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Resumen de la tesis que presenta Edmundo Fernandez Méndez como requisito parcial para la obtencién
del grado de Maestro en Ciencias en Nanociencias.

Respuesta éptica de un gas electrénico magnetizado con acoplamiento de Rashba

Resumen aprobado por:

Dr. Jests Alberto Maytorena Cérdova
Director de Tesis

Se estudia la respuesta dptica de un gas electrénico bidimensional (2D) magnetizado con acoplamiento
espin-6rbita de Rashba. El estudio se basa en el célculo del tensor de conductividad éptica dentro del
formalismo perturbativo de Kubo. La magnitud y direccién de la magnetizacién H (o equivalentemente,
desde un punto de vista formal, de un campo magnético externo) permite modificar la forma de las
superficies de energias asi como la topologia de los contornos de Fermi. Se obtienen expresiones para
una direccién arbitraria y se presentan resultados numéricos para dos casos distintos y emblematicos:
(i) magnetizacién orientada perpendicularmente al plano del gas (H || Z), de modo que la estructura de
bandas presenta una brecha energética prohibida, y (ii) una magnetizacién orientada en el plano del gas
(H L 2), que da origen a bandas desdobladas en espin pero sin brecha prohibida absoluta. Se calcula la
densidad conjunta de estados en cada caso y se identifican las singularidades de van Hove. Esto permite
explicar las caracteristicas espectrales de la conductividad éptica en funcién de los estados disponibles
para transiciones interbanda segtin la posicién del nivel de Fermi. La contribucién intrabanda también se
calcula, de modo que se obtiene el tensor de conductividad completo. En el primer caso, la presencia de
la brecha da lugar a una componente transversal no nula, lo que permite tener un espectro de dicroismo
circular, entre otras propiedades ligadas al rompimiento de la simetria de inversién temporal. En el
segundo caso, el espectro de absorcién depende sensiblemente de la direccidn de la magnetizacién en el
plano del gas. Ademds de la dependencia de la frecuencia y de los pardmetros materiales del sistema,
la magnitud y orientacién de la magnetizacidn representan un elemento de control de las propiedades
Opticas importante. Este estudio sugiere también la posibilidad de manipular similarmente corrientes de
espin, aspecto relevante en la espintrénica de semiconductores.

Palabras clave: Espin-érbita, espintrénica, conductividad dptica, dicroismo, propiedades dpticas..



Abstract of the thesis presented by Edmundo Fernandez Méndez as a partial requirement to obtain
the Master of Science in Nanoscience.

Optical response of a magnetized electronic gas with Rashba coupling

Abstract approved by:

Dr. Jests Alberto Maytorena Cérdova
Thesis Director

The optical conductivity tensor of a magnetized two-dimensional electron gas with Rashba spin-orbit
inter- action is considered within the Kubo formalism. The magnitude and direction of the magnetization
H (or of an external magnetic field) allows to control the energy band surfaces and the topology of the
Fermi contours. We derive expressions for an arbitrary direction and present numerical results for two
contrasting cases: (i) the magnetic field oriented perpendicularly to the plane of the gas (H || Z), which
breaks the time-reversal symmetry of the system, and (ii) an in-plane field (H L Z) , where the band
structure presents energy spin-splitting but without an absolute energy gap. The joint density of states
is studied in each case to identify van Hove singularities. This allows to explain the spectral features
displayed by the optical conductivity tensor in terms of the momentum space available for interband
transitions according to the position of the Fermi level. The intraband contribution is also calculated. In
the first case, the presence of an absolute gap leads to a non vanishing Hall component, which manifests
as a spectrum of circular dichroism among other optical properties. In the second case, the absorption
spectra depend strongly on the direction of H on the plane. Besides the frequency and material parameters
dependence, the magnetization field vector introduces additional elements of control of optical properties
through its magnitude and direction. Our results suggest the possibility of manipulation of spin currents
as well, which is relevant to the field of semiconductor spintronics.

Keywords: Spin-orbit, spintronics, optical conductivity, dichroism, optical properties.
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Capitulo 1. Introduccion

Comprender los mecanismos que gobiernan o rigen la actividad térmica, mecdnica, eléctrica, magnética
y Optica de los materiales es crucial para el disefio y elaboracién de nuevos dispositivos a nanoescala.
Debido a esto, el estudio y comprensién de propiedades como la carga eléctrica, el espin y su influencia
conjunta juega un papel relevante para desarrollar los mecanismos que podrian conducir al desarro-
llo de potenciales aplicaciones tecnoldgicas. Con esta idea en mente, desde la mitad del siglo XX se
estdn realizando investigaciones en la ciencia e ingenieria de materiales con la finalidad de lograr una
O6ptima manipulacién de estas caracteristicas, hecho que ha conducido al desarrollo de dispositivos que
aprovechan algun tipo de propiedad cudntica de la materia, entre los cuales se pueden destacar los se-
miconductores que aprovechan la carga electrénica para controlar la conductividad, los dispositivos de
memoria que utilizan electrones para almacenar informacién ya sea en forma de nimeros de electrones
almacenados en condensadores o mediante corrientes de electrones (esto es, el nimero de electrones que

fluyen en un cable por unidad de tiempo).

Aunque esto ya representa un gran logro de la fisica de materiales, no se puede dejar de lado el uso de
algunas propiedades para potenciar capacidades existentes, como lo es el empleo de propiedades magnéti-
cas para aumentar la capacidad de almacenamiento de informacién (Castelvecci, 2017) al manipular la
orientacidn del espin para controlar la densidad de flujo magnético, que a su vez conlleva al aumento
de la densidad de informacién almacenada en discos duros, esto gracias al fenémeno conocido como
Magnetoresistencia Gigante, propiedad que se observé por primera vez en la vélvula de espin (Binasch,
1989; Baibich et al., 1988) por la cual se entrego el premio Nobel de Fisica en el afio 2007 a Albert Fert

y Peter Griinberg.

Debido a la imperiosa necesidad de lograr un aumento en la capacidad para transferir y procesar mayo-
res cantidades de informacién, la ciencia de materiales se ha enfocado en desarrollar nuevas técnicas y
dispositivos que aprovechen y potencien mas de una propiedad fisica simultdneamente, las cuales a la
vez también presenten una larga vida dtil. Para este fin, se han estudiado diversos fendmenos en medios
con diversos grados de confinamiento espacial, entre los cuales se pueden mencionar los materiales 0D
(como lo son dtomos aislados, moléculas o los llamados dtomos artificiales o puntos cudnticos como el
Cgo colocado en el gap entre dos electrodos), 1D (nanotubos de carbono), 2D (como lo son capas en los
MOSFETs de silicio, hasta las mas recientes heteroestructuras de arseniuro de galio/arseniuro de galio

con aluminio (GaAs/Gaj_Al;As) ) y 3D (metales y semiconductores en bulto), lo cual ha permitido



explotar propiedades eléctricas, magnéticas U dpticas de esta clase de materiales.

Desde un punto de vista formal, al estudiar propiedades fisicas de materiales se pueden definir elemen-
tos que permiten describir y cuantificar caracteristicas de un sistema al ser sometido a algin tipo de
estimulo o perturbacién externa (por ejemplo, una corriente eléctrica) que lo lleve a un estado fuera del
equilibrio, vistas como un tipo de susceptibilidad. En caso de que la perturbacién sea lo suficientemente
pequena, se puede hacer una buena aproximacién tomando tnicamente en consideracién el término li-
neal o a primer orden en la perturbacién externa para describir con suficiente fidelidad la respuesta que
tendra el sistema al sufrir una interaccién con un agente externo. Entre los tipos de susceptibilidades
mds conocidas, se puede mencionar la susceptibilidad eléctrica x;; (relacionada con el tensor dieléctrico
€ij), la susceptibilidad magnética Xf-\f (relacionada con el tensor de permeabilidad magnética fi;;), el
tensor de conductividad térmica k;; (relacionado con un gradiente de temperatura VT') o la conduc-

tividad dptica o;; (relacionada con el inverso de la resistividad p) (Yehuda, 2013), por mencionar algunas.

Existen distintas maneras para encontrar estos coeficientes, siendo el formalismo de respuesta lineal
de Kubo uno de los mas conocidos. Con origenes en el contexto de la mecdnica estadistica, entre las
mds célebres aplicaciones se tiene el haber sido empleado por Streda (Streda, 1982) para vincular la
conductividad transversal en un gas de electrones 2D al nimero de niveles de Landau por debajo de la
energia de Fermi, y hoy en dia se usa para poder describir fendmenos en materiales 2D con algin tipo de
conductividad Hall (Shi et al., 2006), entre otras aplicaciones. El formalismo de esta teoria de respuesta

lineal se puede encontrar en el articulo de Ryogo Kubo (Kubo, 1957).

Un caso relevante es el de sistemas de baja dimensionalidad que permiten ser descritos por modelos
relativamente sencillos, que capturan los elementos minimos necesarios para una descripcién aproximada
y aceptable dentro de cierto rango de pardmetros materiales. En particular, el modelo genérico de dos
bandas permite una descripcién adecuada de las excitaciones de baja energia de una amplia variedad
de sistemas de mucho interés actual, tales como gases de electrones o huecos (Winkler, 2003), grafeno
(Castro, 2009), materiales de Dirac (Vafek, 2014), semimetales de Weyl (Armitage, 2018), aislantes
topoldgicos (Shen, 2011), entre otros. Por ejemplo, si se toma en consideracién la unién de los grados
de libertad del espin y momento orbital electrénicos en un gas electrénico bidimensional (GE2D) con un
sistema genérico de dos bandas es posible describir fendmenos de transporte electrénico, lo cual deriva

de forma practica en aplicaciones dentro del campo de la espintrénica.



El ejemplo de un trabajo muy famoso referente al estudio de propiedades de transporte como lo es la
conductividad de carga se encuentra el realizado por Karplus y Luttinger (Karplus y Luttinger, 1954)
para el Efecto Hall, en el cual se revela que en un sistema con Interaccién espin-érbita (IEO) la sepa-
raciéon de bandas de espin puede generar lo que se conoce como Conductividad Hall Anémala, lo cual
se origina como consecuencia del acoplamiento espin-drbita en sélidos en fase ferromagnética con una
simetria de inversidon temporal rota, y su importancia radica en que representa una valiosa herramienta
para caracterizar peliculas delgadas y objetos mesoscépicos (Bercioux y Lucignano, 2015; Zuti¢ et al.,

2004).

Como consecuencia directa del descubrimiento de fenédmenos de transporte electrénico con potencial
aplicacidn tecnoldgica en materiales 2D como el grafeno y la familia de dicalcogenuros de metales de
transicidn, en los ultimos anos han sido desarrollados vertiginosamente nuevos materiales 2D, debido a
que exhiben propiedades electrénicas (Podzorov, 2004) espintrénicas (Novoselov, et.al., 2005 ) y foténi-
cas (Wang, Qing, 2012) superiores a sus contrapartes en bulto. Lo anterior ha acrecentado el interés en el
estudio de los mecanismos presentes en sistemas electrénicos de baja dimensionalidad para comprender
la relacidn entre la interaccion espin-érbita con los fendmenos de transporte y las propiedades pticas
producto de esta interaccién con resultados interesantes, los cuales incluyen la relacidon de conceptos
novedosos como lo es la fase geométrica o Fase de Berry (Berry, 1984) en el espacio de momentos con

la topologia de las bandas.

Hoy en dia, la idea de introducir estas cantidades en el estudio de materiales 2D ha tomado impulso en
gran medida gracias a la nocién de fase topoldgica, la cual es una fase adquirida en el transcurso de un
proceso adiabatico ciclico como resultado de las propiedades geométricas del espacio de parametros del
Hamiltoniano, y que puede discutirse directamente con fendmenos tales como el efecto Hall cuantico
(Galitski y Spielman, 2013) o el efecto Arahonov-Bohm (Yau et al., 2013), entre algunos otros. En base
a estos resultados, hoy en dia se sabe que las transiciones electrdnicas se deben a cambios en la topologia
de la superficie de Fermi debido a la continua variacién de pardmetros como el potencial quimico, presion,
etc., dando como resultado nuevas fases electrénicas en la materia (Kane y Mele, 2005) , algunas de las
cuales ya han sido observadas en medios reales como aislantes topoldgicos, grafeno, supercondutores,
semi-metales de Dirac, semi-metales de Weyl, entre otros (Bernevig et al., 2006; Fu, 2007; Koenig et
al., 2007; Hsieh et al., 2008; Xia et al., 2009) o diferentes propiedades Spticas para el desarrollo de
dispositivos semiconductores (Bernardi, 2017), donde el tensor de conductividad juega un papel crucial

en el estudio de estos fendmenos.



Por otra parte, ya que los fenémenos dpticos presentan propiedades fisicas muy estudiadas en sistemas
2D, en estos materiales se presentan condiciones para absorber o modificar la polarizacién de la radiacién
incidente en ellos. Esto debido a la naturaleza vectorial de la luz, la cual ofrece la posibilidad de dotar
sensibilidad a la helicidad de un medio a través de su polarizacién circular derecha (RCP, del inglés

right-handed circularly polarized) o izquierda (LCP, del inglés left-handed circularly polarized).

Mencionando ejemplos de fendmenos épticos se tiene el dicroismo circular, atribuido a la absorcién pre-
ferencial de LCP o RCP (Sengupta, 2016) por un medio (y representa una notable manifestacién de
la quiralidad éptica), lo cual ha encontrado aplicacién en describir propiedades de aislantes topoldgi-
cos (Kargarian, 2015) o fermiones de Dirac (Suarez, 2017), entre otros, o el dicroismo lineal, donde la
absorcién de luz polarizada en una direccidn es distinta a la absorbida en la direccién perpendicular el
cual en conjunto a los efectos de rotacién de la polarizacién tales como el efecto Kerr (conversién de
luz linealmente polarizada en luz elipticamente polarizada, ya sea por transmisién o reflexién) y efecto
Faraday (rotacién en la polarizacién de luz proporcional a la proyeccién del campo magnético a lo largo
de la direccién de propagacién), se han convertido en herramientas Utiles para revelar propiedades ca-

racteristicas distintivas de sistemas 2D tipo Dirac, entre otros (Bellotti, 2016).

Investigaciones recientes muestran que algunas nanoestructuras semiconductoras como compuestos 2D
del grupo IV-V arseniuro de germanio (GeAs) con estructura monoclinica anisotrépica pueden exhibir
caracteristicas tales como la capacidad de detectar luz linealmente polarizada, base para el exitoso desa-
rrollo de aplicaciones en campos 6pticos y optoelectrénicos polarizados en materiales 2D anisotrépicos
en el plano (Zhou, et.al., 2018;Li, 2019), motivando el estudio de nuevas nanoestructuras con diversas
propiedades fisicas para el desarrollo de nuevas aplicaciones practicas de materiales con presencia de
dicroismo lineal. Por ejemplo, a partir de experimentos de espectroscopia es posible caracterizar propie-
dades magnéticas de materiales tales como tierras raras (Dai Zhao et al., 1998), lo cual ha generado un
impulso en la investigacidon de este tipo de fenémenos debido a sus posibles aplicaciones en almacena-
miento de datos, desarrollo de imanes y mas recientemente, en el emergente campo de la espintrdnica

(Dwivedi y Zilio, 2014).



1.1. Antecedentes

1.1.1. Espintrdnica en semiconductores

Entre las dreas con mayor investigacién en la fisica de materiales para el desarrollo de dispositivos tec-
noldgicos robustos ante fluctuaciones, pequefios y versatiles, podemos mencionar fenémenos de trans-
porte electrénico como la caloritrénica de espin (Bauer et.al., 2012) o la espintrénica (Zutic et.al., 2004).
Tomando como referencia el objetivo principal en la espintrénica es manipular en un medio corrientes de
portadores de carga espin-polarizados en una direccién particular, tales como semiconductores o hete-
roestructuras semiconductoras, ya que de esta forma es posible controlar algunas propiedades fisicas y la
dindmica dentro y fuera de equilibrio, como lo son la generacién y manipulacién de corrientes de espines
electrénicos (o huecos) ya sea de forma eléctrica (campos eléctricos), magnética (campos magnéticos)

o térmica (mediante gradientes de temperatura).

Entre los argumentos que justifican en gran medida el optimismo actual para el desarrollo de estos
nuevos dispositivos en los campos de investigaciéon anteriormente mencionados, se debe razones tales
como el que la informacién pueda ser almacenada en los espines, transportada por electrones y leida en
el terminal (Chappert, et.al., 2007), o que la orientacidn de espin de electrones de conduccién sobrevive
por un largo tiempo (ns), a diferencia de los estados de momentum, los cuales presentan decoherencia
después de algunas decenas de femtosegundos (Liu, R-B., et.al., 2010). Es debido a estas razones, entre
algunas otras, que se ha generado un renovado interés en el estudio de sistemas electrénicos de baja

dimensionalidad, siendo los GE2D con Interaccion Espl'n—érbita uno de los mas prometedores.

Este fenémeno, el cual aparece en la ecuacién de Dirac (la cual concilia la mecanica cudntica con los
principios de la relatividad especial) es producto de la interaccién del momento magnético del electrén con
el campo magnético efectivo del nicleo atémico en el sistema de referencia del electrén. Se manifiesta en
atomos como un desdoblamiento de las lineas espectrales atémicas, y en algunos tipos de semiconductores
promoviendo una degeneracién o pérdida de coherencia en el espin. En atomos, la IEO se representa por

la ecuacién

Heo = oz (b E)) (1

la cual contiene espin o, momento angular orbital p, asi como un campo eléctrico E(r), donde se deja

entrever la naturaleza relativista de esta interaccién al involucrar la velocidad de la luz en el vacio c.

Una caracteristica que hace especial e interesante este fendmeno de forma conceptual es el hecho de



que aln en ausencia de un campo magnético externo incidente, los electrones experimentan un campo
magnético efectivo (no real, sino visto desde el sistema de referencia del electrén) B ~ p x E(r)/(mc?)
en su sistema de referencia, e induce una energia de tipo Zeeman dependiente del momento. Debido
a la IEQ, estos sistemas presentan una correccién a la velocidad del electrén dependiente del espin y
la direccién del momento angular, conocida como velocidad anémala. Esta velocidad se puede formular
elegantemente a partir de una fuerza de Lorentz efectiva actuando en el paquete de onda semi-clésico,
donde el campo que produce la fuerza que genera esta distorsion en la trayectoria electrénica es la
curvatura de Berry,

OM(p) x arV x (o x p), (2)

donde el término ar representa el pardmetro de acoplamiento espin-érbita de Rashba. Algo interes de-
pende Unicamente de la geometria de la banda de energia e induce una conductividad Hall en caso de

que se rompa la simetria de inversién temporal.

Entre los sistemas bidimensionales que presentan IEQ, podemos mencionar el GE2D, el cual es un sistema
fisico que surge a raiz del confinamiento de electrones en la interfaz de dos materiales de distinta natu-
raleza electrénica, donde las heteroestructuras semiconductoras del grupo I11-V como el GaAs y AlGaAs,
entre algunas otras, representan algunos de los casos de estudio mds conocidos. En estos materiales,
la GE2D representa la capa conductora que se limitard para crear sistemas 1D. Aqui la dimensién del
confinamiento por lo general es del orden de la longitud de onda de Fermi, la densidad de estados es
discreta y la funcién de onda presenta una forma estacionaria. Este es el motivo por el que el movimiento

de los electrones (huecos) se restringe a dos dimensiones.

Entrando en contexto con el estudio de la IEO en distintos tipos de materiales, dependiendo de su natu-
raleza magnética, se tienen los materiales magnéticos y no magnéticos. En materiales no magnéticos, la
IEO se manifiesta con efectos tales como la aparicién de fases topoldgicas, el acoplamiento espin-valle
o el efecto tipo Rashba y tipo Dresselhaus, mientras que en materiales magnéticos, dicha interaccién
se presenta ya sea como una anisotropia magnética, la interaccién Dzyaloshinskii-Moriya, intercambio

anisotrépico, entre otros.

Dependiendo el tipo de material en cuestidn, la IEO rompe las propiedades de simetria de la estructura
de bandas, lo cual se observa en la simetria de inversién temporal €y (k) = £y (—k), que indica que si
el espin del electrén apunta en una direccidn, entonces por invertir la direccién del momento, deberd

apuntar en otra direccién, y la simetria de inversién espacial ey (k) = e4(—k), la cual indica que si un



electrén tiene un espin apuntando en una direccidn, entonces por revertir el momento, deberd seguir
apuntando en la misma direccién. Por ejemplo, en una banda con espin degenerado los eigenvalores de

energia serdn los mismos,

(k) = ep(—k) = ey (k), (3)

pero al romper la simetria de inversién temporal (usualmente por un campo magnético), bandas con un

espin apuntando arriba tendrdn menor energia que las bandas con un espin apuntando abajo,

en(k) = ep(—k) # ey (k). (4)

Ahora, si el sistema no presenta simetria de inversién temporal e inversién espacial, se tiene

ep(k) = ey(=k) # ey (k), (3)

en cuyo caso se tienen diferentes energias para electrones con el mismo vector de onda k pero con espines

apuntando en direcciones opuestas.

Describiendo algunos de los mecanismos que causan la apariciéon de la IEO en heterouniones 2D tales
como semiconductores, se presenta el acoplamiento espin-6rbita de Rashba, generado debido a la ruptura
en la simetria de inversién estructural o Structural inversion-symmetry (SIS) por sus siglas en inglés,
asi como el acoplamiento tipo Dresselhaus, debido a una asimetria de inversién en bulto. En particular,
este tipo de interacciones genera un desdoblamiento de las sub-bandas de espin, el cual se ha estudiado
en una gran variedad de materiales de bulto con simetria de inversién como lo son superficies metélicas
(Hoesch et al., 2004), aleaciones metalicas superficiales (Ast et al., 2007) y heteroestructuras semicon-
ductoras (Eremeev et al., 2012), en donde el desdoblamiento es fuertemente dependiente de la energia
de acoplamiento e impar en el momento k para pozos cudnticos con ruptura en la simetria de inversién

estructural.

1.2. Espintrénica en semiconductores: Interaccion espin-6rbita de Rash-

ba

En la actualidad, el futuro de las aplicaciones tecnoldgicas en el campo de la espintrénica de semicon-
ductores requiere encontrar formas para manipular algunas propiedades electrénicas como la corriente o
propiedades magnéticas por medio de corrientes o voltajes de compuerta (Fabian, 2007). Usualmente es-

to requiere tres procesos, los cuales son una eficiente inyeccidén o generacién de espines, una difusién de al



a) Sin desdoblamiento de espin. b) Desdoblamiento Zeeman. c¢) Desdoblamiento Rashba.
£q(K) = £7(-K) = g(k) (k) = £1(-K) # g (k) eq(k) = gy(-k) # &y(k)

Figura 1: Dispersiones de energia para un sistema electrénico 2D a) con TR + SIS, b) sin TR con SIS, ¢) sin TR
+ SIS (figura tomada de Picozzi, 2020).

menos unas decenas de nanémetros (cuando son inyectados desde un ferromagnético a un conductor no

magnético) para facilitar una eficiente manipulacién de espin y por dltimo, una buena deteccién del espin.

Debido a que la existencia de la IEO en sistemas bidimensionales como lo son las heteroestructuras
semiconductoras surge debido a una asimetria del potencial de confinamiento de los electrones, es
conveniente usar una expresion adecuada para describir la interaccién espin-érbita en superficies, ya
que la expresién (1) es vélida sélo para sistemas idealizados (ondas planas bidimensionales). De esta

manera, el Hamiltoniano de interaccién del GE2D se puede expresar como

Hr = 591, BK) x o), (©)

donde B(k) = 2a/(gu,)k x Z representa el campo magnético efectivo, siendo « el parametro de
acoplamiento espin-érbita, g es el factor de Landé y up el magnetén de Bohr. De esta forma se pue-
de ver que Hp describe una precesion de espin en ese campo. En la expresion (6) se puede observar
que el campo vectorial asociado al acoplamiento espin-6rbita, el cual definiremos de forma genérica
d(k) = g, B(k)/2 es equivalente a un campo magnético local relacionado a la estructura de bandas,
el cual depende en magnitud de las dimensiones de pozo, la velocidad de los electrones, la masa efectiva

y la magnitud del pardmetro de acoplamiento tipo Rashba.

Se han estimado valores para el acoplamiento espin-érbita de Rashba que van desde a ~ 0.05 eVA
para heterointerfaces de LaAlO3/SrTiO3 (Bihlmayer et al., 2006) hasta a =~ 0.4 eVA para aislantes
topoldgicos de BiySes (Nakamura et al., 2021). La aproximacién adiabatica para GE2D esta justificada,
ya que el campo efectivo d(k) evoluciona lentamente de acuerdo a d(k) = Vid(k)-eE/A, de modo que

el electrén tiene suficiente tiempo para alinear su espin al campo d(k), permitiendo la precesién de espin.



La expresién anterior ademds es invariante ante transformaciones de inversién temporal ! y valida el
teorema de Kramers para electrones (huecos), el cual establece que para un ndmero par de electrones
(huecos), cada nivel energético posee al menos una doble degeneracién. Sin embargo, se debe sefialar que
el campo espin-érbita desaparece en cristales que presentan simetria de inversién espacial d(k) = d(—k)
en el potencial de confinamiento, lo cual es importante, ya que usualmente para derivar un Hamiltoniano
efectivo con IEQ para sistemas con una doble degeneracién de Kramers en el fondo de la banda de
conduccién (por ejemplo, para semiconductores n-dopados de los grupos II-V y 11I-V), se hace uso de la

presencia de esta simetria de inversidén para simplificar los calculos.

Ya que en sistemas cristalinos bidimensionales, el campo eléctrico se genera debido al movimiento
electrénico a través de un campo eléctrico E = —VV, el campo espin-érbita se acopla al momento
con el momento magnético del electrén, y en el caso del GE2D con acoplamiento espin érbita de Rash-
ba, la ecuacién (1) para el electrén libre se reduce al caso en el cual presenta dependencia lineal en
k,

HR:aR(ka)-cr, (7)

donde ag se denomina pardmetro de acoplamiento Rashba, el cual genera un desdoblamiento tipo Zee-
man para las sub-bandas de espin |e,). Experimentalmente, este tipo de desdoblamiento fue observado
por primera vez en un material 2D usando espectroscopia de fotoemsidn por resolucién angular en una
superficie de Au (111) por La Shell y colaboradores en 1996 (La Shell et al., 1996) y en un material
en bulto (BiTel) en 2011 por Tokura (Tokura, 2011). Se debe resaltar que mientras mds elevado sea
el nimero atémico de los elementos que componen un material, los efectos del desdoblamiento de las

subbandas de espin debido al acoplamiento espin-érbita tipo Rashba son mas perceptibles.

1.3. Modelo de Rashba magnetizado

En afios recientes se ha estudiado la influencia de un campo magnético en la estructura de bandas en
metales y semiconductores, y en consecuencia, en las propiedades espectrales y de transporte, como
lo son la conductividad de carga y de espin (Fabian, 2007). Se sabe que la influencia de un campo
magnético externo en alambres cudnticos genera el rompimiento de una simetria combinada de paridad

y orbital de espin (Debald y Kramer, 2005), o que un campo magnético en el plano de un GE2D genera

| a operacién de inversién temporal o time reversal TR por sus siglas en inglés, establece & = —o y k = —k, la cual
implica d(k) = —d(—k) y de esta manera, el Hamiltoniano de interaccién es TR.
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un espectro 6ptico diferente al de un gas electrdnico sin la presencia del campo magnético (Wang, 2009).
Fendmenos como estos, entre muchos otros pueden ser descritos convenientemente por medio del tensor

de conductividad 6ptica.

Debido a esto, es importante conocer dicho tensor, ya que al estudiarlo es posible encontrar fenémenos
Opticos de interés como la absorcién, dicroismo lineal, dicroismo circular, rotacién de la polarizacién
(efectos Kerr y Faraday), etcétera, los cuales derivan de la respuesta magneto-Gptica del sistema (Cras-
see, 2011), y ademas proveén informacién valiosa acerca de las propiedades del medio, como lo puede ser
la anisotropia debido a la IEO o los momentos magnéticos en un material ferromagnético (Baker et al.,
2002). Ya que las operaciones de simetria traslacional o rotacional de un cristal pueden ser usadas para
relacionar el tensor de conductividad con diferentes direcciones de magnetizacién, de manera similar,
argumentos de simetria pueden emplearse para describir el tensor de conductividad como funcién del

campo magnético para diferentes simetrias cristalinas.

La variacién de las bandas de energia y la topologia de la superficies de Fermi debido al efecto conjunto
de la IEO y un campo magnético se ve reflejada en la conductancia de un sistema electrénico, ya que al
modificar la estructura de bandas (Yuriv et.al., 2004) se producen brechas energéticas y extremos locales
que dependeran de la direccién y magnitud relativa del campo externo con el acoplamiento espin-érbita.
Se sabe que la presencia de un campo magnético con direccién arbitraria en el plano dentro de un gas
electrénico 2D con IEO genera una energia de tipo Zeeman que rompe la degeneracién de bandas, refle-
jado en una ruptura en la simetria de los contornos de Fermi que afecta el espectro de la conductividad

de carga (Chang, 2005).

Este resultado es interesante ya que emplear un campo magnético (que actiia por medio del efecto
Zeeman) en lugar de un campo eléctrico también presenta algunas ventajas, como brindar la posibilidad
de realizar un control del espin electrénico de forma magnética en estructuras semiconductoras con una

masa efectiva m.s; pequefa y energia Zeeman grande.

Por ejemplo, se sabe a diferencia de un sistema con IEO en presencia de un campo eléctrico perpen-
dicular al plano de electrones 2D, el nivel de Fermi no se desplaza y tampoco cambia la magnitud del
acoplamiento espin-6rbita de Rashba debido a la accién del campo magnético con el GE2D (Cheng
et.al., 2016). Se pueden encontrar estudios que han reportando cambios en ag en un intervalo de 53 a

75 meVA al variar la magnitud del campo eléctrico, lo cual puede representar un problema al momento
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de interpretar resultados obtenidos experimentalmente, mientras que un campo magnético paralelo al
plano del GE2D es un parametro independiente, el cual puede sintonizar los puntos criticos del espectro

de energia con la energia de Fermi (Sablikov, 2019 ).

Estos resultados sirven como punto de partida para nuevos desarrollos no solo en la espintrénica, sino
también en la caloritrénica de espin (Xiao y Dingping ~2016), donde estudios tedricos llevados a cabo en
materiales ferromagnéticos como el desarrollado por Haverkort han mostrado que el tensor de conducti-
vidad puede ser expresado como la suma de funciones espectrales lineales independientes multiplicados
por funciones que dependen de la direccién de magnetizacién local (Haverkort et.al., 2010). Si a estos
resultados se suma la observacién de un fuerte acoplamiento espin-érbita de Rashba en bulto y superficie
(Xiao et al., 2016) en semiconductores polares no centrosimétricos tales como BiTeX (X = Cl, Br, I) se
puede entender una motivacién mas en la de por si ya diversa investigacion para encontrar propiedades

fisicas de interés para materiales 2D con IEO de tipo Rashba.

Como parte de los esfuerzos tempranos que han servido como inspiracion para este trabajo, se encuentra
el estudio llevado a cabo por Dugaev (Dugaev et al., 2005) para la conductividad Hall anémala en un
gas electrénico 2D con IEO Rashba, en el cual se identifican dos tipos de contribuciones: una intrinseca
relacionada con la fase de Berry en el espacio de momentos y una extrinseca relacionada a las dispersio-
nes debido a las impurezas, ambas proporcionales a la segunda potencia del acoplamiento de Rashba «,

donde ambas contribuciones ademas de ser similares en magnitud, también son diferentes de cero.

También se tiene el estudio para la polarizacidn de espin y la conductividad de carga para un gas electréni-
co bidimensional con IEO Rashba con un campo magnético en el plano realizado por C. M. Wang y M.
Q. Pang en el afio 2009 (Wang y Pang, 2009), o mas recientemente el estudio tedrico para describir la
polarizacién de espin en heteroestructuras semiconductoras magnéticas propuesto por Dyrdal (Dyrdal et
al., 2017) tomando como modelo un gas electrénico 2D de Rashba sujeto a una magnetizacién externa
con una direccidén paralela y perpendicular al plano del gas, ademds del desarrollo del célculo de la con-
ductividad y polarizacién de espin inducida a través de un campo eléctrico para un gas electrénico 2D
con IEO de tipo Rashba sujeto a la interaccién con un campo magnético en un eje del plano llevado a

cabo por Sablikov (Sablikov, 2017).

Inspirados en los estudios anteriores, en el presente trabajo se estudiaran las caracteristicas del espectro

de conductividad éptica del GE2D con IEQO de Rashba sujeto a una magnetizacién externa. A pesar de
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que ya se ha hecho un estudio para encontrar la conductividad de carga y polarizacién de espin para un
gas electrénico 2D con IEO de Rashba realizado por C. M. Wang y M. Q. Pang (Wang y Pang, 2009),
se complementard el trabajo realizado por estos autores, ya que ademas de encontrar la conductividad
de carga como respuesta a un campo magnético en el plano del gas, también se considera la respuesta a
un campo que incide perpendicular al plano para distintas posiciones del nivel de Fermi respecto al gap
entre las bandas, incluyendo el estudio de alguna propiedad dptica presente para cada situacién como lo

puede ser un posible caso de dicroismo lineal o circular.

Al igual que algunos de los estudios sefialados anteriormente, se considera un gas electrénico 2D con
IEO de Rashba en presencia de un campo magnético con direccidn arbitraria, del cual se obtendrdn las
propiedades espectrales del estado base para estudiar dos casos distintos, uno en el cual el campo incide
en direccién perpendicular al plano y segundo, cuando el campo se encuentra en el plano del gas, lo ante-
rior por razones de simplicidad y tiempo. Se prestara especial atencién en analizar el efecto que produce
un cambio en la magnitud de la magnetizacidn, la energia de Fermi o la direccién de magnetizacién (en
caso que se encuentre en el plano del gas) en el espectro de conductividad y en las propiedades dpticas

ya mencionadas.

Aunque en este trabajo se obtienen las conductividades de carga y propiedades dpticas para una magne-
tizacion en en plano del gas H = H,|, se han obtenido las expresiones de algunas propiedades espectrales
para el caso de magnetizacién con direccién arbitraria, esto deja la posibilidad de complementar esta
investigacion considerando el efecto del grado de libertad asociado a la componente angular polar de la

magnetizacién en los espectros de conductividad de carga asi como en las propiedades 6pticas presentes.

1.4. Hipoétesis

El Hamiltoniano de estudio permite entender algunas propiedades generales de sistemas 2D, asociadas a
la preservacion o el rompimiento de simetrias. En particular, la direccién del campo magnetico introduce
un elemento de control al permitir la manifestacién de tal o cual propiedad éptica, como la absorcién o
el dicroismo lineal o circular, lo que a su vez representa una huella éptica de la presencia o ausencia de
determinada simetria. Aunque se trata de un gas electrénico con acoplamiento espin-érbita, el estudio
involucra conceptos, aproximaciones y técnicas que permiten el acercamiento al caso de materiales de

Dirac, como grafeno y otros similares.
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1.5. Objetivos

1.5.1. Objetivo general

Estudiar la respuesta dptica de un gas electrénico 2D con interaccién espin-érbita de Rashba, magnetizado
o en presencia de un campo magnético externo, a través del cdlculo del tensor de conductividad eléctrica

y propiedades Opticas relacionadas.

1.5.2. Objetivos especificos

= Aprender el formalismo de Kubo para calcular el tensor de conductividad éptica de un sistema 2D

modelado por un hamiltoniano genérico de dos bandas.

= Aplicar las férmulas derivadas para las contribuciones intra- e interbanda al caso de un gas electréni-
co 2D con acoplamiento de Rashba en presencia de un campo magnético externo con direccién

arbitraria.

= Considerar los casos particulares en que el campo magnético es perpendicular y paralelo al plano

del gas

= En cada caso, estudiar propiedades dpticas relacionadas, tal como el espectro de absorcidn dptica,

y compararlas en funcidén de pardmetros materiales y la posicién del nivel de Fermi.
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Capitulo 2. Conductividad éptica de un sistema genérico

de dos bandas

Ya que el tensor de conductividad representa una cantidad de gran utilidad para el estudio de propiedades
Opticas en gases electrénicos 2D, en este capitulo se han de obtener expresiones generales para las
propiedades espectrales y el tensor conductividad o;j(w) para un sistema genérico de dos bandas. La
expresiones para el tensor de conductividad se obtienen mediante el formalismo de respuesta lineal de
Kubo. Una vez obtenidas estas cantidades, se estudiard la conductividad eléctrica y la absorcién dptica

de un gas electrénico 2D con acoplamiento espin-6rbita de Rashba en presencia de un campo magnético.

2.1. Hamiltoniano genérico de dos bandas

En el espacio de momentos k, un sistema de dos niveles energéticos se puede expresar por medio del

Hamiltoniano

H(k) = co(k)og + d(K) - o
e0(k) + d. (k) du(k) — idy(K) (8)
dyp(K) + idy(k) co(k) + do(k) |

2]{:2

donde go(k) = 5 es la energia del electrén libre, g = logo representa la matriz identidad y o el
m

vector de matrices de Pauli 2x22. Los términos g y d(k) que dependen de los materiales a estudiar

determinan la estructura de bandas, aunque en nuestro caso particular o se refiere al grado de libertad
de espin electrénico, las férmulas derivadas en este capitulo se pueden emplear cuando o representa, por
ejemplo, el pseudo-espin (o " espin de sitio") de los electrones en materiales como el grafeno y similares.

Entre los sistemas descritos por (8), se pueden encontrar

= espin 1/2 acoplado un campo (clésico) externo,
= tomo de dos niveles acoplado a un campo electromagnético (cldsico),
= gas electrénico/huecos 2D,

» materiales 2D de Dirac tipo grafeno (Tkachov, 2016),

o0y _ (001N (0 =\ __ (1 0
=\t o) %" \i o) 7" \0 1)
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= aislantes topoldgicos (Shen, 2012),
» semimetales de Weyl (Armitage, et al., 2018; Sonowal, 2019),

» materiales anisotrépicos bidimensionales (Saberi-Pouya, et al., 2017; Nemilentsau, et al., 2016),

Por ser nuestro caso de interés un gas electrénico bidimensional, se considera k = (k, k), por tanto,
para obtener los eigenestados del Hamiltoniano del sistema bidimensional, reescribimos el campo vectorial

de la siguiente forma:

d(k) = d;(k) + d.z = d(k)d, (9)
donde d)|(k) = d,X+d,¥, d(k) = y/d2 + d2 + d2, d = sen~ cosnk+senysenny +cosyzy vy € [0;7],

n € [0; 27| representan los dngulos polar y azimutal en la esfera unitaria.

2.2. Propiedades espectrales

De (8) se obtienen las eigenenergias dadas por:
e+ (k) = go(k) + Ad(k), (10)

donde A = + representa la helicidad de las sub-bandas |¢)), notando que la diferencia en signos de
estas energias podria dar lugar a una ruptura en la degeneracién de los estados. Diagonalizando (8) con

una transformacién unitaria UHUT, donde U = o - fa y

no |2

cosni+sen%senny+cos Z, (11)

se pueden encontrar los eigenestados |e)(k)) = |e)) en términos de las bases del operador o:
2

le+) = cos %H—) + sen %em\—>, le_) = sen %]—H + cos lein\—>, (12)

4 en términos del vector d

1 N
ex(k) = | LEAE = . (13)
2d dj i
AL ein AN_ e

d+\d-

donde

d d d+ A\d , d id
Cosvzj, tann = -2, Ny =14/ +2d = N4+ N?%, = e’znzﬁ.
T x — 1 y
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Por otra parte si se considera al gas electrénico 2D como un ensemble de electrones, cada uno con su

respectivo estado de polarizacidn el vector (;)\ = (ex|oi|en)

(exlailexn) = ({exlozlen), (exlaylen), (exlozlen))

= A(sen~y cosmn, sen -y cos 1, cosy)

oy (Ude didy d (14)
dd dd d
= \d(k),

representa el vector de polarizacién de espin, el cual indica la direccién en la cual apunta el espin

electrénico en las bandas.

Por otro lado, para encontrar el nimero de transiciones permitidas entre las sub-bandas ¢ (k) y ¢_ (k)
separadas por una energia hw, se define la densidad conjunta de estados. En el limite de temperatura
cero se define como
" dk
D (w) = (725(64(1{) —e—(k) — hw)

27) (15)

= / (;l;a(zd(k)—hw),

donde la delta de Dirac impone la restriccién 2d(k) = hw debido a la conservacién de la energia y la
prima en la integral indica que la integral se evaltia para valores (k;, k) que se encuentran dentro del
intervalo e_(k) < e < e4(k). Esta condicién indica que solo se pueden dar aquellas transiciones entre
bandas a una energia fiw, que caigan dentro del intervalo k‘}r < k < kj y sobre la curva definida a partir
de

hw = 2d(k) (16)

la cual se conoce como curva de resonancia Cy(w).

2.3. Férmula de Kubo para el tensor de conductividad

Una vez obtenida la energia de las bandas ¢, calcularemos el tensor de conductividad éptica con la
férmula de Kubo. Trabajando dentro de un contexto estadistico-cuantico, se define la férmula de Kubo

para el tensor de conductividad de corriente eléctrica como



17

~.

oij(w) = = [ (w) — I;;(0)] (17)

&

donde i, j = x,y representa un indice tensorial, 0o = w +iny

() = o [ dte™(0), S O) (18)
0

1,(0) = lim - [t ([0 J,0)]), (19)
0

el término 1 también definido como 1 = 0™ juega el papel de un tiempo de relajacién inverso n = 771, el

cual usualmente se asocia a procesos disipativos (Novko, 2016; Wang, 2010) y ademds permite regularizar
la integral, ([Ji(t), J;(0)]) representa la funcién de correlacién corriente-corriente (de carga) la cual mide
la correlacién entre corriente del sistema .J;(0) a un tiempo cero con su valor a un tiempo ¢ J;(¢) (t > 0),
al ser perturbada por un campo eléctrico externo E(t) y los brackets indican que se toma el promedio

cudntico (la traza) y estadistico (se introduce el peso de la funcién de distribucién de Fermi-Dirac).

En términos del operador de corriente J; = ev;, donde ¥; es el operador de velocidad

100K | 4dK)
Ui =g < ok, +o ok ) (20)
es posible expresar ec. (17) como
e? [ it .
oij(w) = 3= [ dte™([0;(t), 5;(0)]), (21)
0

e es la carga elemental del electrén, e?/h = 0¢/2 = €%/2nh = ac/27 ~ 7.7 x 10°Q~1, donde oy es el
cuanto de conductancia y a = e?/hc es la constante de estructura fina. Insertando |¢)) dentro de los
elementos del conmutador y haciendo uso de la relacién de cerradura, se puede escribir el conmutador

([04(t),94(0)]) como

(enllBi(t), 05 (0)]|ex) = D €372y [83(0) exr) (ex 05 (0)|2x) —€" X =0 Mg [83(0) lexr) (ex 05 (0) ).
Y

(22)
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Con esto, la férmula de Kubo (18) y (19) para sistemas descritos por (8)

2
) = [ IESNCORID

23
_ 2/ d*k 5>\|Ui|5>\’><5>\’|vj|5>\> %)
2)\)\/ ho +ex—ew ’
dk’ EXVI|IEN )\EN|UFIEN
Hij(o)=€2/( 2Zf - |A>_<5A/|J| 3 (24)
Y €X A

donde & la frecuencia éptica, f(ea(k)) = f(ex) es la funcidn de distribucién de Fermi-Dirac. De este

modo, el tensor de conductividad (17) se puede reescribir como

.€ 1 1
m) =15 [ 4 g - el extulen) (e - =)
_ —i62h/ Z Ix— ) Exlvilea)(exvjlen)
(2m)2 Ex—EN hw+ex—ey

AN

(25)

Para encontrar o;j(w), es necesario desarrollar el término (ex|vi|ex)(ex|vjlen) = Vij, para ello se parte

de la expresién:

1 [0 Od
Ok

od
Ealuled = 1 (G + g, - @loleatdv + g - (ealole—sldna ). (26)

donde 4,y indica la presencia de transiciones intrabanda, mientras que )/ ) indica la presencia de

transiciones interbanda (Maytorena, 2006). Al emplear la relacién

<€)\’O'i’€)\/> = )\(;1(5>\/>\ + <—Z>\(a‘| X 2) + (&H X i) X &) (5)\/7_)\

: dq %,
:)\d(5>\/>\+ —Z)\ dH X Z _Ed|l+ d 5>\/_

(27)
dn dnd
d,

d
) - Zag 236y
dn d +d||z> N

= /\&5)\/,\ + ( 1 (d X Z) X d) (5)\/’_)\

= )\(;1(5>\/>\ +
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siendo cAlH = inmediatamente se obtiene:

(exlaile-n) = ((exlozle—), (exloyle—n), (exlozle—r))

(
= (—cosycosn — iAsenn, — cosysenn + i\ cosn,sen-y) (28)
z Y d Zd d
= <dd- dy _dedy o |)

(e_xlailen) = ((e-alozlen), (e-rlayler), (e-Alozlex))

= (—cosycosn + iAsenn, — cosysenn — i\ cosn,sen-y) (29)
_(dzdz d,  d.d, dy d|>

ddy T d Zdn d

se puede notar que en el caso N = A, se recupera el término (14). Asi, los elementos matriciales

erlodeenloslen = (£ indy ety _de A\ (dede o dy didy de_dy
NTHEREATTN = Caay ™ Py aay ” ay T a ) Na T g d gy T d
d? — d2 dpdy +iXdd,  dyd, —i\dd,
d? B a2 B d?
_ | dedy —iNdd, d* —d dyd, + idd,
2 d? a2 |
dpd, +iXdd,  dyd, —iXdd, a2 — g2
B a2 B a2 2
(30)
los cuales vistos de forma equivalente
1., A
(exlole—s)e-rlajlen) = 51d"di; — did;] + i eijuds, (31)

aqui d;; es la delta de Kronecker y €;;; es el tensor de Levi-Civita. De esta forma, el término (ex|v;|ex ) (ex|vjlen)

dentro de (25) es

1 0d, 0d, A
<€ A’Uz’€A><€)\‘UZ|5 ,\> ﬁail{:a? < [d251J didj] +Zd€ijkdk> , (32)

lo cual permite separar la matriz anterior en dos componentes

1 dd, 9d, A
A 2 .
0T B2 Ok, 81{: <d2 [d”6ij — did;] + stijkdk>

1 (9d,dd, 1 Add, 9d,
= 72 \ Ok; 0k, &2 d Ok; Ok; o, ik

[d*6;; — didj] +i
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1 0d, ddy 1
h2 Ok; 8k a2

1 0dy0dy1_
T B2 0k; Ok;d FTE

nombrados S;; = [d?6;; — didj] y Ty; =

Se puede reescribir VZ;‘ como

Vz? = Sij + i1y, (34)

siendo S;; = Sj; y Ti; = —Tj; las partes simétrica y antisimétrica de los elementos de matriz VZ;‘

respectivamente. Empleando

d od A od\ . 1 . od
(AK|v;|NK) = h()\d ak> Sxx + h[; (dx%)-ﬂd”d(dxz).(dxak )](x, \ (35)

en la ecuacién anterior es posible obtener
pa_ L (pd sdy 1 poll (od edy
7 h2 \Ok; Ok; h2d? th Ok;  Ok;
1 od od d od 1 fod od
=——|[(d-d d- d — j -d
23 [( )<8k: ok; > ( 8k> ( ok; )] Tirag <6k ok; > (36)

11 od od od  od
_ 1 (1 (a ax24 92) .4
72 <d2< Xam) < X6k>+)\d <0ki akj) )

con esto, los elementos de matriz del operador de velocidad se pueden expresar como operaciones

vectoriales del operador d(k), esto serd de mucha utilidad al momento de obtener expresiones para el
tensor de conductividad 0;;(w). Evaluando la férmula de Kubo para obtener el tensor de conductividad,
se encuentra que el tensor de conductividad o;;(w) representa una cantidad compleja, es decir, con parte
real e imaginaria. Para un sistema bidimensional dicho tensor tiene cuatro componentes y tiene la forma

general

al-j(w): sz(w> Uiy(w) ’ (37)
Oye(w)  oyy(w)

expresado en términos de las contribuciones debido a la corriente diamagnética y paramagnética se tiene

0ij(w) = 0" (W) + 037" (w)

(38)

_ O_ther,p(w) + O_E;’Lter,d(w) + O'Z:;Ltra(W),

¢ ter,d
donde O'Z;L "P(w) representa la contribucién de las transiciones interbanda paramagnética, o7 (w)

)

'mtra(

corresponde a la contribucién diamagnética y o w) representa la contribucién intrabanda.

Para el caso en el cual el Hamiltoniano del acoplamiento entre un sistema de dos bandas y un campo
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externo tome la forma (8), la componente intrabanda queda expresada como
-2 T (L)
e ((05) (5 . ) (ot

e 2 () [y i (909 i) (409 )

A Oeo(k) 0d(k)  Oegp(k) 0d (k)
T a4 < ok; ok | ok, ok )]’
(39)
de igual manera, la contribucién interbanda correpondiente a la corriente diamagnética es
inter,d _ . 90 2 _ 1 8d(k) ) 8d(k)
o w) = —i / PRI 09) ~ e )] g (d(k) o) (a0 < 5
(40)
mientras que el término correspondiente a la contribucién interbanda paramagnética se expresa
oo ?(w) = =20 [ @k [f(e4 (k) ~ fle- ()] 7oy :
Y ™ (h@)? — (2d(k))? d(k)
1 od(k) od(k) K od(k) od(k)
X [2d(k) < ok, X ok, + o d(k) x ok, d(k) x ok, .
(41)

El peso de Drude, cantidad que nos permite obtener la contribucién intrabanda a w — 0 y temperatura

S€ expresa como:

Dj; = 7 lim lim wIm 0y;(q, w)
w—0q—0

=7 lim wIm amtm (42)

w—0

2
Z/d2 <8so A‘;((:)) . 8‘;2‘)) 5(ex(k) — ex).

: o 1 1 1
Debido a que el término (h0)? — (2d(K))2 = 73(%)2 ~RdR)E z7r4d(k)5(hw — 2d(k)), donde P

representa el valor principal de Cauchy, se puede reescribir (41)

o (w) = =2 [ dh(f(e () - fe- (k) {P P EaT dtk)é(hw - 2d(k))}

gy (B4 ) o« ) (1)

X

(43)
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De esta manera, la parte real de la contribucién interbanda paramagnética es

inter,p 0 1 1 8d(k) @d(k)
Realy" () =~ 5P [ PH{F(e400) = e 09)] Ji5 o raed- (2 x 25 )

i [ R 09) ~ Fe00)) s (00 x 20 ) - (a0 x 250 ) s 240,
(44)
mientras que
Imo_lz"?ter,p(w) _ ?/ko, [f(€+(k)) _ f(E,(k))] d21k) d(k) . <83](::) X ag}:i{>> 6(hw — Qd(k))
o 1 1
— 7ﬂi(zup/d2k [f(ex(k)) — fle—(k))] d(k) (hw)? — (2d(k))2
(d(k) x a‘;};‘)) - <d(k> ag‘,i?)

(45)

Se puede ver que (39), (45) y (40) representan cantidades imaginarias, las cuales se asocian a retardos
inductivos (para responder a cambios rdpidos en el campo eléctrico) de los portadores de carga, mientras
que (44) representa una cantidad real asociada a absorcién o emisién de energia y la cual se considera
para este trabajo. Hay que remarcar que las expresiones desarrolladas hasta ahora tienen validez para
todo Hamiltoniano con un campo d(k) arbitrario que se pueda expresar de la forma (8), sin embargo,

en capitulos posteriores se desarrollardn expresiones para un d(k) particular.

Las componentes disipativas Re 0;;(w) (i = j), Imoj(w) (¢ # j), determinan diferentes propiedades
dpticas tales como la absorcién, dicroismo lineal o circular, rotacidn de la polarizacién éptica (efecto Kerr
y Faraday), entre otras propiedades, este es el motivo por el cual el célculo del tensor de conductividad
permite explicar dichas propiedades épticas en términos de la estructura microscépica de un medio. Sin
embargo, este proceso funciona a la inversa, ya que el conocimiento de alguna propiedad 6ptica podria

invertir el proceso y permitir la deduccién de alguna caracteristica microscépica del medio.

En el campo de los materiales 2D tales como los sistemas de Dirac tipo grafeno (Wang S., 2014), aislantes
topoldgicos (Hasan y Kane, 2010), dicalcogenuros de metales de transicién (Qiu, 2013), materiales
basados en GaAs, GaN para optoelectrénica (Bernardi, Marco, 2015; Xiang, D. et al., 2018), estructuras
de van der Waals, por nombrar algunos, el cilculo de la conductividad éptica ha constituido el punto
de interés. Es de este modo como se ha explicado el origen de diversas observaciones tales como el

valor universal de la transparencia de grafeno (Sheehy, 2009), valores grandes de la rotacién de Faraday



23

(Crassee, 2011), el efecto Hall anémalo (Nagaosa, 2010), entre otros.

2.4. Absorcidn 6ptica

La potencia absorbida promedio por unidad de drea, por el medio en interaccién con el campo electro-

magnético estd dada por
1 *
inRe(J~E), (46)

donde E* representa el complejo conjugado del campo eléctrico E = E X + E,¥ y J representa la
densidad de corriente superficial. De forma general, en un medio anisotrépico las direcciones de los

vectores J y E son diferentes, con lo que la ecuacidn anterior se expresa

Q = Re (JZEl*)

Re (Uij (w)EjEi*)

N =N =N =N =

Re [040(w) By By 4 04y (W) Ex By + 0y (w) By By* + 0y (w) By Ey*] (47)

(Re 020 (1)) | Bl + (Re 0y (@) | By + [Re(0y () + 0y ()] Re (B2 )

+ [Im(ogy (W) — 0yz(w))] Im (E,E,"),

donde se ha hecho uso de la convencién de suma para indices repetidos. Para luz polarizada linealmente
se encuentra,

—=2
Q= ET [2Re 00 (w) cos? ¢ + 2Re oy, (w) sen? ¢ + Re (04, (w) + 0ye(w)) sen(2¢)] (48)

donde E, = Ecos(, E, = Esen( representan las componentes del campo eléctrico y E la amplitud

del campo eléctrico. Se puede ver en (48) que en caso para el cual el campo E apunte en direccién al

eje X (¢ = 0), se tiene el caso @ = -5 Re 042 (w), mientras que si el campo E apunta en direccién del
oL
ejey ( ¢ =m/2), se presenta Q = - Reoyy(w).

Por otra parte, la funcién respuesta que determina a la corriente inducida J;| = UH(w)E en la direccion
del campo eléctrico esta dada por

|| = Gi0ij; (49)

(donde se suma sobre indices repetidos). De esta manera la corriente paralela se define como JZ“ =
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Gi(q;J5) = Gi(Gjon(w)Ey) = o(w)E;, donde ¢; = cos(X + sen(y y la conductividad longitudinal

queda expresada como

0| (w) = 0ga(w) cos® ¢ + oyy(w) sen® (. (50)

Sin embargo, en caso en el cual las componentes transversales sean distintas de cero, esto es, aij(w) #*
0,7 # j, el medio absorbe luz con polarizacién circular izquierda o derecha de manera distinta, siendo
E_ el campo que define LCP y E., para RCP. Con esto, se define la conductividad para polarizacién

circular derecha E o izquierda E_ como
04 (w) = 0o (W) + oyy(w) £ ifowy (W) — oya(w)], (51)

siendo 04 (w) la conductividad para RCP y o_(w) la conductividad para LCP. Con esto la corriente
inducida para luz polarizada circularmente dada por J = 0L E. se relaciona con la potencia absorbida
por unidad de drea de acuerdo a (47) de la forma

Vo

Q = - Re[oae(w) + oy (w)] F Im[ozy (w) = oye(w)]

= (52)

=5 Reoy(w),

Mas alin, en general se tiene que para un sistema con TRS las componentes 0, (w) = 0y (w), con lo
cual se obtiene o (w) = o_(w) mientras que para un sistema sin TRS o,y (w) # 0ye(w). La interac-
cién del campo eléctrico con el gas electrénico 2D se traducird en alguna propiedad 6ptica tal como el
dicroismo lineal (representado por la funcién o (w)) o dicroismo circular (representado por o+(w)). A
modo de resumen, en el presente capitulo se han calculado expresiones para el tensor de conductividad
Optica de un material 2D descrito por un Hamiltoniano genérico de un sistema de dos niveles, ya que
este es el modelo que describe las excitaciones de baja energia para sistemas bidimensionales como los

descritos anteriormente.

Con las expresiones obtenidas, serd posible describir propiedades épticas de un gas electrénico bidi-
mensional con interaccién espin-érbita de Rashba sujeto a una magnetizacién con una direccién de
incidencia particular, como lo es perpendicular al plano (capitulo 4) o que incide en direccién al plano
del gas (capitulo 5). Hay que sefialar que aunque cada uno de los sistemas mencionados en este apartado
presentan propiedades Spticas con caracterisiticas distintivas, el mantener la generalidad en (8) nos has

permitido obtener férmulas aplicables a muchos sistemas.
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Capitulo 3. Gas electrénico 2D con acoplamiento Rashba

en un campo de magnetizacion

Dyrdal et al. (2017) estudiaron la polarizacién de espin inducida por una corriente eléctrica en un gas
eléctrénico 2D con acoplamiento Rashba en proximidad a un campo de magnetizacién de un sustrato
ferromagnético. Se trata de un estudio a frecuencia cero, en el que se consideran casos particulares segtin
la direccidn de la magnetizacidn respecto a la direccidn del campo eléctrico externo. La presente tesis ha
sido motivada por este " modelo ferromagnético de Rashba” . En este capitulo se muestran propiedades de
estado base de este modelo tales como las eigenfunciones, la estructura de bandas, contornos de Fermi
y la orientacién del espin en cada banda, considerando una direccién arbitraria de la magnetizacién. Las
expresiones obtenidas nos facilitaran las cantidades necesarias para el calculo perturbativo de la respuesta

Optica en los casos particulares estudiados en los capitulos 4 y 5.

3.1. Hamiltoniano de un GE2D con acoplamiento Rashba en un campo

de magnetizacidon con direccién arbitraria

HZEQ(k)Uo—Fa(kXZ)'O'—l-H'O', (53)

2]€2
en donde ¢p = o es la energia del electrdn libre, oy es la matriz identidad 2x2, o es el vector de
m

matrices de Pauli 2x2 y a(k x Z) - o0 + H - o = d(k) - o representa el acoplamiento entre el sistema de

dos bandas con el campo d(k) = (aky + H, )X+ (H, — ak,)y + H. 2. El campo Zeeman responsable
S——— N ~~

da (K) dy (k) dz (k)
del desdoblamiento de las bandas es generado debido a un campo magnético, el cual puede ser externo

o bien debido a la magnetizacién de un sustrato ferromagnético, lo escribiremos de la manera siguiente

H=HXx+H,y+ H.z
= H (sen 0y cos ¢ppX + sen Oy sen ¢o¥ + cos Hyz)

= H)|(60) (cos poX + sen ¢o¥) +H.(00)2

€o

= HH —|—HZZ,

donde €y = cos ¢oX + sen ¢y, H)|(0p) = Hsenth, H.(h) = Hcostp y |H| = H mientras que los

angulos 0y y ¢g definen la direccién del campo magnético respecto a la normal al plano del gas, tal como



26

se pone de manifiesto en la figura 2. El desdoblamiento de las bandas estard fuertemente influenciado
por la magnitud y los valores que guarden entre si la energia de acoplamiento Rashba eg = ma?/A?, la

energia de magnetizaciéon H y la energia de Fermi ¢p.

Figura 2: Gas electrénico 2D (en gris) sujeto a un campo externo H, cuya direccidn estd especificada por los
angulos polar 6y y azimutal ¢g. Se desea investigar la corriente eléctrica inducida en este sistema por un campo
eléctrico externo E paralelo al plano del gas y de direccién arbitraria.

Figura 3: Bandas de energia para un GE2D con IEO Rashba y magnetizado descrita por el modelo (55), para un
campo H en la direccién 6y = 7/5, ¢9 = 7/3. Adviértase la anisotropia en la separacién asi como la curva de
energia constante proyectada sobre el plano k; — k.

3.2. Propiedades del estado base

3.2.1. Espectro de energias, espinores, polarizacion de espin

Las bandas de energia a partir de (53) en coordenadas polares k = k(cos 6% + sen 6y) son,

h2k?
ex(k) = 5 -+ )\\/[ak + Hysen(6 — ¢o))? + H? — HF sen®(6 — ¢o), (55)
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y los eigenestados

cos% sen%
= sen Lem | )= _cos Lein ] (56)
2 2
donde
ok , aky + Hy + i(H, — aky)
cosy = —=, tann= —2L—2 = Y N z) 57
7 " aky, + H, aky + H, — i(Hy — aky) (57)

k

iy
"n

Figura 4: Bandas de energia £ (k) en la direccién § = 57/6 con el campo H = 2.25 meV, 6y = 7/3 'y ¢o = 7/4.
Las figuras de la izquierda y el centro corresponden a la situacién eg < H. En la derecha, la condicién e > H
permite |a aparicién de dos minimos locales en la banda e_ (k). La posicién del nivel de Fermi g (linea horizontal)
permite adivinar los diferentes contornos de Fermi en cada caso y anticipar las respectivas regiones disponibles
para transiciones épticas.

Mientras tanto, el vector de polarizacion de espin se encuentra dado por

A~

(o)x = Mok x 2) + H] (58)

la cual advierte que para H, # 0 la orientacién de espin en una banda tendrd una componente en %
en cualquier valor de 6y # 7/2, y en consecuencia, aunque su proyeccién en el plano k; — k, es muy
similar cuando hay una ausencia de campo magnético, los vectores son mds cortos. En este caso la suma
sobre todos los estados k en cada banda no serd nula, como sucede cuando H = 0, sino que habra una
componente neta a lo largo de AZ. En la figura 5 se compara esta orientacién con el caso en el cual hay

ausencia de magnetizacién (izquierda).
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—I.'J' (&) —;.'J' (&) H = 3 —.!.'J' (&) 9 = 6
— kg (H) — k() 0 / — ke () 0 'f

/ F’t'| ]

=
}'Lr,' _-'.II ;‘.1 ]
(=

H=0, a#0 H=(H,H, H), a#0 H=(H.,H,H), «a#0
-2 -2 - -2
-2 -1 0 1 2 2 A1 0 1 2 2 -1 0 1 2

k rf -'E"Il "". ’!"III ’i‘ '!"I.::

Figura 5: Orientacién de espin en cada banda, dibujada sobre los contornos de Fermi para H = 0 (izquierda) y dos
direcciones 6 distintas, con ¢g = 7/3, 6y = m/3 (centro) y 6y = w/6 (derecha), donde ky = V27N es el vector
de Fermi en ausencia de IEO y H. Es importante aclarar que para el caso eg < H y de ahora en adelante, en este
trabajo se hara uso de valores en los pardmetros para heterouniones basadas en InAs, Rashba o = 2 x 107 !! eVm
(a menos que se indique lo contrario), densidad electrénica N = 2 x 10! cm~2. La masa efectiva m = 0.38m.
se basa en las mediciones tomadas por Markelz (Markelz, 1996).

3.2.2. Contornos de Fermi y frecuencias criticas cuando ¢ > H

Ya que en este trabajo se discute la absorcidén 6ptica para el caso en la cual ambas bandas de energia
estan ocupadas, es decir, ep > H., se obtendran las frecuencias criticas para las transiciones épticas en
tal situacién, mas sin embargo, los vectores de Fermi se obtendran para un caso general. Los vectores de
Fermi, que nos servirdn para delimitar el espacio k disponible para las transiciones electrénicas entre las
sub-bandas de energia se obtienen a partir la ecuacién e (k;, ky) = ep. La solucién de ésta corresponde
a una curva en el espacio k; — k, cuya forma dependerd sensiblemente de los valores relativos de los
parametros g, H, €p, ya que como hemos mencionado anteriormente, la forma de las bandas cambia
significativamente en funcién de la magnitud de estos pardmetros.

La expresidn

ex(k(0),0; 00, ¢0) = ¢F, (59)

describe una ecuacién de cuarto grado cuyos detalles de la solucién se encuentran en los anexos, con la
cual es posible encontrar las soluciones k validas para la interseccién con las bandas de energia. Estas

soluciones se dividen en tres casos que se muestran a continuacion

u ‘EF‘ < H
Cuando la energia de Fermi se encuentra ubicada entre el gap H de energia (figura 4, izquierda),

tenemos la Unica solucién para la banda ¢_ (k)
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1 b
kn=-— (VD +/-D* —a— , 60
F \/ia < \/ /TD*) ( )
donde a = —4¢%[1 + sgn(er)/er], b = —8cLHsenbysen(d — ¢p), ¢ = 4dek(eh — H?) y
sgn(ep) =epsiep >00sgn(ep) = —cpsiep <0.

mcp>H
Si la energia de Fermi se ubica arriba del gap H de energia (figura 4, centro), las soluciones k}'

kp para las bandas ¢ (k), e_(k)

| . e, b
kF:E <ﬁ+\/—p W)’ (61)

1 b
k;:m<m—\/—D —a—\/ﬁ>, (62)

donde a = —4e%(1 + ep/er), b = —8%Hsenbysen(d — ¢o) y ¢ = 4e%(c% — H?) y ki, ki

representan los vectores de Fermi para la banda £_(k), ¢4 (k) respectivamente.

w e (kpm) <ep < —H
En el caso en el cual la energia de Fermi se encuentra ubicada en algtin valor el cual intersecta la
banda ¢_(k) tal como se indica en (figura 4, derecha), tenemos que las raices para la banda ¢,

€_ respectivamente,

1 b
kF71:m<ﬁ—\/—D —a—\/ﬁ), (63)

1 b
kF,2:2a<\/D7+\/D a@>, (64)

donde z = ak con a = —4e%(1 — |ep|/er), b = —8c%L H senfysen(d — ¢g) y ¢ = 4e%(e% — H?)

y las raices kp1, 0 < kpa (kp1 < kp2) corresponderdn a los valores k de las bandas e y e_,
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i+ VA =
donde se tiene D* = A+ B — %, ademas A = | M yB=1{ q2\F obedecen las relaciones

5
3 b2

A3 B3:— AB:—B :_CL_ :_ai_i .
+ ¢y g NPT TYIT s T s T

ac

Por otra parte, de la condicién (16) para e > H (que es caso de interés principal en este trabajo) se

tiene

2d(k(6)) = \/H? + 02k2 + 20k, H, — Hyky) = o, (65)

la cual al desarrollar algebraicamente define la curva de resonancia C,.(w)

(k=) 4 (k4 Y = () 002 - ) (66)

que es la ecuacién de una circunferencia centrada en C' = (Hy /o, —H, /) y radio r =

con hw > 2H,.

Esta circunferencia permitird identificar las direcciones en las cuales habra transiciones dpticas con algtin
valor minimo y maximo de energia en determinadas frecuencias para ciertos valores de los parametros
de ocupacién y energia de Fermi, dichas frecuencias se conocen como frecuencias criticas. La presencia
de minimos, maximos o puntos silla en la dispersion de las energias en el espacio de momentos genera
frecuencias criticas en las cuales se generan picos en el espectro de la densidad conjunta de estados.
Generalmente, esta inversion en la concavidad del espectro sucede cuando los planos de isofrecuencia
tocan la frontera de la zona de Brillouin en sistemas cristalinos periddicos, a esto se le conoce como

singularidades de van Hove.

Definiendo como w1 (0; 6y, o) y wa(8; 60, o) a estas frecuencias, es posible encontrar expresiones de-
pendiendo de la magnitud relativa que guarden entre si la energia de magnetizaciéon H y la energia de
magnetizacién en la direccién 6y = 7/2, = w/2 4+ ¢, que es cuando ocurre una degeneracién en las
bandas de energia Hy = H(0y = 7/2;6 = m/2 + ¢). Estas frecuencias se encuentran (vedse anexos)
partiendo de la condicién en la cual hw) (0; 6o, do) = 2d(kp(0; 00, ¢o)) toma un valor minimo y maximo

para algin valor de 6, 6y y ¢, es decir, para alguna direccién entre las bandas e_ (k) y 1 (k). Se definen
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COMO Wmin, W1, W2 Y Wmax para el caso en el cual e > H:

ma? H ma | a? 2
wmfn(9,90,¢o) =2|—v V—+v \/h2 (€F+H)

vma? H ma a2 2
w1(97907¢0):2 g E \/

Voo h2 (&?F—H)‘, (0 =¢o+3m/2, 6y=m/2),

mo?2 H ma \/ a? 2
h

w2(07907¢0) =2 |- B3 + hg h2 (gF_H)‘ y (0:¢0+7T/27 00:7T/2)7
-maQ H maoa a2 2
wmax(0, 0o, ¢o) = 2 F—’—E—Fﬁ ﬁQ (5F+H) (0=¢o+7/2, 0g=1/2),
(67)
donde v = —1 cuando H > Hygy v = 1 si Hy > H. Estas frecuencias obedecen el orden wpi, < wy <

w9 < Wmax cuando eg = mozz/h2 < H, sin embargo, wy y wo se intercambian cuando ez > H, siendo

Ae = 20d(kz,  (0)) — d(kh,, (6))]. (68)

max

el ancho del intervalo de energias en el cual se dardn las transiciones entre bandas ¢ (k), e_(k) a una
energia hw. En la figura (6) se tiene una visualizacién mas clara de la anisotropia en las dispersiones de
energia vistas a una energia de Fermi de 12.5 meV. En las figuras superiores se muestran los contornos
kE, ki y la respectiva curva de resonancia para wym (izquierda) y wi (derecha), mientras que en las

imagenes inferiores se tiene wy (izquierda) y wmax (derecha).

3.3. Densidad conjunta de estados
Tomando el cambio a coordenadas polares, esto es, k = k(cos 6,sen ), se puede reescribir (15)

2

Dy _( do

kdk(S (hwy—(K) — hw), (69)
k:

donde hw, (k) = 2d(k5(0)) y kL(0) = k5 (0),  k%(0) = k5 (6) se definen por la posicién del nivel de
Fermi y el espectro de energia a través del factor de ocupacién f(cy(k) — f(e—(k)).

Usando la relacién

0(hwy (k) — hw) = Ohw — 2d(k;;(0)))0[2d(k (0)) — hw]d[d(k(0)) — he] (70)
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Figura 6: Contornos de Fermi y curvas de resonancia para un GE2D magnetizado con interaccién Rashba con
H > ep en la direccién ¢g = 7/6, 8y = 7/3. Las curvas en color azul (rojo) representa la banda e_(k) ( ¢4 (k))

y la curva en color negro representa C..(w) para las frecuencias a) wmin, b) wi, ¢) wa y d) wmax. Los valores
empleados son H = 2.25 meV, ep= 12.5 meV.
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es posible simplificar la funcién delta en (69) como

1 2w kg (0)
D) = /O o [ KdkoL24(4(0) = e o

x ©[2d(kp(0)) — hw]O[fw/2H — | cos(0 — ¢o)[|0[hw — 2d(k(9))],

en este caso

d(kx(0)) = \/H2 + 042142\,2 + 2aH k7. sen 6 sen 0 sen (6 — ¢y), (72)

donde 6 representa el angulo que indica la direcciéon del vector de onda, ¢ el dngulo azimutal de
la magnetizacién y © representa la funcidén escalén unitaria, que a la vez, aseguran que la integral se

restringe al intervalo de frecuencias en las cuales hay transiciones electrénicas permitidas entre las bandas

e (k) y e (K).
Usando la identidad
(k- k;(0))

Slgk(O)] = 3 =

7

con

K (9) = —H senfysen(f — ¢p) + \/(hc;/Q)Q — H?sen? 0 cos?(0 — gbo)7 (78)

siendo k7 > 0 definida por la ecuacién 2d(k*(#)) = hw se obtiene

ho  O(k — K5(0)) + 6(k — k*.(6))
0[2d(k(8)) — hw] = Ao \/(hw/2)2 t H? sen 6 cos?(0 — QZ)O)’ )

por lo tanto, es posible definir la densidad conjunta de estados (71) como

 hw
1672

2
/0 k*(0)d0O[(hw/2H — | sen 6y cos(6 — ¢o)|)]
50k — K (6)) + 3k — k* (9))
V/ (hw/2)% — H? sen2 6 cos2(6 — ¢y) '
(76)

Dy (w)

x Olhw — 2d(k7;(0))]0[2d (k. (0)) — he]

Se puede ver en la figura 7 (izquierda) que para la direccién ¢g = 7/6 y 6y = 7/3 la densidad conjunta
de estados presenta una forma asimétrica como consecuencia de la anisotropia en las bandas de energia
ex(k). La distribucién angular de frecuencias evidencia claramente que no todas las regiones angulares
(parte sombreada, derecha) contribuyen a la densidad conjunta de estados, lo cual refleja el aspecto
anisotrépico de la separacion entre las bandas. En este caso las frecuencias wim =~ 2 meV'y wmsx ~ 7.3
meV definen un ancho de banda de absorcién de Ae = 5.3 meV. Debido a que la dependencia de

los parametros materiales permite modular las frecuencias en las cuales suceden las transiciones entre
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Figura 7: Densidad conjunta de estados (izquierda) para una direccién ¢y = /6 y 0y = 7/3 donde se refleja
claramente el aspecto anisotrdpico de la separacién entre las bandas y distribucién angular de frecuencias (derecha),
donde la zona sombreada en la distribucién angular de frecuencias indica las regiones angulares que contribuyen
a la densidad conjunta de estados para una frecuencia dada. Los pardmetros son los mismos que lo empleados en
la figura 6.

bandas, es posible determinar los maximos y minimos de absorcién con el simple hecho de ajustar estos
parametros a modo. Los picos en el espectro se deben a las excitaciones electrénicas que involucran
estados que caen sobre la curva C,.(w) a las frecuencias wy y we, los cuales corresponden a direcciones
0 =11/57 y 5/67 para w; y way, respectivamente.

En la figura (6) se observan los contornos de Fermi para los mismos valores en los pardmetros y constantes
de acoplamiento que en (7), donde se puede notar claramente una anisotropia en el espectro de energias.
A manera de cierre, se debe destacar que con las expresiones derivadas en este capitulo se estudiara la
conductividad éptica para un GE2D con IEO Rashba con una direccidon de magnetizacién perpendicular
al plano (capitulo 4) y cuando el campo se encuentra en el plano (capitulo 5) y algunas propiedades

Opticas relacionadas.
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Capitulo 4. H perpendicular al plano del GE2D

Dugaev et. al. (2005) consideraron el GE2D con acoplamiento Rashba (54) con el vector H orientado
perpendicularmente al plano del sistema. Se concentraron en estudiar el efecto Hall anémalo, tanto
la contribucién intrinseca como la debida a impurezas. Su estudio es un cédlculo de frecuencia cero.
En el presente capitulo, consideraremos el mismo caso del estudio realizado por Dugaev en el cual el
campo magnético externo esta orientado perpendicularmente al plano del GE2D, i.e., H 1L Z para el
sistema ideal sin impurezas, pero manteniendo la frecuencia finita. Como veremos, esto conduce a un
tensor de conductividad antisimétrico, con componente transversal no nulo. Esta caracteristica da lugar
a fenémenos dpticos, tales como el dicroismo circular o la rotacién de la polarizacién de Faraday y Kerr.

Aqui se mostraran espectros de dicroismo circular.

4.1. Propiedades del estado base

4.1.1. Eigenenergias, espinores y polarizacién de espin

Partiendo de la ideas desarrolladas en el capitulo anterior, como primer paso se obtienen las propiedades
espectrales del Hamiltoniano de un gas electrénico 2D con IEO Rashba con un campo magnético en
direccién perpendicular al plano. De esta forma, el Hamiltoniano (53) para un gas electrénico 2D con
IEO de Rashba cuando H = H.Z se expresa como

h2k?

H = S 0 +akxz) o+ H,o,, (77)

siendo en este caso d(k) = ak,x — ak,§ + H,Z2y H = H,. Las bandas de energia a partir de (55) son

h2k2
ex(k) = — + Mok + H2, (78)

ndtese que la separacién entre las bandas en (78) es la misma en cualquier direccién a una magnitud &
dada, y que no existe punto de contacto entre ellas. Ademds, debido a la inexistencia de un punto en
el espacio de momentos para el cual el vector d(k) sea nulo, se refleja el rompimiento de la simetria
de inversion temporal. Esto es importante, pues de antemano puede advertirse que cuando se presenta
el caso en el que el campo magnético H tenga una inclinacién (una componente) a lo largo del plano
del gas, se abre la posibilidad de que exista un punto de degeneracién, lo que constituye una situacién

radicalmente diferente, " topolégicamente” distinta, lo cual genera consecuencias importantes respecto al
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tipo de respuesta dptica posible. Asi los eigenestados se expresan para este caso

b 8l
c0S sen o
|6+> = oy 3 |5*> = v . ) (79)
sen —e*" — cos —e'
2 2
k : ky, — ik
donde cosvy = tann = —— 2in _ Iy — e

z
== e = —.
d’ ky’ ky + ik,
En el presente caso, la orientacién de espin en una banda tendra una componente fuera del plano y su

proyeccién en éste se verd muy similar al caso cuando H = 0, pero con flechitas més cortas. En cada
banda, la suma sobre todos los estados k no serd nula, como sucede cuando H=0, sino que tendrd una

componente neta a lo largo de Az (ver figura 8).

2 2
_F\F_HH‘ 'I"LE_[H:'
1 1t
~ 0 = 0
"::.‘_. -‘::_-
1 Ry
H=0, a#0 H=H., a#0
2 2
2 1 0 1 2 D 1 0 1 5
JtlJ IE\H Jr|... |," ;l“

Figura 8: Proyeccién en el plano k;k, de la polarizacién de espin cuando H = 0 (izquierda) y para el caso
H = H,z (derecha). Si H, # 0, cada banda presenta una polarizacién de espin neta en la direccién Az.

Emin < EF < —H, er > H.
—~ c) e+ (k)
-
Q
E)
2
Py e_(k)
2 1 0 1 2 2 1 0 1 2 2 1 0 1 2
k/ko k/kq k/ ko

Figura 9: Bandas de energia para distintos valores de la energia de Fermi (linea color verde), con o = 20 x 10~ 11
eVm y un campo magnético H, = 3 meV, con eg > H,. Se puede ver como cambia la regién en el espacio k
donde se daran las transiciones épticas a medida que cambia el nivel de Fermi.
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4.1.2. Contornos de Fermi

Los contornos de Fermi de acuerdo al factor de ocupaciéon de las bandas de energia son

n ‘EF‘ < Hz

Ya que en este caso la energia de Fermi se encuentra en el gap, Ginicamente intersecta con la banda
e_(k), tal como se manifiesta en el caso a) de la figura 9. Por lo tanto a partir de la relacién

er = e_(k) se obtiene

2
kp = \[;R \/1 +s§1 <5F +\/€% +2eger + H,?), (80)

donde e = ma?/h? es la energia caracteristica del acoplamiento Rashba y

o2kp® + H2 = \[e} + H2 + 2epep +en, (81)
2
w=3 [\/8%%+H3+2€REF+ER:| ) (82)

Se advierte en la figura (10) el contorno de Fermi de la banda _(k) para un valor de e = 0.5
meV (izquierda) y e = 1.5 meV (derecha) para una energia de magnetizacién H, = 3 meV.
Se observa como a medida que la energia de Fermi se ubique en valores cercanos al minimo de
energia de la banda ¢, (k), se hard mas grande la proyeccién de la banda en el plano k. ky y

consecuentemente, aumentara el espacio k para las transiciones permitidas.

m cp > H,

Aqui la energia de Fermi se ubica en algtn valor tal que intersecta ambas bandas de energia, como
se ve en b) de la figura 9. Debido a esto, a partir de la relacién e = €) (k) se obtienen los valores

solucién para las bandas ¢ (k), e_ (k)

V2er

«

2
kp = ng\/1+sR1 <5p— \/E%+25R5F+H§)’

k;: \/1—1—6}_%1 <6F+ €%+2€REF+HZ2>,

(83)

(0}

donde

d(kE) =\ a2kE” + H2 = \[eh + B2 + 2eper Fep, (84)
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Ep, =05 meV H. =3 meV ep,=1.5meV_H, =3 meV
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1 05 0 05 1 1 05 0 0.5
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Figura 10: Energias y contornos de Fermi con distintos valores de energia de Fermi e y magnetizacién H, para
el caso en el cual ep > H, y eg < H,, donde o = 2 x 10~!! eVm .Se puede ver como cambia la regién donde
se dardn las transiciones épticas a medida que cambia la magnitud de magnetizacién H.

de esta forma, se definen las frecuencias que definen el ancho de banda para las transiciones

_ 2 2 2
W= [\/aR—i-HZ + 2eger —&?R] , (85)
2
w_:h[\/&“%—i-Hg—i-Q&R&F—l—&R]. (86)

La figura (11) muestra los contornos de Fermi para las bandas e_(k) (k) y e+(k) (k) para
un valor de H = H, = 1.1 meV (izquierda) y H = H, = 2.9 meV (derecha) a una energia de
Fermi de 12.5 meV. Se observa cémo a medida que incremente la energia Zeeman incrementard
el desdoblamiento de las sub-bandas de energia. Tal incremento en el desdoblamiento provocara
que la energia de Fermi intersecte las bandas en una situacién tal que el espacio k disponible para

transiciones épticas se hard mas grande a medida que H se acerque a la energia de Fermi, lo cual
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ep =125 meV, H.=11meV ¢ep=125meV, H, =29 meV
2
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Figura 11: Energias y contornos de Fermi con distintos valores de energia de Fermi € y magnetizacién H, para
elcaso ep > H, yeg < H,, donde o = 2 x 107! eVm. Se puede ver como cambia la regién donde se daran las
transiciones épticas a medida que cambia H.

se puede ver claramente en la figura 11 (derecha). Para la figura de la derecha se tiene un ancho

de banda de absorcién mayor que la figura de la izquierda.

u E,(kmfn) <ep<-—H,

Este caso se presenta cuando e > H,, pues se genera un desdoblamiento de la banda ¢_ (k) tal
que se presentan dos minimos como en el caso c) de la figura 9, con lo cual los valores obtenidos

partir de la relacién ep = ¢_(k) son

_ V2¢g _
kpy = o 1—eg' (|er| + \/ek + H2 — 2eRler] ),

_ V2ep _
kF,zzT 1—ept ’€F’—\/€%+HZQ—2€R’€F’ ,

(87)




con kF,l < kp,g.
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d(kp,) = \/a2kp” + H2 = e — \ e}, + H2 — 2gler, (88)
d(kpy) =\ a2kp” + H2 = \[e% + H2 — 2epler| + cr, (89)
2
WL = o [5R — \/6?3 +H? - 26R|<€F@ : (90)
2
Wiz =+ [\/8%+H3—2€R’€F|+ER} . (91)
erp < H., ep> H. erp>H., ep> H. Emin < Ef < —H,, ep > H,
— kg (0) 5|~ = kr(0)
2 2 ki (6)
1 1 1
& & & ~ -
1 -1 1
2 -2 2
-2 1 0 1 2 -2 -1 0 1 2 -2 -1 0 1
'I.'.II_I'.".A'” ;\',.I-"Irltt'" .Iru,.r I-"lr-I-'lJ

Figura 12: Contornos de Fermi para distintas posiciones del nivel de Fermi. En la figura de la izquierda, el interior
del circulo corresponde al espacio disponible para transiciones interbanda, de acuerdo al principio de Pauli. En las
figuras del centro y a la derecha, dicha regién corresponde al espacio anular entre los contornos de Fermi. Nétese
que en el caso de la derecha el nivel de Fermi corta solo y dos veces la banda _(k). Los valores de la energia de
Fermi son de ep = —1 meV (izquierda), ep = 8 meV (centro) y ep = —8 meV (derecha) para un H, =3 meV y

a=20x10"1 eVm.

4.2. Densidad conjunta de estados

Por otra parte, la densidad conjunta de estados (76) vista en el capitulo anterior se reduce en este caso

1 2 k2(6)
Do) = g a0 [ kvl 2ath 9)1012A0(6)) ~ replo(k(0))
2
= s [ o~ b 0Ol — 20l (0)O12A00) —

donde el término

(92)

(93)
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se debe a la relacion

Sla(k() = 3" ° (Tg,_(:f)ﬂe)) = 455} =

i

[6(k — k2.(8)) + 6(k — K2 (6))]; (94)

con g(k) = hw — 2d(kE(0)), ¢’ (kF) # 0y la condicién k% (6) > 0.

La densidad conjunta de estados queda definida, dependiendo el factor de ocupacién
» Caso ep < |H,|

i 2

= Torraz |, 00k~ KL(0)O[A(F(0)) — h), (95)

Dy (w)
ecuacién lineal en w donde d(k%(0)) = d(k(0)) y la funcién ©[2d(k%(6)) — hw] define el limite

de absorcién éptica.

m Casoep > H,

fiw 2
Dy (w) = 1677%42/0 d6O[(hw — |2H.|)|0[hw — 2d(kp(9)))0[2d(kE(6)) — w],  (96)
d(kL(0)) = d(kj(0)), d(k%(0)) = d(kn(0)) y los limites de absorcién éptica estan dados por
Olhw — 2d(kz(9))], ©[2d(kp(0)) — hw].

» Caso e_(kmm) <ep < —H,

fiw 2w

= Toa2a2 [ W0Ol(hw — |2H:])IO[hw — 2d(k(9))]0[2d(kE (0)) — ), (97)

Dy (w)
d(kp(0)) = d(kr,1(0)), d(k3(0))

= d(kFp2(0)) y los limites de absorcién éptica estan dados por
las funciones escalén O[hw — 2d(kr1(0))] y O2d(kr2(0)) — hw].

Las ecuaciones (95), (96) y (97), representadas grificamente en la figura 13 muestran que la densidad
conjunta de estados depende linealmente de w para el intervalo en que se presentan las transiciones
entre bandas (delimitado por las funciones escalén), mientras que se anula fuera del ancho de banda
de absorcién. En todos los casos, se tiene ep > H, para un valor de H, de 3 meV, lo cual permi-
te explorar las tres situaciones descritas por la figura 12, siendo la energia de Fermi para el caso de
la izquierda de -1 meV, el cual genera un ancho de banda de absorcién de Ae ~ 78 meV, mientras
que en la figura del centro, la energia de Fermi con un valor de 8 meV presenta Ac ~ 80 meV. Para

la figura de la derecha la energia de Fermi tiene un valor de -8 meV y ancho de banda de Ae = 37.5 meV.
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—_ ep < H, erp > H, Emin < E€p < —H,
% 20 —cp = -1 meV 20 —cp = 8 meV 20 [—er = 8 meV]
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Figura 13: Densidad conjunta de estados para tres posiciones de la energia de Fermi, donde e > H,. Los
pardmetros empleados son los mismos que en la figura 12.

8ma’ Dy _(w) (meV)
,;-'.‘1?; < H.

Figura 14: Mapa de intensidad de la densidad conjunta de estados para la frecuencia w contra energia de
magnetizacién H, (en meV) con tres distintos valores de la energia de Fermi para los tres casos de estudio
presentes cuando eg > H,. Se puede ver la evolucién del nimero de transiciones 6pticas permitidas conforme
cambia el cociente e /H,. Los pardametros empleados son los mismos que en la figura 12.

8ra’Dy_(w) (meV)
Emin < EF < _H:: 19

10

Figura 15: Mapa de intensidad para la densidad conjunta de estados para frecuencia w contra energia de Fermi
er (en meV) para una energia de magnetizacién H, = 3 meV para los tres casos de estudio presentes cuando
er > H,. Los pardametros empleados son los mismos que en la figura 12.
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En todos los casos, se nota como cuando intervalo de absorciéon se desplaza a frecuencias mas grandes,
incrementa la densidad conjunta de estados, esto es, el nimero de transiciones permitidas, ya que a
medida que aumenta la energia de Fermi, las energias involucradas en las transiciones también seran

mayores conforme aumenta el valor de .

Esta evolucién se puede apreciar mas claramente en las figuras 14 y 15, las cuales sefialan con mayor
detalle el cambio en el nimero de transiciones permitidas, dependiendo del valor relativo de e/ H ., para
alguna de las tres situaciones contempladas cuando e > H,. En resumen, esta funcién manifiesta como
la isotropia en la dispersién de energias en la ecuacién (78), la densidad conjunta de estados presenta
un aspecto diferente para distintos valores de e, lo cual difiere notablemente en comparacién cuando el
campo H presenta una componente en el plano k, — k, como se puede apreciar en la figura 7 (izquierda),

ademads, confirman que la isotropia de las bandas de energia genera un espectro claramente isotrépico.

4.3. Conductividad éptica

Para obtener expresiones para el tensor de conductividad dptica debido a las distintas contribuciones
dadas por (38) para el caso en el cual H = H,, se parte de las expresiones (39), (41) y (40) vistas

anteriormente con las cuales se obtiene:

opat 2 2
O'Z?tra( _ 1] 4(;1&} Z/ |: + hnjlo([l;):| (5(6,\(1{) —EF), (98)

inter,p . 00042 k2 kdk 1 1

ij (w) = ho Ji, (h)? — (2d(k))2 d(k) [i‘sij (dg(k) + HzQ) + h‘:’HZEijz} )

(99)

, k2 d?(k) + H?
znter,d an ( )+ (].00)

donde ko y ki representan los valores kr en los cuales suceden las transiciones épticas, es decir, los

limites de integracién kg > k1. Para el Hamitoniano (77) se encuentran las siguientes expresiones

fi(jp) (0) = k*[0;j(cos? 05, + sen? 05;,) + (1 — d;;) sen 0 cos 4], (101)
odk) odk)\ o
d(k) < o < ok, ) = 0l (102)

(d(k) « 8‘1(1‘)) - <d(k) x agg)) = 2(d26; + didy) = a2[(02k? + H2)55; — a2 £0(6)], (103)

S(k—k:0)  hw

Sa(kON) = > =1 = daze Ok — RHO) 8k — K2 (O))], (104)
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que permiten escribir las contribuciones al tensor de conductividad en la siguiente forma.

» Caso ep < |H,|

Las componentes diagonales del tensor o;;(w) son iguales

o (w) _ Urz(w) Umy(‘*’) : (105)

—Opy(W)  Ope(w)

donde las contribuciones interbanda diagonales son

: 2H.\?
Re o (W) = WTUGO [( o ) +1

asi como las componentes Hall interbanda

) (106)

hw — [d(k‘) + HZ]
© (1 - ‘ d(k@li H,

inter _ ooH [‘w' — QHZ] [‘w' + 2d(k_)]
Reow, " (W) = o ™ ‘ oo + 2H. | [Fiw — 2d(k;)] ’ (107)
inter N _ H, | hw - [d(k7) + H,]
Im o7y " (w) = oom © <1 ’ i E)in > . (108)

m Casoep > H,

Se presentan las contribuciones interbanda de la conductividad o;j(w). Al igual que en el caso en

el cual ep < H, componentes longitudinales son iguales 0, (w) = oy (w), siendo

2 + _
inter _ @ 2H; o hw — [d(kF) + d(kF)]
Reoln " (w) = 16 [( o > +1|0© <1 ‘ 2er , (109)
y componentes a la conductividad Hall
Re O_mter(w) _ ooH n ‘ [hw - Qd(k:}t)”hw + 2d(k‘i;)] ' (110)
o dhw | [hw + 2d(kE)|[hw — 2d(k7)] |
~ H hw — [d(kF) + d(k3)]
inter _ Tz _ F F
Im o (w) = 007r4hw@ (1 ‘ - (111)
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u E_(kmfn) <ep < —H,

En este caso, las componentes del tensor de conductividad son dadas por
A 2H,\? hw — [d(kp,) + d(kp,)]
R inter — oo Z 116e]1-— ’ i 112
e (w) 16 ; + Ak ; (112)

o) = dkp,)
y las componentes Hall

inter _ UOHZ [hw B Qd(kil)][hw + 2d(k;',2)]

Reoay ™ (W) = o 10 ‘ (7o + 2d(Fe )] [0 — 2d(Fpy)] | (113)
inter _ Hz [h'w B 2d(k+)][hw + Qd(kji)]

m oy (@) = =o0m 3 0 (o 1 2d(kg)][hw - 2d(k§)] ‘ ' (114)

Con las expresiones obtenidas hasta aqui, se calculard la conductividad para los tres casos, poniendo
énfasis en el efecto que genera la energia de Fermi en estas transiciones. Se puede ver en general que
las componentes disipativas Re 02" (w), Im 01" (w), dadas por (106), (108), (109), (111), (112) y

xrx

(114) quedaran delimitadas por la funcién escalén ©(w), lo cual les da forma al espectro en la figura 16,

inter

2y " (w) presenta una forma logaritmica en todos los casos,

mientras que la componente transversal Re o

los cuales se anulan fuera del ancho de banda de absorcién.

La figura 16 sefiala el espectro de conductividad para tres distintos valores de la energia de Fermi para
un valor de H,. La dependencia del espectro con la energia de Fermi es similar en los tres casos para
las distintas contribuciones, ya que aumentar la energia de Fermi y/o el campo magnético genera un
desplazamiento del ancho de banda de absorcién hacia frecuencias mayores, lo cual coincide con los
espectros mostrados anteriormente en la densidad conjunta de estados en la figura 13. Sin embargo,
se ha de notar como a razén que la energia de Fermi se mueva hacia estados con mayor energia, el
espacio k para las transiciones crecerd y en consecuencia, habrd un incremento en ancho de banda de
la conductividad, siendo notable un incremento en la absorcién a bajas frecuencias para los tres casos,

el cual se refleja como un pico conforme ep — H,.

En general, el espectro de conductividad de las componentes disipativas de o;;(w) es muy parecido en
los tres casos, siendo similar la evolucién de la magnitud como funcién de w, ep y H,, dentro de todo

el ancho de banda de absorcién en que se daran las transiciones.
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Figura 16: Componentes disipativas del tensor de conductividad Re oy, (w) y Imoyy(w). Puede verse como a
bajas frecuencias se da un maximo (minimo) en la absorcién para la componente Reo,, (w) (Imo,,(w)) para las
tres distintas posiciones de la energia de Fermi. Los pardmetros empleados son los mismos que en la figura 12.

Se puede ver un maximo en la amplitud para valores cercanos a la frecuencia minima de transicién
para posteriormente, tomar un valor casi constante en vista que incrementa la energia de transicion,
tal como se indica en las figuras 19, 20, que indican la conductividad como funcién de la frecuencia
w y energia de magnetizacién H,., mientras que las figuras 17 y 18 lo hacen de manera similar como
funcién de la frecuencia w y energia de Fermi . Este comportamiento pone de manifiesto como la
isotropia presente en la dispersidn de las bandas de energia permite que todas las regiones angulares del
espacio k disponible para transiciones épticas contribuyan al espectro de conductividad, lo cual advierte
un marcado contraste con el caso en el cual el campo magnético H presenta alguna(s) componente(s)

en direccion al plano del gas electrénico 2D.
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Figura 17: Componente disipativa Re o, (w) como funcién de la frecuencia y energia de Fermi, en los intervalos
especificados de ésta, cuando H, =3 meV y e > H,. Nétese una evolucién similar del espectro para todas las
componentes a medida que varia el cociente H, /ep, alcanzando una amplitud maxima a bajas frecuencias.
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Figura 18: Componente disipativa Im 0, (w) como funcién de la frecuencia y energia de Fermi, en los intervalos
especificados de ésta, cuando H, =3 meV y ep > H,. Véase como la evolucién del espectro indica una absorcién
en todo el ancho de banda, con maximos en la amplitud a menores frecuencias.
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Figura 19: Componente disipativa Re 0, (w) como funcién de la frecuencia w y energia de magnetizacién H,
(meV) para tres distintos valores de energia de Fermi. En los tres casos, se nota un maximo en el pico de absorcién

a bajas frecuencias a medida que H, — |ep|.
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Figura 20: Componente disipativa Im o, (w) como funcién de la frecuencia w y energia de magnetizacién H.
(meV) para tres distintos valores de €. Se puede ver el caracteristico pico de absorcién a bajas frecuencias, cuando
H./|er| = 1, mostrando un mayor cambio en la amplitud en este caso respecto a las componentes reales.
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4.4. Dicroismo circular

De acuerdo a la expresién (48) la potencia de absorcién de luz polarizada linealmente estd determinada
solo por la parte real de 0, (w), comentada en la seccidn anterior. Sin embargo, en el caso de polarizacién
circular, vemos que la existencia de las componente transversales, tales que 0y, (w) = —0yy(w), causa
que la potencia absorbida sea diferente segtin la helicidad de la polarizacién. Este dicroismo circular

queda caracterizado por la parte real de la funcién respuesta o4 (w) (51)

Re ot (w) = Re{[ows(w) + oy (W)] £ [0y (W) — aye(w)]}

(115)
= 2Re[03(w) £ t0gy(w)].
ep < H., ep>H. er>H., ep>H.
¥ 7+ (w) =2 o+ (w)
= —o (W) = — o (w)
— e
SoH— e il e -
a— e
o .
L o]
g 220
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
hiw (meV) hiw (meV)
Emin < EF < —H, ep > H.
_ T (w)
o 2
= —0 ()
o
w 1
e
=Y L |
30
i
.,
o]
g4 -2
0 QID 4I0 ECI B‘CI 100

fiw (meV)

Figura 21: Parte real de la conductividad o4 (w) para polarizacién circular E4(w). Los valores en los pardmetros
son los mismos que en la figura 16.

Los célculos para Reoy(w) que se exhiben en la figura 21, evidencian un dicroismo circular en este
sistema a consecuencia que la componente Hall en el tensor de conductividad ¢;;(w) no desaparece. En
general, se tiene una mayor absorcién en o4 (w) (RCP) para los tres casos de distintas posiciones de

nivel de Fermi, las cuales evidencian un pico de absorcién a la frecuencia minima de transicién, el cual
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disminuye en tanto que aumenta la energia requerida para llevar a cabo tal transicién. Por otra parte, se
puede ver el caso contrario para o_(w) (LCP), donde los espectros evidencian una ausencia en los picos
en la absorcién en todo el intervalo de frecuencias, ademas de una menor absorcién en comparacién con
el o4 (w), aunque aqui tiende a aumentar conforme la energia requerida aumenta. Estos resultados dejan
en manifiesto como debido a la ruptura de TRS, se manifiesta un dicroismo circular en el sistema, tal

espectro, al igual que los espectros de conductividad esta delimitado por los bordes de absorcién.
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Capitulo 5. H orientado en el plano del GE2D

El trabajo realizado por C.M. Wang y M.Q. Pang (Wang y Pang, 2009) considera el caso de un campo
magnético orientado en el plano del gas. En dicho trabajo se estudié la polarizacién de espin y la corriente
inducidas por un campo eléctrico externo, donde los resultados muestran una fuerte dependencia de la
direccién del campo magnético y la clara diferencia de los espectros respecto al caso en que este campo es
nulo (Maytorena, et al., 2006). En el presente capitulo revisamos tal calculo enfocandonos con detalle en
el espectro de transiciones interbanda a través del estudio de la densidad conjunta de estados. Mediante
un calculo analitico de los contornos de Fermi, e identificando el origen de frecuencias criticas, es posible
explicar con detalle la forma del espectro de conductividad dptica, en funcién de la posicién del nivel de
Fermi y de los pardametros materiales del sistema. Una diferencia importante, que sin embargo requerird
un mayor escrutinio numérico, respecto al trabajo de Wang y Pang es que obtenemos un tensor de

conductividad con 04, (w) # oyy(w), lo que significa una anisotropia en la absorcién dptica.

5.1. Propiedades del estado base

5.1.1. Eigenenergias, espinores y polarizacion de espin

El Hamiltoniano (53) cuando H,z =0 es

R%k?
H =00+ alk x 2) - 0 + Hyouk + Hyo,3. (116)
Las eigenenergias (56) son
h2k?
exk) = Dy + M/ [k + Hsen(6 — ¢g)]2 + H2 cos?(6 — ¢y), (117)
m
donde H = |/H2 + H?2 y sus eigenestados
g gl
cos — sen —
= 2. = 2 . (118)
sen —e*" —cos —e"
2 2
H, — ok, 9in _ aky + Hy + i(H, — ok,)

T _ . . -
con tann = T=75 A diferencia de la situacién con-

Dy T J2in :
ak, + H,’ aky + H, — i(Hy — aky)’
siderada en el capitulo anterior, en el presente caso la separacion anisotrépica de las bandas tendra un

1
punto de contacto en vectores de onda k tales® que (k;, k,) = o (Hy,—Hy).

*Ya que d, (k) = H, + aky, =0y dy(k) = H, — ak, = 0.
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e_ (k)
0 =2m/3

= 57/3
1 k/]kg 1 2

Figura 22: Bandas de energia y contornos de Fermi para H = Hy = a/2mer/h ~ 2.25 meV, con a = 2 x 10711
eVmyerp < H; kg = V27N ~ 1.12x 108 m~!. Se puede ver la degeneracién en las bandas de energia al nivel
de Fermi en la direccién 6 = 57/3 a una energia € = 12.5 meV = ep.

Lo anterior implica que el punto de degeneracién va en direccién perpendicular al campo H)| = (H,, Hy)

R ) h2H2
en la linea &g - k = 0, siendo &y = cos pgX + sen gy y € = Dy~ la energia en este punto. Se puede
ma
verificar en la figura 22 que al nivel de Fermi las bandas de energia se tocaran entre si a un valor particular
ar/2merp

Hj del campo externo, el cual esta dado por Hy = .

Por otra parte, el vector de polarizacién de espin (14) se encuentra dado por

(exloilen) = A(sennkx — cosny). (119)

La figura 23 (derecha) muestra cémo un campo magnético en el plano provoca una alineacién del espin
de aspecto semejante al caso en el cual se tenga presencia de IEQ Rashba sin un campo magnético
externo (misma figura, izquierda). Aunque en este caso la polarizacién neta de espin es cero tal como
lo describe la ecuacién (119), se puede notar el aspecto anisotrépico de las bandas de energia dada una

direccién de magnetizacién en el plano &, — k.

5.1.2. Contornos de Fermi y frecuencias criticas

Tomando como punto de partida las expresiones (60), (61), (62), (63) y (64) obtenidas en el capitulo 3,
es posible encontrar los contornos de Fermi cuando H L Z (es decir, tomando el angulo de magnetizacién

polar 8y = 7/2), los cuales se presentan a continuacién en funcién del factor de ocupacién de las bandas.
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Figura 23: Orientacién del espin en las bandas ¢, (k) (azul) y e_(k)(rojo) cuando no hay campo (izquierda) y
cuando el campo estd en el plano del gas en la direccién ¢g = /6 (derecha) donde e < H (eg = 0.2meV), la
energia de magnetizacién es H = 2.9 meV. Habra un punto de contacto entre las bandas en la direccién 8 = 57/3.
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Figura 24: Bandas de energia en varias direcciones  para ¢9 = 7/3 y varios valores del nivel de Fermi e, con
a =20 x 1071 eVm (figuras a, b) y a = 2 x 107! eVm (figura c) con H = 4.75 meV en todos los casos. Las
lineas en color verde representan la energia de Fermi, las lineas punteadas en color anaranjado (negro), indican
g = H?/2er (Hy = an/2mep/h), donde eg = ma?/h? es la energia caracteristica del acoplamiento Rashba. Se
puede ver que a medida que varia el nivel de Fermi, cambia la regién en el espacio k disponible para las transiciones
Opticas. En los casos a) ep = —3 meV (Hy = 11 meV, € = 0.56 meV) y b) ep = 10 meV (Hy = 20meV, € = 0.56
meV) se tiene eg > Hy c) ep =3 meV (Hp = 1.1meV, € = 56 meV).

v ep| < H

Para el caso en el cual solo la banda €_(k) se encuentre ocupada al nivel de Fermi, de acuerdo a

la figura 24 (derecha), se tiene

k;:1<\/ﬁ+\/—D*—a— b > (120)

V2a V2D
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donde z = ak, a = —4%(1 + sgn(er)/er), b = —8cLHsen(0 — ¢g) y ¢ = 4e%(c% — H?). Se
puede presentar cuando ep < H.
mcp>H

En el caso en el cual ambas bandas de energia se encuentren ocupadas al nivel de Fermi, tal como

lo muestra la figura 24 (centro), se tienen las soluciones

- ]' * _ * a — b
kp = T <\/D +\/ D 2D*> , (121)
= L <\/D* — \/—D* —a— b ) (122)
F V2« VoD* )’

donde © = ak, a = —4e%(1 +ep/er), b = —8cLHsen(0 — ¢g) y ¢ = 4e%(e% — H?). Esta
situacién puede presentarse si e > H, tal como se ve en la figura 24 b) o eg < H, como la

presente en la figura 26, mas abajo.

u 5_(k5m1’n) <ep<-—-H

Si el desdoblamiento de las bandas de energia permite que se formen dos minimos en la banda
e_(k), y la energia de Fermi se encuentra en un valor tal que la situacién de la figura 24 (izquierda)

se presente

1 b
kp1=— D* —,/—-D* —a — , 123
= (7 ) =
bio = —— (VD 4 |-D* —a— 0 (124)
F72 - \/ia /TD* I
donde x = ak con a = —4e%(1 — |eF|/er), b = —8cLHsen(f — ¢g) y ¢ = 4de%(e% — H?) y las

. + — < , .
raices ky.,, kp, corresponderdn a los valores k de las bandas ¢4 (k) y £ (k). Es el dnico caso en

el cual estrictamente se debe cumplir que e > H.

Las frecuencias criticas se obtienen tomando como base las expresiones obtenidas para el caso en el

cual H tiene una direccién arbitraria (67), tomando el dngulo 6y = 7/2. De esta forma, las frecuencias
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Figura 25: Contornos de Fermi para distintas posiciones del nivel de Fermi un campo magnético en el plano. Se
observa como cambia la regién del espacio k disponible para transiciones dpticas en tanto que cambia el nivel de
Fermi. Los pardmetros son los mismos que en la figura 24.

criticas obtenidas son

ma? H ma |a?
Wi (0, ¢o) = 2 Vg vyt th\/hg + %(5F +H)|, (0 = ¢o + 37/2),
_VmaQ H ma a2 2
w1 (0, o) = 2 hg,VhﬁLVhQ\/hzﬂLm(SFH) ; (0 = ¢o + 37/2),
[ ma® H ma [ao? 2
wa2(0, ¢o) = 2 5 Tt ﬁ‘i’%(t?F*H) : (0= ¢o+7/2),
w/(0¢)—2_ma2+H+ma\/a2+(5 +H) (0= ¢o+m/2)
max Y 0) — h3 h h2 h2 m F b - 0 bl
(125)
las cuales obedecen wyim < w1 < wo < Wmsx, con v = —1 cuando H > Hyy v =1si Hy > H, sin
embargo, w; Yy wa se intercambian cuando e > H.
Partiendo de la condicién (16) con (117),
2d(k(0)) = 2/ H? + 022 + 20k, H, — Hyky) = o (126)

con lo cual se define la curva de resonancia C;(w)

(ro Y (s ) = (12 a2

que representa la ecuacién de una circunferencia centrada en C'(Hy,/a, —H,/a) y radio r = 20" En
a

la figura 27 se muestran los contornos de Fermi y las curvas de resonancia C,(w) para el caso en el
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Figura 26: Energias y contornos de Fermi para una direccién de magnetizacién fija ¢9 = 7/6 y dos valores de su
magnitud, por arriba (H = 0.5H,) y por debajo (H = 1.3H) de Hy =1.23 meV. Los pardmetros son los mismos
que la figura 22, donde se tiene & = 3.125 meV para H = 0.5Hy y € = 21.125 meV para H = 1.3H,.

cual se tienen ocupadas ambas bandas al nivel de Fermi empleando los mismos parametros que en la
figura 26 (derecha). Se puede ver como los cambios en las transiciones permitidas a medida que que
varia la frecuencia, se reflejan en la curva de resonancia C,.(w), dada la regién angular disponible para
transiciones dpticas entre k}’(@) y k(0). Ya que las transiciones permitidas se dan por los puntos de
C,(w) que caigan en esta regién angular, se puede ver que no todas las regiones angulares contribuiran

a la integral para la densidad conjunta de estados.

Ademis, se observa en la misma figura que wy, define una circunferencia C,(w) tangente interna a
k1 (0), mientras que wmax lo hace cuando k() es tangente interna a C,.(w). Las frecuencias wy y wo,
siendo w1 < we al igual que en el caso de H con una direccién arbitraria también corresponden a picos
en la absorcién, delimitan circunferencias, en este caso w; se da cuando C,(w) es tangente interna a

k(0), mientras que w se da cuando k:(6) es tangente interna a C,.(w) para distintos valores de H.
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Figura 27: Contornos de Fermi y curvas de resonancia C,(w) para un gas electrénico 2D con IEO Rashba
magnetizado, donde las curvas en color negro corresponden a la curva de resonancia C,(w) descrita por (127),
correspondientes a la situacion H > eg para el caso H < Hy. A una frecuencia dada, solo aquellos estados
cuyos vectores de onda caen sobre el arco de la curva de resonancia contenido dentro de la regién encerrada
por los contornos de Fermi estan disponibles para transiciones verticales y contribuirdn a la respuesta éptica. Tal

restriccidn es consecuencia de los principios de exclusién y conservacién de energia. Los pardmetros son los mismos
que los empleados en la figura 6, tomando el dngulo de magnetizacién 6y = 7/2.
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5.2. Densidad conjunta de estados

Usando la relacién (70) es posible expresar la densidad conjunta de estados (69) para el caso en cual el

campo magnético esta orientado en el plano del gas (y ep > H), esto es H = (H,, H,) como
27 k2(6)
Di_(w) 2 / d9/ kdkO[hw — 2d(k;;(6))]6[2d(k;(9)) — hwld[2d(k(0)) — hw], (128)
) k1

siendo © la funcién escalén y

Ak (0)) = \/ H2 + a2k + 20 Hk sen(6 — o). (129)

Por medio de la relacion

heo 8(k — k3.(0)) + 3(k — K2.(0))
o /(hw/2)2 — H2 cos2(f — bo)

5[2d(k(0)) — hw] = (130)

donde

K (0) = —H sin(f — ¢o) :l:\/ﬁ/v;/2 H20052(9—¢0), (131)

con k% (0) > 0 definida por la ecuacién 2d(k*(0)) = hw y la condicién k;(60) < k%(0) < k2(0), la cual
a su vez implica que 2d(k1(0)) < hw < 2d(k2(0)) y

Chw -
—<k-
2H —

m\?

(132)

De este modo se puede escribir la ecuacién (128) para densidad conjunta de estados como

hw

Dy—(w) = 1672

2T
/0 k*(0)d6O[(ho /2H — | cos(6 — do)|)]
5(k — k2(0)) + 5(k — k™ (9)
V(o [2)? = HE cos’(6 — 60)

(133)

x Olhw — 2d(k}(9))10[2d(kp (6)) — hw]

En las figuras 28, 29 y 30 se puede observar la densidad conjunta de estados (izquierda) y la regién
angular disponible para transiciones dpticas en funcién de la frecuencia (derecha) para una direccién de
magnetizacién ¢y = /3. Para observar el efecto que produce en las transiciones permitidas un cambio
en la energia de magnetizacién, se presentan los casos en los cuales H tiene el valor H = 0.3Hg ~ 0.675
meV 'y H = 0.5Hy ~ 1.125 meV (Hp =~ 2.25 meV), los cuales evidencian un incremento en el ancho

de banda de absorcién, el cual esta dado por la diferencia Ae = hi(wmgx — Wmm) Y €s de Ae ~ 3.5 para
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Figura 28: Densidad conjunta de estados (izquierda) y regién angular disponible para transiciones épticas (derecha)
como funcién de la frecuencia w para transiciones verticales en funcién de la frecuencia para una energia de
magnetizacién H = 0.3Hy ~ 0.675 meV, una ep = 12.5 meV y un adngulo ¢9 = 7/3, donde hwp,i =~ 2.8 meV y
hwmsx &~ 6.3 meV y un ancho de banda de absorcién Ae = 3.5 meV, donde e < H
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Figura 29: Densidad conjunta de estados (izquierda) y regién angular disponible para transiciones épticas (derecha)
como funcién de la frecuencia w para H = 0.5Hy ~ 1.125 meV una ep = 12.5 meV y un dngulo ¢o = 7/3, donde
hwmin = 2 meV y hwpax = 7.3 meV y un ancho de banda de absorcién Ae =~ 5.3 meVyer < H

H = 0.3Hp y Ae =~ 5.3 meV para H = 0.5Hj. A consecuencia de esto, se tiene un desplazamiento
en los picos del espectro hacia frecuencias menores en el caso de w; y mayores para ws, mientras que
para observar el efecto que produce un cambio en la energia de Fermi, se emplearon dos r del orden
deep =7.5 meVyep =12.5 meV, mostrando un efecto semejante para w; y ws siendo que en todos

los casos e < H.

Por otra parte, para analizar la dependencia de la densidad conjunta de estados y la regién angular
disponible para transiciones épticas con la direccién de magnetizacién, se muestran las figuras 28 y 31,

en ambos casos se emplea una misma energia de Fermi e = 12.5 meV y energia de magnetizacién
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Figura 30: Densidad conjunta de estados (izquierda) y regién angular disponible para transiciones épticas (derecha)
como funcién de la frecuencia w para H = 0.3Hy &~ 1.125 meV una er = 7.5 meV y un dngulo ¢y = 7/3, donde
hwmin = 2.1 meV y hwpsx = 5 meV y un ancho de banda de absorcién Ae = 2.9 meVyer < H
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Figura 31: Densidad conjunta de estados (izquierda) y regién angular disponible para transiciones épticas (derecha)
como funcién de la frecuencia w para la direccién de magnetizacién ¢y = /8. Los pardmetros son los mismos
que en la figura 28.

H = 0.3Hy =~ 0.675 meV, las cuales manifiestan como la forma de los espectros difiere dado que cambia
la direccién de magnetizacién, siendo ¢g = 7/3 y ¢9 = /8 las direcciones para el primer y segundo

caso, respectivamente.

Cualquier cambio en la direccién de H genera un aspecto asimétrico del espectro, el cual dependera
fuertemente de la direccién de ¢q, sin embargo, habrd una mayor similitud en los picos para las frecuen-
cias wi y wy cuando dicho dngulo se acerca a 7/4, direccién en la cual las componentes H, y H, seran
iguales. De manera similar a la figura 7, los picos en el espectro se deben a excitaciones electrénicas
que involucran estados que se encuentran sobre la curva de resonancia C.(w) a frecuencias w; y wo, las

cuales de manera similar al caso en el cual H tiene una direccidn arbitraria, corresponden a los puntos
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Figura 32: Densidad conjunta de estados como funcién de la frecuencia y la energia de Fermi ep para H =
0.3Hy = 0.675 meV (izquierda), y como funcién de la energia de magnetizacién H para ey = 12.5 meV (derecha)
con una direccién de magnetizacién ¢g = 7/3. En la figura izquierda se puede ver la presencia de maximos en
todo el ancho de banda de absorcidn, los cuales se encuentran dados a las frecuencias wy y ws, mientras que en la
figura derecha, las lineas indican las frecuencias wmm (lnea roja), wmax (Iinea verde), asi como las singularidades
de van Hove w; (linea blanca), ws (linea amarilla).

4 6 8
ep (meV)

10 12

singulares de van Hove. Es importante sefialar que la presencia de las singularidades de van Hove en
este sistema, contrasta con sistemas con acoplamiento espin-érbita en ausencia de campos magnéticos

(Maytorena, J. et al., 2006).

En la figura 32 se puede observar de manera mas completa la evolucién de los espectros en la densi-
dad conjunta de estados como funcién de la frecuencia w y energia de Fermi (izquierda), asi como de
la frecuencia w y la energia de magnetizacién (derecha). En la medida que incrementa la energia de
magnetizacidn y se acerca al valor de la energia de Fermi, la regién disponible para transiciones incre-
mentard, aunque paralelamente, la intensidad del espectro disminuye (esto es, el nimero de transiciones

permitidas a una frecuencia determinada).

Sin embargo, cuando H = e, se tiene un hecho interesante, ya que en este caso las frecuencias w; y wa

mo a? 2

2\ Tt

lo cual se puede ver claramente en el acercamiento de la figura 32 (derecha). Por otra parte, si se tiene

se igualan, lo cual se expresa como un solo pico en el espectro dado por w; = wy =

er = ma?/h? > H, en este caso una pequefia regién (comprendida en este caso entre 4 y 5 meV)
presenta la mayor amplitud de todo el espectro. Este valor maximo en la densidad conjunta de estados
(=~ 1meV) se puede ver como resultado de un mayor niimero de transiciones dpticas, lo cual es conse-
cuencia de un mayor desdoblamiento en las bandas de energia en tanto que el cociente egr/H se hace

mds grande.
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En general, se nota cémo de forma similar al caso en el cual H tiene una direccién arbitraria (76), la
densidad conjunta de estados presenta una forma asimétrica como consecuencia de la anisotropia en
las bandas de energia €)(k), lo cual indica que no todas las regiones angulares (parte sombreada de la
region angular disponible para transiciones 6pticas) contribuyen a la densidad conjunta de estados, tal
como se mostrd en la figura 27. Esto refleja claramente el aspecto anisotrépico de la separacion entre

las bandas para un campo H en el plano.

5.3. Conductividad 6ptica

Para encontrar las componentes del tensor de conductividad dptica o;j(w), se definen las expresiones

fi(jo) () = 0;5(cos® 06, + sen® 05;,) + (1 — §;5) senf cos 0, (134)
fi(jl) (0) = 0s(sen® 00, + cos® 06;,) + (1 — 0;5) senf cos b, (135)
fi(jQ) (0) = 26;5(cos ¢g sen 89, — sen g cos 0d;,) — (1 — 6;5) cos(6 + ¢o), (136)
1700) = dijlakcosd — Hy) + (1= o) (aksent + Hy), (137)
fz(;l) (0) = 6ij(aksend + Hy) + (1 — 8;5)(ak cos§ — Hy), (138)
fi(jB) (0) = biz(akcos®d — Hycos ) + 0iy(ak sen? 0 4+ H, senf), (139)
fi(f) 0) = %ak sen(20) + H;(d;5 cos 6 — 6;y sen6), (140)
fl.(j7) (0) = Oju(akcos®d — Hycosf) + 6, (aksen® + H,send), (141)
o) = %ak sen(20) + H;(0j, cos ) — §jy send), (142)
de las que se encuentran las siguientes cantidades involucradas en la férmula de Kubo (cap.3)
deo(k) Deg(k)  HUK? (o)
= U 14
Ok;  Ok; m2 Ti (6), (143)
k k
(d(k) x 83; >> : (d(k) x 82; >> = a2[a?k2 ) (0) + akH £ (0) + HiH]j], (144)
i J
k k
<d(k) : 832 )> <d(k) . agli )> = a? [0iz (ke cos@—Hy)fi(jl)(Q) + 64y (ke Sen9+Hw)fi(]'2)(9)]v (145)
i J
deo(k) od(k) _  ah’k . (5 ©)
Ad(k) - =\ 0ii f7(0 1—146:5)f;(0), 14
(k) Ok;  Ok; m ifij (6) + ( J)fU (0) (146)

Oeo(k) od(k h2k
Ad(k) - 8801;- ) 815:) = Aam 5jifi(j7)(9) + (1 - 5ji)fi(j8)(6)a (147)




63

. = 2 is=
d(k) ( ok, ok, > a“d,ei; = 0. (148)

De (148), se encuentra que

inter,p o g0 2 1
Real " (w) = o [ K [#(e400) ~ F(e-09)] g
od(k) od(k)
d(k d(k 0(hw — 2d(k
« (a0 25 ) - (00 x 2500 ) s 240
(149)
por tanto el tensor de conductividad (38) toma la forma
75(0) = 011 (w) + 7 (w)
= 0" (w) + o W) + o (w) (150)
= Re af?ter’p(w) +i (Im aﬁ?tw’d(w) +Im Uf;-"‘tm(w)> ,
usando la relacién
2
intra inter,d me
a e, = ;i —— 151
Uz] (w) + 0-7,] (w) J Mo ( )

donde & = w +in, n = 77! es un pardmetro disipativo y n es el nimero de portadores de carga, el

tensor de conductividad definido en (38) toma la siguiente forma

2 .
nes w +n inter,
7i() =07 e Yo @)
2 2
5., ne n inter,p . B ne W inter,p (152)
=0y e TReoy W)+ (%mM + Imoy; (w)> :
Reo;j(w) Imt;;(w)

Al considerar tnicamente la parte real de la contribucién interbanda a la conductividad (152), la cual

esta dada por (149) se tiene

Reolf " (w) =~ [ PH (e 00) = Fe-00)] i — 24(0)

< <d(k) < ad@) . (d(k) x ‘9;]2?)) ,

(153)

haciendo uso de esta propiedad f(ex(k)) = O(ep — €)) al trabajar en el limite de temperatura cero y
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empleando las relaciones fi(;)(e) y fi(jz)(H) en coordenadas polares k = k(cos 6, sen6)

el

Al satisfacer las condiciones impuestas para k1(6) < k%(0) < k2(0) es posible expresar (154) como

21k) [02k2£1)(0) +akH £ () + HiHj]8 (hw —2d(K) ).
(154)

inter,p o hw/2H | COS(Q - QSO)’)]
Reay ™ (w) = ( ) \/ hw/2)? — H? cos?(6 — ¢p)

X {a [(K5(0))° + (K (0)°) £ (8) + 2[(K.(6))% + (k™ (0)21H 1 (6)
+al(k1(0)) + (k2(0)) H;H; }
(155)

Ofhw — 2d(k1(0))]0[2d(k2(6)) — hw]

donde

Ko(0) = —Hsin(0 — ¢o) £ /(hw/2)2 — H2 cos2(0 — (bo)’ (156)

(0%

con k% (#) > 0. Debido a que el interés principal en este trabajo consiste en encontrar la absorcién dptica
para el GE2D en el caso en cual ambas bandas se encuentran ocupadas al nivel de Fermi (e > H),
solo se empleard la parte real de (152). Ademds, a modo de comparacién para la regién dptica con el
caso discutido en el capitulo (4), solo se mostraran los resultados para la parte real de la contribucién

interbanda amter( ). Asi, las componentes diagonales del tensor de conductividad (155) son

Re oi™e" (1) = //d@dkd2 (02K £ (0) + akH £2)(0) + HyH,]0(hw — 2d(K))
hw/QH | cos(6 — ¢o)|)]
( > O oo DT = Heosi (@ — gy~ 2 (O)IORARA6)) = ]

{ Y[(K(0))° + (K2(0))°1 £ (0) + a®[(K.(6))°
+ (KE(0)"IH f12(6) + (K1 (6)) + (k*_(H))]Hﬁ} )

(157)
Re o—mter _ //dﬁdkd2 2]<;2f(;)(9) + ak»Hf?Sz) (6) + H, H,)6(lw — 2d(k))
’w/ 2H — | cos(8 — ¢0)])]
( ) \/ (hw/2)2 — H2 cos2(0 — %)@[hw — 2d(k1(0))]©[2d(k2(0)) — huw]

x {P[(K5(0))* + (K2 (0))*1153)(8) + 02[(k7(6))?

+ (K (0)*TH £52(0) + a[(k7.(0)) + (ki(H))]Hﬁ} ;
(158)
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mientras que las componentes no-diagonales con

inter 0 1
Re 01" () = 70 / / dodk 2k [a2k2 F0) + akH f{2(0) + HyH,y)o(hw — 2d(k))

ﬁw/2H | cos(6 — ¢o)]|)]
< ) O /2T = o0 — gg) 1~ 241 (B)]O2d(k(6)) = P

x {a [(K5.(0))° + (K2.(8))°1£83) (8) + [(K3.(6))?
+ (KZ(0)"1H [ (60) + a[(k3(0)) + (k*_(G))]HxHy}

= Re Jznter,p(

w).

(159)

Si H tiene signo positivo, k% () es la expresién vélida en (157), (158) y (159), mientras que en caso de
que H presente signo negativo, i.e. H = (—H,, —H,), sera k* () el valor correcto.

mier(w) y Re o’ (w) son equivalentes a las reportadas por C.M Wang y

Las expresiones para Reo
M.Q. Pang (Wang y Pang 2009) para la conductividad de carga. Los términos entre llaves dentro de las
integrales para las componentes diagonales (157) y (158) definirdn en conjunto la forma caracteristica
del espectro de conductividad, la cual se muestra en las figuras que se presentan mas adelante. Sin
embargo, a consecuencia del peso de la direcciéon de magnetizacidén ¢ contenida dentro de los términos
cos g y sen ¢y, se ha obtenido una discrepancia de Re oy P (w) respecto al término Re o P (w). No

es dificil apreciar que si H — 0, la conductividad dada por la ecuacién (155) se reduce al caso con

acoplamiento espin-6rbita de Rashba, Re amter’p( ) = 8ij0r = 6;j¢*/16h.

A comparacién, se visualiza la influencia de la contribucién intrabanda en la figura 33 (izquierda).Ya
que tal contribucién es dominante respecto a la conductividad interbanda, se puede advertir que al con-
siderarla en el estudio de la absorcién total, las diferencias en el espectro seran muy pequeiias. Debido
a que en este trabajo nos concentramos en la contribucién a la conductividad debido a la interaccién
espin-érbita, no se considerara el estudio de la contribucién intrabanda en el espectro de conductividad
en las figuras complementarias a esta seccién (y en el posterior estudio de la absorcién éptica). El valor
de referencia para el pardmetro 7 ~ 1.6x 10725, en oij(w) se obtuvo del trabajo de Wong para la

conductividad Hall de espin de 2008 (Wong, et al., 2008).

Una vez dicho lo anterior, estudiar la anisotropia en la conductividad, lo cual refleja la influencia de la

direccién de H, se calculara el tensor de conductividad a partir de (155) como funcién del dngulo de
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Figura 33: Parte real de la conductividad o;;(w), con (izquierda) y sin (derecha) la contribucién intrabanda. La
energia de Fermi es ep = 7.5 meV, el campo H = 0.5H, y el dngulo ¢y = /3. Se puede notar que la contribucién
intrabanda resulta domina respecto a la contribucién Drude.
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Figura 34: Parte real de la conductividad interbanda para para distintas direcciones de magnetizacién ¢ con

H=0.5Hy=1.1meV (Hy~225meV), ep =125 meVya=2x10"1!

eV m. Nétese como la direccién de

H modifica el espectro de manera notable a medida que incide paralela y perpendicularmente a la direccién de E.
Las frecuencias son hiwmim = 2 meV, fw; = 3.4 meV, hws = 5.2 meV y hwpsx = 7.4 meV y un ancho de banda

de absorcién de Ae ~ 5.4 meV.

magnetizacién ¢ y la frecuencia (w). De esta forma, en las figuras 34, 35 y 36 se obtienen los espectros

de conductividad para distintos parametros de e y H. En estos casos, se observa una diferencia en las
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Figura 35: Parte real de la conductividad interbanda para una direccién de magnetizacién ¢g = 7/3, conep = 12.5
meV y Hy = 2.2 meV. Véase como cambia la forma del espectro a razén que cambia H/Hj, lo cual conduce a
una menor amplitud en la conductividad a medida que incrementa el ancho de banda de absorcién, los cuales en
este caso son de Ae ~ 2.9 meV para H = 0.3Hj (izq.) a Aec ~ 5.2 meV para H = 0.9H, (der.)

meV h ey
= — Re 07 ()
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Figura 36: Parte real de la conductividad interbanda para la direccién ¢g = 7/3 para distintos valores de e con
una energia H = 0.3H,. Adviértase como cambia el ancho de banda absorcién con valores mayores de €, el cual
pasa de Ae & 2.9 meV, donde Hy = 1.73 meV (izq.) a Ae = 3.6 meV, siendo en este caso Hy = 2.2 meV (der.).

componentes reales del tensor de conductividad o;j(w) a medida que varia ¢y, siendo notorio el caso
mostrado en la figura 34, donde al emplear los mismos parametros materiales para distintas direcciones
de magnetizacién se evidencia un cambio notable en la amplitud y forma del espectro de conductividad
por el hecho de tomar la direccién ¢ paralela o perpendicular a la direccién de E. Las figuras 35 y
36 confirman cémo al cambiar las energias de magnetizacién y Fermi, se afecta el ancho de banda de
absorcién, siendo que ya que a medida que aumentan las energias involucradas, la regién cdncava tiende

a incrementar y consecuentemente, la conductividad tiende a disminuir dentro de esta regién.

Por otra parte, las figuras 37, 38 y 39 exponen de forma mds completa la evolucién del espectro como
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Figura 37: Componentes reales de la conductividad (154) como funcién de w y H (b), ¢) y d) ) y frecuencias
criticas wmm, Wmax Y singularidades de van Hove w; y we como funcién del campo magnético H(Hy) a) para
una energia de Fermi de 12.5 meV. El valor de H esta dado en unidades de Hy = an/2mep /i =~ 2.2meV. Se
puede ver como las componentes diagonales de Re o;;(w) alcanzan el valor méximo dentro del régimen H < g,
mientras que las componentes Hall practicamente se anulan dentro de este régimen.

C) D. 1 2 3 o d) 0 1 2
!!{!fu] !1{‘”’”)

funcién de la energia de Fermi y la energia de magnetizacién H. En estas figuras muestran un aumento
del ancho de banda de absorcién a razén que aumentan estas energias, lo cual ocasiona el desplaza-
miento de las frecuencias criticas hacia regiones de menor y mayor energia, tal como se sefialo en las
figuras 35 y 36, de manera similar a lo que se obtuvo cuando H || Z, donde se pudo ver que un mayor
desdoblamiento en las bandas de energia, ya sea debido al aumento de la energia de magnetizacién
o energia de Fermi, generardn un incremento del espacio k permitido para transiciones, es decir, un
espectro de absorcidon mas amplio. Aunque en estos casos, los espectros de conductividad mostraran
comportamientos distintos en su forma y amplitud, dependiendo de la relacién que tengan ep y H,
tal como se puede apreciar en las figuras 40, 41 y 42, las cuales por ejemplo, ilustran claramente un
cambio de signo en la componente Re o,y (w) a medida que incrementa la frecuencia y para cualquier

direccién de magnetizacién, hecho que contrasta con lo que se manifiesta en las componentes diagonales.

También se puede ver que las frecuencias como funcién de H manifiestan un comportamiento lineal, tal

como se ilustra en la figura 37. Un dato interesante se presenta cuando H = Hy, ya que el minimo de
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Figura 38: Componentes reales de la conductividad (154) en la direccién ¢y

7/3 para distintos valores de
wyer, con H= 2 meV con H > eg. El cociente H/ep es el factor que determina el valor de la amplitud en
Reo;;(w), donde tal valor serd mayor a razén que H/ep ~ 1. Se aprecia una mayor amplitud en la componente
Re oy, (w) respecto a las componentes Re 0, (w), Reogy(w), por la direccién de magnetizacién ¢g = /3.
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Figura 39: Componentes reales de la conductividad (154) en la direccién ¢ = /6 con un valor H= 4 meV para
distintos valores de w y e, con H > . Se observa una mayor amplitud en la componente o, (w) respecto a las
componentes g, (w), 04y (w), debido a la direccién de H. A razén que aumenta la energia de Fermi, incrementar
el espacio k para las transiciones entre las bandas de energia e_(k), £ (k), aunque la amplitud disminuye.
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Figura 40: Componentes reales de la conductividad (154) como funcién de la frecuencia w y el dngulo de
magnetizacién ¢y para H = 0.3H,. Adviértase un aspecto distintivo para cada uno de los espectros en los tres
casos presentes, la cual permite la posibilidad de modular la conductividad como funcién de ¢y cada miiltiplo de
m. Los pardmetros empleados son los mismos que en la figura 34.
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Figura 41: Mapa de intensidad de las componentes reales de la conductividad (154) como funcién de la frecuencia
w y el dngulo de magnetizacién ¢g. La energia de magnetizacion H = 0.9H permite la existencia de un pico en
la absorcién para valores de energia cercanos al valor minimo. Los parametros empleados son los mismos de la
figura 34.
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Figura 42: Mapa de intensidad de las componentes reales de la conductividad (154) como funcién de la frecuencia
w Yy ¢g para un valor H = 1.5H. Adviértase como a medida que aumenta la magnitud de H, el desplazamiento
en las frecuencias provoca que la regidén céncava aumente y en consecuencia, el espectro solo presentara un pico
en la absorcidn, es decir, valores maximos a frecuencias mayores. De esta forma, se puede advertir que el espectro
de conductividad solo tomard una forma distinta a la mostrada en la figura 40 a medida que H/H, tome valores
mayores a la unidad. Los pardmetros empleados son los mismos de la figura 34.

energia genera un punto degenerado cuando la frecuencia tiende a cero, lo cual podria abrir la posibilidad

de explorar alglin tipo de fenémeno presente para la conductividad DC.

En general, los calculos realizados evidencian como la anisotropia de las bandas de energia debidas a
la direcciéon de magnetizacidén ¢ generan diferencias notables, tanto en la forma del espectro, como
en la ampllitud de las componentes diagonales y no diagonales del tensor de conductividad Re o;;(w),
lo cual se puede ver con mds detalle en las figuras 40, 41 y 42. Algo importante a destacar respecto
a las componentes diagonales del tensor de conductividad, es que debido al dngulo de magnetizacién,
estas presentan la propiedad Re 0, (w) # Re oyy(w), a excepcién de cuando el dngulo de magnetizacién
toma las direcciones ¢g = /4y ¢o = 7/4 , caso en el cual las tales componentes se igualan (figura 34,
superior derecha). Esto refleja la dependencia de las componentes diagonales del tensor de conductividad

oij(w) con la direccién de magnetizacién en el plano ¢.

Por dltimo, pero no menos importante, con los resultados obtenidos se puede comprobar una diferencia

importante con el caso H || Z (capitulo 4), en el cual la orientacién de magnetizacién esta fija y el dnico
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elemento de control es el cociente H,/ep (figuras 19, 20, 17 y 18), ya que la existencia de TRS en el
presente caso provocard una forma distinta del espectro dependiendo de la orientacién relativa de Hy E.
Por ejemplo, si el campo magnético tiene a alinearse paralelamente con el campo eléctrico, el espectro
de la conductividad exhibe una forma distintiva respecto a alguna otra direcciéon de H, ya que en este
caso, para valores de H < Hy, los picos en el espectro de absorcidén a frecuencias w; y ws, es decir,
las singularidades de van Hove alcanzan el valor maximo, tomando un minimo en la regién céncava,
mientras que cuando ambos campos son perpendiculares, las singularidades de van Hove desaparecen

para dar forma a un espectro de tipo convexo.

Esto puede verse con mayor detalle en las figuras 40 y 41, donde se muestra la evolucién de completa de
Reo;j(w) respecto a w y ¢p. Sin embargo, a medida que H/H tiende a un valor mas grande, la forma
del espectro cambia de forma notable, ya que ademads de incrementar el ancho de banda de absorcidn,

el pico mostrado a frecuencia wj tiende a desvanecer, lo cual se puede ver en la figura 42.

5.4. Dicroismo lineal

Con base a los resultados obtenidos en la seccidn anterior, se analizard el dicroismo lineal presente. De
acuerdo a (157), (158), (159) la parte real del tensor de conductividad es
Reouz(w) Reogy(w)

Re aij(w) = s (160)
Reouy(w) Reoyy(w)

con lo cual, la conductividad interbanda para luz linealmente polarizada descrita por (50) es

Re O,‘ilnter(w> — Re Uir;ter(w) COS2 C 4 Re U;ZteT(w) sen2 Cv (161)

expresion que describira la dependencia de la absorcién con el dngulo de polarizacién de E. Esta depen-
dencia se puede ver en las figuras 44 y 43, donde se hacen notables las variaciones en la absorcién a

medida que se toman distintas direcciones de polarizacién (.

Para concluir, hay que destacar que los resultados obtenidos para la conductividad indican una fuerte
dependencia de las componentes disipativas Re 0;;(w) con el dngulo ¢, la cual abre la posibilidad de es-
tudiar una propiedad éptica como lo es el dicroismo lineal. Lo anterior es importante ya que como se pudo
observar anteriormente, debido a que la conductividad presenta la propiedad Re 0;;(¢0) = Re 05 (¢o+),

se brinda la posibilidad de manipular y modular la magnitud de la absorcién cambiando la direccién del
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campo magnético ¢g 6 la direccién del campo eléctrico (.

Esto abre la posibilidad de calcular los espectros de absorcidn para alguna direccién de polarizacién, los
cuales evidencian la anisotropia en la absorcién de la luz. Con el modelo presentado se abre la posibilidad
de explorar situaciones en donde la energia de Fermi induzca otro tipo de transiciones épticas ademas
de las presentadas en este caso, como puede ser el caso en el cual solo corte una banda de energia,
sumar la IEO tipo Dresselhaus ¢ introducir el angulo de magnetizacién polar 6y como un elemento mas

de control.

0 ] =0

-
|

H =0.3Hg, ep = 12.5 meV, ¢g = 7/3 H =09H,, ep = 12.5 meV, ¢y = w/3
: ~ |
|
|
|
|
|
|

|
1
|
|
Lk |
|
1
8

o 11 4

Reoy (w)(e?/h)
Reo (wj(eth)

+1 ::""I nin
]
i £ 8 10 0 2 B

hw (meV) | hiw (tm:i\'}

= min L = ax

Figura 43: Parte real de la conductividad ptica para luz linealmente polarizada para distintos valores de mag-
netizacién, véase como cambia el espectro de absorcién a medida que cambian los valores relativos de energia de
magnetizaciéon H y energia de Fermi . Los pardmetros son los mismos que los empleados en la figura 35.
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Figura 44: Parte real de la conductividad éptica para luz linealmente polarizada para distintas direcciones de
magnetizacion ¢ y polarizacién ¢. Nétese como existe una modulacién en la absorcién para distintas direcciones
del campo E, lo cual brinda la posibilidad de manipular la absorcién en funcién de las direcciones relativas de ¢
y . Los parametros son los mismos que los empleados en la figura 34.
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Capitulo 6. Conclusiones

En esta tesis se estudia la respuesta dptica de un gas electrénico 2D con acoplamiento espin-drbita tipo
Rashba. Tipicamente, este sistema se forma en la interfase entre dos materiales en heteroestructuras
semiconductoras y como tal, ha sido uno de los modelos mds (tiles para estudiar la manipulacién del
espin electrénico en medios no magnéticos. En nuestro caso, se hace la suposicién en la cual el gas
estd préximo a un sustrato ferromagnético, de tal modo que su magnetizaciéon se acopla al espin de
los electrones. Este "modelo ferromagnético de Rashba”ha sido estudiado previamente para investigar
corrientes de carga y espin a frecuencia cero (por ejemplo, el efecto Hall anémalo), o la densidad de

espin inducidas por un campo eléctrico externo dc.

Revisitamos este sistema poniendo énfasis en el espectro de transiciones interbanda, a través del estudio
de la densidad conjunta de estados y sus singularidades de van Hove. El objetivo final ha sido calcular
el tensor de conductividad dptica, entender sus caracteristicas espectrales, y obtener informacién del
espectro de absorcién y otras propiedades dpticas relacionadas, en funcién de los pardmetros materiales
de sistema y de la direccién del vector de magnetizacién H. Para ello, hemos empleado la Teoria de
Respuesta Lineal de Kubo. Esto requiere primero el cdlculo de las propiedades de estado base y con este
propésito se obtienen las eigenfunciones y las bandas de energia, asi como otras cantidades relacionadas
de importancia como por ejemplo los contornos de Fermi (i.e. la 'superficie” de Fermi de un sistema 2D)

o la orientacién del espin en cada banda.

A este respecto, la direccién de H resulta fundamental pues permite modificar la forma de las superficies
de energia (desdobladas segiin el estado de espin) asi como su "topologia”. Por ejemplo, cuando la
magnetizacién apunta perpendicularmente al plano del gas (H || Z), la estructura de bandas presenta
una brecha energética prohibida, mientras que para una magnetizacién horizontal (H L Z) siempre existe
un punto de contacto entre las bandas. En el primer caso, el cociente H/|ep| resulta ser el pardametro
de control relevante de la conductividad déptica. En el segundo caso la direccién de H en el plano del
gas, respecto a la direccién del campo eléctrico, introduce el elemento distintivo que determina el espec-
tro de absorcién. Aunque las propiedades de estado base se presentan para una direccion arbitraria de
magnetizacién H (capitulo 3), el tensor de conductividad dptica o;;(w) se calcula para esos dos casos

"topolégicamente” distintos, H || z y H L Z.

Es importante decir que primero se realizé el ejercicio de aprendizaje consistente en aplicar la férmula de



76

Kubo al caso de un modelo genérico de dos bandas del tipo H (k) = ¢g(k)+d(k)-o. Esto tiene la ventaja
de que las expresiones derivadas para las contribuciones intra e interbanda al tensor de conductividad
Optica son aplicables a cualquier sistema descrito por tal modelo, que es el caso de importantes sistemas
de investigacion en la actualidad tales como el grafeno, aislantes topoldgicos y diversos materiales de
Dirac. En este sentido, tal ejercicio es también una introduccién a la respuesta éptica de esta clase de
sistemas al dar una interpretacién al campo vectorial d(k) y al grado de libertad espinorial representado

por las matrices de Pauli (espin de sitio, espin de valle, espin electrénico).

A continuacién se sintetizan los resultados mds importantes:

= La presencia de la contribucién o - H en el hamiltoniano del gas electrénico 2D con interaccién
de Rashba permite interpolar entre dos situaciones 'topolégicamente” distintas, caracterizadas por
la presencia o ausencia de una brecha energética prohibida. La magnitud y direccién del vector H
representa asi un elemento de control de las propiedades 6pticas del medio, de naturaleza diferente a
la manipulacién representada por la frecuencia del campo eléctrico externo o el pardmetro material

de Rashba.

» Cuando H || Z, la forma de las bandas de energia y su desdoblamiento es diferente si la energia
espin-6rbita caracteristica € es mayor o menor que la magnitud H de la magnetizacién. A este
respecto se pueden tener dos o tres posibilidades para la posicién del nivel de Fermi, lo que significa
que el espacio de momento k disponible para transiciones verticales se modifica sustancialmente en
cada caso. Como consecuencia, las componentes disipativas del tensor de conductividad pueden
variar significativamente en cuanto a su ancho, posicién de frecuencias criticas o simetria. La
existencia de una brecha prohibida se manifiesta en el fendmeno de dicroismo circular, toda vez
que el rompimiento de la simetria de inversién temporal da lugar a una componente Hall no nula

tal que oy, (w) = —04y(w). Este tipo de comportamiento constituye la huella dptica del sistema.

= La situacién H L Z , involucra otro tipo de caracteristicas en la respuesta dptica al no haber una
brecha prohibida absoluta, ya que por el contrario, la magnitud y la direccién en el plano del vector
H causa una deformacién asimétrica del desdoblamiento de las bandas de energia, manteniendo
la existencia de un punto de contacto entre ellas en determinada direccién. De modo que, la
posicién de este punto (y el valor de la energia en él) se vuelve importante para determinar el
espacio de estados disponibles a un valor del nivel de Fermi dado. Como resultado, se obtiene una
anisotropia dptica descrita por Re 0y, (w) # Reoyy(w) lo que causa que la absorcién dptica sea

diferente segtn la orientacion del campo eléctrico externo. Asi, esta propiedad refleja la reduccién
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de simetria introducida por la orientacién de la magnetizaciéon. Debemos decir que, en este caso,
tenemos una discrepancia importante respecto a lo reportado por Wang (Wang y Pang, 2009),
pues tal anisotropia estd ausente en el trabajo de estos autores, sin que hasta el momento hayamos
identificado plenamente la causa. A diferencia de ellos, aqui reportamos, analiticamente las raices
de la ecuacién de grado cuatro que define al contorno de Fermi en funcidn de los pardmetros del
material, discusién que no se presenta en el estudio de Wang y Pang. También presentamos los

detalles del cdlculo de la densidad conjunta de estados.

Por dltimo debemos decir que, aunque no hemos agotado todos los casos posibles permitidos por tantos
pardmetros en el modelo (eg, €r, la magnitud y direccién de H), los desarrollos presentados en esta
tesis no son ad hoc y contienen todo lo necesario para continuar la investigaciéon de este sistema,
como podria ser el caso en el cual haya una magnetizaciéon con direccién arbitraria, los espectros de
Kerr y Faraday, la propagacién de modos electromagnéticos de superficie o la presencia adicional de la

interaccién espin-érbita de Dresselhaus.
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Anexos

1.1. Solucién a la ecuacién z* +az?+ bz +c = 0 para los valores k7.(0; ¢)

En este apartado, se ofrece la solucién a la ecuacién z* 4+ az? + bz 4+ ¢ = 0 para encontrar los valores

k. Desarrollando (55) con la condicién er = (k) como
ot +yt + 207" — A(1 +ep/er)(a® +y?) + 8[Hya — Hyyl/er = A[H? — €3] /e, (162)

donde se han hecho los cambios de variable = k;/ko, y = ky/koa, H = ,/Hﬁ + H2, ko = ma/h?y
er = ak, se puede notar que esta ecuacion representa una curva parabdlica que se intersecta por una
recta constante a un nivel de Fermi dado. Para encontrar los valores & solucién que definen la interseccion
de la curva con la energia de Fermi, se reacomoda (55) y enseguida se eleva al cuadrado para obtener
una ecuacién cudrtica de la forma:

2zt +az? +br+c=0, (163)

donde se ha realizado el cambio de variable z = ak con a = —4¢%(1+ep/cR), b = —8¢% H sen 6 sen(6—
bo)yc= 45%(5% — H?). Usualmente, para resolver ecuaciones de este tipo, se emplea un procedimiento
que emplearemos a continuacion, el cual se conoce como método de Ferrari, este método nos dara las
soluciones vdlidas a (163), las cuales se distinguen entre si dependiendo del signo (y valor) del nivel de
Fermi, por ejemplo, si ep/er < —1 (ep/er > 0), entonces a > 0 (a < 0), lo cual entrega un tipo
de solucién distinta dependiendo siepr > H (¢>0)oep < H (c<0).

Expresando ec.(163) como
2 2\ 2
(x2 - g) + bz + (c — Z) =0, (164)

e introduciendo una cantidad D, la cual representa un ndmero arbitrario que es solucién al polinomio de

segundo grado en los corchetes, es posible reescribir la ecuacién anterior como
2, @ 2 2, @ 2 a’
(:c +§+D) —{QD(JE +§)+D —bx+4—c}:0,. (165)

asi (165) se expresa como una diferencia de cuadrados

(:c2+;+D*)2—(\/ﬁ<x—4g*>>220. (166)
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donde se ha redefinido D* como solucién al discriminante # del lado derecho de ec(165). De esta forma

se llega a la ecuacién de tercer grado
D** 4+ aD*? 4+ bD* 4 & = 0, (167)

/ . .y, a . .
la cual después de hacer la sustituciéon D* =y — 3 tiene la forma reducida

v’ +py+q=0, (168)
siendo a” @’ i + ac
| = —— — C = - — — —
P="1 Y97 7108 " 8 "3
Las soluciones seran y = A + B, las cuales se obtienen a la ecuacién de segundo grado resolvente
después de utilizar las relaciones de Cardano-Vieta °, las cuales cumplen las relaciones 4% + B3 = —q,
3] — A [—qg— VA
AB:—E,dondeA: ¥ L\/>yB: ¥ qif,donde
3 2 2
4p?
A=+ 169
¢+ 5 (169)

se define como el discriminante de la ecuacién (168) y define las soluciones obtenidas del discriminante

del lado derecho de ec. (165)

Dr=y-2
S (170)

las cuales son los valores D* solucién a ec.(166),

b\/2D* bv/2D*
(:c? +V2D*x + g +D - = ) (:c? —V2D*z + g + D" = ) =0, (171)

4
®Las relaciones de Cardano-Vieta permiten expresar coeficientes de un polinomio P(z2) = ag + a,2 + a,2> + ... + arz*
con coeficientes reales o complejos, en funcién de sus raices a través de las operaciones elementales de la aritmética:

2
4b2—8D<D2+aD+“——c> -0

n-1 = —an(r, +7, + ...+ 70)

n—2 = an(r,7y + 7,75 + oo +Tn17n)

a1 = (71)"71an(r1r2...rn_grn_l F ot Ty 1)

ap = (=1)"anr,ry...Tn-17n
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de este modo, las soluciones para ec.(166) se expresan como (al hacer el cambio de variable, k = z/a):

k;\«“,lz \foz (F+\/—D*—a—\/2l)ﬁ>a

v Y (e [ Cpe b

ko = Voo (\/IT \/D 2D*>’
k%,ng%(x/ﬁ—\/—D*—a—J%» - (172)

1 b
kry=— | VD*+/-D* —a— :
ﬂ( V ' m*)

Lpni A A A A :
Los términos kg, ko, kg y k74 representan las las 4 soluciones para la banda e) y como ya se men-
ciond anteriormente, su validez e interpretacién fisica dependera de los valores que tengan los pardmetros

involucrados en la forma de las bandas €. Mas concretamente, la validez de los valores k}\” solucion estd
3

4p
determinado por el signo resultante de evaluar A = ¢? + o7 para los cuales se resume a continuacion

los posibles casos:

s A>0

Cuando el valor del discriminante es mayor a 0, solo existe una soluaon real a ec.(170), la cual

es de la forma y = A+ B, siendo A = \/ Q+\F y B= \/ . Con esto, el valor D*

solucién para kFi es:

) a [q /¢ a
Df =y 2= SR SN ANV Y A SR 1
Y73 \/ + 4+27+\/ 4+27 3 (173)

[ ] A:O

Cuando el valor del discriminante es igual a 0, existen dos soluciones reales distintas a ec. (170),

una de las cuales presenta multiplicidad 2. Para la primera solucién, tenemos :

3q
Y = ?7 (174)
para las otras dos soluciones

= (175)
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con lo cual los valores D* que satisfacen son

* . 3¢ a
D2 == D3 - —% - g, (177)

siendo (176) la solucién vélida para k?«%

s A<O

Cuando el valor del discriminante es menor a 0, existen 3 soluciones reales a ec.(170), las cuales

se obtirnen a partir de la férmula de De Moivre y tienen la forma general:

o _ /P J | P T _9, /P vt _
yy=A+B= 2cos<2)+ 2005(2)—2 3608( 3 ), (1=0,1,2).

(178)
Con esto, es posible definir las soluciones como la terna
Df =2 %p cos (%) - g (179)
D} =2 %pcos (7 227T> — %’ (180)
Df = %pcos (7 +347T> - % (181)

3qg /-3
siendo ec.(179) la solucién valida para k7., donde el dngulo v = cos™! <2q\/7)
2 p p

Dependiendo de la naturaleza de las bandas, se darad algtlin tipo u otro de transicién electrénica, las
cuales en nuestro caso estardn restringidas al nimero de ocupacién entre las bandas, la magnitud del
acoplamiento Rashba y la energia a la cual se ubique el nivel de Fermi, siendo las tres posibilidades que

se exponen a continuacién.

1.1.1. Casocp > H

Para el caso en el cual la energia de Fermi se ubica arriba del gap H de energia, las bandas ¢4 (k), ¢_ (k)

se intersectan al nivel de la energia de Fermi, por lo tanto los valores k solucién son:

k;—1<\/17+\/—D*—a—b>, (182)

V2« 2D*
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1 b
kt= — (VD =, |-D*—a— , 183
F V2a ( \/ \/2D*> (183)
donde k. , k. representan los vectores de Fermi para la banda c_(k), 1 (k) y a = —4e%(1 +ep/cR),

b= —8:c%Hsenbysen(d — ¢g) y ¢ = 4de% (% — H?).

1.1.2. Caso |cp| < H

Cuando la energia de Fermi se encuentra ubicada entre el gap H de energia, se intersecta Unicamente

la banda _(k), asi la tnica solucién es,

1 b
kp=——|VD*+,/—-D*—a— , 184
o V2a ( \/ \/2D*> (184)
donde z = ak con a = —4e%(1 + |erp|/er), b = —8c%H senfysen(d — ¢o) y ¢ = dek(e% — H?).

1.1.3. Caso c_(knm) <erp < —|H|

Aqui, la energia de Fermi intersecta la banda £_ (k) 4 veces, para lo cual después de tomar la consideracién
con la cual aseguremos que el valor de k esta definido a tomar un valor positivo (k, > 0), se tienen

las soluciones,

1 b
kt,=—|VD*—/-D*~a— — |, 185
BELT a ( \/ 2D*> (185)
by = — (VD 4+, |-D* —a— —2 (186)
B2 o V2D* |’
donde x = ak con a = —4e%(1 — |ep|/er), b = —8%H senbysen(f — ¢g) y ¢ = 4e%(e% — H?) y las

soluciones k., k5, corresponden a los valores k de la banda ¢_(k) de la interseccién con el nivel de

Fermi (kpy <kg,) -
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1.2. Frecuencias criticas para el caso cp > H

1.2.1. Frecuencia maxima y frecuencia minima de transiciéon

Para conocer las frecuencias en las cuales ocurren las transiciones dpticas, partimos de los casos limite
en el cual la relacién hwy (0;60,60) = 2d(kn(0;60,60)) toma un valor minimo y méximo para k's

correspondientes a ambas bandas de energia al nivel de Fermi. Definimos la relacién hwmim (6; 00, ¢o) =

min [fwwy (0; 0o, ¢o)], y

hew (0500, ¢0) = e+ (k5 (9),0; 00, po) — e— (k5 (9),0; 00, o)
= 2d(k}(0), 0; 00, $0)),

(187)

donde 0 = ¢ + 3w/2 y 0y = 7/2 es el valor de los dngulos que satisfacen esta condicién, mientras que

las eigen-energias para un electrén con vector de onda k;ﬁ(@;@o,gbo) es ©

B2k
ex (k£(0),0; 00, o) = —L

;0
(27;1 0:%0) )\\/HQ + a2k (0; 60, d0) — 20 HEL(0; 60, d0).  (188)

Inmediatamente se puede notar el valor minimo del término dentro de la raiz cuadrada tiene dos posibi-

lidades:

2me
e d (i (B0 = 5.0~ b0 = 5)) = |akf — ] R ]
2me
ld(k‘;(eozg,e—gbo:%)):’H—Oék?;;‘ <H0:Oé hF:O(k’F<H>
Para el primer caso, partimos de la relacién
EF = 5)\(1{7;(9)797907¢0) (189)
al encontrarnos en la banda €, , tenemos
n2k}?
ep = ———+ak} —H
. 2m Z (190)
mao m L ma
() + e+ = (b +55)
ecuacién que entrega las soluciones
n mao ma\2  2m
K =Tt (ﬁ> + S (er + H), (191)

n2k

ber(kf(0) = +/\\/H2+a2klt2 + 2aHk}; sen 6 sen(0 — o)
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introduciendo la solucién positiva en (187), tenemos para wmm (0; 0o, do)
(ak+ — H)
mao ma\2 2m % I
~w () + e M) - (192)

mo? H ma\/ 2
=2|-—— ==+ — 24— H
[ 73 F T e +m(eF+ )

wmln(e 007 ¢0)

2
h
2
“h|”

Para encontrar w4 (6; 6y, ¢o) para el caso en el cual H > Hy, partimos de la relacién

2k}
ex (ki) = £ H? + a2k — 20HE]
2m2 (193)
Wk T
= I £ AH - ak),
que cumple la relacién d (k- (60 = 5,0 — ¢o = 3F)) = |H — akf:| dado Hy < H .
Nuevamente, usando la relacién ep = 5,\(143}(0),9, 6o, ¢o) para la banda _, tenemos
K2kt
ep = —1— — H + ok},
- 2m ) (194)
mo m 4 mo
(Fz) + e+ = (ki+ 7).
ecuacién que entrega las soluciones
n mao ma\2 2m
Introduciendo la solucién positiva en (192), tenemos para win
2 +
wWmin(0; 0o, ¢o) = 5 (H — aky)
2 mao ma\2 2m
= [H_a<_712+\/<7i2> +712(5F+H>> (196)

ma?2 H ma \/a2 2
=2 _——— H
[ 73 + 3 72 72 + — (5F + )

Siguiendo el mismo canal, para encontrar la frecuencia de transicion maxima, se parte de fuwnysx =

méx [hiw_ (6; 0o, ¢o)], donde

hw_(0;60, ¢0) = €4 (k- (0),0;00, o) — e_(kr(0),0; 00, o)
= 2d(kx(0)),

(197)
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siendo en esta caso 6y = m/2, 6§ — ¢y = w/2 los dngulos que reflejan esta condicién. Las eigen-energias

evaluadas para un vector de onda con valor k. (6; 6o, ¢o)

o Bk = -
ex (kp) = 275 + /\\/H2 +a?kp” 4 2aHky, (198)
- T o _do="TV)= 2 27.—2 - ane:
ya que d(k:F (90 = 2,«9 oo = 2)) = \/H + k" + 2aHky, se obtiene:
_ T T T oy
d(ke (0= 30— 00 =5)) = |[H+aki (3)] = ok (3) +1]. (199)
Nuevamente, con la relacién ep = e)(k(0),0; 00, o) se tiene la ecuacién
2k’
ep=-——1——akp—H
- 2m , (200)
ma m _ ma
() + e+ m =k —55)
que entrega las soluciones
_ mo ma\2 2m

e introduciendo la solucién positiva en (197), se tiene para wisx(0; 0o, ¢o)

wmax (65 0o, po) = % (akp + H)
:2[(1 <$+\/(W$)2+?(5F+H)>+H (202)
o [m e ).
1.2.2. Frecuencias w; y wy
Cuando H < Hj se puede partir de la relacién fiw:(0; 6y, ¢o) = min [fiw_(6; 0y, ¢o)], donde
hw—(0; 00, o) = e (k(0),6; 80, d0) — e (k2 (6),0; 60, o) (203)

= 2d(k(6),0; 00, ¢0),

siendo 0y = /2, 8 = ¢g + 7/2 el valor de los dngulos que cumplen esta condicién. De esta forma, las
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eigen-energias para el electrén cuyo vector de onda kr(6;6p, ¢o) de la banda €, (k)

B2 (6: 6o,
ox (1240, 0:00,00)) = 00Oy Jirz 4 02320160, 00) — 20 kM0 00, 60), (208)
donde se define

3 V2mep
d(%@ozg,@eﬁo:;)):‘ak}mlf‘ <H0:a %nsF:akF>H>. (205)

Partiendo de la relacién ep = €)(k(0),0; 00, ¢o) para la banda e_(k)

n2ky’
EFp = + H — Ozk_
2m (206)

() +Fatr - = (k- 55)

ecuacién que entrega las soluciones

_ mo ma\2  2m
K :Wi\/(h?> + gz er — H), (207)
introduciendo la solucién positiva en (203), se tiene w1 (6; 6o, ¢o)
wi(6; 00, $0) = 3 (akp — H)
ma ma\2  2m I I
Gz (Gg) =) - (208)

2 H 2
2[ma B +m0‘\/a2+m(5F_H)_H] (H < Hy).

2
h
2
“h |

I n R

Para encontrar wy(6; 6y, ¢o) cuando H > Hy, se parte de la definicién d (k; (90 =Z.0—¢p= 37”)) =

V2m
|H — akp| <H0 =a"— TEE _ kg < H) con la cual (204) se expresa
2
k) = L~ 209
EX F| — om + ( « F)a ( )

Por medio de la relacién ep = ex(kx(0),0; 60, ¢o) en la banda 4 (k) se tiene

R2k+?
LAY & g ozk:}r
2m (210)

()" Sgtee -0 - (- 52’

Ep =
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que entrega las siguientes soluciones:

L ma\2 2m
k= e i\/<h2) + (e — H). (211)

Introduciendo la solucién positiva en (203), tenemos para wy (#; 0o, ¢o)

n (6; 00, 60) = 7 (ki — )
2 mao ma\2 2m
“h [ (h G e ) —H>] (212)
ma2 mao a2 -
—9 lhg—;j+m\/h2 + 2(€F—H)‘ (H > Hy).

Para obtener la frecuencia wa(6; 60, o), se parte de la relacidn hws(6; 0o, po) = méx [Awy(0; 6o, ¢o)],
donde

hw 4 (8; 60, do) = e+ (k3 (6), 6; 60, ¢o) — e (kp(6), 6 60, bo)
= 2d(k3 (), 9; 60, ¢0),

(213)

siendo 0y = /2, 6 = ¢o + 37/2 el valor de los dngulos que satisfacen esta condicién. De esta forma,

al evaluar las eigen-energias evaluadas para un vector de onda con valor k}“(&; 6o, o) se tiene

ex (K£(0),6; 60, do) = + )\\/H2 + 042@2(‘9; 00, ¢0) + 20cH kS (6; 60, d0),  (214)

h2k+(6; 60, do)
2m

ya que d (kf (00 = 3.0 — g0 = %)) = \/H2 + a2k + 20 Hk}
d(k:;(e 20— 0 = )) ‘H+ak+(2)‘ }ak+(2)+H] (215)

Con la relacién ep = e, (k1 (0), (6 00, ¢0))

h2 +2
eF = Eyoaki+H (16)
m
maN2 2m L ma2
() +gter—m=(ki+ 55

se tienen las soluciones

mao ma\2 2m
K = \/(7;02) + 5 (er — H), (217)
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al introducir la solucién positiva en (213), se tiene para w2 (8; 0, ¢o)

2
w2(0; 00, ¢0) = + (akf + H)
2 mao ma\2 2m
:h[a(_ii?+\/(ii2) +;:L2<5F‘H>>+H

mao? H ma\/a2 2
=2 |——t —F =\ =+ — —H)|.
[ R A i G )‘

De esta forma, las transiciones electrénicas entre las bandas win (6; 0o, ¢0), wi(8; 00, Po), w2(0; 6o, Po)

(218)

Yy wméx(e; 007 ¢O) son:

mao? H ma [ a? 2
Wmin (65 00, ¢o) = 2 [_Vﬁ”_yh+yiﬂ\/h2+m(€F+H) ) (219)

la cual nos da la frecuencia minima en la cual puede ocurrir una transicién de la banda ¢_ (k) a la banda

g4 (k) en la direccién 6 = ¢¢ + 37/2, mientras que

2 2

mao H moa o 2 -
W1(0,90,¢0)_2[Vhs—Vh‘i‘l/hz\/hQ‘f'm(EF—H)‘ s (220)

entrega la frecuencia méxima en la cual se da la transicién en la direccién 0 = ¢ + 37/2, las cuales

obedecen v = —1 cuando H > Hy y v = 1 en caso contrario. Por otra parte,

mo? H ma |a? 2
w2(9;90,¢0):2!—h3++ ﬁ‘i‘E(EF—H)

RTR ’ (221)

. ;o .y . ., ™ Sias
entrega la frecuencia minima a la cual se da la transicién en la direccién 0 = ¢y + 5 y por dltimo

mo? H ma [a?
TR Sy , (222)

2
Rt R VE et )

Wma’.x(e; 907 QSO) =2 [

define la frecuencia maxima a la cual se da la transicién de e_(k) a la banda ¢4 (k) en la direccién

0 =a¢o+ g siguiendo w_. (0; 6o, po) < w, (6; 60, po) < w,(6; 00, o) < w,_ .. (0;60,¢0), siendo

Ae = 2[d(kj,

max

(6; 60, d0)) — d(k (6; 00, $0))], (223)

min

el intervalo de energias en el cual se dardn las transiciones entre bandas.
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