomiar tadunku elektrycznego zgromadzonego w kropce r1
daje wynik ¢(rl) = 0, czyli stan logiczny 1. W przypadku takich samych
spindéw elektronéw (stan trypletowy, dolny wiersz), kazdy z elektronéw zlo-
kalizowany zostanie w stanie konicowym w innej kropce kwantowej (r1 lub
r2). Pomiar tadunku elektrycznego zgromadzonego w kropce r1 da zatem
wynik ¢(rl) = —e, czyli stan logiczny 0. QPC1 i QPC2 pokazuja mozli-
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we potozenia detektora tadunku. Linia ciagta zaznaczone zostalo potozenie
kwantowego kontaktu punktowego QPC1. Linia przerywana zaznaczono al-
ternatywne potozenie detektora tadunku elektrycznego (QPC2). Umiejsco-
wienie detektora tadunku w pozycji QPC1 lub QPC2 nie wpltywa na wynik
operacji logicznej, zmienia si¢ jedynie warto$¢ zmierzonego tadunku elek-
trycznego. W przypadku detektora w potozeniu QPC1 w wyniku pomiaru
otrzymamy: ¢(r1) = 0 lub ¢(rl) = —e, natomiast pomiar detektorem w po-
tozeniu QPC2 da wynik: ¢(r2) = —2e lub ¢(r2) = —e. Nalezy zwr6ci¢ uwage
na niewielkie r6znice w gestosciach jednoelektronowych dla modelu A (lewa
kolumna) i modelu B (prawa kolumna). W modelu A gestosci elektronowe sa
symetryczne wzgledem srodkéw kropek kwantowych, natomiast w przypadku
uktadu w zewnetrznym polu elektrycznym gestosci elektronowe sg przesunie-

Model A Model B
T T T T T T T T T T T T T T

120 + -+ .

rl rl

80 + =

& @

40 | -+ - =
= <
E o} + 1
> 7

40 + ot —

{QPC2 {QPC2

-80 | s -]

120 b r2 1 r2 _
| | | | | | | | | | | | | |
T T T T T T T T T T T T T T

120 + -+ .

rl rl

80 - -+ -

40 + 4o
= L
£ O0f T 15
> =

40 + I -

{QPC2 {QPC2

-80 L 2

120 L r2 1 r2 _
I I I I I I I I I I I I I I
-200 -150 -100 -50 O 50 100 150 -150 -100 -50 0 50 100 150 200

x [nm] X [nm]

Rysunek 6.5: Gestosci jednoelektronowe w stanie koncowym uktadu dla ope-
racji (2) i (3) - gérny wiersz oraz (1) i (4) - dolny wiersz. Lewa kolumna
pokauzje wyniki dla nanourzadzenia opisanego modelem A, prawa kolumna
- modelem B. Uy, = 52.2 meV, Uy, = 34.8 meV.
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Rysunek 6.6: Potencjal uwiezienia (linia czarna), cztery pierwsze jednoelek-
tronowe poziomy energetyczne (linie przerywane) oraz odpowiadajace im
funkcje jednoelektronowe (linie ciagle). Strzatkami pokazano schematycznie
obsadzenie stanéw jednoelektronowych dla singletu (czarne strzatki) i try-
pletu (podwdjne zielone strzalki).

te w kierunku prawych $cian kropek kwantowych, co wynika z dziatania pola
elektrycznego F'.

Rysunek 6.5 przedstawia schemat nanourzadzenia i gestosci elektrono-
we w stanie koncowym dla modelu A (lewa kolumna) i modelu B (prawa
kolumna) dla innego zakresu parametréw kropki kwantowej rl, w ktérym
nanouktad réwniez powinien realizowaé¢ operacje XOR. Wida¢, ze w stanie
singletowym oba elektrony zlokalizowane sa w kropce rl, natomiast w stanie
trypletowym kazdy z elektronéw zlokalizowany jest w innej kropce kwan-
towej. W tym przypadku pomiar tadunku za pomoca detektora QPC1 da
wynik: ¢(rl) = —2e lub ¢(rl) = —e, natomiast pomiar tadunku detektorem
QPC2 da wynik: ¢(r2) = 0 lub ¢(r2) = —e.

W celu lepszego zrozumienia zachodzacych w uktadzie sprzezonych kro-
pek kwantowych zmian lokalizacji elektronéw na rysunku 6.6 przedstawio-
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na zostata energia potencjalna elektronu i jednoelektronowe funkcje falowe
w funkcji wspotrzednej y wzdtuz prostej przechodzacej przez srodki prawych
kropek kwantowych. Pokazano takze cztery pierwsze jednoelektronowe pozio-
my energetyczne (linie przerywane) oraz odpowiadajace im funkcje falowe.
Strzatkami zaznaczono w sposéb symboliczny obsadzenie w stanie konco-
wym stanéw jednoelektronowych dominujacych w odpowiednich konfigura-
cjach dwuelektronowych: singlet (czarne strzalki) i tryplet (podwdjne zielo-
ne strzatki). Mozna zauwazy¢, ze wéréd konfiguracji dla stanu singletowego
dominuje podwdjnie obsadzony stan podstawowy. Ze wzgledu na zakaz Pau-
liego, w stanie trypletowym elektrony elektrony obsadzaja rézne jednoelek-
tronowe stany przestrzenne.

Dla odpowiednio dobranych parametréw nanouktadu otrzymujemy rézng
lokalizacje przestrzenna dla singletu i trypletu, co jest wymagane do prawi-
dtowego dziatania rozwazanego nanouktadu jako bramki XOR. O lokalizacji
elektronow w tej samej lub réznych kropkach kwantowych decyduje mini-
mum catkowitej energii uktadu czterech kropek kwantowych zawierajacych
dwa elektrony.

6.4 Optymalizacja parametré6w nanouktadu

Aby proponowany uktad dziatal jako bramka XOR, parametry kropek kwan-
towych muszg by¢ dobrane w taki sposob, aby zapewni¢ rézng lokalizacje
przestrzenng elektrondow w stanie singletowym i trypletowym. Przy ustalo-
nych parametrach kropek [1 i (2 dobdér odpowiednich parametrow kropek
kwantowych r1 i r2 jest kluczowy dla dziatania rozpatrywanego uktadu jako
bramki logicznej XOR. Rysunki 6.7 i 6.8 pokazuja rozktady elektronéow w sta-
nie koncowym w przypadku niewtasciwego doboru parametrow. Niewtasciwy
dobér parametréow kropek kwantowych r1 i 2 powoduje, ze rozpatrywany
uktad nie dziata jak bramka logiczna XOR.

Rysunek 6.7 pokazuje rozktad elektronéw oraz schemat nanouktadu, w kto-
rym kropka kwantowa r2 posiada za duze rozmiary. W tym przypadku za-
rowno dla stanu singletowego jak i trypletowego otrzymuje sie podwojne ob-
sadzenie kropki r2.

Rysunek 6.8 pokazuje rozktad elektronow oraz schemat nanouktadu w przy-
padku, gdy kropka kwantowa r2 posiada za mate rozmiary przestrzenne.
W tym przypadku, ze wzgledu na elektrostatyczne oddziatywanie pomiedzy
elektronami, korzystniejsza energetycznie jest sytuacja, w ktorej elektrony
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Rysunek 6.7: Rozktad elektronéw w przypadku, gdy kropka kwantowa r2 jest
za duza. Parametry kropek: R,; = 25.5 nm, R, = 58.7 nm.

w stanie koncowym zlokalizowane sg zawsze w réznych kropkach kwanto-
wych.

Ze wzgledu na rézng lokalizacje elektronow w réznych spinowych stanach
koncowych, mozna wyrdznié pie¢ obszaréw (I-V) parametréw kropki kwanto-
wej r1 przy ustalonych parametrach kropek /1, [2 i r2. Rysunek 6.9 pokazuje
granice tych obszaréw oszacowane w wyniku serii obliczen oraz w sposéb sche-
matyczny lokalizacje elektronéow w kropkach kwantowych r1 172 w przypadku
spinéw réwnolegtych (strzatki niebieskie) i antyrownolegtych (strzatki czer-
wone) dla stanu konicowego. W obszarze I oba elektrony, niezaleznie od stanu
spinowego, zlokalizowane sa w kropce kwantowej r2. W obszarze Il w przy-
padku spinéw antyréwnolegtych oba elektrony zlokalizowane sa w kropce 2,
natomiast w przypadku spinéw réwnolegtych, ze wzgledu na minimum ener-
gii catkowitej uktadu dwuelektronowego, elektrony lokalizujg sie w dwoch
kropkach kwantowych r1 i r2. W obszarze tym, ze wzgledu na mozliwo$é¢
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Rysunek 6.8: Rozktad elektronéw w przypadku, gdy kropka kwantowa r2
posiada za mate rozmiary przestrzenne. Parametry kropek: R,; = 25.5 nm,
R, =39.2 nm.

rozroznienia pomiedzy réoznymi stanami spinowymi, rozwazany uktad moze
dziala¢ jak bramka logiczna XOR. W obszarze 111 w kazdym koncowym sta-
nie spinowym elektrony zlokalizowane sa w réznych kropkach kwantowych.
W obszarze 1V, podobnie jak w obszarze II, lokalizacja elektronéw w krop-
kach kwantowych zalezy od spinu elektronéw, zatem rozwazany uktad moze
dziata¢ jak bramka logiczna XOR. W przypadku spinéw antyréwnoleglych
oba elektrony zlokalizowane sg w kropce kwantowej r1, natomiast w przy-
padku spinéw réwnolegtych otrzymuje sie pojedyncze obsadzenie kropek r1
i 72. W obszarze V, ze wzgledu na zbyt duza glebokos$¢ potencjatu uwiezie-
nia kropki r1, otrzymuje sie¢ podwédjne obsadzenie tej kropki niezaleznie od
spinu elektronéw. Rysunek 6.9 pokazuje jak wazny jest wlasciwy doboér pa-
rametréw kropek kwantowych w celu dziatania proponowanego nanouktadu
jako bramki logicznej XOR. Wstawka do rysunku 6.9 pokazuje przesuniecie
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Rysunek 6.9: Granice obszarow parametrow kropki kwantowej 1 odpowiada-
jacych roznej lokalizacji elektronow przy ustalonych parametrach pozostatych
kropek. Zacieniowane zostaly obszary, w ktérych nanouktad moze pracowaé
jak bramka logiczna XOR. Schematycznie pokazano lokalizacje elektronow
w stanie koncowym dla poszczegolnych obszaréw parametrow kropki r1, dla
spinéw rownolegtych - strzatki niebieskie i antyréwnolegtych - strzatki czer-
wone. Wstawka pokazuje granice obszaréw I-V dla modelu A (linie czerwone)
i modelu B (linie zielone).

granic poszczegblnych obszaréow dziatania bramki XOR dla dwéch réznych
sposob6w kontroli ewolucji uktadu kwantowego (modele A i B) w obszarze
parametrow zaznaczonym kwadratem na rysunku gltownym. Linie czerwone
(ciagte) pokazuja granice obszar6w w przypadku zmiany glebokosci studni
potencjatu kropek lewych {11 (2 (model A), natomiast linie zielone (przerywa-
ne) dla uktadu kontrolowanego zewnetrznym polem elektrycznym (model B).
Wida¢, ze w przypadku modelu B, granice obszaréw dziatania nanouktadu
jako bramki XOR przesunigte sa nieznacznie w gore wzgledem odpowiednich
granic obszarow w modelu A. Jest to spowodowane tym, ze zewnetrzne pole
elektryczne modyfikuje ksztalt studni potencjatu (zmniejsza efektywna po-
jemnos¢ kwantowa uktadu kropek kwantowych [por. rys. 6.2]) i w rezultacie
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- do dziatania bramki XOR - potrzebna jest nieco wieksza gtebokos¢ kropki
kwantowej 1. Nalezy podkresli¢, ze r6znice pomiedzy granicami obszarow 11
i IV dla nanouktadéw A i B sa niewielkie.

6.5 Podsumowanie

W rozdziale tym przedstawiona zostala propozycja realizacji bramki logicznej
XOR na spinach elektronéw w oparciu o uktad czterech sprzezonych bocznie
kropek kwantowych [56]. Pokazano, ze dla odpowiedniego doboru parame-
tréw kropek kwantowych proponowany nanouktad moze wykonywaé opera-
cje logiczna XOR. Nalezy podkresli¢, ze zaproponowana realizacja bramki
logicznej XOR nie jest realizacja kwantowej bramki dwukubitowej, czyli nie
zachodzi

| X)|Y)=|X)| Z=XaY), (6.2)

gdzie @ oznacza operacje modulo 2. Jezeli natomiast stany wejsciowe | X),
| Y) istan wyjsciowy | Z) zdefiniujemy tak jak na stronach 59-63, to zachodzi

XV | Y)=|Z=XaY), (6.3)

zgodnie z tabela prawdy na rysunku 6.3.

Zalety proponowanego uktadu jest w pelni elektryczny sposob kontroli
ewolucji stanu uktadu kwantowego. Kontrolowana ewolucja moze by¢ reali-
zowana za pomocg zmiany gtebokosci studni potencjatu kropek kwantowych
1112 (model A) lub za pomoca pola elektrycznego wytworzonego przez
dodatkowe elektrody e; i e, (model B). Dodatkowym atutem proponowa-
nego nanouktadu jest prosty pomiar stanu koncowego uktadu: odbywa sie
on poprzez pomiar tadunku elektrycznego zgromadzonego w kropce kwanto-
wej r1 lub r2, ktéry moze byé dokonywany z bardzo duza doktadnoscia, np.
za pomocg kwantowego kontaktu punktowego. W wyniku pomiaru tadunku
zgromadzonego w kropce kwantowej 1 lub r2 mozemy jednoznacznie okresli¢
koncowy stan spinowy uktadu dwoéch elektronéow. A zatem w nanouktadzie
dokonana zostaje konwersja spinu elektronu do tadunku [1, 67, 68, 71]. Z te-
go powodu proponowany nanouktad mozna takze traktowac¢ jak tadunkowy
detektor spinu.
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Rozdziat 7

Dyskusja

Wyniki przedstawione w rozdziatach 2-6 pokazuja wpltyw potencjatu uwig-
zienia i zewnetrznego pola elektrostatycznego na wtasnosci uktadow jedno-
i dwuelektronowych uwiezionych w sprzezonych kropkach kwantowych. Na-
nouktady takie sa najczesciej wytwarzane w heterostrukturze poétprzewod-
nikowej za pomocg odpowiednio uformowanego pola elektrycznego, ktérego
zrodtem sa elektrody bramek. Wytworzone w taki sposob kropki kwantowe
nosza nazwe elektrostatycznych kropek kwantowych lub kropek kwantowych
zdefiniowanych elektrostatycznie [37]. W elektrostatycznych kropkach kwan-
towych dominujacy wplyw na stany elektronowe ma zewnetrzne pole elektro-
statyczne, ktore prowadzi do profilu potencjatu uwiezienia, ktéry moze byé
modyfikowany w zaplanowany sposéb [37]. Efekty pochodzace od modyfika-
cji potencjatu uwiezienia byly przedmiotem badan wykonanych w ramach
niniejszej rozprawy.

W obliczeniach zaniedbane zostaty inne oddzialywania, ktére rowniez
zmieniaja witasnosci stanow elektronowych, ale na ogét w znacznie mniej-
szym stopniu. W tym rozdziale krétko zostang przedyskutowane nastepujace
oddziatywania: sprzezenie elektron-fonon, sprzezenie spin-orbita oraz sprze-
zenie spinéw elektronéw i jader atomowych. W badaniach oddziatywania wy-
miennego interesujacy jest wptyw zaniedbanych oddziatywan na lokalizacje
elektronéw, natomiast z punktu widzenia obliczen kwantowych interesujacy
jest problem dekorerencji elektronowych stanéw kwantowych [72].

Wykorzystanie spinu elektronu w spintronice i do obliczenn kwantowych
wymaga jak najdtuzszego czasu koherencji elektronowych stanéw spinowych.
Oddziatywanie elektronéw z otoczeniem prowadzi do dwoch niekorzystnych
procesow: rozpadu i dekoherencji stanu kwantowego. W wyniku tych proce-
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sow informacja przechowywana w kubicie jest tracona. Rozpad stanu kwan-
towego mozna opisa¢ za pomoca czasu zycia stanu kwantowego (stosujac
analogie ze zjawiskiem rezonansu magnetycznego nazywamy ten czas cza-
sem relaksacji podtuznej T7), natomiast dekoherencja scharakteryzowana jest
przy uzyciu czasu dekorerencji (czasu relaksacji poprzecznej Ts) [73]. Zwykle
zachodzi nieréwnos¢ T, < T). Mozliwo$é¢ zastosowania kubitow spinowych
w obliczeniach kwantowych jest zatem ograniczona czasem dekorencji. Zgod-
nie z tzw. kryterium diVinzenzo [74] warunkiem koniecznym zapisu, przetwa-
rzania informacji kwantowej oraz wykonania korekcji btedéw jest, aby czas
dekoherencji byt ~ 10* razy dtuzszy od czasu operacji kwantowej. Dekohe-
rencja kubitow spinowych wynika gtéwnie z oddziatywania spinu elektronu
ze spinami jader atomowych (oddzialtywania nadsubtelnego).

W rozdziale tym zostanie przedyskutowane oddziatywanie elektron-fonon,
oddziatywanie spin-orbita [73, 75, 76, 77] i oddzialywanie spinu elektronu ze
spinami jader [78, 79, 80, 81, 82]. Oszacowanie wielkosci tych oddzialywan w
skali energii zostalo przedstawione w pracach [83, 84, 85]

7.1 Oddzialywanie z fononami

W polarnych zwigzkach potprzewodnikowych dominujacym sprzezeniem elek-
tron-fonon jest sprzezenie Frohlicha z fononami optycznymi LO. Oddzialtywa-
nie elektronu z polem fononéw LO modyfikuje jego wtasciwosci prowadzgc do
powstania polaronu [86]. Dla odpowiednio silnego sprzezenia elektron-fonon
uktad dwoch elektronéw moze wytworzy¢ stan zwiazany, zwany bipolaronem
[87]. Lokalizacja elektronéw w sprzezonych kropkach kwantowych moze pro-
wadzi¢ do powstawania bipolaronéw przy znacznie stabszym niz w krysztale
litym [87, 88] sprzezeniu z fononami. Powstawanie polaronéw i bipolaronéw
powinno prowadzi¢ do silniejszej lokalizacji elektronéw w kropkach kwanto-
wych, co z kolei powinno zwieksza¢ oddzialywanie wymienne. Z drugiej stro-
ny sprzezenie z fononami jest zréodtem dekoherencji elektronowych stanéw
orbitalnych [89].

W krysztale litym dwa polarony moga zlokalizowac sie na dodatnio nata-
dowanej domieszce donorowej DT tworzac centrum D~ [90]. Uklad taki jest
analogiem pojedynczej kropki kwantowej zawierajacej dwa elektrony [91].
W artykule [91] pokazano, ze sprzezenie z fononami LO znacznie modyfiku-
je ekranowanie oddziatywania elektron-elektron, co prowadzi do zwiekszenia
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energii wiazania uktadu dwéch elektronéw w kropce kwantowej [91]. W re-
zultacie otrzymujemy silniejszg lokalizacje elektronow w pojedynczej kropce
kwantowej, a zatem spodziewamy sie wzrostu energii wymiany.

7.2 Oddzialywanie spin-orbita

Oddziatywanie spin-orbita moze by¢ wykorzystane do kontrolowanej ewolucji
kubitu spinowego i w rezultacie do wykonania dowolnej operacji jednokubito-
wej [92, 93]. Z drugiej strony oddziatywanie to jest jedna z przyczyn relaksacji
i dekoherencji stanu spinowego [72]. Dla elektronu w uktadzie dwuwymiaro-
wym sprzezenie spin-orbita moze by¢ przedstawione za pomocg hamiltonianu
(75, 94]

Hso = a(p.0y — pyos) + B(pyoy — p20s) , (7.1)

gdzie o, 0, sa macierzami Pauliego, p = (p,,p,) jest operatorem pedu elek-
tronu, a « 1 [ sa parametrami sprzezenia. Pierwszy wyraz we wzorze (7.1)
(tzw. sprzezenie Rashby) zwiazany jest z asymetria potencjalu uwiezienia
i moze by¢ do pewnego stopnia zmieniany poprzez przytozenie odpowiednich
napie¢ do bramek. Drugi wyraz we wzorze (7.1) (tzw. sprzezenie Dresselhausa
[95]) zwiazany jest z brakiem $rodka inwersji sieci krystaliczne;j.

Bonesteel et al. pokazali, ze efekt oddzialywania spin-orbita moze by¢
skutecznie zminimalizowany [96, 97]. Ponadto, w przypadku odpowiednio
przeprowadzonej ewolucji uktadu, wpltyw oddzialtywania spin-orbita moze
by¢ catkowicie wyeliminowany [98]. Pomiar czasu koherencji w sprzezonych
bocznie kropkach kwantowych [6, 14] daje wynik 75 ~ 10 ns. Golovach et al.
[99] pokazali, ze w stabych polach magnetycznych, oddziatywanie spin-orbita
jest stabym zrodtem dekoherencji uktadéw kwantowych. Wyniki pomiaréw
wykonanych w drucie kwantowym InAs [100] pokazuja, ze oddzialywanie
spin-orbita modyfikuje stany elektronowe w silnych polach magnetycznych,
natomiast przy braku pola magnetycznego nie zmienia stanéow elektronowych.

7.3 (Oddzialywanie ze spinami jader

Wszystkie materiaty pétprzewodnikowe grup I11-V posiadaja naturalnie wy-
stepujace izotopy o niezerowym spinie jadrowym [81]. Elektron o spinie s,
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uwieziony w kropce kwantowej, oddziatywuje ze spinami jader atoméw krop-
ki poprzez oddziatywanie nadsubtelne, ktére mozna opisa¢ za pomocg hamil-
tonianu [78, 81]

Hy; :s-ZAiIi , (7.2)

gdzie I; jest operatorem spinu jadra, a A; jest stalg sprzezenia nadsubtelnego.
Oddziatywanie to jest bardzo stabe, jednak ze wzgledu na znaczng liczbe ja-
der atomowych w obszarze kropki kwantowej moze prowadzi¢ do modyfikacji
elektronowych stanéw spinowych. W wyniku oddziatywania spinu elektronu
uwiezionego w kropce kwantowej ze spinami jader atomowych moze naste-
powaé zarowno rozpad jak i dekoherencja elektronowych kubitéw spinowych
[101]. W pracach [79, 101, 102] oszacowano czas dekoherencji, wynikajacy
z oddziatywania nadsubtelnego, otrzymujac 15 ~ 5 ns . Jednym ze sposobéw
zmniejszenia wpltywu spinu jader na czas dekoherencji jest polaryzacja spi-
néw jader, co zmniejsza prawdopodobienstwo relaksacji podtuznej [102]. Inna
metoda wyeliminowania oddziatywania wptywu spinu jader jest wytwarzanie
sprzezonych kropek kwantowych w heterostrukturach wytworzonej z krzemu
i germanu [103, 104], dla ktérych wystepuja naturalne izotopy o zerowym
spinie jadrowym. Pomiar czasu koherencji T, w takich uktadach daje wyniki
Ty = 62 ms [105].

75



Rozdzial 8

Podsumowanie

W rozprawie tej przedstawiono wyniki badan wptywu ksztattu potencjatu
uwiezienia i zewnetrznego pola elektrycznego na energie oddziatywania wy-
miennego w nanourzadzeniach zawierajacych dwie sprzezone kropki kwanto-
we. Zbadane zostaly uktady sprzezonych bocznie elektrostatycznych kropek
kwantowych [3, 4] oraz uklady kropek kwantowych wytworzonych w drutach
kwantowych [15]. Otrzymane wyniki postuzyty do zaproponowania modelu
bramki logicznej XOR w uktadzie czterech sprzezonych kropek kwantowych.

W rozdziale 3 zbadany zostal wptyw ksztaltu potencjatu uwiezienia na
oddziatywanie wymienne pomiedzy elektronami w sprzezonych bocznie krop-
kach kwantowych. Pokazano, ze zaleznos¢ energii wymiany od odlegtosci d
pomiedzy centrami potencjalu uwiezienia jest rézna dla potencjatow miek-
kich (opisanych parametrem p = 2) i twardych (p > 4). W przypadku po-
tencjatow twardych energia wymiany J wzrasta wraz ze zwickszajaca si¢
odlegtoscia d. Dla pewnej odlegtosci d = d"™* osigga wartos¢ maksymalna,
a nastepnie gwattownie spada do zera, co wynika z degeneracji singlet-tryplet
dla duzych odlegtosci d. Maksimum energii wymiany zwigzane jest z silng lo-
kalizacja elektronéw w waskim obszarze wewnetrznej studni potencjatu, ktora
powstaje dla odpowiednio matego d. Parametry uktadu, dla ktorego otrzy-
mano maksymalng wartos¢ energii wymiany, odpowiadajg uktadowi znanemu
w literaturze pod nazwa ,core-shell quantum dot” [54]. Jest to uktad ztozony
z kropek kwantowych wewnetrznej i zewnetrznej [54].

W rozdziale 4 przedstawione zostaty wyniki badan wptywu zewnetrznego
pola elektrycznego na energie wymiany w nanouktadach zbudowanych z ko-
towych i/lub eliptycznych kropek kwantowych o réznej geometrii i parame-
trach potencjatu uwiezienia. Znaleziono uktady, dla ktérych energia wymia-
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ny prawie nie zalezy od pola w szerokim zakresie zmian pola elektrycznego.
Pokazano, ze dla kropek kwantowych o stabym sprzezeniu tunelowym pomie-
dzy kropkami energia wymiany w stabych i posrednich polach elektrycznych
jest liniowg funkcja pola. Ponadto znaleziono, ze parametr « okreslajacy na-
chylenie krzywej J(F) = aF + 3, przyjmuje stala wartos¢ dla wszystkich
zbadanych uktadéw, niezaleznie od ich geometrii i parametréw potencjatu
uwiezienia. Zbadano doktadnie te wlasciwo$¢ i pokazano, ze odpowiednio
silne sprzezenie tunelowe pomiedzy kropkami kwantowymi niszczy liniowa
zaleznosé J(F).

W rozdziale 5 zbadany zostatl wplyw pola elektrycznego na energi¢c wymia-
ny w sprzezonych kropkach kwantowych wytworzonych w drucie kwantowym
o réznym przekroju poprzecznym: kolowym, kwadratowym i szesciokatnym.
Sa to pierwsze wyniki dla energii wymiany w nanouktadach tréjwymiarowych
o réznym przekroju poprzecznym drutu kwantowego. Pokazano, ze zaleznosé
energii wymiany od parametréw potencjatu uwiezienia jest jakosciowo podob-
na do tej otrzymanej w rozdziatach 2 i 4 dla nanouktadéw dwuwymiarowych.

Wyniki obliczen przedstawione w rozdziatach 4 i 5 pokazuja, ze za pomo-
ca pola elektrycznego mozna efektywnie sterowaé energia wymiany w sprze-
zonych kropkach kwantowych. Zwigkszajac lub zmniejszajac napiecie przy-
tozone pomiedzy elektrodami zrodta i drenu mozna wlaczy¢ lub wylaczyé
oddzialywanie wymienne. Wartosci pola elektrycznego, dla ktérego zacho-
dzi to wlaczanie/wylaczanie zaleza od parametrow potencjalu uwiezienia.
W elektrostatycznych kropkach kwantowych parametry te moga by¢ zmie-
niane w zaplanowany sposéb za pomoca odpowiednich napie¢ przyktada-
nych do elektrod bramek, ktore wytwarzaja potencjal uwiezienia elektronow
w kropkach kwantowych. Otrzymane w rozdziatach 4 i 5 wyniki moga zostac
wykorzystane do projektowania nanourzadzen potprzewodnikowych, w kto-
rych operacje na stanach elektronowych kontrolowane sa za pomoca pola
elektrycznego.

W oparciu o wyniki rozdziatu 4 przedstawiono propozycje realizacji bram-
ki logicznej XOR na spinach w poczwoérnej kropce kwantowej. Pokazano, ze
dla odpowiednio dobranych parametréw kropek kwantowych nanouktad za-
wierajacy cztery sprzezone kropki kwantowe moze wykonywaé operacje lo-
giczna XOR. Przedyskutowano dwie mozliwe realizacje fizyczne nanouktadu
wykonujacego operacje XOR. Zaleta proponowanych nanouktadéw jest moz-
liwos$¢ kontroli ewolucji uktadu kwantowego za pomoca zewnetrznych napieé
przyktadanych do elektrod zrédta i drenu lub elektrod bramek. Odczyt stanu
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koncowego uktadu odbywa si¢ poprzez pomiar tadunku elektrycznego w jed-
nej z kropek kwantowych i wykorzystuje zjawisko konwersji spinu do tadunku.
Proponowana realizacja operacji logicznej XOR, opiera si¢ zatem na proce-
sach sterowanych w sposéb wytacznie elektryczny.
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Dodatek A

Metoda numeryczna

W tym rozdziale zostanie przedstawiona numeryczna metoda rozwigzywania
niezaleznego od czasu réwnania Schrodingera. Metoda ta zostata wczesniej
wykorzystana do obliczenia stanéw elektronowych w sprzezonych pierscie-
niach kwantowych [106] i sprzezonych kropkach kwantowych [49, 55]. Me-
toda ta moze by¢ stosowana do kilkuelektronowych uktadow dwu- i troj-
wymiarowych. Ze wzgledu na prostote prezentacji, w rozdziale tym zostanie
zaprezentowany schemat obliczen na przyktadzie dwuwymiarowym.

Na poczatku okreslono rozmiar pudla obliczeniowego (por. rys. A.l).
W wiekszosci obliczen [49] przyjeto rozmiary: L, = 400 nm w kierunku x
i L, = 140 nm w kierunku y. Nastepnie zdiagonalizowano macierz hamilto-
nianu (2.6) w bazie wielocentrowych funkcji Gaussa, czyli

9i(x,y) = expl=m(z — :)* = 72y — y;)°] , (A1)
gdzie 1 1 79 sg parametrami wariacyjnymi.

Centra gaussowskie (z;,y;), gdzie i = 1,...,1, a j = 1,...,J, tworza
siatke punktow, ktéra swoim zasiegiem obejmuje caty obszar sprzezonych
bocznie kropek kwantowych (rozmiary tego obszaru sa wieksze niz zasieg po-
tencjalu uwiezienia w wybranym kierunku (por. rys. A.1)). Centra funkcji
Gaussa (A.1) znajduja sie takze w obszarze prawej elektrody, do ktérej tune-
luja elektrony z uktadu sprzezonych kropek kwantowych, po przekroczeniu
pewnego dostatecznie duzego pola elektrycznego. Jednoelektronowsa waria-
cyjna funkcje falowa ¢, (z,y) dla stanu v przyjmujemy w postaci kombinacji
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Rysunek A.1: (a) Profil potencjatu uwiezienia U w funkcji z dla y = 0
i I =1.26 kV/cm. Pionowe przerywane linie pokazuja granice lewej [ i pra-
wej r electrody. (b) Schemat pudla obliczeniowego. Czerwone punkty ozna-
czajg pozycje centréw gaussowskich, a czarne kropki pokazuja wezty siatki
przestrzennej uzywanej do dyskretnej reprezentacji funkeji falowej (A.3). Pa-
rametry uktadu: R, = R, = 20 nm, R,, = 40 nm, R,, = 40 nm, p = 10,
id=80nm.

liniowej funkcji Gaussa (A.1)

du(z,y) = N, Y Y cligi(,y) (A2)

i=1j=1

gdzie N, jest stata normalizacji. Liczby I i J zaleza od rozmiaru badanego
uktadu, a ich maksymalne wartosci uzyte w obliczeniach wynosity: I,,,. = 50
i Jimae = 33. Prowadzi to do maksymalnej liczby 1650 funkcji Gaussa (A.1),
co zapewnia wysoka doktadno$é otrzymanych rozwiazan jednoelektronowych.
Elementy macierzowe jednoelektronowego hamiltonianu (2.6) sa obliczane
w bazie (A.1) w nastepujacy sposob: elementy macierzowe energii kinetycznej
sg liczone analitycznie, natomiast elementy macierzowe energii potencjalnej
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sa wyznaczane za pomoca catkowania numerycznego. W wyniku rozwigzania
uogélnionego problemu wlasnego dla hamiltonianu (2.6) w bazie (A.1) otrzy-
mujemy parametry liniowe ¢;; 1 energie wlasne E, stanéw jednoelektronowych
v=1,...,N,. Wartosci nieliniowych parametréw wariacyjnych v i v, otrzy-
mane sg z minimalizacji wartosci energii stanu podstawowego Fy. Wartosci
parametrow 7, i 72 otrzymane z minimalizacji energii stanow wzbudzonych
tylko w nieznacznym stopniu réznig sie od wartosci otrzymanych przy mini-
malizacji energii stanu podstawowego. Z tego powodu dla kazdego stanu v
przyjete zostaly takie same warto$éi v; i o jak dla stanu v = 0.

W nastepnym kroku wyznaczono siatke przestrzenna (z,,, y,), gdzie m =
1,...,Min=1,...,N iznaleziono dyskretng reprezentacje jednoelektro-

nowych funkcji falowych, czyli

Oy = Gu(Tm Yn) - (A.3)

Jest to macierz M x N. Uzupelniajac jednoelektronowe funkcje falowe ¢, (z, y)
o funkcje wtasne y, z-owej sktadowej spinu elektronu otrzymano spinorbitale
¢uo(,y). Ze spinorbitali ¢,,(z,y) utworzono wyznaczniki Slatera

D, (r1, 1) =j§ Do (1) 0ars(02) — s (1) (02)| . (A4)

gdzie n = (14, 01, Ve, 03) numeruje rozne konfiguracje dwuelektronowe. Wy-
znaczniki Slatera ®,,(r1, ro) wykorzystuje si¢ do utworzenia dwuelektronowej
funkgji falowej W(ry,rs), ktéra zgodnie z metoda mieszania konfiguracji po-
siada postac liniowej kombinacji wyznacznikéw Slatera

Ng
\I/(I'l, I'Q) =C Z Cnén(rl, I'Q) . (A5)
n=1

gdzie C jest stala normalizacyjng.

W ostatnim etapie obliczen zdiagonalizowano macierz hamiltonianu (2.5)
w bazie (A.4). Elementy macierzowe oddziatywania elektron-elektron zostaty
policzone numerycznie na siatce przestrzennej [107]. W wyniku rozwiazania
problemu wtasnego otrzymano energie stanéw singletowego i trypletowego
oraz wspOtczynniki liniowe ¢,,. W obliczeniach stanow dwuelektronowych wy-
korzystywano do N, = 13 stanéw jednoelektronowych, co pozwalato utwo-
rzy¢ maksymalnie Ng = 169 wyznacznikow Slatera o okreslonej wartosci z-
owej sktadowej spinu. Liczba punktéw dwuwymiarowej siatki przestrzennej
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wynosita M x N =123 x 91 = 11193.

W celu sprawdzenia doktadnosci stosowanej w obliczeniach metody nu-
merycznej poréwnano wyniki otrzymane tg metoda z wynikami dla kropek
kwantowych z gaussowskim potencjatem uwigzienia, ktore otrzymano przy
uzyciu doktadnej metody wariacyjnej z analitycznie obliczonymi elementami
macierzowymi. Rysunek A.2 pokazuje poréwnanie wynikoéw otrzymanych dla
potencjatu uwiegzienia Gaussa za pomoca metody wariacyjnej ze wszystkimi
elementami macierzowymi liczonymi analitycznie i stosowanej w tej pracy
metody obliczeniowwej, w ktorej wszystkie elementy macierzowe liczone by-
ly numerycznie na siatce przestrzennej. Rysunek A.2(a) przedstawia poréw-
nanie energii jednoelektronowych w uktadzie dwuwymiarowych sprzezonych
kropek kwantowych. Wida¢, ze otrzymane wyniki bardzo dobrze zgadzaja si¢
ze soba niezaleznie od odlegloéci pomiedzy kropkami. Rysunek A.2(b) przed-
stawia wyniki obliczen energii dwuelektronowego stanu singletowego i try-
pletowego dla trojwymiarowych sferycznych kropek kwantowych. Dla d = 0
i d > 40 nm obie metody prowadza do takich samych wynikow. Natomiast
w obszarze posrednich odlegtoéci pomiedzy srodkami potencjalu uwiezienia

0
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Rysunek A.2: Porownanie wynikow otrzymanych za pomoca analitycznej me-
tody wariacyjnej (linie ciagte) i stosowanej w tej pracy numerycznej meto-
dy wariacyjnej (symbole) dla a) energii jednoelektronowych w uktadzie 2D
sprzezonych kropek kwantowych i b) energii stanu singletowego (czerwone
linie i symbole) i trypletowego (niebieskie linie i symbole) w uktadzie 3D sfe-
rycznie symetrycznych kropek kwantowych w funkcji odlegtosci d pomiedzy
srodkami kropek kwantowych dla potencjatu gaussowskiego (p = 2).

82



stosowana w tej pracy metoda numeryczna prowadzi do nieco nizszych osza-
cowan catkowitej energii stanow singletowego i trypletowego.

Przedstawiony powyzej schemat rozwiazywania rownania Schrodingera
ma nastepujace zalety:

1. Pozwala na rozwigzanie problemu wlasnego dla dowolnego ksztattu po-
tencjatu uwiezienia, takze do nanouktadow znajdujacych si¢ w niejed-
norodnym polu elektrycznym. W szczegdlnosci mozna ten schemat za-
stosowaé¢ do uktadéw sktadajacych sie z trzech, czterech lub wickszej
liczby sprzezonych kropek kwantowych.

2. Pozwala rozwiaza¢ problem wtasny dla realistycznych potencjatow uwie-
zienia, w ktorych pole elektryczne ma skonczony zasieg (2.3). Jezeli pole
elektryczne nie jest zbyt silne, to mamy zawsze doczynienia ze stanami
zwiazanymi. W przypadku zwykle czynionego [34] zatozenia nieskon-
czonego zasiegu pola elektrycznego: AU = —eFx dla —oo < x < 400,
a zatem dla dowolnego pola elektrycznego F' stany elektronowe sa nie-
zZwigzane.

3. W tatwy spos6éb mozna dokona¢ rozszerzenia metody obliczen do ukta-
dow kilkuelektronowych oraz do uktadéw trojwymiarowych. Liczba punk-
tow trojwymiarowej siatki przestrzennej uzywanej w obliczeniach w tej
pracy wynosita 51 x 51 x 121, czyli 314721 punktow.
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