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Rozdziat 1

Wstep

1.1 Cel pracy

Celem pracy jest zbadanie prawdopodobiefistwa transmisji solitonu elektronowego (tzw.
induktonu [1]) przez wygiety przewod pétprzewodnikowy w zewnetrznym polu magne-
tycznym. W szczegdlnosci checemy sprawdzi¢ czy prawdopodobiefistwo transmisji 7'( B)
jest parzysta funkcja pola magnetycznego. Innymi stowy chcemy sprawdzic¢ czy relacja
mikroodwracalnosci (tzw. relacja Onsagera) T'(B) = T'(—B) jest speliona dla induk-
tonu.

Dla uktadéw opisywanych liniowym réwnaniem Schrédingera, relacje mikroodwra-
calnosci sg zawsze spetnione [2], nawet jesli uktad jest asymetryczny. Chociaz stosunko-
wo tatwe do udowodnienia [2], relacje mikroodwracalnosci trudno uznaé za intuicyjnie
oczywiste ze wzgledu na przeciwny zwrot sity Lorentza dziatajacej na poruszajacy sie
pakiet falowy przy przeciwnych zwrotach pola B. Indukton [1] jest opisywany przez
nieliniowe rownanie Schrodingera. Relacje mikroodwracalnosci nie musza wiec by¢ spet-
nione dla induktonu. Wiadomo, ze relacje mikroodwracalnosci tamane sa w zakresie
transportu nieliniowego [3], w silnych polach elektrycznych. Nieliniowe charakterystyki
pradowo napieciowe okazuja sie [3] niesymetryczne wzgledem kierunku pola z powodu
zalezno$ci potencjatu ekranowania osrodka od zwrotu pola magnetycznego. W naszym
problemie role o$rodka odgrywac bedzie tadunek wyindukowany przez soliton elektro-
nowy na powierzchni metalu przykrywajacego przewdd potprzewodnikowy, w ktérym
soliton si¢ porusza. Potencjat indukowany $ledzi ruch pakietu elektronowego, a wiec
zmienia sie w czasie (t) i to w sposob zalezny od zwrotu pola magnetycznego. Dla
liniowego réownania Schrodingera tylko ksztalt pakietu (a nie potencjatl zewnetrzny)

zalezy od zwrotu pola, co jak pokazemy nie prowadzi do ztamania relacji Onsagera.



Indukton nie zostal dotychczas wykryty eksperymentalnie. Jesli znajdziemy ztama-

nie relacji mikroodwracalnosci dla induktonu wskazemy sposob jego eksperymentalnej
detekc;ji.

1.2 Indukton

Elektron znajdujacy sie w polprzewodnikowej studni kwantowej umieszczonej w po-
blizu nieskonczenie rozlegtej metalowej ptyty wywotuje redystrubucje tadunku na po-
wierzchni metalu (patrz rys. 1.1), co powoduje pojawienie si¢ potencjatu indukowanego

dziatajacego na elektron, ktory w metodzie obrazow ma ksztatt:

Pind (‘75 y

// Pmd(l" y) dr'dy’, (1.1)
47r550 + (y —y) + 4d?

gdzie pi,q jest potencjatem obrazu, a d odlegloscia miedzy studnia a metalem (zobacz
rys. 1.1). Potencjal indukowany zawiera sktadowa uwiezienia bocznego elektronu w

studni. W rezultacie elektron ulega samoputapkowaniu w wyindukowanym przez sie-
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Rys. 1.1: Pakiet elektronowy poruszajacy sie z predkoscia v w studni kwantowej GaAs
oraz dzialajacy na niego potencjal tadunku wyindukowanego na powierzchni metalu.
Potencjal ten najtatwiej wyliczy¢ metoda obrazéw.

bie potencjale tworzac pakiet falowy o skonczonych rozmiarach. Pakiet taki moze sie
porusza¢ w kierunku réwnoleglym do powierzchni przewodnika wykazujac wlasnosci
solitonu [1]. Przez soliton rozumiany jest pakiet falowy (patrz rys. 1.2), ktérego ksztalt
w czasie ruchu pozostaje stabilny mimo dyspersji o$rodka (zaleznosci predkosci fazo-

wej od wektora falowego). Jesli dyspersja nie jest niczym rownowazona pakiet rozmywa



Rys. 1.2: Ilustracja przedstawiajaca w kolejnych chwilach czasowych zwykta paczke
falowa (a) i soliton (b).

sie. Tak jest na przyktad w przypadku ewolucji pakietu gaussowskiego opisywanego li-
niowym rownaniem Schrodingera. Pakiet taki konstruowany jest jako superpozycja fal
ptaskich exp(ikx), z ktorych kazda porusza sie z inna predkoscia v(k) = hk/m, stad
rozmywanie sie pakietu. Stabilizacja pakietu nastepuje dzieki efektom nieliniowym,
tzn. dzieki temu, ze paczka falowa z otoczeniem oddzialywuje i zmienia jego wtasno-
sci. Poniewaz potencjal ksztaltujacy soliton pochodzi od tadunku indukowanego na

powierzchni przewodnika, uktad taki nazywany jest induktonem [1].

1.3 Wygiete druty kwantowe

Indukton w studni kwantowej ma pelna swobode ruchu w dwéch wymiarach [1]. Nas

natomiast interesuje wygiety przewdéd o nanometrowych rozmiarach, czyli wygiety drut

n-AlGaks i-Gahs 51-Gaks
Gate \\\\\_‘(l///W Ee
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kwantowy.

Rys. 1.3: Przyktad profilu krawedzi pasm energetycznych struktury heteroztaczowe;j
zawierajacej dwuwymiarowy gaz elektronowy [4].
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Rys. 1.4: Pétprzewodnikowe otwarte pierécienie kwantowe: (a) uzyskane metoda oksy-
dacji powierzchni nad 2DEG [5] oraz (b) struktura trawiona GaAs/Gag7Alg3As [6].

Druty kwantowe mozna wytwarza¢ na bazie heterostruktury GaAs oraz stopu Al-
GaAs, charakteryzujaca sie doskonata jakoscia heteroztacza, wynikajaca z tej samej
stalej sieci w obu materiatach. W heterostrukturze z domieszkowang donorami bariera
n-AlGaAs tworzy si¢ dwuwymiarowy gaz elektronowy (ang. Two Dimensional Electron
Gas - 2DEG). Czes¢ elektronéw przechodzi wtedy z pozioméw donorowych do GaAs,
ktéry posiada nizej potozone niz AlGaAs dno pasma przewodnictwa (patrz rys. 1.3).
Elektrony w GaAs beda przyciagane do heteroztacza przez dodatni tadunek zjonizo-
wanych donoréw. Ich ruch w kierunku prostopadtym do warstw jest ograniczany, a w
pozostalych dwoch wymiarach swobodny, dzigki czemu 2DEG moze przewodzi¢ prad

tylko wzdtuz warstw.

X

Rys. 1.5: Schemat drutu kwantowego rozwazanego w niniejszej pracy. Przez r oznaczono
promien potpierscienia.

Poprzez oksydacje powierzchni nad 2DEG lub trawienie mozna uzyska¢ wygiete
druty kwantowe lub np. pierscienie. Mikrofotografia 1.4a przedstawia pierscien kwan-

towy o srednicy 132nm wykonany pierwsza z wymienionych technologii. Na tym zdjeciu
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linie tlenku sg jasne a obszary ciemne to warstwa przewodzaca. Elektrony ptynace od
zrodta do drenu przechodza przez kwantowe kontakty punktowe uformowane przez tle-
nek. Na zdjeciu 1.4b pokazany jest pierscien kwantowy uzyskany przez wytrawienie
heterostruktury GaAs/Gag7Aly3As. Promien tego pierscienia wynosi 0.65um.

W naszych rachunkach rozwazymy wygiety w ksztalcie potpierscienia drut (rys. 1.5)

o promieniu wygiecia, ktory odpowiada strukturze z rysunku 1.4a.

1.4 Odchylanie trajektorii przez sile Lorentza

Teoria Landauera, ktora z powodzeniem opisuje transport w mezoskopowych uktadach
metalowych [2] traktuje przewody jako Scile jednowymiarowe i catkowicie zaniedbuje
efekt odchylenia toréw elektronéw przez zewnetrzne pole magnetyczne. Zaniedbanie
sity Lorentza jest usprawiedliwione, gdy promien orbity cyklotronowej jest znacznie

wiekszy od szerokosci przewodu. Sity magnetyczne w poétprzewodniku odchylaja tory

klasyczna trajektoria

30
% 20
-~
10
0
20 -10 0 10
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Rys. 1.6: Wyniki symulacji komputerowej wstrzykniecia elektronu przez pétprzewodni-
kowy kwantowy kontakt punktowy w obecnosci jednorodnego pola magnetycznego [7].
Czarna strzatka zaznaczono orbite cyklotronowa.

czastek wielokrotnie silniej niz w metalach. Przyktadowo dla GaAs masa efektywna
elektronu m* = 0.067my, predkoéé¢ Fermiego Vr(2DEG) = 10°m/s a stad promien
orbity cyklotronowej Ro(GaAs) = m*Vp/eB ~ 50nmT /B (dla B = 0.288T promien
orbity cyklotronowej elektronu w GaAs jest réwny promieniowi poélpierscienia przez
nas rozpatrywanego). Ten sam rachunek dla Au, dla ktérego m* ~ mg, Ve = 10°m/s
daje wynik Ro(Au) =~ 50umT/B. Dla potaczen o rozmiarze rzedu 50nm i p6l magne-
tycznych mniejszych niz 1T zaniedbanie sity Lorentza jest usprawiedliwione dla metali,

ale dla poétprzewodnikéw juz nie.
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Poniewaz w poétprzewodniku elektrony sg duzo bardziej niz w metalu podatne na
odchylenia, uwzglednienie sity Lorentza w modelu numerycznym odgrywa wazng, role.
Jeden z pierwszych takich modeli opisywat wstrzykniecie elektronu przez potprzewod-
nikowy kwantowy kontakt punktowy w obecnosci jednorodnego pola magnetycznego
[7]. Rysunek 1.6 pokazuje wynik tej symulacji. Wida¢ na nim, ze elektronowy pakiet
falowy propagowany jest wzdtuz klasycznej trajektorii (zaznaczonej na rysunku 1.6

czarng strzalka), ktéra w tym przypadku jest orbita cyklotronowa.

1.5 O potrzebie rozwigzywania zaleznego od czasu

réwnania Schrodingera

Podstawowym parametrem opisujacym transport jest wspotczynnik transmisji 7T'. Jest
to prawdopodobienstwo tego, ze czastka przejdzie przez obiekt, na ktérym jest roz-
praszana, np. przez bariere potencjatu, czy tak jak w naszym przypadku przez pot-
pierscien. Jesli problem jest liniowy to wspétczynnik transmisji 7' mozemy wyznaczy¢
na dwa sposoby. Pierwszy z nich polega na rozwigzaniu niezaleznego od czasu réw-

nania Schrodingera. Jako przyktad rozwigzania problemu tym sposobem mozna wzigé
VoA

v

0

I 11 111 X

problem tunelowania czastki przez bariere potencjatu na przyktad dang réwnaniem:

0 dla <0 (obszar I)
Vi(z)=1¢ Vo dla 0<z<Il (obszar II) (1.2)
0 dla = >1 (obszar IIT)

Zaktadamy, ze czastka pada na bariere z lewej strony. Wtedy w obszarze I wystepuje

zarowno fala padajgca jak i odbita a w obszarze I1I tylko fala przechodzaca przez
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bariere potencjatu:

Y (x) = Aet*® + Be=™**  (w obszarze I),

Y (z) = Fetke (w obszarze IIT). (1:3)

W powyzszych wzorach A, B i F' oznaczaja odpowiednio amplitude fali padajacej,
odbitej i przechodzacej przez bariere a liczba falowa k okreslona jest wzorem k =

2mE/h.
Po rozwigzaniu rownania wlasnego hamiltonianu, prawdopodobienstwo transmisji

T czastki przez bariere potencjalu mozna wyrazi¢ wzorem:

_|EP

T(k) = —3. (1.4)
A
Alternatywnym sposobem wyznaczania wspotczynnika T jest rozwigzanie zaleznego

od czasu réwnania Schrodingera. W tym celu jako warunek poczatkowy formujemy

pakiet (np. gaussowski), poprzez superpozycje stanéw whasnych energii (fal ptaskich):

1

Vi t=0)= / c (k) - e®edk. (1.5)

Pakietowi (1.5) nadajemy $redni ped (hk) mnozac go przez funkcje postaci exp(ikx).
Nastepnie rozwiazujemy rownanie zalezne od czasu az pakiet catkowicie opusci region
rozpraszania. Aby znalez¢ zalezno$é prawdopodobienstwa transmisji od k rozktadamy
cze$¢ pakietu, ktora przetransmitowata przez potencjal rozpraszajgcy. Sprowadza sie

to do transformaty Fouriera czedci pakietu, ktora przetransmitowata i wtedy:

T (k) = ler (k) /e (K[, (1.6)
gdzie
1 T —ikx
cr (k) = \/%O/w (x,t — 00) - e "dx. (1.7)

Tak wiec, gdy problem opisywany jest rownaniem liniowym mozna go rozwiazac al-
bo poprzez réwnanie Schrodingera niezalezne od czasu albo zalezne od czasu — zaleznie
od uznania. Przechodzenie miedzy obrazami zaleznym i niezaleznym od czasu umozli-
wia liniowos¢ réwnania Schrodingera i zasada superpozycji, ktora np. w problemie 1D
sprowadza sie do transformaty Fouriera.

Poniewaz indukton jest obiektem nieliniowym nie mozemy skorzysta¢ z zasady su-
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perpozycji. Potencjat indukowany zalezy od czasu poniewaz sam pakiet powodujacy
jego powstanie od czasu zalezy. Dlatego skazani jesteSmy na rozwigzywanie zaleznego
od czasu (i nieliniowego) réwnania Schrodingera.

Numeryczne rozwiazanie réwnania zaleznego od czasu dla problemu jednowymia-
rowego jest stosunkowo tatwe i mozna je uzyska¢ dowolng metoda np. metoda réznic
skonczonych. Nasz problem jest dwuwymiarowy, a to oznacza wigksza ilos¢ punktow
siatki potrzebnych do prowadzenia obliczen tg metoda. Poza tym bezposrednia dyskre-
tyzacja operatora energii kinetycznej w obecnosci pola produkuje operator réznicowy,
ktéry tamie niezmienniczo$é cechowania (pojawia sie zalezno$é wynikéw od przyjetego
cechowania). Z tych powodéw do rozwiazania naszego problemu wykorzystujemy ba-
ze funkcji zadanych analitycznie, a wspotczynniki rozwiniecia uzyskujemy wg metody
Galerkina. Zobaczymy, ze w jednym wymiarze baza gaussowska pozwala na kilkukrot-
ng redukcje liczby réwnan rozwiazywanych w jednym kroku czasowym. Pozwala to
oszczedzi¢ pamieé alokowana przez program. Przyjmiemy baze, w ktorej niezmienni-
czo$¢ cechowania jest wpisana do postaci analitycznej funkcji. Do rozwiazania wpro-
wadzimy odpowiedniki metody Askara-Cakmaka [8] i Cranka-Nicolsona [9], ktére sa

dobrze znane dla techniki réznic skonczonych.
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Rozdziat 2

Struktura modelowa i rozwigzanie

problemu stacjonarnego

2.1 Rozwazana struktura

Rozpatrujemy wygiety drut kwantowy z GaAs (w ksztalcie pétkola o promieniu 132nm),
nad ktorym znajduje sie nieskonczenie rozlegta ptaszczyzna metalowa. Drut oddzielo-

ny jest od metalu izolatorem lub bariera tunelowa z AlGaAs o wyzej potozonym dnie

1« Metal

s < ANGaAS N
; r=132nm
d& GaAs

Rys. 2.1: Schemat struktury wraz z zaznaczonym wygietym drutem kwantowym.

pasma przewodnictwa. Rysunek 2.1 przedstawia schemat rozwazanej struktury oraz
orientacje kartezjanskiego uktadu wspétrzednych przyjetego do obliczen. O$ z tego
uktadu skierowana jest prostopadle do ptaszczyzny metalowej a d to odlegltosé drutu
kwantowego od metalu mierzona wzdtuz osi z.

W rachunkach zaktadamy transport pojedynczego elektronu. Elektron w poblizu

metalu powoduje redystrybucje tadunku na powierzchni metalu, a co za tym idzie in-
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dukuje potencjal kulombowski, ktéry mu towarzyszy w czasie ruchu. Poniewaz ptasz-
czyzna metalowa jest nieskoriczenie rozlegta to potencjat indukowany mozemy tatwo

wyliczy¢ analitycznie wykorzystujac do tego celu metode obrazéw.

2.2 Potencjal indukowany

Elektron nie ma swobody ruchu w kierunku z. Jego ruch opiszemy w przyblizeniu
dwuwymiarowym. Potencjal wyindukowany znajdujemy metoda obrazéw (patrz rys.
2.2).

A
Y4 q obraz

AN
=

> GaAs
y ) q AlGaAs

X

Rys. 2.2: Tlustracja przedstawiajaca potozenie fikcyjnego tadunku, ktory bierzemy pod
uwage rozwiazujac zagadnienie elektrostatyki metodg obrazow.

Potencjal na metalowej ptaszczyznie jest staly i przyjmiemy go jako poziom odnie-
sienia (V(z,y, z = d) = 0). Warunek ten bedzie spelniony jesli obliczenia beda przepro-
wadzone tak jakby po przeciwnej stronie ptaszczyzny w tej samej odleglosci znajdowat
sie tadunek o znaku przeciwnym. W istocie pole wytworzone przez tadunek wyindu-
kowany na powierzchni metalu jest w obszarze z < d takie samo jak pole wytworzone
przez tadunek o znaku przeciwnym znajdujacy sie w odlegtosci 2d od elektronu.

Catkowity potencjal elektrostatyczny w uktadzie stanowi sume potencjatéw po-
chodzacych od tadunku wlasciwego elektronu —q/4meeqgr; oraz tadunku indukowanego

q/4meegry, gdzie:

T =22+ Y+ 22, Ty = \/xQ +y?+ (2 —2d)%
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Zatem:

q 1 1
dmeeg \/l-2+y2_|_<z_2d>2 VIt 2+ 22

Orot (T,y,2) = (2.1)

Potencjat ten istotnie spetnia warunek brzegowy, to znaczy jest réwny zeru dla r; = 7o,
czyli dla z = d. Poniewaz stan elektronu opisuje funkcja falowa ¢ (z,y) wiec tadunek

punktowy wystepujacy we wzorze (2.1) nalezy zastapi¢ gestoscia tadunku elektronu:

Pe (l‘,y) = _|6| |77D (l‘,y)|2, (22)

a wtedy wzor na potencjal elektronu przybiera postac:

/ / pe 7.y d'dy’. (2.3)

—00 —00 l’/ (y - y/)2 + 22

Spe (5’773/7

471'580

Natomiast potencjal indukowany odczuwany przez elektron w studni kwantowej jest
réznica potencjatu catkowitego ¢ (2, y, 2) 1 potencjatu pochodzacego od tadunku wta-

Sciwego elektronu ¢, (x,y, 2):

Pind (‘rawa) = Ptot <x7y7z) — Pe (5’773/; Z)' (24)

Energie potencjalng uwiezienia bocznego dla elektronu obliczamy zatem zgodnie ze

Wwzorem.:

V(z,y) = —le] Yina (z,y,2=0) =

/ / pznd (‘CE y) dxldy/‘

47?660_00 Lo + -y e

(2.5)

2.3 Rozwigzanie problemu stacjonarnego w bazie

wielocentrowej

Funkcja falowa w naszym przypadku zalezy od potencjatu indukowanego, a on z kolei
od rozktadu gestosci elektronowej (2.5) dlatego obliczenia poczatkowej funkeji falowej
wykonujemy iteracyjnie rozwiazujac stacjonarne réwnanie Schrodingera, az do uzy-

skania samouzgodnienia. Do zadania warunku poczatkowego w obliczeniach z czasem

17



wykorzystywac¢ bedziemy stan wtasny o najnizszej energii wtasnej operatora Hamiltona:

1
H:T+V:T(—ihV+eA)2+V(a:,y), (2.6)

m*

gdzie m* to masa efektywna elektronu (w rozwazanym przez nas przypadku wartos¢ tej
masy rowna jest masie efektywnej w GaAs czyli m* = 0.067m,.), e - to fadunek elektro-
nu a V(x,y) okreslone jest wzorem (2.5), w ktérym e = 12.4. Poniewaz rozpatrujemy
czastke natadowang w polu magnetycznym stad w hamiltonianie pojawia si¢ potencjat

wektorowy A. Pole magnetyczne B taczy sie z potencjatem wektorowym relacja:
B=V xA. (2.7)
Przyjmujemy cechowanie Landaua:
A = (—-By,0,0). (2.8)

Przy takim cechowaniu Hamiltonian (2.6) przybiera postac:

0  mrw?

H=- ) iy 5+ Y’ + V(z,y). (2.9)

h? ( 0? 0?

2m* \ Ox? + 0y?

Rozwiazan stacjonarnego réwnania Schrodingera:
HY(z,y) = EV(z,y), (2.10)

szukamy w bazie gaussowskiej:

n

Y (7, y) :Zcpfp (z,v), (2.11)

p=1

przy czym n to ilos¢ centréw uzytych do obliczen a

fo= e { e[ -nl +u-w 45 G m) by} @12

stanowia funkcje bazowe. We wzorze (2.12) a to parametr okreslajacy stopien lokali-
zacji gaussianu wzgledem centrum (z,,y,). Kluczowym punktem rachunkow jest to, ze
sam wygiety drut kwantowy bedzie modelowany przy pomocy odpowiedniego wybo-
ru centréw. W ten sposoéb mozna modelowaé¢ dowolne ksztatty np. prosty drut (2.4a)

lub wygiety w ksztalcie pétkola (patrz rys. 2.3). Modelowanie drutu kwantowego przy
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pomocy wyboru centréw nie wymaga wprowadzania zadnego potencjatu uwiezienia.
Pakiet falowy opisany przez (2.11) nie moze uciec do obszaru, w ktérym znikaja wszyst-
kie funkcje bazowe. Dlatego V(x,y) w (2.9) bedzie identyczny z potencjatem induko-
wanym (1.1). Odlegtoéci miedzy centrami oraz parametr o musza by¢ tak dobrane,
aby pakiet falowy mogt sie swobodnie przemieszczaé¢ wzdtuz drutu. Jednoczesnie wy-
bor « okresli efektywna szerokosé drutu. Stopien lokalizacji induktonu oraz rozwazane
pedy wymagaja odlegtosci miedzy centrami okoto 22nm. SprawdziliSmy, ze swobod-
ny transport pakietu, w ktérym nie wida¢ ziarnistego charakteru bazy osiggamy dla

= m. Mniejsza wartos¢ a powoduje zwiekszenie zasiegu przekrywania funkcji
bazowych (2.12), co wymaga rezerwowania wiekszej pamieci przy tablicowaniu catek.
Poréwnanie wynikéw uzyskanych w bazie gaussowskiej z metoda réznic skonczonych
przedstawione sa w rozdziale nastepnym. Zespolona czesé eksponenty w (2.12) wynika
z tzw. translacji magnetycznej i zapewnia niezmienniczos¢ cechowania, to jest réwno-
waznos¢ wszystkich funkcji bazowych w obecnosci pola magnetycznego. Rownowaznosé

polega na identycznej wartosci oczekiwanej < f,|H|f, > dla kazdego p.
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Rys. 2.3: Przyktadowe rozktady centréw modelujace (a,b) odpowiednio lewy i prawy
pétpierécien oraz (c) pierscien.

Dla wybranych funkeji bazowych wspoétezynniki rozwiniecia ¢, wyznaczamy pod-
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stawiajac (2.11) do réwnania (2.10):
HY cpfp(x,y)=E> cpfy(z,y). (2.13)
p=1 p=1
Zgodnie z metodg Galerkina, aby uzyskaé przepis na wspétezynniki ¢, réwnanie (2.13)
mnozymy obustronnie przez f; i catkujemy wynik. Otrzymamy wtedy:
n +00 00 n Tootoo
Zcp / / Iy (z,y) Hf, (x,y) dedy = EZ / / Iy (x,y)fp (z,y) dedy.  (2.14)
=l oo o P=1l_"5% —0

Dla uproszczenia zapisu definiujemy macierz hamiltonianu:

+00 400
Hy =Ty + Vop = Ul HIS) = Ul T1) + Gl VIR = [ [ fyfpdedy, (215)
oraz macierz przekrywania:
+00 +00
Sw={falld = [ [ £ fydady, (2.16)

Obie macierze sa macierzami kwadratowymi o wymiarze n x n. Korzystajac z tych de-
finicji rézniczkowy problem wtasny (2.10) sprowadza sie do macierzowego uogélnionego
problemu wtasnego:

Hc = ESc. (2.17)

Do wyznaczenia wektoréw wtasnych c i wartosci wtasnych F wykorzystujemy funkcje
ZHEGYV z biblioteki LAPACK.

Hamiltonian (2.9) zalezy od swojego wektora wtasnego W przez potencjat induko-
wany (1.1). Zaleznosé ta, ktéra wprowadza nieliniowosé do Hamiltonianu, powoduje ze
réwnanie wtasne (2.10) nalezy rozwigza¢ w sposéb samouzgodniony.

W zerowym kroku iteracyjnym rozwiazujemy problem wilasny (2.10), w ktérym
V(z,y) = 0. Pomimo, ze nie ma jawnego potencjalu zewnetrznego pakiet pozostanie
zlokalizowany przez wybor centréw roztozonych tak jak to zaznaczono czarnymi krop-
kami na rysunku 2.4a. W wyniku przeprowadzenia zerowej iteracji otrzymujemy stany
wlasne i wartosci wlasne sposrod ktorych wybieramy ten o najnizszej energii czyli stan

podstawowy. W kolejnym kroku majac juz wspotezynniki rozwiniecia mozemy wyliczy¢
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rozktad gestosci elektronowej zgodnie ze wzorem:

= > Y Gafi@ y) filey). (2.18)
k=1

=1

Majac gesto$é¢ tadunku obliczamy elementy macierzowe potencjatu indukowanego:

= ) zn: e (2.19)

k=11=1

400 + 400 +00 ,

/ /f;k z,y) [ / / fk v y)f( ) de'dy’ | fo(z, y)dady.
—00 —00 —00 —00 (y_y) + 4d?

Catke: R

//f wyfpxy)fk@ YL y)
—00 —00 —00 —00 CL’/ +<y_y/) +4d2

dx'dy' dxdy (2.20)

mozna stablicowaé tzn. pohczyc tylko raz i zachowa¢ w pamieci. Taki zabieg pozwala
znacznie skréci¢ czas obliczen ale zwieksza ilos¢ pamieci alokowanej przez program.
Problem pamigci okazat si¢ na tyle powazny, ze jego rozwiazanie byto warunkiem ko-
niecznym do prowadzenia dalszych symulacji. Dotyczyto to przede wszystkim obliczen
zaleznych od czasu, gdzie uzywalismy duzej liczby centréw (100 i wiecej). Rozwiazanie
tego problemu byto mozliwe dzieki zlokalizowanemu charakterowi funkcji bazowych.
Calka (2.20) jest réwna zeru gdy warto$¢ |(x, — 2, Yy — yp)| lub [(xr — 21, Yk — u1)|
jest dostatecznie duza - wtedy funkcja podcatkowa znika. Pozwolito to na znaczne
zmniejszenie rozmiaru przechowywanych tablic i umozliwito przeprowadzenie rachun-
koéw przedstawionych ponizej.

Rysunek 2.4a przedstawia mape gestosci prawdopodobienstwa — wynik rozwiazania
réwnania (2.10) w zerowej iteracji tzn. dla hamiltonianu (2.9), w ktérym V(z,y) = 0.
W tym przypadku pakiet jest rozmyty po catej dhugosci drutu, to jest na wszystkich
12 centrach (centra zaznaczone sa na tym wykresie czarnymi kropkami).

Zgodnie z opisang procedura prowadzaca do samouzgodnienia w iteracji pierwszej
i kolejnych uwzglednione byto oddziatywanie z metalem. Pakiet lokalizowal si¢ coraz
bardziej woko6t srodka drutu. Rozktad gestosei tadunku elektronu p.(z = 0,y) w kolej-
nych iteracjach pokazuje rysunek 2.5a i c. Mozna z niego odczytac, ze zmiany ksztattu
pakietu sa coraz mniejsze w kolejnych iteracjach. W 20 iteracji nastepuje uzgodnienie
pakietu z potencjatem indukowanym. Na mapie 2.4b wida¢, ze w iteracji 20 pakiet jest
silnie zlokalizowany i nie jest rozmyty na calym drucie (pakiet obejmuje 6 centréw).

Oznacza to, ze drut jest na tyle dtugi, ze nie wptywa na stopien lokalizacji elektronu w
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Rys. 2.4: Rozktad gestosci tadunku elektronu w iteracjach 0 (a,c) i 20 (b,d). Wykresy

wykonano dla nastepujacych wartos$ci parametréw: o = W, d =20nm, B=0,n
= 12.

22



05 —

-0.5 —

E.,, E[ meV ]
o
| [
|

-100 0 100 200 300 400 0 4 8 12 16 20
y [nm] nr iteracji

Pe
\
E,, E[ meV ]
o
'+

-100 0 100 200 300 400 0 4 8 12 16 20
y [nm] nr iteracji

Rys. 2.5: (a,c) Rozktad gestosci tadunku elektronu p. (x = 0,y) w kolejnych iteracjach,
(b, d) energia elektronu w kolejnych iteracjach. Okregami zaznaczono energie F bedaca
wartoscia wlasng rownania (2.10), krzyzami energie catkowita Ey,; dana wyrazeniem
(2.22). Wykresy wykonano dla B = 0 (a,b) oraz B = 0.7549T (c,d).
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Rys. 2.6: Wykres szerokosci potéwkowej pakietu samouzgodnionego w funkeji odlegtosci
ptaszczyzny metalowej od studni kwantowej, w ktorej uwieziony jest elektron bez pola
magnetycznego (linia ciagla) i w polu magnetycznym o indukcji B = 0.7549T (linia
przerywana).

stanie podstawowym. Dodatkowo stworzony zostatl wykres quasi-trojwymiarowy 2.4d.

Obliczenia pokazaly, ze pole magnetyczne powoduje wieksza lokalizacje pakietu.
Widoczne to jest na wykresach 2.5a i ¢ oraz na wykresie 2.6, ktory przedstawia wy-
kres szerokosci potéwkowej pakietu samouzgodnionego w funkcji odlegtosci ptaszczyzny
metalowej od drutu, w ktérym zlokalizowany jest elektron. Szerokos¢ potéowkowa byta

liczona zgodnie ze wzorem:
o=\ - W (2.21)

Na rysunkach 2.5b i d zamieszczona jest energia E bedaca wartoscig wlasng wyste-
pujacego w réwnaniu (2.10) operatora. Wystepujacy w hamiltonianie potencjal elektro-
statyczny zawiera zaleznos¢ od funkeji falowej, ktéra uwzgledniamy w procedurze samo-
uzgodnienia. Sytuacja jest analogiczna do jednoelektronowego przyblizenia w uktadzie
wielu cial, uzyskiwanego w przyblizeniu pola $redniego. W tym przypadku wartosé¢ wia-
sna samouzgodnionego hamiltonianu ma sens ,energii jednoelektronowej” [10]. Energia

catkowita E;,; wymaga odjecia potowy oddziatywania [10]:

“+00 400
Bu=F—3 [ [ V@)l yldy (222)

—00 —00

W rozpraszaniu tylko energia catkowita jest zachowana. Energia catkowita zostata

przedstawiona na rysunku 2.5b i d krzyzykami.
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Rozdziat 3

Transport pakietu przez
polpierscien kwantowy pod

nieobecnos¢ metalu

3.1 Wprowadzenie

Gdy plaszczyzna metalowa znajduje sie w nieskonczonej odlegtosci (d=oo0) od pot-
przewodnika, poruszajacy sie w nim pakiet falowy nie bedzie wykazywat wtasciwosci
solitonu gdyz nie ma zadnej przyczyny, ktéra miataby podtrzymywac jego ksztalt. Jest
to graniczny przypadek rozwazanego w pracy problemu. Jaki wptyw w tym przypad-
ku bedzie miata sita Lorentza na prawdopodobienstwo transmisji przez potpierscien
kwantowy? Mozna by oczekiwaé, ze prawdopodobienstwo T bedzie zaleze¢ od tego jak
skierowane jest pole magnetyczne. Jak pokazuja wyniki, oddziatywanie z polem magne-
tycznym powoduje inne skutki. Jakie? OdpowiedZ na to pytanie daja wyniki symulacji

zaprezentowane w tym rozdziale.

3.2 Procedura rozwigzania zaleznego od czasu row-

nania Schrodingera w bazie wielocentrowej

Symulacja transportu elektronu przez potprzewodnikowy poéipierscien kwantowy w

obecnoéci jednorodnego pola magnetycznego polega na numerycznym rozwigzaniu za-
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leznego od czasu rownania Schrodingera:

0
Zhadj (fL’,y,t) :H@Z) (I’,y,t), (31)

w ktérym hamiltonian wyraza sie wzorem (2.9) (z V(x,y) = 0 dla problemu bez me-

talu). Zaleznych od czasu rozwigzan szukamy w bazie gaussowskiej:

n

Z t) fp (2, 9), (3.2)

gdzie n to ilos¢ centrow okreslajacych geometrie struktury roztozonych tak jak to po-

kazuje rys. 3.1, a funkcje bazowe f, zadane sa wzorem (2.12). Zwréémy uwage, ze

T ‘ T T ‘7\
b)
- — 14000
a) _
11800 — i —
et | - —{ 12000
g 11600 -+ 132nm <l
= % - B i g
11400 — “*oes  — =
B : B — — 10000
11200 — : —
N S B i
100 0 100
x[nm]
- — 8000
| ‘ | | ‘ |
100 0 100
x[nm]

Rys. 3.1: Rozktad centrow modelujacych potpierscien o promieniu wygiecia 132nm.

pélpierscien stanowi tylko drobna czes$é pudta obliczeniowego. Konce pudla (konce

drutu) dzialaja jak nieskonczona studnia potencjatu. Pakiet sie od nich odbija. Druty
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za i przed poétpierdcieniem musza by¢ na tyle dtugie, aby pakiet po odbiciu nie wrécit
do potpierscienia.

W naszym modelu numerycznym zaleznos¢ czasowa zawieraja tylko wspotczynniki
rozwinigcia, a nie same funkcje bazowe. Wyrazenie na wspotczynniki rozwiniecia wy-
znaczamy wstawiajac rozwiniecie (3.2) do zaleznego od czasu réwnania Schrodingera.

W ten sposéb uzyskujemy:
Zh@t Zcp ) fo (z,9) HZCP ) fo (z,9). (3.3)

Kolejny krok to obustronne przemnozenie przez f; i scatkowanie:

“+00 400 “+00 400

mgt;cp / / £ fpdxdy—pz:lcp ) / / f2H fydady. (3.4)

—00 —O0 —00 —O0

Wykorzystanie definicji (2.15) oraz (2.16) prowadzi do uktadu réwnan liniowych w

postaci macierzowej na zalezne od czasu wspotczynniki rozwiniegcia c,(t):

Sé (t) = He (t) /ih. (3.5)

Rozwigzaniem tego uktadu sg pochodne wspotczynnikéw rozwiniecia, a chcac otrzymacé

wspétezynniki ¢,(t) postepujemy wedtug schematu:
e (t+dt) =c, () + ¢, (t) dt. (3.6)

Schemat ten jednak nie zachowuje normy funkcji falowej, co powoduje koniecznosc¢
sprawdzania unormowania co kilka krokéw czasowych. Mozna by przezwyciezy¢ ten
niepozadany efekt stosujac bardzo maty krok czasowy. Istnieje jednak bardziej ekono-
miczne rozwiazanie, ktére zostalo zaproponowane przez Askara i Cakmaka [8]. Polega

ono na rozwinieciu w szereg Taylora funkcji:

0 1 82
oraz
9 1 o ,

ot 20t?
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i odjeciu stronami. Po przeszeregowaniu stronami otrzymujemy:

U (z,y,t+dt) = (x,y,t —dt) + 25## (x,y,t)dt + O (dt?’) +... (3.9)

Odrzucamy wyrazy rzedu trzeciego i wyzszych, pochodng czasows przyjmujemy zgod-

nie z réwnaniem Schrodingera:

g, ) = (21— d) — SdHY (2,9,1). (3.10)

Powyzszy schemat jest stabilny i zachowuje norme. Ponadto jest symetryczny wzgledem
zmiany kierunku uptywu czasu (t — —t). Po zastosowaniu w tym schemacie rozwiniecia

funkcji w bazie gaussowskiej otrzymujemy uktad réwnan liniowych w postaci:
Sc(t + dt) = Sc (t — dt) — 2idtHc (t) /. (3.11)

Uktad ten rozwigzujemy przy pomocy procedury ZGETRS z biblioteki LAPACK. Ma-
cierz uktadu réwnan (S po lewej stronie) nie zmienia sie w kolejnych krokach czasowych.
Dlatego poddajemy ja (jednokrotnej) dekompozycji LU co znacznie obniza czas wy-
konania kazdego kroku czasowego — kazdy krok sprowadza sie do rozwigzania dwdch
uktadow rownan o trojkatnych macierzach, co odpowiada ztozonosci obliczeniowej rze-
du n? (metody doktadne rozwigzujace ogélne uklady réwnan posiadaja ztozonosé n?).
Do rozpoczecia obliczen tym schematem trzeba zna¢ wspotezynniki rozwiniecia w chwi-
lit=01it= At. Wspolczynniki rozwiniecia w chwili t = 0 otrzymujemy z rozwiniecia
w bazie gaussowskiej poczatkowej funkcji falowej (szczegbtowo o zadaniu warunku po-
czatkowego w dalszej czesci tego paragrafu) natomiast wspotezynniki w chwili ¢ = At
trzeba obliczyé. Mozna to zrobié¢ uzywajac schematu (3.5) przy pomocy, ktérego mo-
zemy obliczy¢ funkcje falowg w chwili ¢ + At znajac funkcje falowg w chwili £. Mozna
tez zrobi¢ inaczej: Obliczy¢ wspdtezynniki rozwiniecia w chwili At/10 schematem (3.5)
i kontynuowaé obliczenia schematem (3.11) z krokiem At/10, az do momentu gdy
t = At. Po czym wykorzystaé ¢,(0) 1 obliczone ¢,(At) do dalszych obliczen schematem
(3.11) ale juz z krokiem czasowym At. Drugie podejscie ogranicza do minimum skutki
powodowane wadami schematu (3.5).

Jako warunek poczatkowy przyjmujemy stacjonarny stan wiasny ¥ induktonu uzy-
skany w procedurze samouzgodnienia opisanej w poprzednim rozdziale. Pakietowi nada-

jemy sredni ped (hk) mnozac pakiet stacjonarny W przez fale ptaska exp(iky). Warunek
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poczatkowy sprowadzamy do formy wektorowej przez rozwiniecie w bazie gaussowskiej:

U (x,y)e™v = Z et =0)fp(z,y). (3.12)
p=1
Stan wlasny jest okreslony przez [ wspotczynnikéw rozwiniecia ¢, i jego rozwiniecie w

bazie funkcji f, przebiega nastepujaco:

l n

docfi(wy) e =3¢ (t=0)f, (2,y). (3.13)
r=1 p=1

Przeprowadzajac dalej standardows procedure prowadzaca do obliczenia niewiadomych

wspotezynnikéw rozwiniecia ¢, w chwili poczatkowej, mnozymy (3.13) przez f; i cal-

kujemy co prowadzi do :

Tzl:lcr 7 7 fi e drdy = pznzl cp (t=0) 7 7 fo fpdzdy. (3.14)

Uproszczenie zapisu bedzie mozliwe dzigki (2.16) i definicji macierzy:

1 “+00 400

P, =3¢ / / £ fre®Vdady. (3.15)

r=l 5

W ten sposéb dochodzimy do uktadu réwnan liniowych na nieznane wspoélczynniki

rozwinigcia ¢, w chwili poczatkowej ¢ = 0:
Sc(0) = P. (3.16)

Rozwiazanie tego ukladu uzyskujemy wykorzystujac gotowa procedure numeryczng
ZGESV z biblioteki LAPACK.

W przypadku obliczen bez metalu jako warunek poczatkowy mozna zastosowac
jedna z funkcji bazowych (2.12) i tak tez byto robione w symulacjach opisanych w pracy
[11]. Natomiast w tym przypadku zastosowanie funkcji z metody samouzgodnienia ma
na celu pdzniejsze zestawienie réznic w wynikach obliczen z metalem i bez dla tego
samego warunku poczatkowego.

7 przeprowadzonych obliczen wywnioskowaliSmy, ze po wyrzutowaniu stanu wtasne-
go V¥ obliczonego metoda samouzgodnienia na baze gaussianow ped pakietu jest mniej-

szy od zadanego i efekt ten zalezny jest od pola magnetycznego. Obliczenia te polegaty
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na wyznaczeniu transformaty Fouriera poczatkowej funkcji falowej 1 (z,y,t = 0):

+00 +0o0 2

/ Y(z,y,t = 0)e “Vdxdy (3.17)

1

P(K) = ‘\/%_/

oraz na wykresleniu wartosci oczekiwanej (3.18) pakietu falowego w wybranej chwili

czasowej w funkcji pola magnetycznego przy ustalonym parametrze k.

Wiyl = X3 i Uiy 1) (3.18)

k = 0.025/nm k = 0.025/nm

B = 0.7549T

-0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.15 -0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.15
K[1/nm] K[1/nm]

Rys. 3.2: Transformata Fouriera funkeji ¢(z,y,t = 0) wykonana dla przypadku z wy-
taczonym polem magnetycznym (a) i w polu o indukcji B = 0.7549T (b). W obu
przypadkach wartosé parametru k wynosita 0.025/nm.

Wykres 3.2 przedstawia transformate Fouriera funkcji falowej w chwili t = 0 w
dwoch przypadkach: z wytaczonym polem magnetycznym (rys. 3.2a) i w polu magne-
tycznym o indukcji B = 0.7549T (rys. 3.2b). Parametr k przyjeto réwny 0.025/nm
zaré6wno w obliczeniach z polem jak i bez niego. W obecnosci pola przy wyrzutowa-
niu warunku poczatkowego na wielocentrowa baze¢ gaussowska otrzymujemy nieco inny
rozktad pedu niz zamierzony: maksimum pakietu w przestrzeni pedéw przesuniete jest

nieco do mniejszych wartosci. Z obliczen wartosci oczekiwanej pedu (3.19)
n n

¢\py 1Y) = Z Z Cch fq ay ’fp) (3.19)

g=1p=1
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Rys. 3.3: Wartos¢ oczekiwana potozenia pakietu odczytana po uptywie 8ps od jego
startu w funkcji pola magnetycznego (a) i warto$¢ oczekiwana potozenia w funkeji
czasu (b). Wartos¢ parametru k przyjetego do obliczenn wynosita 0.025/nm. Pakiet
poruszat sie w prostym drucie.

wynika, ze sredni wektor falowy dla B = 0.7549T wynosi 0.023 /nm, a nie 0.025/nm. Im
silniejsze pole magnetyczne tym ped pakietu falowego w naszym modelu jest mniejszy
od wprowadzanego do warunku poczatkowego k. Efekt ten mozna zniwelowaé zagesz-
czajac rozktad centrow gaussowskich, co zwiekszytoby ztozonos$é obliczeniows rachun-
kéw. Mozna réwniez wprowadzi¢ zaleznosé k(B) tak aby po wyrzutowaniu ped byt
réwny nominalnemu (patrz nizej). UznaliSmy jednak, ze redukcja wartosci $redniej o
0.002/nm jest akceptowalna. Interesuje nas przede wszystkim zaleznosé¢ wynikow od
zwrotu pola magnetycznego. UpewniliSmy sie, ze ped sredni pakietu po wyrzutowaniu
na baze gaussowska od znaku B nie zalezy.

Na wykresie 3.3a pokazaliémy potozenie srodka cigezkosci pakietu w prostym dru-
cie 8ps po starcie rachunkow w funkeji pola magnetycznego. Redukcja przesuniecia o
okoto 3/40 przy wzroscie pola od zera do 0.7549T jest konsystentna z poczatkowym
rozktadem pedu. Pakiet nie oddziatywat z metalem. W chwili poczatkowej zlokalizowa-
ny byt na dhugosci 452nm drutu mierzacego 1760nm. Wykres 3.3b przedstawia wartosc¢
oczekiwanag potozenia pakietu w funkcji czasu dla granicznych wartosci pola z wykresu
3.3a. Na uwage zastuguje fakt, ze predkos¢ pakietu poruszajacego sie w prostym drucie
nie zmienia sie w czasie i to niezaleznie od tego czy pole magnetyczne dziala czy nie.

Brak wptywu pola magnetycznego na ruch pakietu falowego w przewodach wymaga

wyttumaczenia poniewaz w prawdziwych dwuwymiarowych przewodach sita Lorentza
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moze odchyli¢ (i nawet zawr6cié¢) pakiet wewnatrz drutu. W modelowych drutach zbu-
dowanych z szeregu centréw gaussowskich taki proces nie jest mozliwy, co ponizej
wyjasnimy Kkorzystajac z zasady Ehrenfesta zastosowanej do naszej bazy. Nasze druty
sg efektywnie jednowymiarowe i sity magnetyczne w nich nie dziataja. Rozktad pedu
pakietu nie ulega zmianie w czasie ruchu przez prosty odcinek drutu. Predkos¢ pakietu
wzdtuz drutu nie zmienia sie w czasie. Model zezwala na dziatanie sit magnetycznych
tylko w obszarze, gdzie struktura wytworzona przez centra nie jest prostoliniowa — czyli
tam gdzie znajduje sie potokragle wygiecie bedace obiektem naszych badan. Ta cecha
modelu utatwia opis rozpraszania w obecnosci pola magnetycznego i jest w przyblizeniu
speliona dla prawdziwych drutéw gdy pola nie sa wielkie (u nas zawsze < 1T). Gdy
druty sa krétkie (jak na rysunku 1.4b na przyktad) efekt obracania wektora predkosci w
ramach doprowadzen miedzy rezerwuarami a pierscieniem jest rowniez zaniedbywalny.
Oczywiscie ta cecha modelu odpowiada po prostu cienkim drutom. Ponizej podajemy
uzasadnienie tej cechy modelu wg dyskusji przedstawionej w pracy [11].

Centrum pakietu porusza sie¢ w przestrzeni potozen zgodnie z twierdzeniem Ehren-
festa d (r)/dt = (p + eA)/m* (wzér ten odpowiada klasycznej formule V' = 7/m, gdzie
T = p + eA to ped uogdlniony w obecnosci pola magnetycznego). Przy zastosowanym
przez nas cechowaniu A = (—By,0,0), w przewodach zorientowanych wzdtuz osi y,
mamy d (y)/dt = (p,)/m*, jak pod nieobecnos¢ pola.

Zobaczmy teraz, ze pole magnetyczne w naszym drucie nie obréci wektora pedu.

Twierdzenie Ehrenfesta dla zmian sredniego pedu w czasie ma postac:

d(p+eA) e

dt Cmr

(p+eA) x B, (3.20)

i jest odpowiednikiem drugiej zasady Newtona dla sity Lorentza F = ¢V x B. (3.20)

daje dla sktadowej y wyrazenie:

d(py) _ d(—ihd/dy)  eB 0
dt dt m*

h— B). 21
zham~|—ey > (3.21)

Gdy do wzoru (3.21) wstawimy rozwiniecie w bazie funkcyjnej uzyskamy przepis:

d <py> _
dt

" e
Y e < fﬂzha +eyB|f, > . (3.22)

Elementy macierzowe operatora (f,| ihd/0x + eyB |f,) sa réwne zero dla x, = x,, wigc
w przewodach (zorientowanych réwnolegle do osi y) $rednia warto$¢ pedu w kierunku

y jest zachowana. Innymi stowy, pole magnetyczne nie moze odchyla¢ pedu elektronu
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poruszajacego sie w przewodach zdefiniowanych jako sekwencja gaussiandéw stanowia-
cych funkcje bazowe zlokalizowanych wzdtuz tej samej osi. Podsumowujac, w naszym
modelu sity magnetyczne nie sa aktywne w przewodach (ped pakietu jest zachowany w
czasie ruchu), chociaz dla B # 0 operator pedu nie komutuje z operatorem Hamiltona.

Jesli zalezatoby nam na wprowadzeniu sity Lorentza do drutu nalezatoby je formowac

z szeregu dwoch lub wiecej Sciezek ztozonych z centrow gaussowskich.

3.3 Test efektywnosci bazy wielocentrowej

W celu pokazania efektywnos$ci metody numerycznej i prezentacji ptynnego poruszania

si¢ pakietu pomiedzy centrami wykonaliSmy obliczenia w jednym wymiarze w obec-

([T—

Rys. 3.4: Ewolucja czasowa gestosci jednowymiarowego pakietu falowego rozpraszanego
na gaussowskiej barierze potencjatu. Wykresy (a,b,c) pokazuja wyniki uzyskane metoda
roznic skonczonych na siatce sktadajacej sie odpowiednio z 201, 101 i 41 punktow.
Wykresy (d,e,f) pokazuja wyniki uzyskane metoda wykorzystana w niniejszej pracy z

baza gaussianow oparta na 51, 41 i 31 centrach.

nosci zewnetrznego pola magnetycznego dla elektronu tunelujacego przez bariere w
ksztalcie gaussianu danego wzorem V (x) = Vyexp (—x?/R?) z Vo = bmeV i R = 2nm.
Wybraliémy bariere w ksztalcie gaussianu poniewaz nasza metoda nie pasuje do po-
tencjatéw schodkowych. Tak jest z powodu faktu, ze baza gaussianéw (2.12) odtwarza
tylko funkcje z ciagta druga pochodng. Warunkiem poczatkowym byt pakiet falowy
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¥ (x,t) = (2/m)*exp (— (x — x0)2/R§ + zk:x)/\/ﬁo z xg = —350nm, Ry = 60nm i
k = 0.04/nm. Poréwnanie standardowej metody r6znic skoniczonych z wynikami oma-
wianej metody zaprezentowane jest na rysunku 3.4. W obliczeniach z baza gaussianoéw
przyjeliSmy a = AX, gdzie AX jest to odlegto$¢ pomiedzy rownomiernie roztozonymi
centrami. Obliczenia byly wykonane w pudle obliczeniowym o dtugosci 1pm. Efektyw-
nos¢ obu metod moze by¢ bezposrednio poréwnana przez uzycie réznej liczby punktow
siatki (centréw). Rysunek 3.4a pokazuje wynik uzyskany metoda r6znic skonczonych
dla symulacji przeprowadzonej na siatce sktadajacej sie z 201 punktéw. Ten wynik jest
numerycznie doktadny i nie moze by¢ wyraznie poprawiony. Wicksza czes¢ pakietu
odbija sie od bariery potencjatu (dla przyjetego k $rednia warto$é energii kinetycz-
nej hk?/2m* jest réwna 0.9meV). Na gérze wykresu (odpowiada to dtugiemu czasowi i
najwiekszej wartosci dodatniej x) interferencyjne prazki pochodza od odbitej przetrans-
mitowanej czesci pakietu od konca pudta obliczeniowego (jest to réwnowazne odbiciu
od nieskoriczonej bariery potencjatu). Dla obliczen wykonanych na 101 punktach (rys.
3.4b) prawdopodobienstwo transmisji jest niedoszacowane i zaburzone prazkami inter-
ferencyjnymi zwiazanymi z odbiciem od bariery. W konicu dla 41 punktéw (rys. 3.4c)
wynik jest kompletnie niefizyczny — funkcja falowa staje sie catkowicie zlokalizowa-
na na barierze. 7Z drugiej strony, w prezentowanej metodzie, doktadno$¢ poréwnana z
rys. 3.4a, ktory przedstawia doktadny wynik jest uzyskiwana juz dla 51 gaussianow
(rys. 3.4d). Dla 41 gaussianéw (rys. 3.4e) prawdopodobienstwo transmisji jest tylko
nieznacznie przeszacowane. Proces fizyczny jest jakosciowo poprawnie opisany réowniez
dla 31 gaussianéw (rys. 3.4f), chociaz widoczne jest krétko-okresowe pulsowanie praw-
dopodobienstwa. Jest to efekt ziarnistodci bazy. Pakiet rozmywa sie bardziej gdy jego
centrum jest miedzy centrami. Mimo to pakiet przemieszcza sie z poprawnie wyliczong
predkoscia. Wnioskujemy stad, ze uzycie wielocentrowej bazy gaussianéw pozwoli na
znaczacy redukcje ztozonosci obliczeniowej problemu. Oczywiscie, ta redukcja bedzie

wigksza w uktadzie dwuwymiarowym, ktory badamy.

3.4 Transport pakietu przez poéipierscien

Paczka falowa reprezentujaca elektron moze poruszac sie tylko pomiedzy centrami to-
tez ich rozmieszczenie determinuje geometrie struktury. Centra sg usytuowane na pot-
okregu o promieniu 132nm i formuja potpierscien (rys. 3.1a). Natomiast przewody sa
utworzone jako tancuchy centréw zorientowanych rownolegle do osi y. Liczba centrow
n, tworzacych druty potaczone z potpierscieniem, zostata tak dobrana aby mozna byto

wykluczy¢ wpltyw odbi¢ pakietu od koncéw pudta co jest réwnoznaczne z zatozeniem
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drutéw o niekonczonej dlugosci (rys. 3.1b). Parametrowi lokalizacji o w (2.12) zostala

W. Jako warunek poczatkowy przyjelismy funkcje falows uzyska-

ng metoda samouzgodnienia zlokalizowana ponizej poétpierscienia i przemnozong przez

nadana wartosé

fale ptaska exp (1ky) nadajac tym samym paczce falowej ped w kierunku péipierscie-
nia. Parametr k przyjelismy réwny k = 0.05/nm (h?k?/2m* = 1.42meV). Odlegtoéé
miedzy centrami wynosi 22nm. Zamiast stosowaé¢ zmiane kierunku wygiecia drutu sto-
sowaliSmy zmiane orientacji pola magnetycznego. Mozna tak zrobi¢ poniewaz wyniki
obliczen sg identyczne niezaleznie od tego, ktory sposob obliczen sie wybierze.

Na rysunku 3.5 zostaty pokazane mapy gestosci prawdopodobienstwa w wybranych
chwilach czasowych. Rysunki 3.5(a)-(d) z polem magnetycznym o indukeji B = 0.7549T,
a rysunki 3.5(e)-(f) dla elektronu w polu magnetycznym o indukcji B = —0.7549T. W
zaleznosci od tego, w ktorg strone skierowane jest pole na elektron dziata sita Lorentza
w roznym kierunku. W przypadku gdy pole skierowane jest wzdtuz osi z sita Lorentza
jest skierowana przeciwnie do osi x i wtedy pomaga ona we wstrzyknieciu pakietu w
lewe potkole. Natomiast gdy pole skierowane jest przeciwnie do osi z to sita Lorentza
skierowana jest zgodnie z osig x i jak si¢ okazuje towarzyszy ona wstrzykiwaniu tadunku
do lewego potkola tylko po odbiciu tzn. wtedy gdy predkos$é pakietu zmienia kierunek
na przeciwny. Podobnie dzieje sie z czescig pakietu, ktora znalazta sie w potpierscie-
niu w obecnosci pola o indukcji B = —0.7549T. Na zagieciu drutu, tuz przy wyjsciu
najpierw nastepuje zmiana kierunku predkosci a dopiero potem pakiet przedostaje sie
do drutu potaczonego z podlpierscieniem. Zaleznos¢ czasowa tadunku zgromadzonego
w pélokraglej czesci drutu (pomiedzy 11330nm < 11726nm tj. region wyrysowany na
rysunku 3.5) jak réwniez prawdopodobiefistwo znalezienia elektronu ponizej i powyzej
tego obszaru pokazane jest na rysunku 3.6. Wykres 3.6 przedstawia prawdopodobien-
stwo znalezienia elektronu w drutach przed i za polpierscieniem oraz w potpierscieniu.
Wykonany zostal w polu o indukcji B = 0.7549T (linia ciagla) i dla B = —0.7549T
(linia przerywana). Cze$¢ pakietu za pierécieniem (dla y > Y') byta liczona zgodnie ze
Wzorem:

T = /_O; d;z:/:o dy| W (z, ). (3.23)

Bardzo dobrym przyblizeniem powyzszego wyrazenia jest:

T(B,t) = znjl Z:: ;(t)ep(t)Sep, (3.24)

gdzie n jest iloscia wszystkich centrow determinujacych geometrig potpierscienia a su-

mowanie po p odbywa si¢ w granicach oznaczonych przez a i b, przy czym (y, > Y) ab
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Rys. 3.5: Mapy gestosci prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w potpierscieniu.
Klatki (a)-(d) oraz (e)-(h) zostaty wykonane odpowiednio w chwilach czasowych 2.11ps,
4.82ps, 6.68ps oraz 9.52ps. Rysunki (a)-(d) przedstawiaja ruch czastki w polu magne-
tycznym o indukcji B = 0.7549T natomiast mapy (e)-(h) ilustruja wyniki obliczen dla
pola magnetycznego B = —0.7549T.
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Rys. 3.6: Prawdopodobienstwo znalezienia elektronu wewnatrz polpierscienia oraz
przed (krzywa ”odbicia”) i za nim (krzywa ”transmisji”) w funkcji czasu dla B =
+0.75497'. Linia ciagla (przerywana) pokazuje wyniki dla B > 0 (B < 0). Prawdopo-
dobienstwo odbicia dla B < 0 jest zaznaczone kropkami.
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Rys. 3.7: Prawdopodobienstwo transmisji elektronu przez lewy poétpierscien w funkceji

indukeji pola magnetycznego (linia czarna ciagta). Suma prawdopodobiefistw wewnatrz
i za polpierscieniem oznaczona jest linig czerwong przerywang.
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to numer ostatniego centrum. Podobnie liczone byly czesci pakietu wewnatrz potpier-
Scienia i przed nim.

Wyniki przedstawione na rysunku 3.6 pokazuja, ze czes¢ pakietu przed pierscieniem
jest w kazdej chwili czasowej identyczna dla obydwu orientacji pola magnetycznego. Sita
Lorentza wywoluje opdznienie czasowe w transporcie elektronu dla B < 0. Potpierscien
nie wiezi w sposéb trwaly nawet drobnej czesci pakietu. Poniewaz przed pierscieniem
jest w kazdej chwili taka sama czes¢ pakietu niezaleznie od znaku B, rowno$¢ uzyskac
musimy rowniez dla czesci przetransmitowanej gdy pakiet catkowicie opusci potpier-

Scien. Widzimy, ze relacje mikroodwracalnosci sa chwilowo tamane:
T(B,t) #T(—B,t). (3.25)

Czes¢ pakietu, ktéra przeszta przez poétpierscien w chwili ¢ zalezy od zwrotu pola ma-

gnetycznego, ale w granicy duzych ¢ uzyskujemy ten sam wynik niezaleznie od znaku
B

T(B) = T(-B), (3.26)
T(B) = T(B,t — o) (3.27)
T(—B) = T(-B,t — o). (3.28)

Ostatni wykres w tym rozdziale (rys. 3.7) przedstawia prawdopodobiefistwo transmi-
sji w funkcji indukcji pola magnetycznego. Prawdopodobienstwo to zostato oznaczone
litera T". Byto ono obliczane zgodnie ze wzorem (3.23), w ktérym parametr a odpowia-
dal centrum znajdujacym sie tuz za potpierscieniem a parametr b byt réwny n, czyli
ilodci wszystkich centréw. Jak widaé wykres jest symetryczny bo T(B) = T(—B). T
rosnie z polem bo sita Lorentza asystuje w transporcie — wstrzykuje pakiet do wygietej
czesci drutu. Na wykresie widnieje rowniez krzywa przedstawiajaca sume prawdopo-
dobienstw: transmisji i wewnatrz péipierscienia (T+W). Nasze rachunki przerywamy
po skonczonym czasie. W nie jest jeszcze réwne doktadnie zeru. Wartos¢ T+ W to
ograniczenie od gory doktadnego prawdopodobienstwa transmisji, jakie uzyskaliby$my
gdyby cala czesé W ostatecznie przeszta za polpierscien (w rzeczywistosci cze$¢ W wra-
ca przed wygieta strukture). Dla induktonu bedziemy mogli stwierdzi¢ ztamanie relacji
mikroodwracalnosci, tylko gdy réznice w transmisji dla +B przekroczg margines btedu

dany przez W.
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Rozdziat 4

Transport induktonu przez
polpierscien kwantowy w obecnosci

pola magnetycznego

4.1 Wprowadzenie

Przedmiotem tego rozdziatu jest transport induktonu przez wygiety drut kwantowy w
obecnosci jednorodnego pola magnetycznego. W szczegdlnosci symulacje komputerowe
miaty da¢ odpowiedZ na pytanie: Czy dla induktonu prawdopodobienstwo transmisji
T(B) jest parzysta funkcja pola magnetycznego? Czy w tym przypadku speiniona
bedzie relacja mikroodwracalnosci (tzw. relacja Onsagera) T'(B) = T'(—B)? Wiadomo,
ze dla uktadéw opisywanych liniowym réwnaniem Schrodingera relacja Onsagera jest
zawsze spetniona [2] ale indukton jest obiektem nieliniowym wiec odpowiedz na zadane
wyzej pytanie nie jest oczywista. Ostatecznie problem rozstrzygaja wyniki symulacji

zaprezentowane w tym rozdziale.

4.2 Spos6éb prowadzenia obliczen

Symulacja sprowadza sie do rozwigzania zaleznego od czasu rownania Schrodingera
(3.1), w ktérym hamiltonian wyraza sie wzorem (2.9) z V' (z, y) zadanym wzorem (2.5).
Rozwiazanie tego problemu uzyskujemy wykorzystujac metode numeryczna opisang w
poprzednim rozdziale.

W czasie obliczen z metalem natkneliSmy si¢ na nowy problem natury numeryczne;.

Polegal on na pojawieniu sie niestabilnosci schematu (3.11) przy zmniejszeniu pedu
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Rys. 4.1: Eksplozja prawdopodobienstwa spowodowana niestabilno$cig schematu jaw-
nego dwukrokowego (linie czerwone) oraz poprawne wyniki uzyskane schematem nie-
jawnym jednokrokowym (linie czarne).

pakietu (fik) z k = 0.05/nm do k = 0.025/nm. Niestabilno$¢ udato sie wyeliminowa¢

wpisujac w dotychczasowy schemat, schemat Cranka-Nicolsona w postaci:

Sc(t + dt) = Sc(t) — ;hidt [H(t + dt)c(t + dt) + H(t)c(t)]. (4.1)
Po prawej stronie tego przepisu wystepuje usredniony iloczyn hamiltonianu i funkcji
falowej z chwili (¢) i (¢ 4+ dt). W obliczeniach, w ktérych uwzgledniamy oddziatywanie
elektronu z metalem hamiltonian zalezy od czasu — w kazdej chwili czasowej zmienia
sie V(z,y) (2.5). Poniewaz prawa strona (4.1) zawiera H(t + dt) i c(t + dt) nalezy
przeprowadzi¢ samouzgodnienie tj. iterowaé powyzszy wzér tak aby c(t + dt) osiagneto
ustalong warto$¢. We wzorze (4.1) wystepuja dwa potencjaly oddziatywania elektron—
metal, z ktérych jeden odpowiada chwili poprzedniej (t) a drugi bierzacej (¢ + dt).
Schemat Cranka-Nicolsona to schemat niejawny jednokrokowy w odréznieniu od
opisanego w poprzednim rozdziale schematu jawnego dwukrokowego (3.11). Schematy
niejawne na ogét gwarantuja lepsza stabilnos¢ ale trudniej je rozwiazaé¢ (w naszym
przypadku konieczne jest samouzgodnienie réwnania). Stosujac to podejscie udaje sie
uniknaé¢ niestabilno$ci. Wykres 4.1 pokazuje stabilizacje rozwigzania przez schemat
niejawny. Na wykresie 4.1 wida¢ prawdopodobienstwo znalezienia induktonu wewnatrz

polpierécienia oraz przed i na nim w funkcji czasu. Prawdopodobienstwo liczone byto
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wedtug wzoru (3.23). W chwili poczatkowej paczce falowej nadany zostal $redni ped
(hk) z k = 0.025/nm (h*k?/2m* = 0.36meV). Linia czerwona pokazuje wyniki uzyskane
schematem jawnym dwukrokowym (3.11). Jak wida¢ po pewnym czasie dochodzi do
eksplozji prawdopodobienstwa. Linig czarng oznaczone sa poprawne wyniki uzyskane

schematem niejawnym jednokrokowym (4.1).

4.3 Otrzymane wyniki

W obliczeniach, ktorych wyniki prezentowane sa ponizej warunek poczatkowy stano-
wit stacjonarny stan wtasny ¥ induktonu uzyskany w procedurze samouzgodnienia.
Mnozac ¥ przez falg ptaska exp(iky) (k = 0.05/nm, h*k?/2m* = 1.42meV) nadajemy
pakietowi sredni ped (hk). W chwili poczatkowej pakiet zostal zlokalizowany tuz przed
polpierécieniem. Plaszczyzna metalowa byta umieszczona w odlegtosci d = 20nm od
potpierscienia.

Pierwszy z wykresow (rys. 4.2) prezentuje réznice w zachowaniu pakietu w cza-
sie ruchu w prostym przewodzie przed polpierscieniem (pakiet porusza si¢ w kierunku
oznaczonym czarng strzatka) bez oddzialywania z metalem (wykresy 4.2(a,b,c)) oraz
w przewodzie, nad ktérym znajduje sie plaszczyzna metalowa (wykresy 4.2(e,f,g)). W
przypadku bez metalu pakiet po starcie szybko ulega rozmyciu. Inaczej jest w sytuacji,
w ktorej uwzgledniamy metal. Dzieki efektowi induktonowemu pakiet zachowuje swoj
ksztalt w czasie przemieszczania sie. Na wykresie widzimy cata dtugosé drutu, ktéra
wynosi 1760nm. Symulacja za kazdym razem byta przerywana w tym samym momen-
cie. Pomimo to gdy pakiet poruszal sie w zerowym polu magnetycznym (patrz rys.
4.2(b,e)) zawedrowal nieco dalej niz w obecnosci pola czy to mniejszego czy wiekszego
od zera. Jest to skutek zanizenia zadanego pedu pakietu w wyniku wyrzutowania stanu
wlasnego na baze gaussianow.

Tak samo jak rysunek 4.2 tak i rysunek 4.3 pokazuje kolejne zdjecia ksztattu pacz-
ki falowej wykonane wzdtuz osi x = 0 ale tym razem przewdd jest wygiety i miedzy
y = 11400nm a y = 11600nm odchodzi od osi x = 0 stad przerwa na rysunkach. Pa-
kiet startuje z lewej czesci rysunku. Rysunki 4.3(a,b,c) zostaly wykonane dla réznych
pol magnetycznych. Niezaleznie od wartosci pola paczka poczatkowo zachowuje swoj
ksztalt (poczatkowo tzn. zanim dojdzie do wygiecia drutu). Dla B = 0 (rys. 4.3b) wi-
da¢ wzrost wartosci pakietu gdy wpada on na wygiecie drutu. Gdy pakiet wychodzi po
drugiej stronie wida¢, ze "oddycha” — zmienia swoj ksztaltt w czasie. Rozpraszanie pa-
kietu na wygieciu destabilizuje jego ksztatt. Zauwazmy, ze tylko na rysunku 4.3b widac

czes¢ pakietu odbitego od wygiecia. W wyzszych polach pakiet w calosci przechodzi
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Rys. 4.2: Rozklad gestosci tadunku elektronu p. (x = 0,y) w kolejnych chwilach cza-
sowych. Wykresy przedstawiaja ksztalt pakietu poruszajacego si¢ w prostym drucie
bez oddzialywania z metalem (a,b,c) i z metalem (d,e,f) w polu magnetycznym B =
—0.7549T, B = 0T oraz B = 0.7549T.
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Rys. 4.3: Rozklad gestosci tadunku elektronu p, (z = 0,y) w kolejnych chwilach czaso-
wych. Wykresy przedstawiajg ksztalt pakietu odpowiednio przed i za lewym potpier-
Scieniem w polu magnetycznym B = —0.7549T, B = 0 oraz w polu B = 0.7549T.
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Rys. 4.4: Mapy gestosci prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w potpierscieniu.
Klatki (a)-(d) oraz (e)-(h) zostaty wykonane odpowiednio w chwilach czasowych 3.39ps,
5.81ps, 7.74ps oraz 9.67ps. Rysunki (a)-(d) przedstawiaja ruch czastki w polu magne-
tycznym o indukcji B = 0.7549T natomiast mapy (e)-(h) ilustruja wyniki obliczen dla
pola magnetycznego B = —0.7549T.

44



przez wygiecie. Réwniez dla zwyktej paczki pole stabilizowato pakiet. Zauwazmy, ze dla
B > 0 pakiet przechodzi przez polpiericien prawie bez zmiany ksztattu. Sita Lorentza
w tej sytuacji jest skierowana tak, ze pakiet wchodzi do polpierscienia bezposrednio z
drutu. Dla B < 0 natomiast [panel (a)] konieczna jest zmiana kierunku poruszania sie
pakietu zanim sita Lorentza go odesle do zagietej cze$ci drutu. W poréwnaniu z (c)
na (a) wida¢ piki zaréwno przed wygieciem jak i za wygieciem. Zdjecia objely chwile
gdy pakiet zmieniat kierunek ruchu. W (c) zmiana nie byta konieczna. W poréwnaniu
z (¢) na (a) widaé¢ réwniez oddychanie pakietu za péipierécieniem, ktore jest wynikiem
chwilowej kompresji paczki przy odbiciach.

Proces przejscia przez poltpierscien ilustrujg dodatkowo mapy gestosci prawdopodo-
bienstwa 4.4(a)-(d) oraz 4.4(e)-(h), ktére wykonane zostalty dla kilku wybranych chwil

czasowych. Wida¢ na nich opdznienie w ruchu pakietu dla B < 0 zwiazane z odbiciami

od wygiec.
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Rys. 4.5: Wartos¢ oczekiwana potozenia induktonu przed i za lewym potpierscieniem
pod nieobecnosé pola magnetycznego (linia przerywana) i w polu magnetycznym o
indukcji B = 0.7549T (linia ciagta). Wykresy (a) i (b) r6znia sie wartodcia parametru
k przyjetego w obliczeniach dla pakietéw w polu magnetycznym.

Rysunek 4.5 przedstawia wartosé¢ oczekiwana potozenia induktonu przed i za pot-
pierscieniem w funkcji czasu (liczymy s$rednie potozenie tej czesci pakietu, ktéra jest
za lub przed potpierscieniem). Dla potrzeb tego rysunku normalizacja zostala przepro-
wadzona oddzielnie dla obydwu czesci pakietu. W chwili poczatkowej paczce falowej
nadany zostal sredni ped (hk) z k = 0.025/nm (R*k?/2m* = 0.36meV).

Wykres 4.5a zostat stworzony dla tej samej wartosci parametru k zaréwno dla B

= 0 jak i B = 0.7549T. Jak wyjasniliémy poprzednio, w wyniku rzutowania warunku
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poczatkowego z nominalnym wektorem falowym £ na baze wielocentrowa uzyskujemy
nieco mniejsze pedy dla wiekszego B. Na rysunku 4.5a widzimy, ze dla B > 0 pakiet po-
rusza sie nieco wolniej. Widzimy, ze w obydwu przypadkach z polem i bez pola pakiet za
polpierécieniem porusza sie wolniej. Czesé energii kinetycznej ruchu postepowego idzie
na "oddychanie” pakietu oméwione powyzej. Oddychanie mozna rozumie¢ jako wynik
superpozycji dwoch stanéw stacjonarnych induktonu. Domieszka stanu wzbudzonego
wymaga dostarczenia energii. Na rysunku 4.4a wida¢, ze redukcja predkosci jest wiek-
sza dla przypadku bez pola. Jak widzieliSmy w obecnosci pola B > 0 oddychanie jest
znacznie stabsze.

Wykres 4.5b przedstawia to samo z tym, ze tym razem nominalne k£ w warunku
poczatkowym zostalo podniesione tak, aby zniwelowaé efekt redukcji pedu przy rzu-
towaniu. Dla przyjetego na rysunku k& = 0.0292/nm pakiet w polu o indukcji B =
0.7549T porusza sie tak jak dla £ = 0.025 przy B=0. Na tym rysunku wyrazniej widac
réznice w stopniu redukeji predkosci pakietu za potpierscieniem dla B =01 B # 0.

Ponadto obliczona zostata energia catkowita Ej, i jednoelektronowa E (rys.4.6)
wedlug wzoru (4.2). Zgodnie z teoria z pracy [1] w czasie ruchu zachowana jest energia

catkowita Fj.;.

Sy (1.2

Energia F;,; powinna by¢ dokladnie stata, u nas sa widoczne pewne zmiany, ktore sa

Etot:E_W:<¢ |T+V| ¢>

wynikiem ograniczonej precyzji catkowania oddziatywania.

1.5

energia catkowita

O — energia jednoelektronowa

energia [meV]

0 20 40 60 80 100
t [ps]

Rys. 4.6: Wykres energii catkowitej i jednoelektronowej w czasie przeptywu induktonu
przez potpierscien pod nieobecnosé pola magnetycznego.
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Rys. 4.7: Prawdopodobienstwo znalezienia induktonu wewnatrz poétpierscienia oraz
przed (krzywa ”odbicia”) i za nim (krzywa ”transmisji”) w funkeji czasu dla B =
+0.75497'. Linia ciagta (przerywana) pokazuje wyniki dla B > 0 (B < 0).
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Rys. 4.8: Prawdopodobienstwo transmisji induktonu przez lewy poélpierscien w polu
magnetycznym. Linig przerywang oznaczono sume¢ prawdopodobienstw wewnatrz i za
pierscieniem.
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Na rysunku 4.7 pokazane sa czesci pakietu wewnatrz potpierécienia, za nim i przed
nim dla przeciwnych zwrotéw pola magnetycznego. Linie przerywane odpowiadaja polu
B = —0.7549T a ciaglte B = 0.7549T. Wida¢ opdznienie dla ujemnego B, podobnie
jak na rysunku 3.6 pod nieobecno$¢ metalu. R6znica miedzy tymi rysunkami polega na
tym, ze cze$¢ pakietu przed pierécieniem (opisana jako ”odbicia”) na rysunku zalezy
od zwrotu pola. Widzimy, ze dla ujemnego pola dla ¢ = 30ps za pierscieniem (krzywa
opisana jako ”transmisji”) jest mniejsza czes¢é pakietu niz przed. Poniewaz réwniez
wieksza cze$¢ pakietu jest wewnatrz polpierscienia dla B < 0 istnieje szansa, ze czes¢
pakietu, ktéra przeszta przez wygiecie bedzie podobna w obydwu przypadkach. Okazuje
sie jednak, ze nawet gdyby cala cze$é¢ pakietu chwilowo przebywajaca w potpierscieniu
dla B < 0 przeszta za pélpierscien, to i tak transmisja nie doréwna tej, otrzymanej dla
B> 0.

Wykres 4.8 prezentuje prawdopodobienstwo transmisji (linia ciagla) oraz sume
prawdopodobienstw transmisji i wewnatrz pélpierscienia w funkcji indukeji pola ma-
gnetycznego. Tak jak w przypadku bez metalu tak i tu na wykresie przestawiajacym
prawdopodobienstwo transmisji prezentujemy krzywsa przedstawiajaca sume prawdo-
podobienstw: transmisji i wewnatrz potpierscienia (T+W). Wskazuje ona najwieksza
warto$¢ prawdopodobienstwa transmisji jaka moglibysmy otrzymaé¢ gdyby symulacja
trwata nieskonczenie dtugo. Widzimy, ze przy |B| > 0.1T oszacowanie od dotu praw-
dopodobienstwa transmisji 7" dla B > 0 jest wieksze niz oszacowanie od gory prawdo-
podobienstwa transmisji 7' dla B < 0. Stwierdzamy, ze indukton tamie relacje mikro-

odwracalnodci.

4.4 Wplyw efektu induktonowego na interferencje

Aharonova-Bohma

7 punktu widzenia fizyki bardzo ciekawa jest geometria pierscienia kwantowego, gdyz
mozemy w niej obserwowaé efekt Aharonova-Bohma [12]. W otwartym pierscieniu
kwantowym, czyli takim ktory potaczony jest z dwoma przewodami tak jak to jest
pokazane na rysunku 4.9 objawia sie on oscylacjami przewodnictwa.

Zatézmy, ze pakiet porusza si¢ w kierunku pierScienia z lewej strony (rys. 4.9).
U wejscia do pierscienia wstrzykiwany jest do obu ramion pierscienia. Fazy amplitud
prawdopodobienstwa w ramionach wynosza o1 i o. Przy wyjsciu z pierscienia dochodzi
do spotkania czesci pakietu z obu ramion i interferencji amplitud. Ta interferencja moze

by¢ konstruktywna, destruktywna lub posrednia. Konstruktywna interferencja odpo-
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Rys. 4.9: Schemat otwartego pierscienia kwantowego penetrowanego przez jednorodne
pole magnetyczne.

wiada wysokiej konduktancji pierscienia a destruktywna niskiej. Rodzaj interferencji
okreslony jest przez roznice faz Ay = 1 — s a ta z kolei zdeterminowana jest przez
warto$¢ strumienia pola magnetycznego penetrujacego pierscien a konkretnie, wyraza

sie ona poprzez potencjatl wektorowy w sposéb nastepujacy:
e 2m 2w 2m
Ap =1 — :—%A-d:—fAd:—/B-d = To, (43
Y =¥ P2 h S o, S o, a o, (4.3)

gdzie &g = h/e to kwant strumienia magnetycznego a ® jest réwne strumieniowi pola
magnetycznego przenikajacego przez powierzchnie o polu mr? (w naszym przypadku r
= 132nm).

Wszystkie obliczenia byty przeprowadzane tak jak to opisane byto wyzej w tym
rozdziale i rozdziale poprzednim z wyjatkiem tego, ze tym razem centra byty rozmiesz-
czone tak jak na rysunku 2.3c. Promien pierscienia kwantowego wynosit r = 132nm.
Dla obliczen z metalem przyjelismy d = 20nm. Réwniez ped jaki zostal nadany w chwili
poczatkowej byt identyczny jak przy poprzednich obliczeniach. Jak wida¢ na wykresie
przedstawiajacym prawdopodobiefistwo transmisji (rys. 4.10), gdy nie ma oddziaty-
wania z metalem dla pola magnetycznego, dla ktérego strumien przez powierzchnie
pierécienia wynosi & = ®(/2 dochodzi do destruktywnej interferencji i prawie catkowi-
tej blokady transportu elektronu przez pierécien. W wyniku oddziatywania z metalem
rowniez pojawia sie destruktywna interferencja przy czym nie blokuje ona catkowicie
transportu. Drobne réznice w czedciach pakietu, ktére weszty do lewego i prawego ra-
mienia powoduja pojawienie si¢ innego potencjatu indukowanego z lewej i prawej strony.
Faza, ktoéra zbieraja czesci pakietu w obydwu ramionach od potencjatu wektorowego

jest przeciwna. Gdyby faza zebrana od potencjatu indukowanego byta identyczna uzy-
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Rys. 4.10: Prawdopodobienstwo transmisji pakietu falowego (linia czarna przerywana)
i induktonu (linia ciagla czerwona) przez pierscienn kwantowy w funkcji strumienia
pola magnetycznego. Linig niebieska oznaczono sume prawdopodobienstwa transmisji
i prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w pierscieniu.

skaliby$smy catkowicie destruktywna interferencje przy wyjsciu — jak pod nieobecnosé¢
metalu. Ale faza od potencjatu indukowanego jest rézna. Dlatego pakiety nie spotykaja
sie doktadnie w antyfazie przy wyjsciu i czes¢ pakietu z niego wychodzi. Bardzo dobrze
opisang sytuacje obrazuja mapy gestosci prawdopodobienstwa 4.11-4.14, ktore zostaty
wykonane zaréwno dla przypadku z metalem jak i bez. Pierwszy z wykresow (patrz
rys. 4.11) przedstawia transport elektronu przez pierscien bez oddzialywania z me-
talem i polem magnetycznym. Widzimy, ze pakiet jest wstrzykiwany symetrycznie do
obu ramion pierécienia, a w czasie jego wychodzenia dochodzi do interferencji konstruk-
tywnej i niezerowej konduktancji. Inaczej jest w polu magnetycznym, ktorego strumien
megnetyczny przez powierzchnie wyznaczona przez pierscien wynosi ® = ®q/2 (rys.
4.12(a)-(c)). Tym razem widoczny jest juz wplyw sity Lorentza, ktéry ze wzgledu na
kierunek pola magnetycznego objawia si¢ asymetrig we wstrzykiwaniu pakietu do obu
ramion. Pakiet ma wieksza tendencje do wpltywania w lewe ramie (najlepiej jest to
widoczne na mapach 4.12a i 4.12b). Strumien & = /2 odpowiada polu magnetycz-
nemu o indukcji B= 0.0378 T i zostal wybrany nie przez przypadek poniewaz wlasnie
w takim polu konduktancja pierscienia potprzewodnikowego jest najmniejsza (patrz

wykresy 4.10 i 4.12¢). Dla pokazania jak wyglada transport induktonu przez pierdcien
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kwantowy wykonaliémy mapy gestosci prawdopodobienstwa 4.13 i 4.14. Tak samo jak
w transporcie elektronu pod nieobecno$¢ metalu tak i tutaj gdy nie ma oddzialtywania
z polem magnetycznego pakiet jest wstrzykiwany symetrycznie do obu ramion a prze-
wodnos¢ pierscienia jest duza (rys. 4.13). Natomiast w polu magnetycznym, w ktérym
zgodnie z teorig Aharonova-Bohma w przypadku bez metalu dochodzi do blokady prze-
wodnictwa, efekt induktonowy powoduje, ze prawdopodobienistwo znalezienia elektronu

za pierscieniem jest znaczaco rézne od zera (rys. 4.14).

a) b) c)
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Rys. 4.11: Gestos¢ prawdopodobienstwa dla pakietu falowego uformowanego metoda
samouzgodnienia o energii kinetycznej h*k?/2m* = 1.42meV transportowanego przez
pierscien kwantowy o promieniu 132nm w zerowym polu magnetycznym. (a)-(c) odpo-
wiadajg t=2.90, 3.87 1 9.19ps. Skala dla tadunku jest taka sama na kazdym z wykresow.
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Rys. 4.12: Takie samo jak rys.4.11 ale dla B = 0.0378T co odpowiada & = ®(/2.
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Rys. 4.13: Gesto$¢ prawdopodobienstwa dla pakietu falowego uformowanego metoda
samouzgodnienia o energii kinetycznej h?k? /2m* = 1.42meV transportowanego przez
pierscien kwantowy o promieniu 132nm nad ktérym znajduje sie ptaszczyzna metalowa
w zerowym polu magnetycznym. (a)-(d) odpowiadaja t=3.87, 5.81, 8.22 i 11.13ps. Skala

dla tadunku jest taka sama na kazdym z wykresow.
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Rys. 4.14: Takie samo jak rys.4.13 ale dla B = 0.0378T co odpowiada ® = ®/2.
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Rozdziat 5
Whnioski i podsumowanie

W pracy przedstawione zostato studium rozpraszania pakietu elektronowego na wygie-
ciu drutu kwantowego w obecnoéci zewnetrznego pola magnetycznego prostopadtego
do plaszczyzny uwiezienia. W obecnosci pola magnetycznego pakiet elektronowy po-
rusza si¢ pod wptywem sity Lorentza, ktorej zwrot zalezy od zwrotu pola magnetycz-
nego. Rachunki zostaly wykonane w bazie funkcji gaussowskich po zamianie problemu
rézniczkowego (réwnania Schrodingera zaleznego od czasu) na problem algebraiczny.
Wyboér centrow w bazie gaussowskiej postuzyt do wymodelowania drutu kwantowego
— prostego i wygietego w polpierécien oraz tworzacego pierscien kwantowy.

WyjasniliSmy, ze w przyjetej bazie dziatanie sity Lorentza na ruch pakietu ograni-
czone jest do obszaru wygiecia struktury. W naszym modelu w drutach doprowadza-
jacych pakiet do obiektu rozpraszajacego sity magnetyczne nie sa aktywne.

Dla struktury, ktéra nie ma symetrii lewo-prawo (np. dla wygietego drutu kwan-
towego) proces rozpraszania dla pola magnetycznego skierowanego do géry i na dét
jest inny. Pokazalismy, ze dla pakietu opisanego liniowym réownaniem Schrodingera
prawdopodobienstwo transmisji nie zalezy od zwrotu pola magnetycznego, zgodnie z
relacjami mikroodwracalnosci. Ponadto, cze$é¢ pakietu, ktory pozostaje przed obiektem
rozpraszajacym jest doktadnie identyczna przy obydwu zwrotach pola.

Nastepnie wprowadzilismy do modelu nieskoniczona metalows plyte, ktora przy-
krywa modelowany drut kwantowy. Oddzialtywanie pakietu elektronowego z metalem
zostato uwzglednione poprzez potencjat elektrostatyczny zwigzany z gestoscia tadunku
pakietu. W bazie gaussowskiej rozwigzaliSmy problem wtasny dla stanu podstawowego
induktonu. PokazaliSmy, ze moze on si¢ porusza¢ w drucie bez zmiany ksztattu.

Zbadalismy rozpraszanie induktonu dla przeciwnych zwrotéw pola magnetycznego.

Dla induktonu cze¢s¢ pakietu przed obiektem rozpraszania zalezy od pola magnetyczne-

93



go, w przeciwienstwie do ruchu pakietu bez metalu. PokazalisSmy, ze prawdopodobien-
stwo transmisji dla induktonu zalezy od zwrotu pola. Wyniki dla prawdopodobienstwa
transmisji przy przeciwnych zwrotach pola réznig si¢ w sposéb wykraczajacy poza gra-
nice btedu wyznaczone przez cze$¢ pakietu pozostajaca w wygietym drucie pod koniec
symulacji.

Indukton tamie relacje mikroodwracalnosci. Informacja ta moze postuzyé¢ do jego
wykrycia eksperymentalnego.

Rozwazyliémy réwniez transport przez pierscien kwantowy. Dla potowy kwantu
strumienia pola magnetycznego przenikajacego przez pierscien, transport pakietu opi-
sanego liniowym réwnaniem Schrodingera jest zablokowany przez efekt Aharonova-
Bohma. Sita Lorentza wywotuje asymetri¢ w czesciach pakietu, ktore zostaja wprowa-
dzone do lewego i prawego ramienia pierscienia. Potencjatl oddziatywania z metalem
jest inny w obydwu ramionach. Inna jest réwniez faza zebrana od tego potencjatu
przez pakiet. Z powodu tej réznicy faz interferencja przy wyjsciu z pierscienia nie jest
catkowicie destruktywna. Efekt induktonowy prowadzi do niezerowej wartosci praw-
dopodobienstwa transmisji dla potowy kwantu strumienia pola przenikajacego przez

pierscien.
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