La investigacion reportada en esta tesis es parte de los programas de investigacion del
CICESE (Centro de Investigacién Cientifica y de Educacién Superior de Ensenada, Baja
California).

La investigacién fue financiada por el CONAHCYT (Consejo Nacional de Humanidades,
Ciencias y Tecnologias).

Todo el material contenido en esta tesis estd protegido por la Ley Federal del Derecho de
Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México). El uso de iméagenes, fragmentos
de videos, y demas material que sea objeto de proteccién de los derechos de autor, sera
exclusivamente para fines educativos e informativos y debera citar la fuente donde la obtuvo
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro, reproduccién, edicién
o modificacién, serd perseguido y sancionado por el respectivo o titular de los Derechos de
Autor.

CICESE © 2024, Todos los Derechos Reservados, CICESE



Centro de Investigacion Cientifica y de Educacion
Superior de Ensenada, Baja California

-

(_

CICESE.

Doctorado en Ciencias

en Nanociencias

Respuesta optica no lineal de sistemas con acoplamiento

espin-oOrbita

Tesis
para cubrir parcialmente los requisitos necesarios para obtener el grado de

Doctor en Ciencias

Presenta:

Daniel Albino Muifioz Santana

Ensenada, Baja California, México

2024



Tesis defendida por

Daniel Albino Munoz Santana

y aprobada por el siguiente Comité

Dr. Jests Alberto Maytorena Cérdova

Director de tesis

Dra. Priscilla Elizabeth Iglesias Vazquez
Dr. Fernando Rojas Ilﬁiguez

Dr. Israel Rocha Mendoza

Dra. Catalina Lépez Bastidas

Coordinadora del Posgrado en Nanociencias

Dra. Ana Denise Re Araujo

Directora de Estudios de Posgrado

Copyright © 2024, Todos los Derechos Reservados, CICESE
Prohibida su reproduccién parcial o total sin la autorizacién por escrito del CICESE



Resumen de la tesis que presenta Daniel Albino Mufioz Santana como requisito parcial para la obtencién
del grado de Doctor en Ciencias en Nanociencias.

Respuesta 6ptica no lineal de sistemas con acoplamiento espin-6rbita

Resumen aprobado por:

Dr. Jests Alberto Maytorena Cérdova

Director de tesis

Se calcula la respuesta lineal y de segundo armédnico de la corriente eléctrica y de espin de dos sistemas
anisotrépicos con interaccién espin-Orbita. Primero se derivan expresiones generales de estas funciones
respuesta para un Hamiltoniano genérico de dos bandas, las cuales tienen un gran rango de aplicacién.
El primer sistema es un gas de electrones bidimensional en presencia de acoplamiento espin-érbita tipo
Rashba y tipo Dresselhaus lineal en k. Los célculos muestran cuédl es la forma general y el tamaiio del
espectro, lo estrecha o ancha que puede ser la ventana de absorcién, asi como su desplazamiento en la
frecuencia, todo dependiendo de la orientacién cristalografica que se elija. El conocimiento cuantitativo
de esto hace posible un estudio comparativo para varias direcciones de crecimiento, lo que permitiria
seleccionar un espectro con caracteristicas particulares. Se encuentra que no hay segundo arménico de la
conductividad eléctrica debido a simetria de inversién temporal. El resto de los tensores se anulan bajo
condiciones de simetria SU(2) debido a la colinealidad del campo vectorial espin-6rbita. Es posible, bajo
otras condiciones, que componentes especificas de los tensores de conductividad de espin se anulen sin
necesidad de un campo colineal. De esta manera, una eleccién adecuada de la direccién de crecimiento
y de los parametros espin-érbita permite seleccionar la polarizacién de las corrientes de espin lineal y de
segundo armédnico seglin la direccién de flujo. El segundo sistema es un gas de electrones libres bidimen-
sional anisotrépico con interaccién Rashba también anisotrépica. La presencia de anisotropia de masa y
una brecha energética abren distintos escenarios para las transiciones épticas interbanda permitidas, lo
que se manifiesta en las distintas funciones respuesta. La anisotropia del sistema se manifiesta a través
de dicroismo lineal, mientras el rompimiento de simetria de inversién temporal debido a la presencia
de una brecha de energia da lugar a fendmenos magneto-6pticos de primer orden, sin embargo, este
no es suficiente para evitar la anulacidén de la respuesta de segundo arménico correspondiente a una
corriente de carga. La respuesta lineal revela inicamente corrientes de espin polarizadas fuera del plano,
en contraste, las corrientes de segundo arménico fluyen con orientacidén de espin estrictamente paralela
al plano del sistema.

Palabras clave: espin-orbita, no-lineal, anisotropia, espintrénica



Abstract of the thesis presented by Daniel Albino Mufioz Santana as a partial requirement to obtain the
Doctor of Science degree in Nanoscience.

Nonlinear optical response of spin-orbit coupled systems

Abstract approved by:

PhD Jesls Alberto Maytorena Cérdova

Thesis Director

We calculate the linear and second harmonic charge and spin current of two anisotropic systems with
spin-orbit interaction. General expressions of wide applicability for these response functions are first
derived for a generic two-band model Hamiltonian. The first system is a two-dimensional electron gas
in the presence of Rashba and k-linear Dresselhaus SO couplings. The calculations show how narrow or
wide the response spectra can be, what is their overall shape and size, and frequency shiftings, depending
on which crystal orientation is selected. The quantitative knowing of this makes possible a comparative
study for several orientations, which would allow to select a spectrum with particular characteristics.
We find that there is no second harmonic charge conductivity due to time reversal symmetry. The
remaining tensors vanish under SU(2) symmetry conditions, characterized by a collinear spin-orbit vector
field. Additional conditions under which specific spin conductivity tensor components vanish are possible
without having such collinearity. Thus, a proper choice of the growth direction and SO strengths allows
to select the polarization of the linear and SH spin currents according to the direction of flowing. The
second system is an anisotropic 2D free electron gas with anisotropic Rashba interaction. The presence
of mass anisotropy and an energy gap open several distinct scenarios for the allowed optical interband
transitions, which manifest in the linear and SH responses contrastingly. The anisotropy of the system
manifests itself through linear dichroism, while time reversal symmetry breaking due to the presence of
an energy gap gives rise to first order magneto-optical phenomena, however, this is not sufficient to
avoid the vanishing second harmonic response corresponding to a charge current. The linear response
displays only out-of-plane spin polarized currents, while the SH spin currents flow with spin orientation
lying parallel to the plane of the system strictly.

Keywords: spin-orbit, nonlinear, anisotropy, spintronics
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Capitulo 1. Introducciéon

La dimensién, uno de los parametros mas fundamentales de un material, puede modificar distintas pro-
piedades del mismo; incluso una caracteristica tan familiar como lo es el color de un objeto esta sujeta al
cambio cuando el tamaiio de este se ve reducido de manera significativa y fendmenos cuanticos comien-
zan a manifestarse notoriamente. Este surgimiento de nuevas caracteristicas es el principal impulso detras
del estudio de los Ilamados nanomateriales, materiales que pueden clasificarse de la siguiente manera:
como cero-dimensionales (0D) cuando su extensién en las tres direcciones cartesianas es menor a 100
nanémetros, como unidimensionales (1D) cuando su escala esta restringida en dos de estas direcciones
o como bidimensionales (2D) en caso de que el tamafio del material esté limitado solamente en una

direccion (Mas-Ballesté et al., 2011; Gupta et al., 2015).

El sistema 2D por excelencia es el grafeno, una lamina con grosor de un sélo d&tomo compuesta (ni-
camente de carbono, sin embargo, no es el (nico; sus logros y potenciales aplicaciones, asi como sus
limitaciones, han motivado, desde que fue posible aislar una de estas hojas de carbono por primera vez
(Novoselov et al., 2004), el descubrimiento de otros sistemas. Lo que es mas, incluso antes de la sintesis
del grafeno ya se estudiaban otras estructuras en las que se forma un sistema donde electrones (o hue-
cos) son confinados a un plano; este sistema es conocido como gas electrénico bidimensional (GE2D)
y es tradicionalmente construido en heteroestructuras semiconductoras donde la formacién de pozos de
potencial puede restringir el movimiento de las particulas conductoras a dos dimensiones cuando estos

son lo suficientemente angostos (Winkler, 2003).

La presencia del fenémeno relativista conocido como interaccién espin-érbita (IEO) en estas heteroes-
tructuras semiconductoras es uno de los principales motivos por los que el GE2D ha sido y sigue siendo
estudiado. Es posible ilustrar el origen de esta interaccion de la siguiente manera: el marco de referencia
mas comin en fisica del estado sélido es el que considera niicleos atémicos estaticos y electrones cinéti-
cos, sin embargo, si se invierten los papeles y se considera el marco referencial electrénico, el movimiento
de la carga positiva nuclear genera un campo magnético orbital efectivo que se ve acoplado con el espin
del electrén; a esto se le conoce como acoplamiento espin-6rbita (Manchon et al., 2015). Este vinculo
entre el momento angular intrinseco y el movimiento espacial en un potencial permite manipular el espin
del electrén mediante campos eléctricos externos al gas, lo cual ofrece una alternativa a los medios
magnéticos tradicionalmente utilizados para este fin. Esta posibilidad ha dado origen a la rama de la

espintrénica conocida como espin-orbitrénica (Bihlmayer et al., 2022; Bercioux y Lucignano, 2015).



Para lograr el desarrollo de dispositivos espintrénicos, es decir, dispositivos que aprovechen el espin del
electrén para almacenar o transferir informacién, es necesario inducir una polarizacién o generar una
corriente de espin, asi como lograr su manipulacién y un tiempo de vida con duracién suficiente para ser
detectado; como su nombre lo indica, la espin-orbitrénica utiliza la IEO para llevar a cabo estas tareas.
Algunas de las ventajas de este control eléctrico del espin son su escalabilidad, su menor consumo de
energia, asi como una mejor manipulacién local en comparacién a su contraparte magnética (Manchon
et al., 2015). Algunos ejemplos notables de fenémenos y aplicaciones que proporcionan y manifiestan un
acceso al espin electrénico por medio de la IEO en los GE2Ds son el efecto Hall de espin (Kato et al.,
2004; Sinova et al., 2015), la polarizacién de espin inducida por una corriente eléctrica (Sih et al., 2005),
la formacién de una textura de espin helicoidal (Koralek et al., 2009) y la posibilidad de fabricar un

transistor de espin no balistico (Schliemann et al., 2003; Koo et al., 2009).

Para que el término que describe a la IEO sobreviva en un sistema periddico es necesario romper la
simetria de inversion espacial. Esta necesidad es consecuencia de la accién simultanea de otro tipo de
simetria, la simetria de inversién temporal. EI Hamiltoniano que describe la interaccién de un electrén
con el campo magnético efectivo, o campo espin-érbita, generado por su movimiento en un potencial
eléctrico es

Hso (VV x k)-8, (1)

T 2m2e?
donde m es la masa del electrén en reposo, p = hk su momento, i = h/2m, h la constante de Planck,
¢ la velocidad de la luz en el vacio, S = ho /2 es el operador de espin y o es el vector de las matrices
de Pauli. Este Hamiltoniano conserva simetria de inversion temporal, es decir, sus energias cumplen con
ex(—k) = e_x(k), donde A\ = =+ representa los dos estados de espin, y se hace necesario que el campo
espin-6rbita (k) = A(VV x k)/2m?c? sea impar en el vector de onda k, esto es (k) = —Q(—k).
Este campo impar en k se anula en sistemas centrosimétricos y sobrevive (inicamente en aquellos sin

centro de inversién espacial (Chen et al., 2021).

En semiconductores como el silicio (Si) o germanio (Ge), la conservacién de una simetria de inversién
espacial, inherente a una estructura cristalografica tipo diamante, da lugar a una doble degeneracién
de los estados de espin electrénicos, es decir €4 (k) = £_(k); en cambio, en semiconductores como el
arseniuro de galio (GaAs) o el antimoniuro de indio (InSb), donde se cuenta con una estructura cristalina
tipo zincblenda, se carece de un centro de inversion espacial en el bulto, lo cual provoca el rompimiento
de esta degeneracién a través de la contribucién espin-érbita tipo Dresselhaus. Este desdoblamiento de

los estados de espin puede ocurrir por medio de otro tipo de IEQ, la cual resulta de romper la simetria



de inversidn espacial a través de la estructuracién del sistema. Esta otra contribucién es conocida como
tipo Rashba y en heteroestructuras semiconductoras se manifiesta gracias al potencial de confinamiento

asimétrico que se genera en la interfaz de los distintos materiales (Winkler, 2003).

En primer lugar tenemos entonces a la IEO tipo Rashba (Bychkov y Rashba, 1984), mecanismo de
importancia fundamental para la espin-orbitrénica debido a la posibilidad de ser modulada mediante un
voltaje de compuerta externo. En segundo, a la contribucién tipo Dresselhaus (Dresselhaus, 1955) que,
dado su origen de bulto, depende de la orientacién cristalografica en que es crecida la heteroestructura
semiconductora. Estas caracteristicas brindan medios de control, ya sea previo al ensamble de la hete-
roestructura, al elegir una direccidén de crecimiento, o ajustando una polarizacién, corriente o textura
de espin una vez que estas sean generadas. Ademas, algunos efectos causados por la conjugacién de
ambas contribuciones son: una anisotropia en el desdoblamiento de los estados de espin responsable,
por ejemplo, de una particular dependencia en la frecuencia de las conductividades Hall de carga y espin
(Maytorena et al., 2006) o de una anisotropia en la dindmica de plasmones (Badalyan et al., 2009); otra
consecuencia es la posibilidad de simetrias del Hamiltoniano en que se conserva el espin y los fenéme-
nos asociados a estas, como lo son un campo espin-6rbita colineal y, por lo tanto, independencia del
espin electrénico en el momento, un tiempo de vida de espin infinito debido al eje de precesion de espin
fijo (Schliemann, 2017), la represién de batimientos de espin en oscilaciones de la magnetoresistividad
(Averkiev et al., 2005), la desaparicion del Zitterbewegung (del aleman, Bewegung, ‘movimento’ y zitter
‘tremuloso, tembloroso’) (Schliemann et al., 2006; Biswas y Ghosh, 2012), la anulacién de la contribu-
cién interbanda a la absorcién ptica y la conductividad Hall de espin (Li et al., 2013), o la presencia
de texturas de espin helicoidales (Koralek et al., 2009). El impacto de esta simetria con conservacion
de espin ha sido tal que llevé a Schliemann, Egues y Loss a proponer en 2003 un transistor de efecto
de campo de espin no balistico en un GE2D con orientacién cristalografica [001]. Sin embargo, a pesar
del estudio exhaustivo de estos fenémenos, la investigacién se ha restringido principalmente a los pozos
de potencial crecidos en las direcciones cristalograficas de alta simetria [001], [110] y [111]. No es hasta
recientemente que una orientacién arbitraria ha llamado la atencién (Kammermeier et al., 2016; Kozulin

et al., 2017; Kozulin y Malyshev, 2019).

Ademaés del GE2D formado en heteroestructuras semiconductoras, existen sistemas con un comporta-
miento similar al de un gas de electrones libres, los cuales presentan un tipo de anisotropia diferente al
generado por la accién simultanea de la IEO tipo Rashba y tipo Dresselhaus. Este comportamiento es
caracteristico del fosforeno, una monocapa de fosforo negro de red ortorrédmbica y estructura corrugada

que se traduce a bandas anisotrdpicas y dan lugar a novedosos fenémenos fisicos (Carvalho et al., 2016).



También existen materiales 2D anélogos, como los monocalcogenuros metalicos del grupo IV GeS, GeSe,
SnS, y SnSe, que comparten la forma ondulada del fosforeno y se comportan de manera similar (Sarkar
y Stratakis, 2020). El estudio de estos materiales se ha visto incrementado considerablemente en los
ultimos afos debido a la gran variedad de posibles aplicaciones; el fosforo negro 2D como alternativa al
grafeno debido a la alta movilidad de los portadores de carga y a la presencia de una brecha energética
modulable por medio del grosor que vas desde los 2 €V del fosforeno a los 0.3 €V del material de bulto;
monocalcogenuros metalicos utilizados para la fabricacién de transistores de efecto de campo, celdas
fotovoltaicas no lineales y dispositivos valletrénicos (Sarkar y Stratakis, 2020; Gomes y Carvalho, 2015;
Akhtar et al., 2017). Ademas, recientemente se ha introducido una forma de acoplamiento espin-érbita
tipo Rashba en materiales de este tipo, la cual presenta un desdoblamiento anisotrépico (Popovi¢ et al.,

2015); esto da lugar a incluso mas aplicaciones, como la ya mencionada manipulacién eléctrica del espin.

Una gran parte de los fenémenos estudiados (y aplicaciones propuestas) relacionados con los sistemas
mencionados hasta el momento tienen su fundamento en la teoria de respuesta lineal, especificamente en
la respuesta que manifiestan estos sistemas cuando se les aplica una perturbacién eléctrica. Sin embargo,
recientemente ha habido un creciente interés por fenémenos no lineales debido principalmente a su alta
sensibilidad a cambios en la simetria del sistema; un ejemplo de esta dependencia es la anulacién de la
corriente de carga eléctrica de segundo orden en sistemas centrosimétricos. Ademas, el surgimiento de
nuevos integrantes de la familia de efectos Hall, como los efectos Hall y Hall de espin no lineales, no han
hecho méas que incrementar la investigacién al respecto (Du et al., 2021). Estas caracteristicas le dan a
la respuesta no lineal un gran valor tecnolégico no solamente en relacién a posibles dispositivos pticos,
sino también como una poderosa herramienta para el estudio de fenémenos relacionados con la simetria

(Sun et al., 2019; Wei et al., 2021).

1.1. Antecedentes

Como ya se menciond, al estudiar GE2Ds crecidos en heteroestructuras semiconductoras que presentan
tanto acoplamiento espin-érbita tipo Rashba como tipo Dresselhaus lineal en k, cabe la posibilidad de
obtener un Hamiltoniano cuya simetria permite la conservacién del espin. Esta simetria corresponde
al grupo unitario especial SU(2) y va acompafiada de un campo espin-6rbita colineal en el espacio
de momentos. En el sistema crecido a lo largo de la direccién [001], esta configuracién se obtiene al

considerar contribuciones espin-érbita de igual magnitud, esto es, |a| = [B[goy]|, donde o es el parametro



de Rashba y Sjgy;) el pardametro de Dresselhaus para dicha orientacion cristalina; experimentalmente,
esta situacion se logra a través de la modulacién de « utilizando un voltaje de compuerta (Nitta et al.,
1997). Otros casos en que la obtencién de la simetria SU(2) estad consolidada son los de gases crecidos a
lo largo de las direcciones [110] y [111], sin embargo, la condicién necesaria para que esta se presente es
una relacién diferente entre los parametros de interaccién espin-érbita de Rashba y Dresselhaus. Para el
caso de la direccién [110] es posible obtenerla cuando o = 0, mientras que la direccién [111] adopta dicha
simetria cuando o+ ;1) = 0 (Schliemann, 2017; Zuti¢ et al., 2004). Esta no es la tnica diferencia entre
las orientaciones del gas con alta simetria; por ejemplo, la direccién [110] es la Gnica de las tres en que el
campo espin-6rbita tiene una componente perpendicular al plano del gas electrénico; la orientacién [111]
por su parte tiene la caracteristica de que el término del Hamiltoniano de la contribucién Dresselhaus tiene
la misma forma que la de Rashba y por lo tanto puede tratarse matematicamente igual que a un sistema
en el que tnicamente estd presente el acoplamiento tipo Rashba. Estas diferencias llevan a preguntarse
qué caracteristicas tendrian otras orientaciones cristalinas del GE2D, no solamente la [001], [110] y [111],
y si la direccién de crecimiento de la heteroestructura podria funcionar como un elemento de control
sobre diferentes funciones respuestas. Por ejemplo, aun cuando estas orientaciones cristalograficas, por
ser de alta simetria, son las mas estudiadas, no son las tnicas en que un Hamiltoniano SU(2) es accesible.
En una investigacién publicada en 2016 por Kammermeier et al. se tomé en cuenta un gas electrénico
cuyo plano estaba definido por un vector arbitrario fi normal a su superficie, permitiendo asi el analisis
de cualquier direccion de crecimiento cristalografico. En este trabajo se encontré que es posible obtener
un operador de conservacién de espin siempre y cuando la direccidn de crecimiento consista de al menos
dos indices de Miller que coincidan en médulo: para cada una de esas orientaciones existe una relacién
entre los parametros espin-érbita que causa un campo espin-orbita colineal. También se demostré que,
incluso tomando en cuenta términos clbicos del vector de onda para la contribucién de Dresselhaus, los

sistemas con direcciones de crecimiento [110] y [111] pueden presentar un campo espin-6rbita colineal.

El otro tipo de sistema anisotrépico mencionado anteriormente consiste en un término cinético similar
al de un GE2D, sin embargo, presenta una masa distinta dependiendo de si el electrén se mueve en
la direccién x o si se mueve en la direccidn y. Este tipo de comportamiento se da en materiales con
un sistema cristalino ortorrombico y una estructura corrugada, caracteristicas del fosforeno y algunos
andlogos como los monocalcogenuros metdlicos del grupo IV. En un estudio de Saberi-Pouya et al.
(2017) se calculé la conductividad éptica de un Hamiltoniano como este al cual, ademas, se le agregd
un término espin-6rbita con un desdoblamiento anisotrépico tipo Rashba (Popovi¢ et al., 2015). Se
encontré que tanto el ancho de la ventana de absorcién como la intensidad de esta son muy sensibles

a la anisotropia de las masas (ver figura (1), la cual puede ser utilizada como un grado de libertad mas



al momento de disenar dispositivos espintrénicos. Todavia mas recientemente, en un trabajo por Ahn
y Das Sarma (2021), se estudian las propiedades plasménicas del gas de electrones con anisotropia de
masas, tanto para el modelo 2D como para el 3D, problema que hasta entonces Gnicamente habia sido

abordado a través de una aproximacién del sistema isotrépico (Stern, 1967).
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Figura 1. Parte real del tensor de conductividad 6ptica como funcién de la frecuencia w (a) para toda 6, (b) para 6 =0
y para 6 = m/2. Los pardmetros utilizados son una densidad electrénica n = 1 x 103 cm ™2, pardmetro espin-érbita de
Rashba a = 10meVA y masas efectivas m, = mo y my = 4myo. Figura extraida de Saberi-Pouya et al. (2017).

Tradicionalmente, para que un sistema presente efecto Hall, es necesario el rompimiento de simetria
de inversion temporal, sin embargo, se han encontrado formas de obtener efectos Hall en presencia de
esta simetria. Las dos vias principales son, por un lado, la respuesta no lineal del sistema en cuestién, y
por otro, la generalizacién del fenémeno a los grados de libertad de espin o de valle (Du et al., 2021).
En 2015, Sodemann y Fu, basidndose en trabajos tedricos anteriores (Moore y Orenstein, 2010; Deyo
et al., 2009), demostraron que una corriente Hall puede ocurrir como respuesta de segundo orden a
un campo eléctrico externo en una gran variedad de sistemas sin centro de inversién espacial (requisito

para obtener una corriente de carga de orden cuadratico) y, ademads, que esta corriente tiene su origen



cuantico en la velocidad andémala de los electrones de Bloch generada por la curvatura de Berry en el
espacio de momentos (Sundaram y Niu, 1999). Este fenémeno se ha confirmado de forma experimental

recientemente (Ma et al., 2018).

Por otra parte, el efecto Hall de espin, propuesto hace ya mas de medio siglo (Dyakonov y Perel, 1971)
ha ganado particular importancia en el drea de la espintrénica desde sus primeras observaciones hace casi
dos décadas (Kato et al., 2004; Wunderlich et al., 2005). Este resurgimiento del fenémeno ha llevado a un
reciente interés no solamente en su induccién a primer orden sino también en la generacién de corriente
de espin proporcional al cuadrado del campo eléctrico. A este respecto, existen algunas investigaciones
como la de lvanov et al. en 2011 donde se observa la posibilidad de inducir un efecto Hall de espin
en un GE2D a partir de términos proporcionales al cuadrado de la amplitud de un campo eléctrico
con frecuencia w; en este trabajo se considerd especificamente la direccién de crecimiento del gas con
indices de Miller [110]. Ademas, en un estudio mas reciente, realizado por Hamamoto et al. en 2017, se
investiga la generacién no lineal de una corriente de espin DC en un GE2D Rashba-Dresselhaus, esta vez
crecido en la direccién [001]. El célculo que se llevé a cabo fue el de respuesta de rectificacién éptica
utilizando la ecuacién de Boltzmann en la aproximacién del tiempo de relajacion. Se mostrd, ademas,
como la dependencia angular de la corriente de espin puede ser manipulada mediante la direccién del
campo eléctrico, asi como por la relacién entre los pardmetros espin-6rbita (ver figura . En un trabajo
posterior, Pan y Marinescu (2019) reformulan el célculo para tomar en cuenta el cambio local que sufre
la funcién de distribucién en equilibrio debido a los campos externos, lo cual deriva en corrientes de
menor magnitud. Otro estudio relacionado es el de Kapri et al. (2021), donde se estudia el papel que
desempeiia la curvatura de Berry en la generacién de corrientes de espin lineales y no lineales en un

modelo de Rashba 2D con brecha de energia y en un sistema 3D no centrosimétrico.

1.2. Hipétesis

El conocimiento de la conductividad éptica de carga y de espin, lineal y de segundo orden, podria sugerir
formas de control de las corrientes correspondientes mediante diversos pardmetros como la relacién entre
las distintas contribuciones de interaccién espin-érbita, la orientacidon de la muestra, la frecuencia del

campo eléctrico externo y las simetrias del sistema, entre otros.
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Figura 2. Direccién de polarizacién del espin en una corriente de espin presente en un sistema con interaccién espin-6rbita
Rashba y Dresselhaus. Las curvas azules muestran la magnitud de la corriente de espin y los vectores la direccién de
polarizacién. El eje horizontal es la relacién entre los parametros de Rashba y Dresselhaus, mientras que el eje vertical
muestra la direccién del campo eléctrico. Figura extraida de Hamamoto et al. (2017).

1.3. Objetivos

1.3.1. Objetivo general

Estudiar las corrientes de carga y de espin, lineales y de segundo arménico, en dos sistemas anisotrépicos

bidimensionales con interaccién espin-6rbita, inducidas como respuesta a una perturbacién eléctrica.



1.3.2. Objetivos especificos

= Dentro del formalismo de la teoria de respuesta lineal y no lineal, obtener las férmulas de Kubo
para los tensores de conductividad de carga y espin de primer y de segundo orden, de un modelo

genérico de dos bandas de baja energia.
= Aplicar estas férmulas de Kubo al caso de dos sistemas anisotrépicos bidimensionales de interés:

= Gas electrénico bidimensional con acoplamiento espin-6rbita tipo Rashba y tipo Dresselhaus

con direccién cristalografica arbitraria.

= Modelo de Rashba anisotrépico en presencia de una brecha energética.

= Estudio sistematico de las expresiones y espectros, tanto de la densidad conjunta de estados como

de las funciones respuesta de ambos sistemas.
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Capitulo 2. Corrientes de carga y de espin: formulas de Kubo

La convergencia entre la fisica del estado sélido y la éptica se manifiesta al explorar la interaccién entre
un campo electromagnético y un medio material. En el nicleo de esta convergencia yace una pregunta
fundamental: jcdmo reacciona un medio material cuando se ve afectado por un campo electromagnéti-
co? Para abordar esta cuestidn, se recurre a las denominadas funciones respuesta, que incluyen a las

susceptibilidades eléctricas y magnéticas, asi como a la conductividad, entre otras.

Estas funciones actiian como constantes de proporcionalidad entre el campo perturbativo y cantidades
fisicas como la polarizacién eléctrica, la magnetizacion o la corriente. Las funciones respuesta, a su vez,
pueden expresarse en términos de funciones de correlacién mediante férmulas tipo Kubo. Estas férmulas
revelan de manera explicita la conexién entre la respuesta del medio y el espectro de excitacion (ll'inskii

y Keldysh, 1994).

Anteriormente, la éptica estaba limitada a los términos lineales de la interaccidn luz-materia, sin embargo,
con la llegada del laser, se descubrieron numerosos fenémenos no lineales que solo pueden describirse
teniendo en cuenta términos de orden superior en la expansién de las cantidades fisicas en potencias del
campo electromagnético. Por ejemplo, el comienzo del area de éptica no lineal usualmente se considera
el descubrimiento de la generacién de segundo arménico, el cual consiste en la produccién de luz con una
frecuencia igual al doble de la correspondiente al haz incidente. Este fendmeno es utilizado en diversas
aplicaciones, como en fuentes de luz coherente de alta frecuencia, espectroscopia no lineal, deteccién
de superficies e interfaces, etc. Otros fenémenos no lineales incluyen la rectificacién 6ptica, que resulta
en la creacion de un campo estético a lo largo del material, y la generacién de suma y diferencia de
frecuencias, donde la luz incidente da origen a frecuencias adicionales mediante combinaciones aritméticas

de las originales, solo por mencionar fenémenos de segundo orden (Boyd, 2020).

En la primera seccién de este capitulo se introduce el formalismo general de Kubo que se utiliza en las
secciones [2.3]y [2.4] para obtener las férmulas de los tensores de conductividad de carga y de espin, tanto
de respuesta lineal como de respuesta cuadratica al campo eléctrico perturbativo. El Hamiltoniano de

interaccién correspondiente a tal perturbacién se expone en la seccién 2.2
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2.1. Foérmula general de Kubo

El método desarrollado por Kubo se encarga de expresar, utilizando teoria de perturbaciones, el valor
esperado de una cantidad fisica. Para llevarlo a cabo, hace uso de la matriz densidad, matriz que resulta
de gran utilidad para caracterizar sistemas que no pueden ser descritos mediante un solo vector de estado
sino mediante un conjunto de ellos, cada uno con su correspondiente peso probabilistico. Explicitamente,
la matriz densidad de un sistema con probabilidad w,, de encontrarse en el estado |n) estd definida como

(I'inskii y Keldysh, 1994; Blum, 2012)
ﬁz%:wn\m (nl, (2)
y permite calcular el valor esperado de un operador O mediante la traza
(O) =Tx [0p]. (3)

El principal requisito para utilizar la férmula de Kubo es un sistema en equilibrio, invariante en el tiempo
descrito por un Hamiltoniano Hy al cual se le aplica una perturbacién externa H'(t). EI Hamiltoniano

total es entonces

H(t) = Ho + H'(t). (4)

Este tipo de Hamiltoniano permite utilizar la representaciéon de interaccién, donde tanto la funcién de

estado como los operadores dependen del tiempo y estan dados, respectivamente, por (Blum, 2012)

[(8)r) = ey 2)) (5)
O(t)[ — eiHot/herfngt/h. (6)

Por lo tanto, el operador de la matriz densidad en esta representacion es
(1) = cHot Mo Hot 7)

y su evolucién temporal, descrita por el teorema de Liouville, serd
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Al integrar ambos lados de la ecuacién se obtiene

i)(t)f—ﬂo— % a [H' ()1, p(t)1] (9)

to

donde p, es la matriz densidad en equilibrio dada por y to es el momento en que la perturbacion
externa comienza a actuar sobre el sistema. Ahora, sustituyendo esta expresién en el conmutador de la
misma, iterando, y tomando Unicamente los tres primeros términos, la evolucién temporal de la matriz

densidad hasta segundo orden puede escribirse de la forma

p0r=po— & [l 1O~ [ [ @[ Oniea)] a0

to

Entonces, de acuerdo a , el valor esperado de un operador O a orden cuadrético en H'(t); evoluciona

como

4 Tr { [O(t)r, H' (t')1] ﬁo}
e " A ()
— o [a [ {00 0. 1@

to

O) = {0t} -

donde se ha hecho uso de las propiedades ciclicas de la traza. Si tomamos el primer término de la dltima

expresién, sustituimos p, con y desarrollamos, tenemos que

Tr {O(t)fpo} =Tr {O(t)l <Z Ty <n\> }

=2 (il O(®)1 3 wn |n) (nli)
- an (n]i) (i O(t)r |n)

(12)

= wy (| O(t)1 ).

De manera similar pueden manipularse el segundo y el tercer término, de modo que la expresién (11)),

implementado la notacién (---), = >, wy, (n|---|n), adquiere la forma

0

o) = (o), -+ | dt (10) H'(¢ /todt /t:ldt” ()r 5], H (1)) .
(13)

donde |n) es el eigenestado de Hy. La ecuacién ({13]), conocida como férmula de Kubo (Kubo, 1957), en

este caso hasta segundo orden en la perturbaciéon H'(t), revela caracteristicas fuera de equilibrio de la
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cantidad fisica O utilizando promedios sobre los estados en equilibrio del sistema indicados por (---),. A
partir del segundo y del tercer término de esta férmula se deducirdn expresiones generales, de respuesta
lineal y de segundo orden, respectivamente, para las conductividades de carga y de espin. Antes de eso,
sin embargo, se introducird rapidamente el tipo de perturbacién que se requiere para calcular dichas
funciones respuesta. Por otro lado, en esta seccién, se ha empleado el acento circunflejo para denotar el
operador de una cantidad fisica. No obstante, a partir de ahora simplificaremos la notacién eliminando

dicho acento, buscando mejorar la claridad y concisién de las expresiones.

2.2. Hamiltoniano de Interaccidon

El Hamiltoniano que describe la interaccién de un electrén con un campo electromagnético estd dado
por

= ( +6A>2 (14)
= — - —e
om \P T ¢ v

donde e es la magnitud de la carga del electrén (e > 0), mientras que ¢ y A son los potenciales escalar
y vectorial, respectivamente. Utilizando una combinacién de las transformaciones de norma de Lorenz y
de Coulomb, este Hamiltoniano puede escribirse como

H—l( +6A)2 (15)
- 2m P c '

Esto es posible gracias a que la norma de Lorenz, definida como

10¢
A+ - = 1
VoAt -o =0, (16)

es Unicamente una seleccién parcial de norma, de manera que todavia se tiene la libertad de realizar

una transformacién del tipo ¢ — ¢’ = ¢ — %%, siempre y cuando se satisfaga la ecuacién de onda
*X\/0t? = 2V2\ (Mahan, 2000). Si esta transformacién se lleva a cabo por medio de una funcién X

tal que O\/cdt = ¢, entonces ¢’ =0y se convierte en la definicién de la norma de Coulomb
V-A=0. (17)

Ademas, si se considera un campo pequefio, es posible, al desarrollar el cuadrado de la expresién (15,

descartar el término proporcional a A% y quedarse Ginicamente con términos lineales en A; utilizando la
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definicién del operador de momento p — —iAV junto con , se tiene que el conmutador [p, A] =0,

y el Hamiltoniano se reduce a
2

p e
H=—+—p-A 18
5t P A, (18)
con la forma H = Hy + H'(t), donde
e
H({t)=—p-A 19
(t)=—p (19)

es el Hamiltoniano de interaccién, dependiente del tiempo, que describe a la perturbacién electromagnéti-

Ca.

En el marco de la teoria de perturbaciones es comun llevar a cabo una expansién del potencial vectorial

en serie de potencias de r. Esta, para el caso de una onda plana con frecuencia angular w
A(r,t) = Agelkr=t) 4 e (20)

puede realizarse expandiendo el exponencial en una serie de Taylor en r = 0 como

ei(k-r—wt) — (1 +0 (’;’)) et (21)

Por lo tanto, si se toma en cuenta que los campos perturbativos a considerar presentan una longitud de
onda mucho mas grande que las distancias interatémicas, de esta expansién se pueden descartar todos
los términos de orden superior y quedarse Gnicamente, en buena aproximacién, con el independiente
de r; es decir, se considera un campo espacialmente uniforme. A esto es a lo que se le conoce como
aproximacién del dipolo eléctrico y en caso de haber considerado mas términos de la expansion, estos
serian los correspondientes al dipolo magnético, cuadrupolo eléctrico, etc (Shen, 1984). Volviendo al
Hamiltoniano de interaccion, el vector p en ([19) estd dado a partir del Hamiltoniano independiente del
tiempo Hy y puede ser sustituido por la densidad de corriente j = —ev usando la relacién p = mv,

donde v es la velocidad definida como

_ OHy
w= L, 22)
de modo que
H(t) = —%j CA(). (23)

Ahora, utilizando la definicién B = V x A y la ecuacién de Maxwell V x E = —9B/cdt, podemos

observar la relacién entre el campo eléctrico y el potencial vectorial dada por E = —0A /c0t; si el campo
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y el potencial estan dados por E(t) = Ege ™! y A(t) = Age™ ™!, se tiene que

A(t) = —E(1), (24)
w
y el Hamiltoniano de interaccién que se busca es
H'(t) = Lj-E(t). (25)
w

2.3. Conductividad eléctrica

Para obtener el tensor de conductividad es necesario relacionar la densidad de corriente eléctrica j con

el campo eléctrico E. Esto es posible mediante la sustitucién del operador de corriente
ji = —ev; (26)

y de la perturbacién (25]) en la férmula ((13)); aqui e es la carga del electrén (e > 0) y v es el operador de
velocidad. La funcién respuesta lineal o de primer orden se obtendra del segundo término de la férmula

de Kubo, mientras que la respuesta de orden cuadratico del tercero.

Conductividad eléctrica a primer orden

Llevando a cabo la sustitucién mencionada, la corriente de carga lineal en el campo esta dada por

GO = o [t (10,350 B¢, (27)

donde se ha omitido el subindice I de la representacién de interaccién por brevedad y como debido al
principio de causalidad la densidad de corriente solo depende de los valores del campo anteriores en
el tiempo, se ha tomado el limite inferior de la integral como t = —oo (bajo la suposicién de que no
habia un campo perturbativo en el pasado lejano) (I'inskii y Keldysh, 1994). Mientras que la ecuacién

(27)) proporciona una descripcién completa de la corriente eléctrica inducida por un campo externo
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E(t) = E(w)e ™! + c.c., es la respuesta en funcién de la frecuencia w la que nos interesa en este caso.
Para obtener esta descripcién primero se realiza el cambio de variable t — ¢/ — 7, de manera que se

obtiene

GENY = o [ ar (0. dste = 7))y Esle = 7). (28)

Ahora, sustituyendo el campo y puesto que, debido al principio de invarianza temporal, la eleccién del
origen ¢t = 0 del marco de referencia es arbitrario y la funcién de correlacién ([4:(t),7;(t')]), depende

nicamente de la diferencia t — t/, la expresién anterior puede escribirse como
i)W = e Moy (w) Bj(w) + cc., (29)

donde o;j(w) es el tensor de conductividad eléctrica de respuesta lineal en funcién de la frecuencia que

se busca y esta dado por
1 o T . .
o) = 7= | dr e (L), 5(0)), (30)

A causa de la divergencia en la integral cuando 7 — ©0, es necesario introducir el parametro positivo
infinitesimal 7 = 0% de modo que & = w + in. Fisicamente, este pardmetro puede ser justificado como

un mecanismo de relajacién (II'inskii y Keldysh, 1994; Bruus y Flensberg, 2004).

Para realizar la integral en el tiempo de la ecuacién (30]) es necesario desglosar los términos del conmu-

tador, de manera que

([i(0), = 3 wm (i) {035 O)m) = (mlis Ol o))
(31)
- mji(8)|n) {nlj;(0)|m)

donde se ha utilizado la propiedad %,, |n) (n| = 1. Ademas, dado que los operadores estan en la repre-

sentacién de interaccién, recordando la ecuacién (f]) se tiene

(mlji(t)]n) = (m]e 0/ j;(0)e= Hot /M)

— G En =Bt/ )50 ) (32)

= cHom=en) ]y (0) )

= ei(wmn)t

(mlji|n).
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Al sustituir las ecuaciones (31]) y (32)) en (30)), la conductividad eléctrica queda como

1 S . 4
0ij(w) = = Z/o dt " EFemnt (w, — wy) (mljin)(n|j;|m)

Sy (Pl i)

haw W + W,

m,n

En su definicién, la densidad de corriente presenta dos contribuciones, denotadas, una paramagnética y
la otra diamagnética. La conductividad eléctrica hereda esta distincion, y la contribucién que se obtiene
mediante la férmula de Kubo, es decir, la expresidn , corresponde a la parte paramagnética de la
conductividad. El término diamagnético de respuesta lineal puede ser introducido mediante la férmula

(1L (w) — 115 (0)] (34)

i
oij(w) = 5

donde
M) = g a0 (30,5 0y 9

y I1;;(0) = limg_0 II;j(w). El término proporcional a —II;;(0) corresponde a la parte diamagnética y su
introduccién se justifica al notar que la corriente debe anularse cuando el potencial vectorial no varia con
el tiempo (w = 0) (Falkovsky y Varlamov, 2007). Explicitamente, el tensor de conductividad de primer

orden que incluye ambas contribuciones estd dado por

Uij(w)zhz}Z(wm—wn)<m}3i\n><nﬁj!m>( L 1)

mn W+ Wmn  Wmn

h

m,n

i = i)l
Wmn W+ Wmn .

Conductividad eléctrica a segundo orden

La formula de Kubo de segundo orden para la densidad de corriente eléctrica es

G = 5 / | OO at" ( [[i(0). 550 gu(t)] ) B () Bu(t"). (37)
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Para la respuesta cuadratica, el campo eléctrico perturbativo se define como
E(t) = E(w)e ™ + B(wy)e™ 2 + c.c., (38)

con dos frecuencias diferentes, wy y wo. La aplicaciéon de un campo de este tipo da lugar a diversos
fendmenos que involucran la suma y la diferencia de estas frecuencias; casos particulares son la generacién
de segundo armoénico y la rectificacién éptica, cuando w; = wo. Una de las aplicaciones mas importantes
de estos fenémenos en estado sélido es la produccién de radiacion modulable en regiones del espectro
inaccesibles mediante métodos lineales. Esto posibilita, a través de la espectroscopia no lineal, el acceso
a informacién sobre la estructura de la materia, permitiendo, por ejemplo, determinar la orientacién
cristalina de una muestra (Shen, 1984). Si al desarrollar el factor E;(t')Ej(t"”) nos enfocamos en el

término de suma de frecuencias (SF), es decir, el proporcional a e~#“1+%2)t se tiene

i) e = e L [t [t (i), 350 - 0Lt~ 7)), (39)

X {ewlT e“"QTHEj(w1)Ek(W2) + €iw2T/€iwlTHEJ' (w2)Ek(w1)} tece,

donde se han realizado los cambios de variable t — ¢ — 7/ y t —t"” — 7. Al factorizar las componentes

del campo eléctrico Ej(w1)Ey(w2) se obtiene

Gi(t))gp = e @1l a 8l (01 wo) By (w1) Ejy(w2) + c.c.y (40)

donde

/

0 T S R
S [ [ ar ([0t gt =] ) e qa

1
SF _
Uijk(wwa) = iy

es el tensor de conductividad eléctrica de la contribucién por suma de frecuencias y > p corresponde a

la simetria de permutacién intrinseca, esto es, (j,wi) <> (k,w2).

De forma similar a como se hizo en (31]), pueden desarrollarse los conmutadores en (41]) y obtener

’]J’l><”3k‘m> —tiwn 7 g —iwim "

([l =) aute = 7)) = (mljiln

—iWmnT  —iwim, T’

= (m|jj|n){n|5i| 1)U jk|m) e e

(n

| . (42)
<7’L|j1’l> l’]J|m> e ZLU'mn’T e_lwlm'r

(

)

( )
— (mlji|n) (

+ (mljk|n) (nl ;|0 @i m) e~ mnT" emiom™,
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donde se ha utilizado (32)) y tomado en cuenta que w;j + wjr + wi; = 0. Sustituyendo esta expresion

en la conductividad, llevando a cabo las integrales en el tiempo y definiendo wg = wy + w2, afjl,*; queda

como
. wr = ()l Gmls ) o) Qi)
UZ]k (w17 OJQ h2wle Z 77’; (,UQ — Wim ( @3 — Wnm (DS — Win 7

(43)

o intercambiando el segundo término dentro de los paréntesis con el de la suma > p,

oSk (Wi we) = 5—— Z m|js|r) (nl;|0) (Ui |m) <fvl — Wm ’ivn—wz>‘ (44)

WIWZ P momn,l W3 — Wnm W2 — Wim W1 — Wyl

De este tensor de conductividad para la suma de frecuencias es posible obtener los correspondientes al

segundo arménico (2w) y a la rectificacién éptica (Ow) mediante

o) (W) = o (w,w), (45)
o (W) = ok (w, —w). (46)

Las tensores (36]) y (44]) son los tensores de conductividad de carga, lineal y de segundo orden, respec-
tivamente, que se utilizardn posteriormente para obtener expresiones que describan especificamente a
un sistema de dos niveles. Antes de eso, sin embargo, se mostraran las ecuaciones, anédlogas a estas,

correspondientes a la conductividad de espin.

2.4. Conductividad de espin

En esta seccién, se presentan expresiones de primer y segundo orden para la conductividad de espin, una
funcién respuesta que caracteriza una corriente de espin inducida. La conductividad de espin establece
la relacidon entre el campo eléctrico y la densidad de corriente de espin, expresada como jf(w) =

afj(w)Ej(w). La definicién estdndar de este operador es

h
— (O’gvi + 1)1‘0'4) , (47)

{ _
”71_4

donde /¢ indica la direccién de polarizacién de la corriente de espin, mientras ¢ la direccion del flujo

(Shen et al., 2004; Sinova et al., 2004). Los mismos pasos que se siguieron en la seccidn anterior para
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obtener expresiones de la conductividad de carga pueden seguirse para obtener las correspondientes de
la conductividad de espin, de modo que lo Gnico que hace falta es hacer el cambio de operador. Por lo

tanto, para la funcién de respuesta lineal se tiene

m|Jf |n)(n|j;|m

W+ Wmn

Por otro lado, para la contribuciéon de suma de frecuencias de la conductividad de espin de segundo

orden se obtiene el tensor

1 g g ()l ) W) e RO

o0 (wy,wa) =
k 9 ~ ~ ~ ~ ~
K h2wlw2 P ol W3 — Wnm W2 — Wim W1 — Wni

del cual es posible obtener, una vez mas, tanto la respuesta de segundo arménico como la de rectificacion

6ptica haciendo las siguientes sustituciones de las frecuencias wi y wo:

4,(2w 4,8

Uij(k )(W) = Uiij(waw)v (50)
£,(0w 08

o (@) = o (w, —w). (51)
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Capitulo 3. Hamiltoniano genérico de baja energia: modelo de
dos bandas

Ahora que se han obtenido expresiones generales para las conductividades de carga y de espin de primer
y segundo orden, es posible particularizarlas a los sistemas de interés. Sin embargo, antes de utilizarlas en
los modelos especificos se reducird su universalidad para obtener formas mas practicas que, no obstante,
mantienen un grado de generalidad. El sistema cuantico para el que se reduciran las férmulas es el modelo
de dos bandas o niveles de energia. A pesar de su aparente simplicidad, el modelo de dos bandas no
solo se limita a representar los sistemas que se examinaran en capitulos subsiguientes, sino que también
demuestra ser aplicable a una amplia variedad de otros sistemas de gran relevancia. Esta versatilidad
confiere un valor afiadido a las expresiones que se desarrollaran en este capitulo, permitiendo su utilidad
en diversos contextos de la fisica de la materia condensada. Este modelo encuentra aplicacién en sistemas
como los gases bidimensionales de electrones o huecos (Schliemann, 2017) y resulta fundamental para
describir sistemas de Dirac, como el grafeno (Wehling et al., 2014), asi como semimetales de Weyl
(Parker et al., 2019) y aislantes topoldgicos 2D y 3D (Liu et al., 2016; Hamamoto et al., 2017) (ver
Figura (3)).

Consideremos el siguiente Hamiltoniano en el espacio de momentos:
H =¢eo(k)I+ o - d(k), (52)

donde o = (0,,0y,0:) es el vector de las matrices de Paulﬂ que puede representar, segin el sistema,
al espin de la particula en cuestién o a un pseudoespin, es decir, un grado de libertad que se comporta
de forma anéloga al espin-1/2 y, sin embargo, no esta relacionado con el momento angular (Manchon
et al., 2015). El vector de onda k = k,X+k,y + k.2 de este Hamiltoniano no est4 limitado a dos dimen-
siones, por lo que puede representar tanto sistemas 2D como 3D. La funcién £o(k) también mantiene
un grado de generalidad y suele exhibir una dependencia lineal o cuadratica en k; que puede reflejar
caracteristicas significativas de las bandas de energia. Este comportamiento es evidente, por ejemplo,
en situaciones como la anisotropia de masas efectivas en un gas de electrones 2D (Ahn y Das Sarma,
2021; Saberi-Pouya et al., 2017), o la dispersién lineal asociada a una inclinacién de las bandas (Tres-

cher et al., 2015; Yang et al., 2018; Mojarro et al., 2021), conocida en inglés como band tilt. Por su

(o1 (0 —i (1 0
==\1 0)%%T\i 0) 7" \o -1
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parte, el campo vectorial d(k) = d,(k)x + dy(k)y + d.(k)z se comporta como un campo Zeeman
dependiente de k que actiia sobre el grado de libertad correspondiente a o. Es crucial tener presente
esta distincién entre espin y pseudoespin pues, aunque las operaciones matematicas al manipular las
matrices de Pauli sean las mismas, la naturaleza fisica que representan es diferente, y esto repercute
en las propiedades de simetria del sistema. Por ejemplo, para el caso de espin verdadero, la presencia
de simetria de inversiéon temporal implica que d;(k) debe ser una funcién impar en k, por lo tanto, si
alguna de estas componentes es constante, la simetria se rompe; en cambio, si el campo es par en k,
el sistema presenta simetria de inversion espacial. En un sistema donde se conserven ambas simetrias
es necesario que d(k) = 0. Por otra parte, si o se refiere a un tipo de pseudoespin, las condiciones de
simetria de inversién temporal son d,(—k) = d,(k), dy(=k) = —dy(k) y d.(—k) = d.(k), mientras
que los requerimientos para la simetria de inversién espacial Gnicamente difieren en d,(—k) = —d, (k).
Por lo tanto, para el caso de pseudoespin, un sistema invariante temporal y espacialmente debe cumplir
d, = 0. Independientemente del caso, para conservar cualquiera de estas simetrias en el Hamiltoniano,

es necesario también eo(—k) = go(k).

ECk)

Figura 3. Representacién de distintos sistemas de dos bandas: (a) sistema espin-6rbita, (b) material de Dirac, (c) aislante
topolégico. Figura modificada de Manchon et al. (2015).

Los eigenvectores del Hamiltoniano (52)) y su correspondiente espectro de energia estan dados por

Ny
AK) = | (53)
AN_e'®
y
ex(k) = eo(k) + Ad(k), (54)

respectivamente, donde d(k) = |d(k)|, Ny = /(d+ Ad.)/2d, tan¢ = d,/d,, mientras que A = £1

se encarga de etiquetar los niveles superior (4) e inferior (—) de energia. Un resultado de utilidad es el
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valor esperado del operador de espin S = hio /2, que revela la orientacién del espin en el estado |A\k).

Esta orientacién es paralela al campo vectorial d(k), ya que

_d(k)
(k| o | Ak) = Nt (55)

lo cual explica por qué, cuando d(k) representa un campo espin-érbita, se puede interpretar como un

campo magnético efectivo dependiente de k.

3.1. Densidad conjunta de estados

Antes de obtener los tensores de conductividad correspondientes a los sistemas de interés, se obtendra
su densidad conjunta de estados, la cual anticipa algunas propiedades espectrales como la posicién y
forma de la ventana de absorcién. Esta funcién indica el nimero de transiciones verticales permitidas

entre los niveles £, (k) y e_(k), y se define como
T (w) = 32 8o () — = (k) — ), (56)
k

donde >° = [d"k/(27)™ y n es la dimensionalidad del sistema. En la ecuacién pueden observarse
dos restricciones, una indicada por la prima en la sumatoria, y la segunda, explicita, por la delta de
Dirac. La primera limita los saltos energéticos a aquella region en que el nivel inferior estd ocupado y el
superior desocupado; a temperatura T' = 0, esto equivale a satisfacer la condicién e_ (k) < ep < e4(k),
donde e es el nivel de Fermi. Para el caso de sistemas bidimensionales, esta regién es la zona entre los
contornos de Fermi k}(&) curvas equienergéticas equivalentes a la superficie de Fermi de sistemas 3D,

definidas por la ecuacién

ex(k}(9),6) = er, (57)

donde 6 es el angulo polar en el plano zy de k = k(cos 0, sen f). La segunda restriccién es consecuencia
de la conservacién de la energia y permite inicamente transiciones donde la diferencia energética entre
los niveles sea

2d(k) = 4 (k) — e (k) = hw (58)
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Esto significa que solo aquellos puntos (k,, k,) que pertenecen a la curva de resonancia
Cr(w) = {(ka, ky)|2d(kz, ky) = I} (59)

y se encuentran dentro de la regién k} < k < k5, contribuyen a la densidad conjunta de estados J _(w).

3.2. Conductividad de carga

3.2.1. Conductividad de carga de primer orden

Para un sistema electrénico de dos niveles, la conductividad de orden lineal ([36]) adquiere la forma

0 =
i ex—€Ey hWHey—ey

ANk
donde fy = f(ex(k)) = (1 + eEr8—er)/ksT)=1 o5 |3 distribucién de Fermi-Dirac y se ha simplificado
la notacién del vector de estado por brevedad (|Ak) — |A)). Este tensor puede separarse en dos
contribuciones, una que corresponde a las transiciones verticales entre los niveles de energia (interbanda)
y otra que tiene ver con electrones que se mantienen en la misma banda, y sin embargo, presentan un
cambio energético a través de un cambio en el vector de onda k (intrabanda). De este modo, puede

escribirse como

0ij(w) = 077" (W) + 0" (), (61)

donde, para la contribucién intrabanda se tiend?]

— ’ /\'. / / A',
O_%Ltra(w) — —ih lim f)\ f)\ <>‘|]f |)‘ > <>‘ |]J ’)‘>
>\’—>>\€)\—€>\/ hw—|—€)\—€)\/

. (62)
:z< G2 ) O30 I ).

2E| Iimite de (fx — f2)/(ex — €x) cuando X — X debe ser interpretado como df/0e, pues surge de

o £E70)) — F(er + @)
a—0 exk)—ex(k+q)

en el célculo de 0;;(q,w) cuando se considera un campo inhomogéneo E(r,t) = Egeil@r—vt)
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y el término interbanda es

z:nter f)\ f A <A’]2 ‘_ > <_)"§] ’)‘>
i i Z A d ho+xd (63)

Para obtener expresiones explicitamente en funcién de la energia £o(k) y del campo vectorial d(k) se
desarrollan los elementos de matriz del operador de corriente j; = —e®;, donde la velocidad v; puede

obtenerse mediante (22)), esto es

o LoH
h Ok; (64)
- l (860(1()]1 + O_'adj(k)>
R\ Ok 70k )
de manera que se obtiene el valor esperado
) e (Og Gdj
Wil = =5 (G + SNl (65)
y
) e 0d;
(Algil =) = —WCW il = A). (66)

Por lo tanto, los factores presentes en (62)) y (63]) estan dados por

. . 680 680 A 850 od 880 od 1 od od
S , 2d. geo ~(q- d ==
WJ A N5 1% = 2 [ak ok, d <8k ok ok 61@) e ( a/ﬁ) ( ok; )] (67)

_ & 0er 0k
"~ h2 Ok; Ok; (68)
Yy por
. e? dd, dd,
(Alji |[=A) (=ALd5 1A) = L (Aop [=A) (<A og [A) (69)

h28k: Bkz
ez |1 od od I
—m[dz(dxazﬁ)(dxakj)*d

respectivamente, donde se han utilizado los resultados (55)) y

od od

1 , di,
- (d25ij — didj> +ideijie— (71)

i =X} (- 0 3) = = x

Sustituyendo en las contribuciones intrabanda e interbanda del tensor de conductividad de carga, estas
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quedan como

intra Uo (9f)\) ae’:‘)\ 86,\
7 = 2
7w = "> £ < D=y ) Ok; Ok;’ (72)

A2d

mter _ A
045 (e Z M +a2d sz( ) (73)
donde og = €?/mhy
1

(k) = gij(k) — €42 (k) (74)

2

es el tensor geométrico cuantico del estado |\), cuya parte real es el tensor métrico cudntico y su parte

imaginaria es la curvatura de Berry asociada a tal estado:

1 od od
gij(k) = @ <d X %) . <d X %) s (75)
1 fod od
ONKk) = —Aejjo—z | =— X =— |- d.
z( ) )‘53 4d3 (akl x ak]> (76)

Estas expresiones son un resultado de gran utilidad ya que, al mantener un grado de generalidad, en ellas
puede sustituirse cualquier sistema electrénico de dos niveles descrito por (52). En capitulos posteriores

se utilizaran para obtener los tensores de conductividad lineal de los modelos fisicos de interés.

3.2.2. Segundo arménico de la conductividad de carga

Ahora, se obtendrad una expresién del tensor de conductividad de orden cuadratico para el sistema de dos
niveles, en especifico la contribucién de segundo arménico. La expresién (44) del término de la suma de

frecuencias para este sistema toma la forma

Ly 3 LIXY g X \m»( beoh D= ey

SF
05 (W1 wg =
”k( ’ hW5—€/\)\ hu)g—e)\//)\ hwl—gx/\n

w1w2 P N
que al desarrollar la sumatoria en X' y \” puede escribirse como

. (ALJj [=2) (AL M)
{( ALilA) = (=Alil= >)(mli)\2d)(h@2+)\2d)

: , (ALJi |[=A) (=Aldk [A) (AlJk [=A) (AL (V)
- (W i ) = (<AL =) l:(h@g + 2d) Rz + 22d) | (s — N2d) (hiss — A2d)} }

J%Z(wl, w2) (78)

P Xk
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donde el factor (A| ji |—A) (—A|jj |A) esta dado por y

. . 2el od
(i3 = N i3 = a2 (@50 ) (79)
2e 0d
= 2o (80)

Como se menciond en el capitulo anterior, del tensor de conductividad correspondiente a la suma de
frecuencias puede obtenerse la respuesta de segundo armédnico. Esto se logra considerando wi y wo,
ambas de frecuencia igual a w, de manera que la conductividad de segundo arménico adquiere la
forma

() ) _ 26" _ 1{)\((1.6(1) d od -(d 8(1)1
Tijk (w) = 7302 ;%{:(f/\ f-x) 3 ok; x Ok; % Oky ) 2hw(ho 4+ \2d)

od od od ../od od 1
) (d'akj»(d <o) (4% g )+ 4l < oy ) 4| e T eame T )

Al igual que las expresiones lineales (72)) y ([73]), la férmula para el segundo arménico (81)) mantiene

el grado de generalidad deseado y se utilizard para particularizar a nuestros sistemas en especifico sin

agotar, por supuesto, su aplicabilidad en una amplia variedad de modelos.

3.3. Conductividad de espin

En esta seccién se procede a obtener los tensores de conductividad que describen corrientes de espin que

dependen tanto lineal como cuadraticamente del campo eléctrico.

3.3.1. Conductividad de espin de primer orden

De forma anéloga a como se hizo con la conductividad de carga, se obtienen expresiones de la conduc-
tividad de espin de orden lineal para un sistema electrénico de dos niveles descrito por el Hamiltoniano
(52)); se parte de escribir la expresién (48) como

(AT = A= A5 A
ha + A\2d ’

o) = 23 (1) (52)
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donde j; es el operador de corriente , jf es el operador de corriente de espin definido como en |D
y los elementos de matriz (A j; |\) y (\| J£|—A) estdn dados por y

AT =0 = 53 (lae|=A), (83)
respectivamente, de modo que
. e Ogg 0d,,
I = (= MislY) = =57 50 5 Aloel=2) (=N oy 10 (84)

i e 850 1 3(31 . 8(21
- _%Okid?{ de akj> X dL—z)\d (dx ak:> } (85)

Al tensor de conductividad de espin (82]) se le puede dar entonces la forma

Dep 1 1 od . od
Z f}\akod P —(2d)2{ l(dx%>XdL_m<dX6/@>e}’ (86)

la cual estd en funcién del campo vectorial d(k) y la energia o(k), funciones caracteristicas de un

sistema de dos niveles.

3.3.2. Segundo armoénico de la conductividad de espin

Para obtener la respuesta del segundo arménico primero se toma el tensor de conductividad correspon-
diente a la suma de frecuencias (49)) y se expresa, utilizando la respectiva notacién, para el modelo de

dos niveles, de modo que

¢,SF
o (wi,w2)

{( NI = (=X TE-N) (;—531"71 ’)\_2)c\i>)(<ﬁ_fj\2| ﬁgd) &)

P Xk

, AT =2 (S 1Y) ALk =) (AT Y
N (<M i) = (<A1 [=N) [(mg + A2d) (hios +k>\2d) " hios - X2d) (hivg — )\2d)] }

Al igual que como se hizo para obtener el tensor de segundo arménico a partir del de suma de frecuencias

en la seccién de la conductividad de carga, se considera w; = wo = w; tomando en cuenta, ademas, los

resultados (70), (79). y

dg 880
d ki

VAPV CONV A EOVES (88)
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es posible escribir la respuesta de segundo armoénico del tensor de conductividad de espin como

tw), € 920 1 od) (g ,0dy 1
ik (@) =y ;%{:A(f—* N, ds{df (dx ak]) (dx akk> oo taed &)

B (d'gl?j) H(d - 661;) . d]eMd <d ) 8611)3] (2h@+A2d;(h@+A2d)}'

Las expresiones y (89), al igual que las correspondientes a los tensores lineal y de segundo arménico

de la conductividad de carga, son generales en el sentido de que son aplicables a cualquier sistema que
pueda ser descrito por un Hamiltoniano de la forma (52)). En los préximos capitulos estas férmulas se

aplicaran a los modelos que son de nuestro particular interés.



30

Capitulo 4. GE2D con IEO Rashba y Dresselhaus[hkl]

El primer sistema a estudiar es un GE2D con orientacién cristalografica arbitraria en presencia de las
contribuciones espin-érbita lineales en el momento de Rashba y de Dresselhaus. Para considerar tal
arbitrariedad sera conveniente definir un vector unitario fi perpendicular al plano del gas y, por lo tanto,
paralelo a la direccién de crecimiento denotada por los indices de Miller [hkl]. El campo vectorial d(k)
lo escribiremos de la forma

di(k) = i, kv, (90)

donde la matriz p,,, contiene la informacién de la orientacién cristalina y de los pardmetros espin-érbita;
los indices latinos toman valores x, y, z mientras que los indices griegos, debido a la bidimensionalidad,
se limitan a z,y. En las proximas dos secciones se muestra la forma que toman la matriz p,, y el
Hamiltoniano correspondiente tanto al acoplamiento espin-érbita tipo Rashba como al tipo Dresselhaus

cuando se trabaja con un gas electrénico crecido a lo largo de una direccién arbitraria n.

4.1. Interaccién espin-orbita tipo Rashba

Debido a la naturaleza 2D del gas, es conveniente que el sistema de referencia consista en dos ejes
paralelos al plano y uno perpendicular a este. Cuando el plano del gas esta orientado en direccién [001],
los ejes de referencia estan alineados con los ejes principales del cristal, es decir, = || [100], v || [010] y
z || [001], sin embargo, una direccién de crecimiento distinta a la [001] requiere de la transformacién de
z || [001] a 2’ || [hKl], es decir, 2’ || ©, de modo que k' - fi = 0. En el caso de la IEO tipo Rashba, esta
rotacién del sistema de referencia no implica un cambio en la forma del campo espin-érbita dado que
es un fendmeno de superficie y su origen estd en la asimetria del potencial que confina los electrones
al plano (Bychkov y Rashba, 1984; Winkler, 2003). De manera que el Hamiltoniano de Rashba es
formalmente el mismo sin importar la orientacién del GE2D con respecto a los ejes cristalinos, y esta

dado por (Zuti¢ et al., 2004)

Hr(K') =d(K) o’
a (k' xn)-o’ (91)

o I o
=« (k:yam — kxay> ,
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donde « es el parametro espin-drbita de Rashba, mientras que la prima en k' indica que las componentes
del vector de onda son con respecto a los nuevos ejes 2'y'2’, lo mismo que la prima en o’. La expresién
(91) revela que el campo espin-érbita d?(k’) es paralelo al plano definido por fi y normal a k’. Si d®(k’)

se escribe en la forma (90)), la matriz 4;, esta dada por

0 o O
Piv=|—-a 0 0]- (92)
0 0 0

Por otra parte, como se mostré en la ecuacién ((55)), la orientacion del espin es paralela al campo vectorial

d(k) en un sistema de dos niveles; en el caso de la IEO tipo Rashba, esta direccién es
Ao |\ s = Ak x n). (93)

La figura |4] ilustra la direccién del vector d(k) utilizando la orientacién del espin en ambas bandas en

funcién de los valores de k.

ki (0)

K

Figura 4. Contornos de Fermi y distribucién de la orientacién de espin en el estado |A) para el caso de un GE2D con
acoplamiento espin-érbita tipo Rashba y direccién de crecimiento arbitraria. Se han omitido las tildes en el vector de onda
por simplicidad.
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4.2. Interaccion espin-orbita tipo Dresselhaus

A diferencia de lo que sucede con Rashba, el Hamiltoniano de la IEO tipo Dresselhaus lineal en el
momento no presenta una forma universal, independiente de la direccién de crecimiento del gas. Como
ya se menciond, Dresselhaus surge de una asimetria de inversién en el bulto de los materiales en que se
forman los pozos de potencial, y es a partir de una expresién para estructuras tridimensionales que se
obtiene la correspondiente a los sistemas bidimensionales. Se parte del Hamiltoniano espin-érbita ciibico

en el vector de onda k
HIP (&) = [oke (K2 — K2) + oyky (K2 — k2) + oake (K2 — K2)] (94)

donde ~ es el parametro de Dresselhaus clibico, una constante caracteristica del material, y donde los
ejes de referencia son los cristalogréficos, esto es, x || [100], y || [010] y =z || [001]. Sera datil definir el
vector de onda también como k = k| + k, con una parte paralela (k;) y otra perpendicular (k)
al pozo de potencial. Esto debido a que cuando existe un fuerte confinamiento es posible reemplazar
ki =1lki|y ki por el valor de expectacién de los correspondientes operadores cuanticos; es decir, si i
es el vector unitario normal al GE2D, k), =k -h — k, = (—iV-A) =0y k3 — k2 =(—(V-0)?) £0

(Chen et al., 2021).

El proceso de bidimensionalizacién del Hamiltoniano (94) para el caso en que el sistema es crecido
a lo largo de la direccién [001] es bastante sencillo dado que el vector i coincide con Z, por lo que
ki =k, — ky,=0yk?— k2 =(—0%/02%). Sin embargo, al tomar en cuenta cualquier orientacién
cristalografica, es necesario realizar el promedio cuantico a lo largo de 11 || [hkl], el cual puede obtenerse

mediante la férmula (Zuti¢ et al., 2004)
(/{Z’k‘jk‘k> = k,%(k‘mjnk + kjnkni + k‘knmj) + k‘ik‘jk‘k, (95)

de modo que el campo espin-érbita de Dresselhaus 2D, utilizando la notacién de indices repetidos, esta

dado por
1
d?1+D3(k) = 5'75ipq)‘qrs <kpkrk8> (96)
1
= iveipq)\qm [k,%(kpnrns + kyngngy + ksnpn,) + kpkrks} , (97)

donde ¢;j;, es el tensor de Levi-Civita y A = ‘Eijk’. Por otra parte, si ademas se considera que para
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pozos de potencial angostos k2 > k:ﬁ = |k|||2, el término cubico en |D puede eliminarse y el campo

adquiere la forma lineal en k

dle(k) = :uirkrv (98)
donde
1
iy = ’Yk?z <5ips)‘rqs + 251'7"8)‘1%18) NpTg- (99)

Estas expresiones ya contienen la informacién de una direccién de crecimiento arbitraria, sin embargo,
siguen estando referidas a los ejes cristalinos, es decir a los ejes definidos por = || [100], v || [010] y
z || [001]. Como se menciond en la seccién anterior, es necesario realizar una transformacién de los ejes

de referencia zyz — z'y'2’ de manera que 2’ || fA.

Esta transformacién se lleva a cabo mediante una matriz ortogonal de rotacién M tal que v/ = M, la
cual puede ser expresada utilizando los dngulos de Euler, tres angulos correspondientes a tres rotaciones
sucesivasﬂ: una rotacién inicial de los ejes xyz de angulo ¢ alrededor del eje z con lo que se obtiene un
nuevo sistema de ejes £n(; la segunda rotacién, esta vez de los ejes £n(, es alrededor del eje £ un angulo
6 que resulta en los ejes £'1(’; para finalizar, se rota el nuevo sistema de ejes un dngulo v alrededor del

eje (' y se obtiene el sistema referencial que se busca z'y/z’ (Goldstein et al., 1980).

La transformacién inversa del sistema de referencia, z'y/2’ — xyz, esta dada por v = MTv’, donde M”
es la matriz traspuesta de M. Esta representacion de la matriz mediante ¢, 8 y v, sin embargo, no es
conveniente en nuestro caso, pues las direcciones de crecimiento del GE2D no se dan mediante dngulos,
sino indices de Miller. Por esta razén resulta mas natural expresar la matriz en funcién de las componentes
de los vectores ortonormales 1 = ,% + lyy + 1.2, M = mzX +myy +m.2y h =n,X+nyy +n.z,
los cuales tienen la direccién de los nuevos ejes, 2/, y' y 2/, respectivamente, y cumplen con 1 x i = f.

Esta nueva expresion se logra mediante las condiciones

ly 1 My 0 Ny 0
Ml |l=10], M|m,|=1]1], M(n,|=1|0], (100)
l, 0 m, 0 T, 1

'La matriz M es el resultado del producto de tres matrices de rotacién sucesivas:

cosy seny 0 1 0 0 cos¢p sen¢p O
M= | —sentyp cosy 0 0 cosf senf —sen¢ cos¢
0 0 1 0 —senf cosf 0 0 1

o
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y resulta en la matriz de rotaciénP|

M=1m; my, m, (101)

o, equivalentemente,

Mij = 51:{:@ + (5iym]’ + 5Z'zn]'. (102)

Notar que cuando n, = n, = 0, M debe reducirse a la matriz identidad, pues seria el caso de una direc-
cién de crecimiento [001]. Una vez obtenida esta matriz, su traspuesta, M7, se utiliza para transformar
tanto el vector de onda como el vector de las matrices de Pauli y expresar el Hamiltoniano espin-érbita

de Dresselhaus lineal en k con respecto a los nuevos ejes, esto es k = M1k, o = Mo’ y

Hp(k) = oip,jk;

= (Mpi%/o) Hij (Mvjkrl/)

= U;(Mpiﬂz’jMVj)k/u
donde p;; esta dada por y
M;y = MpiMijMvj- (104)

Se puede observar que la forma del Hamiltoniano se mantiene (oij;;k;) y lo dnico que hace falta es

sustituir p1;; por uf,. Explicitamente, la matriz yj, estd dada por

’Yk?%lprqlq ’Ykgzlprqmq 0
M;y: vk%mprqlq ’yk%mprqmq 01, (105)

Vkr%nprqlq ’YkTQL”prqmq 0

donde
1
Di; = <5ipl>‘qu + 25ijl)‘pql) TpTlg (106)

. . . / . ;
y, ademas, se ha omitido la columna correspondiente a p;, debido a que £, = 0.

2La relacién entre los 4ngulos de Euler y las componentes vectoriales de 1, 1 y fi est4 dada por

n my
cosp = ——2, cos = ng, cosp = ,
| n
n
sen ¢ = —, senf = n|, sen = —,
n n

donde n) = \/ni +ni=+v1-n2.
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La expresion ([103) del Hamiltoniano de Dresselhaus es la deseada, y a partir de ella pueden obtenerse las
correspondientes a sistemas crecidos a lo largo de una direccién particular; por ejemplo, los Hamiltonianos

para GE2Ds con orientaciones de alta simetria:

» Dresselhaus[001]

Hgonj (k) = Bjooy) (kyoy — kz02), (107)

» Dresselhaus[110]
H[llO] (k) = 5[110]1%%7 (108)

» Dresselhaus[111]
Hpyy(k) = By (kyoo — kzoy) (109)

donde g9y = k2, B = vk2/2y By = 2vk2 /+/3 son los pardmetros espin-6rbita de Dresselhaus
lineal cominmente encontrados en la literatura. Como se mencioné antes, el Hamiltoniano de Dresselhaus
lineal en k para la direccién de crecimiento [111] es formalmente idéntico al de la contribucién de Rashba.
No estd de mas recordar que en estos Hamiltonianos, aunque se han omitido las primas en k' y o”, los
vectores X, ¥ y Z son paralelos a 1, m y 0, respectivamente, y, por lo tanto, diferentes para cada caso.

Las matrices p,, correspondientes a cada Hamiltoniano son

~Bpooyy 00 0 00 0 By 0
My = 0 5[001] 01, My = 0 0 01, My = —,3[111] 0 0|- (110)
0 0 0 5[110] 00 0 0 0

Por otro lado, la orientaciéon del espin para los diferentes sistemas estd dada por

(Al [A) pioor] = Alsen € § — cos 0 x), (111)
(Al |)‘>D[110] = Asgn(ka)2, (112)
Mo N ppiy = Ak x 2), (113)

donde puede apreciarse la variedad de situaciones posibles gracias a considerar diferentes direcciones de
crecimiento; orientaciones de espin en el plano diferentes a las de la contribuciéon Rashba en el sistema

[001] (ver Figura [B)), orientaciones estrictamente fuera del plano en [110], o incluso, orientaciones de
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espin paralelas a las de Rashba debido al Hamiltoniano formalmente idéntico del caso [111].

e (0)

k.

Figura 5. Contornos de Fermi y distribucién de la orientacién de espin en el estado |\) para el caso de un GE2D con
acoplamiento espin-6rbita tipo Dresselhaus y direccién de crecimiento [001].

4.3. Hamiltoniano de GE2D con IEO Rashba y Dresselhaus[hkl]

Ahora que se han obtenido las expresiones correspondientes al acoplamiento espin-érbita tipo Rashba y
tipo Dresselhaus para una direccidon de crecimiento arbitraria, lo Gnico que hace falta es sumar dichas
contribuciones e incluir la parte cinética, de modo que el Hamiltoniano total estd dado por

h2k?

m

H T+ gt ks (114)

donde p;, es la suma de y (105)), esto es

VhnlpDpql a +vknlpDpgmg 0
Piv = | —a+vk2myDpgly, — YkEmyDpgmg 0| - (115)

'Yk?zznprqlq 'Yk?z”prqmq 0

A diferencia de los casos individuales, ya sea Rashba o Dresselhaus, donde la diferencia de los niveles
et (k) —e_(k) = 2d(k) es una propiedad isotrépica, la combinacién de ambas contribuciones ocasiona

una anisotropia en el desdoblamiento de las bandas energéticas. Esta anisotropia se ve reflejada en la
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magnitud del campo espin-érbita

d(k) = A/ Mz’u#z’pkvkp

= kginry (0) (116)
a través de la funcién angular gj;(0) que puede escribirse como
) (0) = |11 050 + pr sen )], (117)

donde se ha realizado la transformacién a coordenadas polares, k = kX + k,§ = k(cosf X +senf y),

y donde p,, y p,, son los vectores definidos por las columnas de la matriz 1} explicitamente,

Moz ’Yk%lprqlq Py o+ 'yk%lprqmq
Mo = | pye | = | =+ vkampDygly | - By = |y, | = | vkZmpDpgmq |- (118)
Hzx YkanpDpqly Moy Yk2n,Dpgmy

Visualmente, el caracter anisotrépico puede observarse en los contornos de Fermi, definidos en (57)) y

dados por

kH(0) = \[2me g /12 + 12,(6) — Moo 6) (19)
= g[mj](9) {\/620(9) + 2epeso(l) — Aeso(0) | (120)

donde e50(0) = kso(0)ginrn(0) = TrLgth](@)/h2 es una energia caracteristica de la interaccién espin-
érbita. En la Figura [0] se muestran estas curvas junto con la distribucién de la orientacién de espin en
el estado |\) para el sistema [001]. La Figura [fa) muestra el caso cuando vk = 2a, mientras que
Ekb) cuando vk2 = a. El segundo caso es el de mayor interés ya que cumple con la conocida condicién
|| = [Boo1]| bajo la cual el Hamiltoniano adquiere la simetria SU(2) y se presenta un campo espin-6rbita

colineal en el espacio de momentos.

Estas caracteristicas, como ya se menciond, se traducen al espacio real como una textura de espin
helicoidal conocida como persistent spin helix, donde el espin, puesto que se vuelve independiente de la

velocidad, estd en funcién Gnicamente de la posicién del electrén.
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Figura 6. Contornos de Fermi y distribucién de la orientaciéon de espin en el estado |A) para el caso de un GE2D con
acoplamiento espin-érbita tipo Rashba y Dresselhaus[001]. La relacién entre los pardmetros espin-6rbita es (a)vyk2 = 2 y
(b)vk: = o

Por otro lado, la energia de Fermi puede escribirse, en funcién de la densidad electrénica n, la masa m
y los vectores p;, que a su vez dependen de la orientacién cristalina y los pardmetros espin-6rbita, como
h2

er =g (kg —212,) (121)

donde ky = v/27n es el nimero de onda de Fermi de un GE2D con degeneracién de espin, es decir, sin
acoplamiento espin-6rbita y{’f]

2 2 2
_|_

o= \n2 2

Para hacer una comparacién entre la energia de Fermi y las contribuciones espin-érbita se suele utilizar el
valor de la diferencia energética entre los niveles e (k) y e_(k) como funcién de kp = |/ k% — 22, es
decir, 2d(kp) = 2kpg(0). Consideremos, por ejemplo, un GE2D crecido en InAs o InGaAs que presenta
dnicamente interaccién tipo Rashba, lo cual significa, la funcién angular g(6) = «. En estos pozos
de potencial la densidad electrénica va de n = 5 x 10* a 102cm™2. Si ademas se toman los valores
experimentales de o correspondientes, o = 0.6 a 4 x 10~ ! eV, se obtienen energias de desdoblamiento
en un rango de 2d(kr) = 1 a 5meV, mientras que el nivel de Fermi es del orden de e = 20 a 50meV

(Sinitsyn et al., 2004). Otra comparacién valiosa es la de las contribuciones espin-6rbita tipo Rashba y

320 = 5= [} TK2.(0) do.

27 Jo
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tipo Dresselhaus a través de la relacidén entre sus respectivos parametros. Para el caso de un pozo de
potencial de GaAs con orientacién cristalografica [001] se tiene el valor experimental de a/Biooy = 0.1,
o sea una contribucién mayor por parte de la interaccién tipo Dresselhaus (Schliemann et al., 2006).
Sin embargo, en InAs y en InGaAs, donde a/ﬁ[om] =215y O‘/ﬁ[om] = 1.5 — 1.85, respectivamente, el

acoplamiento de Rashba es el dominante (Ganichev et al., 2006).

4.4. Densidad conjunta de estados

Antes de proceder al calculo de las funciones respuesta, resulta conveniente analizar primero la densidad
conjunta de estados (JDOS, por sus siglas en inglés) para explorar los efectos de la IEO en el espectro de
transiciones interbanda permitidas, en particular, las singularidades de Van Hove que han de presentarse
en las funciones respuesta. Como se menciond en la seccién [3.1] a temperatura T = 0, el espacio k&
disponible para transiciones verticales energéticas esta determinado por la condicién e_ (k) < ep < g4 (k)
y por la conservacion de la energia ¢4 (k) — e_(k) = hw para una energia de Fermi e y frecuencia w
dadas. Esto quiere decir que solo aquellos puntos (k, ky) que forman la curva de resonancia y que
satisfacen k7.(0) < k < kx contribuirdn a J_(w). Para un GE2D crecido en una direccién arbitraria,

la densidad conjunta de estados toma la forma

_ w O —[§(w,0)]]
Tem@) = (g [ 8 FOR (123)
donde O es la funcién escalén y
1
flw.0) = “ 2 [w-(0) +wi(0)] (124)

3 [w—(0) — wi(0)]

Esta expresién implica que las transiciones verticales son posibles (inicamente en la ventana energética

hw4(0) < hw < hw_(6), donde

fw(6) = 2d(k7(9)) (125)
= 2k3(0) gpni (0) (126)
son las energias minima (A = +) y maxima (A = —) requeridas para inducir dichas transiciones entre los

estados correspondientes a la direccidn 6 en el espacio k. De manera que los extremos de la ventana de
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absorcién estan dados por las energias hw = ming[fuw (6)] y fiw = maxgy[hiw_(0)]. Estas cantidades son
la minima y maxima separacién energética entre € (k) y e_ (k) que cae dentro de la zona que contribuye
a la densidad conjunta de estados (sombreada en la Figura , y se manifiestan a lo largo de 6. y 6+,

respectivamente, dngulos caracteristicos de cada orientacién cristalina.

(a) (o)
€+ §
|
é E_
~§ 51: .
) =2
i S
>
é
ol KL0) ke0) L

Figura 7. (a) Esquema de posibles transiciones verticales de energia a temperatura T=0; se dan para aquellos valores de
k y w que satisfacen k};(0) < k < kn(0) y wy <w < w_. (b) Contornos de Fermi y curvas de resonancia para las cuatro
frecuencias caracteristicas w™, wq,wp, y w™ de un GE2D crecido en direccién [123]. La zona sombreada en ambas figuras
indica los valores de k que pueden contribuir a las transiciones.

La forma del espectro puede ser analizada geométricamente mediante la curva de resonancia C,(w),
notando como, al ir incrementando la frecuencia, esta entra, interseca y sale de la regién de transiciones
permitidas k:} <k <k (Figura ) Recordando la definicién 1’ para un Hamiltoniano de la forma

(114)), esta curva de resonancia es descrita por la ecuacién

huw
’kx“w + kyuy| = ?7 (127)

la cual, dado que p, - p,, < |pg||py|, representa una elipse rotada una angulo &, que a su vez estd

determinado por
21y -
tan(2¢) = ——-2—. (128)
|p‘m|2 - “"’y‘Q

Al hacer la rotacién correspondiente, k — q, la ecuaciéon adquiere la forma cartesiana estandar de la
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elipse
2 2
Q:p qy
@t @w (29
con ejes principales
Qulw) = 2y Q) = (130)
’ 2gnki(0<) Y 29k (0>)

donde O se elige de modo que coincida con la direccién en que se encuentra la minima separacién

energética que posibilita transiciones verticales, esto es

. — § si gk (§) < gpawy (§ + 7/2) ’ (131)

E+m/2 i gy (§) > gy (€ +7/2)

mientras que 0~ = 0. + /2.

Con estos angulos es posible definir las energias criticas donde comienza y termina la ventana de absor-
cién, asi como donde ocurren las singularidades de Van Hove. Dichas energias estan dadas por aquellos
valores hw en los cuales la elipse de resonancia toca tangencialmente los contornos de Fermi k7 a lo

largo de la direccién de los ejes Q. (w) y Qy(w), es decir, a lo largo de las direcciones 6. y 6.

Por lo tanto, las frecuencias criticas se obtienen de las igualdades Q. (w™) = k(0<), Quz(wa) = kp(0<),

Qy(wp) = kf(0>) y Qy(w™) = kx(0>), asi como sus correspondientes energfas

hw = 2kFg hkl] 9< 132

( (132)
hwa = 2kp i (0<), (133)
ey = 2k gpua (6, (134)

( (135)

h,(,d = Qkthkl] 9>) 135

De estas expresiones se infiere que la energia Aiw™ siempre es la mas pequefia, mientras que Aw™ siempre
es la mas grande, por lo tanto, corresponden al principio y al fin de la ventana de absorcién en el es-
pectro de la densidad conjunta de estados, respectivamente. En cambio, los valores intermedios pueden
intercambiar el orden, es decir, existe la posibilidad de que hw, < hAwy o de que Aw, > hwy dependiendo

de los parametros espin-érbita y la direccién de crecimiento cristalografica.
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t

hiw (meV)

Figura 8. Espectro de la densidad conjunta de estados para varias orientaciones cristalogréficas. Los parametros utilizados
son o = 160 meV A, 'ykz =0.50, n=>5x 10" cm™? y m = 0.05myp.

En la figura[8]se compara el espectro de |a densidad conjunta de estados de cuatro diferentes orientaciones
cristalinas, manteniendo los mismos pardmetros espin-érbita. Esta revela fuertes cambios de la forma
general, del tamafio de estos espectros y del corrimiento de la ventana de absorcién dependiendo de
la direccién de crecimiento de la muestra. En el caso [111], el Hamiltoniano es formalmente idéntico
al de un sistema con, Gnicamente, IEO tipo Rashba, por lo que presenta un desdoblamiento isotrépico
de los niveles energéticos. Por lo tanto, la curva de resonancia y los contornos de Fermi son circulos
concéntricos y la densidad conjunta de estados presenta la conocida forma de caja con solamente dos
energias criticas (hwi) Para las otras direcciones de crecimiento, sin embargo, el espacio k permitido para
transiciones verticales ya no es isotrdpico y dos formas diferentes de espectro son posibles dependiendo
del valor relativo entre w, y wp. Cuando w, < wy, el espectro desarrolla un forma convexa entre estas dos
energias, que es el caso de las orientaciones [001] y [123] en la figura 8| Por otro lado, cuando wy, < wg,
J4+_(w) presenta, en cambio, una dependencia lineal entre ellas, como ilustra el caso [110]. Esto puede
explicarse observando, para cada caso, como la curva de resonancia se superpone a la regién de posibles
transiciones delimitada por los contornos de Fermi. Cuando w, < wy, el semieje mayor @, (w) de la
curva C,.(6) tocaré el contorno kz(f) antes de que el semieje menor Q,(w) interseque k- (6), lo que
significa que para w, < w < wy, hay una porcién de la curva que no contribuye a J;_(w) y el espectro

presenta una forma convexa. En contraste, cuando w, > wy se tiene la situacién contraria, el semieje
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Qz(w) toca el contorno de Fermi k. (6) después de que Q,(w) hace contacto con el contorno de Fermi
k1 (0). Esto implica que existe un rango de frecuencias, w, < w < wg, en el cual las elipses C,(w) se
encuentran completamente dentro de la zona de contribucién, provocando un incremento lineal de la
densidad conjunta de estados. En la Figura [9 se ejemplifican ambos casos mediante dos orientaciones
. 7 . . . . 2 .
cristalogréficas distintas manteniendo los mismos valores de a y vk;. Se muestran las cuatro elipses
correspondientes a las cuatro frecuencias criticas junto con los contornos de Fermi k}j? el espectro de la
densidad conjunta de estados y la regién angular disponible en el espacio de momentos para transiciones

verticales.

4.5. Conductividad de carga a primer orden

En esta seccién se calcula el tensor de conductividad que determina la corriente eléctrica inducida a
primer orden como respuesta al campo eléctrico externo. En este sistema, la curvatura de Berry se

anula, pues

(28020 () )]

=0, (136)

lo que refleja la simetria ante inversién temporal del sistema, por lo que, a temperatura T' = 0,

k1 hw od od
znte’r
o ZWUOZ/ 2m)2 & (ho)? — (2d)° (d X 8/@) . <d X 81@) (137)
. h@ 9 /% df /kE(G) dk
=100— |Hy X —_— —_—— 138
O e 7 0 Gy (O) St (h@)? — (2d)? (138)

X {[1 + (8iy — 0iz) c0820]0;; — sen260(1 — (Sij)}’

donde se ha utilizado el resultado

od od\ 2,2 295 205. ) 5. y
(d X 81{:2-) : <d X (91@) = |y X py|" [(sen 00;, + cos 95@@;) dij —senfcosf (1 — 51])} . (139)
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Figura 9. (a) Curvas de resonancia C,.(w*), Cy(wa), Cr(ws), Cr(w™) y contornos de Fermi ki (6) para las orientaciones
cristalograficas [123] y [456]. (b) Se muestran también los correspondientes espectros de la densidad conjunta de estados
J+—(w), (c) asi como la regién angular disponible en el espacio de momentos para transiciones verticales. Los pardmetros
espin-6rbita considerados en ambos casos son a = 1.6 x 107° eV em y vk2 = 2a, la densidad electrénica es n =

5x 10" em ™2 y la masa efectiva m = 0.05my.
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Al separar nuestra expresion en una parte real y una imaginaria y considerando nicamente procesos de

absorcién, la conductividad toma la forma

' hio 2 qe kx(0) 1 i
O_?.Lter W) = i00— |y X @ 2/ 7/ dk{’])[ :| — 0(hw — 2d }
J ( ) 0 8 ’ * y| 0 gf’hkl](e) k;(@) (hW)Q - (2d)2 2hw ( )

X {[1 + ((52y — 511) Ccos 29] (Sij — sen 29(1 — (5@‘)}, (140)

donde P denota la integral del valor principaIE] Después de realizar la integral en k, se tiene que

inter o 2m do
Realf' (w) = Sl x [ s @ (1= [€(,0)]

iy (0)
X {[1 + (8iy — 04z) c0820]6;; — sen20(1 — (5ij)}7

. 2m do
Im ™" () = 2O 2/ 1
m o (w) o [y X by ; gflhkl] 0 n

X {[1 + (8iy — 04z) c08260]6,; — sen 20(1 — 5ij)},

w+w-(0)] [w = wi ()] ’
W —w-(0)] [w+ w ()]

Es importante destacar de estas expresiones el factor global

e X g1 = (Lawblyy — Hayliye)® + (Baoaliny — Hapboy)® + (Hyeltay — Byyhze)®,  (141)

el cual depende tanto de los parametros espin-6rbita como de la orientacién cristalografica del gas, de
acuerdo a . Su anulacién implica la ausencia de corriente interbanda, lo cual recuerda a la condicién
|| = |Bjooy)| bajo la que esta misma cantidad se anula en gases crecidos a lo largo de la direccién [001]
(Zhou Li, 2013). A continuacién, mostramos que, efectivamente, las condiciones bajo las cuales se anula
’2

el factor |p, X p, " son una generalizacién de tal resultado.

La desaparicidn de la corriente esta sujeta a la presencia de un campo espin-6érbita colineal en el espacio
de momentos, el cual es posible obtener mediante las condiciones de simetria SU(2) encontradas por
Kammermeier et al. (2016): un sistema crecido a lo largo de una direccién cristalogréafica que tenga
al menos dos indices de Miller iguales en médulo y una relacién adecuada entre los parametros de
Rashba y Dresselhaus. Para demostrarlo, sin pérdida de generalidad, se eligen los vectores ortonormales

i (perpendicular al plano), m y fi (paralelos al plano)

n = (7777777%), m = (_17170)/\/57 i: <n27n27_277)/\@7 (142)

“p ff; f(x)dz = lims_o [ffoo:s f(x)dx + j:;ré f(m)d:c} donde x es una singularidad.
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donde n? = (1 — 27?). Bajo esta seleccién, los vectores p,, pasan a ser

0 0 ,umy a+ ’7k721(1 + 3772)n2
I’l’w = :UJya: = — + ’yk%(l — 9772)”,2 , uy — /“Lyy = 0 X (143)
0 0 i)\ —VREV2Z0(1 = 30P)

Cuando a'y vk2, pardmetros espin-6rbita de Rashba y Dresselhaus lineal, respectivamente, satisfacen la

relacion
Q 2
= =9, (144)

n

es decir, cuando y,,, = 0, el campo espin-drbita toma la forma
d(k) = vk, (3n% — 1)(—2n.,0,V2n)k, (145)

y su direccién deja de depender del momento. Bajo esta situacion, p, X pty, = iy, (fsy, 0, —fig,) = 0,
lo que corresponde a la anulacién de la corriente interbanda. Al particularizar ((144)) a las direcciones de
crecimiento [001], [110] y [111] la relacién entre los pardmetros espin-6rbita se reduce a las conocidas

condiciones de simetria SU(2) [a| = |Bjgoy|, @ =0y @ = =111}, respectivamente.

0.25 _ ‘
Re U.;-’;tpr ( CL ) — Re o—.le.;for ( b)
020 "7 mon” 0.2 === TmoZe ]
Re U.i‘rjt’/t” —— Re U;’prr ;
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0.1
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: 0.0 i )
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IR (‘ 2 ~0.1
\/ e
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Figura 10. Componentes (a) longitudinal y (b) transversal del tensor de conductividad lineal o}}**" (w) para un GE2D con

IEO Rashba-Dresselhaus crecido en la direccién [123]. Las lineas de puntos verticales indican las posiciones de las frecuencias
criticas. Los pardmetros utilizados son los mismos que en la Fig. @
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En la figura se muestra el espectro de la conductividad interbanda para los sistemas crecidos en la
direccién [123] y [456]. Como se anticipé mediante la densidad conjunta de estados, puede identificarse
la presencia de singularidades de Van Hove en las energias criticas respectivas — ademas de
un cambio en el ancho, el tamafio, la regién y forma general del espectro que depende de la orientacion
cristalogréfica, incluso sin alterar los pardmetros espin-érbita. Esto posibilita la eleccién de caracteristicas
espectrales particulares a través de un estudio comparativo entre sistemas con distintas direcciones de

crecimiento.

4.6. Conductividad eléctrica de segundo arménico

Una vez més, debido a la anulacién de la curvatura de Berry, el Gltimo término en la ecuacién ([81)) es

cero y el tensor de conductividad de segundo arménico para nuestro sistema se reduce a
3 2
(2w0)r ) — 2e /dk)\f,\{(d_f)d> d od -(d 801) 1
ik (@) = Fag ZP:XA: 2n)2 & ok )\ @ ok; " Ok ) 205 (o + A2d)

_ (dg;)(d y §z>.<d « g}i) (2hw+)\2d§(m+/\2d)}’ (146)

sin embargo, la integral de los términos restantes también se anula debido a simetria de inversidn

temporal. Mateméaticamente, este resultado puede apreciarse una vez realizada la integral en k; utilizando

el resultado ([139)) y

ad
(d- aki) = (Hi - ) kv

= ;- <umkx + uyky) (147)

=kp;- (umcose—i—uysenH),

se tiene que estas integrales son de la forma

kp(0) dk k kp(0) dk k it [Fr(0)
—_— = - dk k6(hw — 2d 148
-/ICF(O) (h@)? — (2d)? /ic;(e) (hw)? — (2d)*  2hw Jik(o) ( ) (148)
1 { w?—wi (0)| .
_ In i O — |E(w, 0)| } 149
8g[2hkl] (9) w? — w2 (0) [ | ] (149)



48

y los integrandos en 6 resultantes son del tipo senfh(f) y cos@ h(f), donde h(f) es una funcién

f(cos2 6, sen? 6, sen 6 cos 6) con periodo T, es decir,

21 ™
h(6)do = 2 / h(0) do, (150)
0 0

y, por lo tanto, la conductividad se anula debido a integrales como

2m g ™
/ senf h(0)dh = / senf h(6)dh — / senf h(6)dh = 0, (151)
0 0 0

2m ™
/ cos@ h(0)do = 2/ cos@ h(0)db = 0. (152)
0 0

4.7. Conductividad de espin a primer orden

En esta seccién se dirige la atencién a la respuesta lineal de conductividad de espin dada por la expresién
. Se tiene que, para el GE2D con acoplamiento espin-6rbita tipo Rashba y tipo Dresselhaus crecido

en una direccion arbitraria, el término proporcional a

Kd x g}i) x dh = [(u,, X i) X uphkyk;p (153)

se anula debido a simetria de inversién temporal, y el tensor de conductividad de espin lineal en el campo

eléctrico (a temperatura 7' = 0) queda como

d*k Og 1 1 od
Vi 0
s = —— dx — 154
7ij(@) e/(27r)28kid(hw)2— (2d)2 < 8 ak])e (154)
e 1 27 dé k- (0) k’2
= (i, < / / S —
82 (Hx y)‘f m/h? Jo  guay(0) Jipe)  (hi)? — (2d)?
X [&'jz + sen 26 (613/ - 512:) 51']‘ + cos 26 (1 - 513)] , (155)
donde se han desarrollado los factores deg/0k; = h?k;/m y
od
(d X 8k:i>@ = (Hy X 1q) ko
= (l_j,m X l‘l’y)égVisz (156)

= (um X '“y)g k (cos 06, — sen00;;) .
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Después de hacer la integral en k, se tiene que la parte real estd dada por

o Ly oo @]lo—-(0)
¢ 8m/h? 2w Jo gflhkl] 0) | [w—wi(0)] [w+w-_(0)]

X [&‘jz + sen 20 ((5“/ - (Sw) 5¢j + cos 26 (1 - (52])] . (157)

e
Reaf;(w) = 0f;(0) = <= (o X 11y

Aqui, el primer término es la conductividad de espin

Co) =& 1/2”‘19 ) Y vy
05(0) = —— (umxuy>£2ﬂ o T [eij> + sen 20 (i) — 6iz) 85 + cos 20 (1 — 6;;)],  (158)

0

la cual puede resolverse analiticamente al considerar z = e e integrar sobre el circulo unitario. Esto da

como resultado

o X 1 ~1 1+R
o5(0) = _i( y)g m(z4) e(z+) (150)
8T [Ba X Myl | —1 4+ Re(zy)  Im(z),
donde
_ 2 _ 2 2
AVAE-(BAC) by (160)

e B2+ C?
A= (Jpg® + |1yl?) /2. B = (|pz)® — [1ty|?/2, y C = py, - p,,. Por otro lado, la integral de la delta de

Dirac permite obtener la expresidon de la parte imaginaria del tensor de conductividad de espin

huw 2 de
I ¢ = _76 z X / o1 — ,9
m.o;(w) 81 (,u “y)e 16m/h? Jo gflhk”(e) (1= 1w, O]
X [€4j2 +sen 20 (84 — 04z) 645 + cos 20 (1 — 045)] . (161)

Debido a que (ux X py>m y (px X uy>y se anulan cuando p,, = 0, se puede concluir que los tnicos
sistemas que admiten una corriente lineal de espin con polarizacién de espin perpendicular al plano son
los crecidos a lo largo de las direcciones [001] y [111]; cualquier otra direccién cristalografica tendria
componentes de la corriente de espin con polarizacién paralela al gas. Al igual que la contribucién
interbanda a la corriente de carga, la corriente de espin a primer orden se anula por completo en presencia
de un campo espin-6rbita colineal (p,, X My = 0). Esto sucede cuando se cumplen las condiciones de
Kammermeier, una direcciéon de crecimiento con al menos dos indices de Miller iguales en médulo y
la relacién . La primera condicién equivale a considerar el subconjunto de sistemas definido por
los vectores e implica poz X poyy = fiye (s, 0, —py, ), mientras que la relacion particular de los

pardmetros espin-6rbita de Rashba y Dresselhaus conlleva f,, = 0. Sin embargo, cabe notar que para
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el mismo subconjunto de sistemas es posible obtener corrientes de espin con una polarizacidén de espin
particular. Evidentemente, estos sistemas nunca presentaran corrientes con polarizacién de espin a lo
largo de 11 (y'), pero si pueden presentar corrientes con polarizacién en 1(2') y i (2) cuando p,, =0y
[z, = 0, respectivamente, siempre y cuando i, # 0. De (143) se tiene que el caso My = 0 corresponde

a la relacion de pardmetros espin-6rbita

O~ (162)

n

que a diferencia de p,,, = 0 no implica un campo d(k) colineal y, sin embargo, provoca la ausencia de
corriente con polarizacién fuera del plano. Por otro lado, 11, = 0 es independiente de la magnitud de
los parametros y sucede inicamente en sistemas crecidos a lo largo de las direcciones [001] y [111], con

n =0y n?=1/3, respectivamente.
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Figura 11. (a) Componentes longitudinales y (b) transversales del tensor de conductividad de espin o7;(w) para un GE2D
crecido a lo largo de la direccién [123]. Los pardmetros utilizados son los mismos que en la figura

4.8. Segundo armoénico de la conductividad de espin

A diferencia de lo que pasa con la respuesta de segundo armoénico de la conductividad de carga, la

expresién correspondiente a la conductividad de espin no se anula en su totalidad y puede ser
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expresada, utilizando ([147)), (153)) y (156]), como

2

(& 2 m i A A ~ A
) = G e < [ ST (e X sy 65~ BRIC(w10)  (163)

—Etpattqphp (1 - 11,) (Radly — biy01)[C(w,0) — 4C(2w,0)] + (j & 1)}

donde k; = ki/k = cos 66, +sendy, y

m 2 a s w r — W_ e
Cl,0) = — (222(9) + %m {xfwigz;ﬁx +wEZH D i o ez, 0)]. (164)

Al igual que en la respuesta lineal, el sistema fi = (1,7, 1.) no admite corriente de espin en 2w cuando
tyz = 0 0, equivalentemente, cuando el campo espin-6rbita se vuelve colineal. No obstante, es posible
estudiar la polarizacién de una corriente de espin para la misma familia de orientaciones de forma similar

a como se hizo a primer orden. Esta vez, los factores que es necesario analizar son

(K)o = pyeOey, (165)
() = (HgyOtx + tzy00z), (166)
[(/"‘m X Hy) X um} . = 11 (Mg Ot + 12Oty ), (167)
(1 X 11y) x| = , = Hye (M + 112,)0y. (168)

En estas expresiones se advierte el potencial control sobre la polarizacién de la corriente de espin, siempre

y cuando esta no se anule por la condicion p,,, = 0. Una vez mas, las condiciones para llevarlo a cabo

son fig,, = 00 p1,, = 0. El primer caso corresponde al flujo de una corriente de espin con espin polarizado
,(2w)

paralelamente al plano definido por 1 (y/) y @i (2/), es decir Ol (w) = 0, mientras que el segundo

implica el flujo de una corriente con polarizacién de espin paralela al plano descrito por los vectores £ (')

z,(2w) y,(2w)

i1 (w) = 0. Por otro lado, para tener o,

y 111 (y'), o lo que es lo mismo, o (w) = 0 es necesaria la
condicién de campo d(k) colineal, p,,, = 0. Por lo tanto, se tiene que en un sistema del subconjunto
i = (n,n,n,), dado que 0’%(&)) = 0, cualquier generacién de corriente de espin polarizada a lo largo
de la direccién 1 (y') dependerd cuadraticamente del campo eléctrico, pues es inducida Gnicamente
como respuesta de segundo orden. Otro aspecto a destacar es que, al contrario de lo que sucedia con
la respuesta de orden lineal, todos los sistemas [hkl], a excepcion de los gases crecidos a lo largo de

[001] y [111], presentarian corrientes con componentes de polarizacién de espin fuera del plano, esto es,

z,(2w)

i (w) # 0. El requerimiento para tener esta polarizaciéon de corriente fuera del plano es d. (k) # 0,

caracteristica que distingue a las muestras orientadas a lo largo de [110] de las correspondientes a [001]
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y [111], hablando de los sistemas normalmente estudiados.
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Figura 12. (a) Componentes longitudinales y (b) transversales Hall del tensor de conductividad de espin de segundo
armoénico con polarizacién de espin fuera del plano para un GE2D crecido a lo largo de la direccién [123]. Los pardmetros
utilizados son los mismos que en la figura @

2 |
hwt hwe — hwy,  hw”
( 8 10

Al hacer una estimacién del tamano relativo entre la corriente de espin lineal y de segundo arménico

para el sistema crecido a lo largo de la direccién cristalografica [123] (figuras [11]y [12]) se tiene

J?  eE/kg
JO " Tep

N(w), (169)

donde N (w) es un escalar dependiente de la frecuencia, kg = ma/h? y eg = akp. El factor (eE/kRr)/er
es una medida de comparacién que relaciona el acoplamiento del dipolo espin-6rbita e/kp y el campo
eléctrico con la energia caracteristica eg. A una energia fuww ~ 4 a 5meV (en el rango de los THz),
N ~ 1072 a 1072, y para un campo eléctrico E ~ 10% a 10°Vm~! (Hamamoto et al., 2017; Pan y
Marinescu, 2019), se estima 72 /7(1) ~ 1073 — 1. Para una comparacién con la corriente eléctrica de
primer orden, se estima

TD@/R)  (cE/kr)

~ 1074 ~ 1072 170
T /e . X (170)

para una energia iw = 6meV y E ~ 10°Vm™!. Estas estimaciones sugieren que la corriente de espin
inducida por segundo arménico puede alcanzar valores significativos mediante valores razonables del

campo eléctrico, para algunas frecuencias en el rango de los THz.
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Aunque en este trabajo se han excluido los términos clbicos de la contribucién espin-érbita tipo Dres-
selhaus, algunas observaciones pueden hacerse con respecto a las consecuencias que tendrian en la
respuesta a segundo orden. El considerar los términos ciibicos en k rompe la simetria SU(2) conseguida
bajo las condiciones de Kammermeier para el Hamiltoniano lineal; sin embargo, bajo estas mismas condi-
ciones, el campo espin-6rbita total (con términos lineales y ciibicos) correspondiente a los sistemas [110]
y [111] se mantiene colineal (Kammermeier et al., 2016). Esto conduce a la anulacién de los tensores
interbanda de conductividad de carga y de espin, tanto de primer como de segundo orden, como puede
mostrarse utilizando las expresiones generales para un sistema de dos niveles (73)), (81)), y (89).
al notar que cada término involucra un factor del tipo d(k) x dd(k)/0k;. Cuando d(k) es colineal,

d(k) || od(k)/0k; y, como consecuencia, su producto cruz es cero.

En este capitulo, se han determinado la densidad conjunta de estados y las conductividades asociadas
tanto a una corriente de carga como a una corriente de espin de respuesta lineal y de segundo arménico
para un GE2D con acoplamiento espin-érbita crecido en una direccién arbitraria. A continuacién, se

presentan algunas de las conclusiones obtenidas:

= Se muestra cémo la eleccién de una orientacién cristalografica modifica la forma general del
espectro de la densidad conjunta de estados y de las funciones respuesta, asi como su tamafio y

la posicidn de la ventana de absorcién.

= Se encuentra que no hay conductividad eléctrica de segundo arménico para este sistema debido a

simetria de inversidon temporal.

= La conductividad eléctrica de primer orden, al igual que la conductividad de espin lineal y de
segundo arménico, se anulan debido a un campo espin-érbita colineal bajo las condiciones de
simetria SU(2): una direccién de crecimiento con dos indices de Miller iguales en médulo y una

relacién especifica entre los pardmetros espin-6rbita para cada una de estas direcciones.

= Los inicos sistemas que admiten una corriente de espin lineal con polarizacién de espin perpendi-
cular al plano del gas son los crecidos a lo largo de [001] y [111]. Notablemente, estos también son
los Gnicos sistemas que no exhiben una corriente de espin de segundo arménico con polarizacién

fuera del plano.
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= En el conjunto de sistemas i = (1,7, n,), existe la posibilidad de generar corrientes de espin, tanto
lineales como de segundo arménico, con una orientacién especifica mediante una relacién diferente

entre los pardmetros espin-érbita en comparacién con la requerida para la simetria SU(2).

= La corriente de espin inducida como respuesta de segundo arménico en estos sistemas puede

alcanzar magnitudes significativas.
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Capitulo 5. Modelo anisotropico de Rashba

En este capitulo se considera un sistema que se asemeja a un GE2D, sin embargo, muestra otro tipo
de anisotropia. Esta anisotropia surge en materiales atdbmicamente delgados, pero con cierto grado
de corrugaciéon como el fosforeno o los monocalcogenuros metalicos del grupo IV. En este modelo la
reduccién de simetria en el desdoblamiento de los estados es debido a una anisotropia de la masa, es
decir, el electrén presenta masas efectivas distintas dependiendo de si se mueve en direccién x o en

direccién y, de modo que el Hamiltoniano que lo representa es

R2k2 Rk
H = I \[ Ry ,/ - Ao, 171
<2m$ 2my> + « < kyo ay) + Ao (171)

donde « es el parametro espin-érbitay mg = | /m;m, es la media geométrica de las masas efectivas m; y

m,. Son estas masas las que provocan que los dos primeros términos en , correspondientes a la parte
cinética y a la interaccién espin-6rbita tipo Rashba, se distingan de su contraparte isotrépica presente en
heteroestructuras semiconductoras. Ademas el modelo se ha extendido para incluir un parametro A > 0
que da origen a una brecha energética entre los niveles £, (k) y e_(k). Si no hay interaccién espin-
orbita ni brecha energética, es decir, « = 0 y A = 0, nuestro sistema se reduce al GE2D anisotrépico
considerado por Ahn y Das Sarma (2021); por otro lado, si @« = 0, A # 0y m, = m, se obtiene
el modelo ferromagnético de Rashba, ampliamente utilizado para estudiar aspectos fundamentales del
efecto Hall anémalo (Nagaosa et al., 2010). Es importante sefialar que estos sistemas estin incluidos
en el nuestro. Particularmente, mientras que todas nuestras expresiones incluyen a A, estas abarcan el
caso A = 0, el cual equivale a un modelo con simetria de inversiéon temporal, en tanto que A # 0
rompe dicha simetria. Esto permite estudiar facilmente las diferencias entre ambas situaciones. Escritos
en coordenadas polares, las bandas de conduccién (A = +) y de valencia (A = —), expresados en (54)),

estan dados por

21.2 .2
ey(5,0) = 97O s, (172)
mq
donde
d(k,0) = \/a2k2g2(8) + A? (173)

es la magnitud del campo vectorial d(k) = a(y/mq/myky% — \/mq/mak.y) + Az y donde

g(0) = T 0520+ 4 sen2 9 (174)
My my
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contiene la informacién acerca de la anisotropia del modelo; cuando m, = m,,, se tiene que g(f) =1, lo
que corresponde al conocido caso del modelo anisotrépico de Rashba mencionado previamente. Sabemos
que e4(k,0) —e_(k,0) = 2d(k,0), mientras que utilizando la definicién (59)) encontramos que la curva

que satisface una diferencia de energia constante, o curva de resonancia, es la elipse descrita por la

ecuaciéon
hw/2)? — A?
50(k:x,ky) = L, (175)
2e 4
donde
R2k2  h%k2
k) — T Y 17
co(k) 2my + 2m, ( 6)
_ h2k2g2(9)
2md

es la parte cinética del Hamiltoniano (171)) y e4 = mga? /R

La introduccién de A no solamente afecta la topologia del sistema al introducir una brecha energética
entre los niveles, sino que ademas, la misma forma del nivel e_(k) se ve modificada dependiendo de
la relacién entre Ay €4 (ver Figura . Cuando A < €4 el nivel inferior desarrolla un méximo local
—A en k = 0 rodeado por un valor minimo emin = — (€% + A?%)/2e4 en los puntos de k sobre la elipse
0(ks, ky) = (€4 — A?)/2e 4. Por otro lado, cuando A > £4, la banda de valencia exhibe solamente un
minimo en k = 0. Debido a la presencia de A y a las posibles morfologias de ¢_(k), existen distintas
posiciones en que puede estar ubicado el nivel de Fermi ep con respecto a la brecha de energia, lo cual

afecta la definicion de los contornos de Fermi y, por lo tanto, el espectro de transiciones Opticas:

(7) Cuando e > A, la ecuacién tiene como raices las curvas (ver Figura [14p)

9 1/2
[(\/8124+A2+2€A€F:F€A) —A21 , (177)

K (0) = ag(0)

uno por el corte a la banda de conduccién (+) y otro por el corte a la banda de valencia (—).

(i1) Si |ep| < A, el Gnico contorno de Fermi que se genera es el definido por k5 (6) en (177) (ver
Figura [14p).

(#i7) Por dltimo, si la forma del nivel e_(k) es la correspondiente a A < €4y epmin < ep < —A, dos
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contornos de Fermi resultan del corte al nivel inferior (Figura [L4k):

1 9 1/2
2(0) = —— +/ed + A2 +2 ) — A2 1
0= (east v/eh + 82+ 20er , (178)
donde ¢} (0) = k- (6).
(a) (b) (c)
€+ €4 €+
&
0 N 2A /o 2A
0 0
k k k

Figura 13. Forma de los niveles Rashba segiin la relacién entre Ay e4: (a) A =0, (b) A <eay (c) A>ea.

Mientras para la situacion (ii) es necesario que A # 0, es conveniente sefialar que (7) y (iii) comprenden
el caso sin brecha energética A = 0 en que basta decir si el valor del nivel de Fermi es positivo o negativo,
respectivamente. Los contornos expresados mediante y son elipses concéntricas orientadas
horizontalmente si m, > m, o verticalmente si m, < m,. Ademas, la separacién energética entre los

niveles, correspondiente a los puntos k que forman estas curvas, es decir,

2d(kE(0)) = 2 (\/5?4 A2 4 2eaer T EA) , (179)

2(q£(0)) =2 (244 2+ AT+ 2eaer ) (180)

es independiente de 6. La curva de resonancia C,-(w) es una elipse con la misma forma y orientacién que
los contornos k% () y ¢z (6), lo cual se confirma mediante , y la dnica diferencia es la variacién del
tamaio dada su dependencia de la frecuencia. Como consecuencia, se tendran tnicamente dos energias
criticas en el espectro de la densidad conjunta de estados, determinadas por las frecuencias w4 y w_ en
que Cy(w) entra y sale, respectivamente, de la zona sombreada en la figura . La ventana de absorcién

comenzara, entonces, con la energia fiw que, dependiendo de la posicién del nivel de Fermi, estd dada
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por
2d(kf) siep>A

hwy = {2A si lep| < A ; (181)
2d(qp) siemin <ep < —A

mientras que terminard en fw_, que en cualquier circunstancia es

hw_ = 2d(k3). (182)

a
EF
07 720 03k 7 ’
| E— i T S e EFR
k5 (6) i (6) E— ko) g0 E— i)
k(6) k(6) k(6)

Figura 14. Bandas de energia £+ (k,6) del modelo de Rashba anisotrépico con ¢4 > A > 0. Las zonas sombreadas
indican la regién k permitida para transiciones dpticas segln la posicién del nivel de Fermi: (a)epr > A, (b) ler| < A,
(¢) emin < er < —A. Los recuadros muestran los contornos de Fermi correspondientes.

Los diferentes casos se ven ilustrados en la Figura [14, donde se muestra el esquema de posibles tran-
siciones energéticas, asi como los correspondientes contornos de Fermi cuando A < £4. Todo esto se

manifiesta en la densidad conjunta de estados, que toma la forma

To(wier) = o0 [l - fewier)] (183)
donde
f(w,ep) = = (_w(_“’: :S;;/ 2 (184)

Conviene resaltar que la funcién {(w,ep) depende de las frecuencias criticas, por lo tanto, se ve modi-
ficada por la posicién del nivel de Fermi de acuerdo a . La figura presenta la funcién J;_(w)
mediante un mapa de color donde, para un valor de er dado, el gradiente de color deja ver su crecimiento
lineal dentro de la ventana de absorcién hw < hw < hw_. Ademaés, puede visualizarse el comporta-

miento de los umbrales (181): (i) ep > A, hw, decrementa su valor junto con e hasta hw; = 2A;
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(7i) lerp| < A, el limite de la ventana se mantiene en fiw = 2A; (iii) ep < —A, hw; comienza a
incrementar su valor conforme el nivel de Fermi sigue disminuyendo hasta ep = epi,. Por su parte,
la magnitud de hw_ va reduciendo su valor junto con el nivel de Fermi e, independientemente de la

posicién con respecto a la brecha energética de este dltimo.

2.0
1.5
1.0
0.5
<
~ 0.0
59
w
—-0.5
—1.0 {
1
1
_ 1
—1.5 !
1
M, 2N

0 1 2 3 4 5
hw/gR

Figura 15. Densidad conjunta de estados 8ma?J;_ (w;cr) y bordes de absorcién hw4 (er) del modelo anisotrépico de
Rashba para el caso €4 > A. Los parametros utilizados son A = 0.364, o = 10meVA, n =1 x 103ecm™2 y m, = mo,
my = 4mo para las masas efectivas.

5.1. Conductividad eléctrica de primer orden

La conductividad intrabanda puede formularse de la siguiente manera:

intra g Q d2k @% _
Oij (w) - mhw XA:/(QW)Q ok; 8/{?j 5(€F 6/\)a (185)

donde, a su vez, las derivadas parciales de los niveles y la delta de Dirac pueden escribirse como

86,\ 1 aekkimd

Ok g7(0) Ok k mi (186)
y
5 (k- k)
O(ep —en) = REN , (187)
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respectivamente; k) es la enésima raiz de €)(k,0) = e y por brevedad se omite su dependencia en 6.

Después de hacer la integral en k, el tensor intrabanda queda como

intra 100 Aa‘g)\ mtzi
7! = 1
Tij  Amwhd Z/ P ok ’k k) mim; (188)
X Kcos 04;, + sen 05iy) dij +senfcosf (1 — 6”-)] . (189)
Ahora, al desarrollar el factor
d2(k)) — A2 d(kN) + A
Ok b=k} d(k)) ER

se ve su independencia angular debido a los resultados ((179)) y (180]), de modo que se puede llevar a
cabo la integral en 6 ((261)), (260) y (262]) en anexo) y se obtiene

o (W) = &y M.

i 191
1] 3477,(:) < ( )

ioo d2(k)) — A% [d(E)) + Aeg
d(kp) ER

m;

Esta expresién, completamente imaginaria, es aplicable a toda posicién del nivel de Fermi con respecto
a la brecha de energia; la tnica diferencia se encuentra en las raices k) que estaran dadas, segiin sea el
caso, por y (L78). La expresion puede escribirse también en funcién de las energias y
, sin embargo, al hacer la suma en \ es importante recordar que para el caso (iii) fiw en realidad

viene de una raiz del nivel e_(k). Tomando esto en cuenta, la forma explicita de los tres casos es

(1) erp > A:
intra _ (hw )2 — (2A)2 (hw )+25
7 ) = % 4hew { i hw ] +2€R R]
w_)® - 2 —)—2¢ m
[ G2l o
(1) lep| < A:

, (193)

oigrat) = by 0 [ ()= GO (o) ~2en] ma
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(#1%) emin < ep < —A:

=) = (207 ) 26R]}md, (104)

Por su lado, la contribucién interbanda de la conductividad lineal si presenta tanto parte real como parte
imaginaria. Para la parte real del tensor se tiene que las componentes de la diagonal principal pueden

escribirse de la forma

X 27 ko k

Re oter (i) = 70 42 / do [ dk = [oﬂkz (sen® 0 6 + cos?0 01y ) + A2md] §(hw — 2d), (195)
8 0 k1 d my;

donde se han utilizado las expresiones que corresponden, esencialmente, al tensor métrico cuantico y a

la curvatura de Berry del modelo anisotrépico de Rashba

od 00 _ o (w2 + 214 5, — i)
(d X 8]52) <d X ak]> =« |:<O£ k°+ A s 51] o kzk] , (196)
od od\ .
(aki ) akj> rd =iz 07h, (197)

ademas de (k? — kik;)di; = k%(sen® 6 6,4 + cos? 0 diy)0;j, donde no se suma sobre indices repetidos. Los

limites de la integral en k estan dados por

KEO) sier> A
ki=10 si lep] < A ; (198)

qp(0) siemin <ep < —A

y ko = k5 (6). Al escribir la delta de Dirac como

5(hw — 2d) = mf}%a(k ), (199)
donde
Bo= - Jhw)? — 20)? (200)

2a9(0)
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y d(k*) = hw/2, de la integral en k se obtiene directamente

27 2 2 2 2
inter( \ _ 00 de B (2A> sen” 6 6,5 + cos” 6 64y <2A) mq B ‘
(201)

mientras que al utilizar los resultados ([259)), (260) y (261)) del anexo, la parte real de las componentes

longitudinales del tensor de conductividad queda como

, 2A\ 2
ey () = ™0 [1 L(22) ] "4 61— nser)]]. (202)

Para las componentes Hall se tiene k;k; = k% cos@sen ), de modo que la integral en @ se anula (ver

resultado (262)) en anexo), y por lo tanto,

1

inter o inter _ 00 2
ReolV* (w) = —Reoin (w) = ZA/ do dk 1 ) — a7

Ty Yy (203)
Las integrales pueden resolverse analiticamente y estan dadas por (250) y (259)), con lo que se obtiene

W+ wo) (@ —wy)
@-w)@tw) |

- 2A
Re oM (1) = — Re oM (1) — 8( )m (204)

& v hw

Similarmente, al proceder con la parte imaginaria se obtienen las expresiones

14 (25) ] n C 2w(wy —w-) (2A>2} @, (205)

Wyw_ hw m;
inter

ry

Im o' () = T2 {

24
hw

, oo
(@) =~ Im ol (w) =72 (

)eli - letwser) (206)

Imo

Las integrales necesarias para llegar a estas expresiones también pueden encontrase en el anexo. Ahora
que se han obtenido la parte intrabanda e interbanda de la conductividad, Gnicamente hace falta sumar

las contribuciones para obtener el tensor completo, el cual estd dado por

2
Redi(w) = Diw)d(w) + T [H (2) ] PO~ fewier)], (207)
intra 0o 2A\? (WHw)(w—wy)| 2w(wy—w_) (2A\?)] my
tmoii(w) = Imor; “"”wﬂ”(w) 11“ e e () }m
(208)

Reogy(w) = —Reoy,(w) = 70 (M) In (209)
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Imogy(w) = —Imoy,(w) = —

2 (32) el - eGwsenl (210)
donde se ha afiadido el peso de Drudeﬂ D;;(w) en con el fin de tomar en cuenta correctamente el
limite w — 0 de la contribucién intrabanda a la conductividad longitudinal (Agarwal et al., 2011; Stauber
et al., 2013). El espectro de la conductividad puede observarse en la figura para un sistema donde
A < g4 para las tres posiciones de . Se puede observar lo que ya anticipaba la densidad conjunta de
estados: el comportamiento de las energias caracteristicas hwy y hw_ conforme se considera un valor

de la energia de Fermi cada vez mas pequeiio, lo cual ocasiona a la vez una ventana de absorcién mas

estrecha.
25 25T 25
1 1 1 1 1 1
l| \! (a) | == Reo,, 11! (b): — Re 0y, :n [ i (C) — Re 0y,
2011 i H Imo,, 20 : | i i - Imoy, 201! i E Imo,,
1 | == Reogy, 1 i i == Reoy, 1 i i == Reoy,
15 |‘ == Imoy, 15 1| == Imoy, ].57: | ! ! == Imoy,
\ * Reoyy 1} = Reoy, I | l * Reoyy
| § L
€ 10l Vi = Imoy,, 1.0 || = Imoy, Lol ! = Imoy,,
= 7| v o B |
=R 1 IR N\
S 0.5 s \ 0.5 \ .
\ - - = e ——
0.0 0.0 AT =
. 3 !
] :
—0.5 ! —0.5 ' !
i i i
y ! ) . :fZUJ+ :fzw,
- '8.00 0.05 0.10 0.15 0.20 g 0 0.05 0.10 0.15 0.?07]'8.00 0.05 0.10 0.15 0.20
fiw (meV) hw (meV) hw(meV)

Figura 16. (a) Componentes longitudinales y transversales del tensor de conductividad o;;(w) para un modelo de Rashba
anisotrépico con brecha de energia cuando (a) er > A (b) |er| < Ay er < —A. Los pardmetros utilizados son A = 0.3¢k,
n=1x 1013cm72, Mg = Mo, My = 4mo, o0 = 10 meVA.

5.1.1. Propiedades 6pticas lineales

5.1.2. Dicroismo lineal

La anisotropia del sistema asociada a 0,,(w) # oyy(w) puede ser expresada también al separar la

corriente eléctrica en la suma de una componente longitudinal y otra transversal. Esto es, si la amplitud

'El peso de Drude D;;(w) surge de la necesidad de satisfacer las relaciones de Kramers-Kronig y esta definido como

D;; = 7 lim lim wlmoy; (q,w) .
w—0q—0

En nuestro caso
, int
Dj; =7 lim w Im o7 (w),
w—0

dado que lim,, o w Im o27"*¢"(w) = 0.
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del campo eléctrico externo es Eg(w) = Ey(w) (cos px + sen ¢y ), la corriente puede escribirse como

J=oyBo+0,Eox 2, (211)
donde
0| (W Q) = 0aa(w) cos” @ + Tyy(w) sin® ¢ + sen @ €os @ [04y (W) + Tya (W)] (212)
01 (W @) = [Oax(W) — 0yy(w)] sen g cos ¢ + o4y (w) sen? p — oy (W) cos? p. (213)
Al considerar que en nuestro sistema 0,y (w) = —oy,(w), la conductividad del término paralelo al campo,

conocido como longitudinal, se reduce a
o (w; ) = 0zz(w) cos® o + 0,y (w) sin? @, (214)
y su parte real, la cual determina la disipacidon para campos linealmente polarizados, esta dada por
Reoy (wig) = 2o [1 - (iﬁ)] 0 (1~ le(wier)) 6°(). (215)

Esta expresion sugiere como la corriente inducida puede ser manipulada no solamente a través de w, sino
también mediante la direccién del campo eléctrico externo (ver Figura [17)); esta dltima dependencia es

determinada mediante la funcidn de anisotropia angular g(y) definida en ((174]).

90°

i o
180 1.85 1.90 1.95 2.00 2.05 210 215 0

hw (meV)

L |

0.56 0.64 0.72

0.08 0.16 0.24 0.32 0.40 0.48

Re o)(w, ) /00

Figura 17. Conductividad longitudinal del modelo anisotrépico de Rashba en funcién de la frecuencia y la direccién del
campo eléctrico externo. Aqui, A = 1meV y er = 2/, mientras el resto de los pardmetros utilizados son los mismos que

en la figura E
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5.1.3. Dicroismo circular

Por otro lado, la variacién en la absorcién de luz segin el tipo de polarizacién circular puede observarse

utilizando la corriente inducida J = o0+ E+, donde
0+(W) = 0ae(w) + oyy(w) £ i o0y (w) — oye(w)] (216)

es la conductividad apropiada para el campo eléctrico externo circularmente polarizado E. En este caso,

la disipacién estd determinada por
Re s (w) = Re[00(w) + 04y ()] F I [0 () — 040(w)], (217)

donde puede apreciarse que si la componente Hall no se anula (04, # 0), lo cual sucede en nuestro
sistema cuando existe una brecha de energia (A > 0), esto es suficiente para que exista un dicroismo

circular.

5.1.4. Reflectividad diferencial

En este apartado, se utilizan expresiones derivadas del problema de reflexién y refraccién en una interfaz
que involucra el sistema bidimensional descrito por el Hamiltoniano (171)) para calcular AR/R, una

medida del nivel de anisotropia del sistema. La reflectividad y la transmisividad se expresan como:

R(w;p) = (|7’pp|2 + ]rsp|2) cos? p + (|7’p5\2 + \7“55|2) sen ¢ + 2 Re (rppr;s + rssrjp) sen ( cos

(218)

€9 cos 0, « "
T(wi ) = Y20 (Itopl® + [topl?) co5? @ + ([l + [tas]?) sen® @ + 2Re Lyt + Lost, ) senpeos

Vercost
(219)

donde 7y, Tsp, Tps, Tsss tpps tsps tps Y tss son los coeficientes de Fresnel que dependen del tensor de con-
ductividad, €; y €3 son las constantes dieléctricas de los medios para los cuales nuestro sistema sirve de

interfaz, ¢ es el angulo de polarizacién, 8 el angulo de incidencia y 6, el angulo de refraccién. Para el
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caso de incidencia normal, los valores de los coeficientes de reflexiéon son

(\/; —veat 4%"%) (\/a"‘ Ve + 477rUyy) - (4?”)2 TzyTyz

Tpp = 5 , (220)
(Ve +va+ ow) (Va + va+ oy) = (%) 0m04

rep = — oy ~ , (221)

(\/a + Ve + 47”03595) (\/a+ Ve + 4?Wayy) - (47”) OxyOyx

ps = Foayy/e . ’ (222)
(\/a+ Ve + 4%"%) (\E-i- Ve + 477r(fyy) - (4?”) TzyTyz
(vat+va+ o) (Va-va-e,) + (5) oo

Tss = , (223)

W~

(va+va+¥ow) (vVa+va+2o,) - (%) oo

mientras que los de transmision pueden obtenerse mediante

top = 1 — 7pp, (224)
tsp = Tsp, (225)
(226)
(227)

lps = —Tps,

tes = 1+ 7gs. 227

Aunque la reflectividad de materiales bidimensionales suele ser muy pequefa, la anisotropia de estos
sistemas puede ser medida utilizando espectroscopia de reflectancia y transmitancia (Frisenda et al.,

2017). En esta técnica de caracterizacién se utiliza la cantidad
(228)

donde R, = R(w; = 0) y Ry = R(w;p = 7/2) son las reflectividades para incidencia normal de luz
con polarizacién lineal p y s, respectivamente. En la Figura , se presenta AR/ R para varias relaciones
entre m; y m,. Aqui, se puede apreciar el aumento en la diferencia de las reflectividades cuando la
frecuencia coincide con los valores dentro de la ventana de absorcién. Ademas, se aprecia un aumento

general cuando existe una mayor disparidad entre las masas efectivas.

La cantidad AR/R puede aprovecharse para caracterizar la anisotropia de los materiales bidimensionales
de forma no invasiva. Su aplicacién experimental en técnicas de espectroscopia de reflectancia permite

obtener esta informacién sin requerir contacto directo, mediante la simple aplicacién de luz.
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Figura 18. AR/R para un modelo anisotrépico de Rashba, donde m, = mo y m, toma distintos valores. Las constantes
dieléctricas utilizadas son €1 = 1y €2 = 2, A = 1meV, er = 2A y el resto de los pardmetros son los mismos que en la

figura E

5.1.5. Rotaciéon de Kerr/Faraday

El rompimiento de simetria de inversiéon temporal, evidenciado por la aparicion de una componente
transversal no nula, permite la existencia de fendmenos magneto-6pticos como las rotaciones de Kerr y
Faraday debido a la presencia de acoplamiento espin-6rbita. Al considerar incidencia normal, el angulo

Kerr estd dado por

= AT S 22
Ox 2arg<1_iXK ) (229)

donde xx = Ej/E; (Born et al, 1999; Visnovsky, 2006). Equivalentemente, puede ser expresado

mediante
Im z

2
Res’ (230)

tan 20k =

con z = (1 +ixg) /(1 —ixg). Si ademas, se toma el caso de luz polarizada en p o en s, esta expresion

toma la forma
2Rexg (231)

tan29K:1 ol
— XK



Tsp . .,
T polarizacién en p
XK =
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(232)

Figura 19. Angulo de rotacién Kerr en el modelo anisotrépico de Rashba con brecha energética. A = 0.3¢4, las constantes

dieléctricas utilizadas son €; = 1 y €2 = 2, mientras el resto de los pardmetros son los mismos que en la figura

El angulo de rotacién Kerr puede observarse en el mapa de color de la figura De forma anéloga puede

llegarse a la expresion del angulo de rotacién de Faraday para incidencia normal

2Rex
tan20p = 7F2,
1- ‘XF’
donde
tsp lari .,
7., Dbolarizacion en p
XF =
tps lari ny
—7=, polarizacion en s

(233)

(234)

Para destacar la relacion entre estos fendmenos y la componente transversal de la conductividad, consi-

deramos |x x| < 1y un dngulo pequefio, de modo que 0/ &~ Re xp. Ademds, si tomamos ¢; = 1y

€2 = 2, asi como valores pequefios de |oi;|/c y (|ozy|/c)? se tiene Qll’(/F(w) ~ 0% p(w) y las siguientes

expresiones aproximadas:
0 (w) ~ — 87 Re [04y(w)/c] ’
€2 — 1+ 2ma,/ex

(235)
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_ 47 Re [0y (w)/c]
- Ve +1+ma’

0 (w) (236)

donde los indices p y s indican el tipo de polarizacién, se han utilizado valores de 0;;/c = woo/4c = /4
y « es la constante de estructura fina. Cabe destacar la relevancia de las diversas componentes del
tensor de conductividad en la caracterizaciéon de las propiedades épticas de materiales anisotrépicos.
Por ejemplo, la anisotropia en las componentes longitudinales, 0., (w) # oyy(w), resulta en dicroismo
lineal, mientras que la presencia de componentes Hall no nulas da lugar al dicroismo circular. Ademas,
las ecuaciones y demuestran que la parte real de la componente o,,(w) proporciona una

excelente aproximacién de las rotaciones del plano de polarizacién de la luz.

5.2. Conductividad eléctrica en el segundo arménico

Al igual que con el primer sistema discutido, el modelo anisotrépico de Rashba no presenta una respuesta

de segundo armoénico de la conductividad de carga. Adn con el rompimiento de simetria de inversién

temporal, matematicamente, los resultados ((196)), (197) y

(d : g}‘j) i (237)

arrojan Unicamente integrandos con términos lineales y clbicos en las componentes del vector de onda,

esto es, ~ k; y ~ k;kjky. Esto ocasiona que al realizar las integrales en 6, la conductividad se anule

debido a expresiones como ([151)) y (152)).

5.3. Conductividad de espin a primer orden

Para obtener el tensor de conductividad de espin lineal para este sistema resultan atiles los resultados

(d X ak;]>£ =« Eyjzky(gfz +« mi]A(]. 5ZZ) (238)



70

od my mq mq
dx 29 xa 3 1M kki 80 erin | 03 L R2 4 an, [T A— . (2
l( X T > X L o mjs iz kukj0o; +€0j (a e kj + m; kjde.. (239)

Sin embargo, debido a las integrales (266]), Gnicamente sobreviven los términos proporcionales a 4y, de

modo que la expresién puede escribirse para este caso particular como

ki 1 A g
3 hw ek, — 2A72k; ) 50, 240
74(«) hw/ 2m, /h2 (h0)? — (2d)? ( wev Sy J) ! (240)

donde también se ha utilizado 0egy/0k; = h2ki/mi. Cambiando a coordenadas polares e integrando

respecto a k y 6 (ver integrales (251)), (260)), (261)) y (262)) en el anexo, finalmente se obtiene

Coy— s, & L[ ma 2A>,,H~ 1 _
oij(w) = 5€Z87T28A {sz lmi<ﬁ/1) dij A(w)+2h(w_ w4) (241)

donde

o= - () e a2

Cabe destacar que las corrientes de espin lineales generadas en este sistema tendran Gnicamente elec-
trones con polarizaciéon de espin perpendicular al plano. Esto es una consecuencia del rompimiento de
simetria de inversién temporal inducido por el término d, = A. Las componentes longitudinales de esta
conductividad (figura ) son proporcionales al pardmetro A por lo que desaparecen para el caso sin
brecha energética. Ademas, al igual que en la conductividad de carga, estas componentes diagonales son
inversamente proporcionales a ,/m;, de modo que, como consecuencia de la anisotropia de las masa, se
tiene my0%, = myoy, . Por otra parte, las componentes fuera de la diagonal (figura ) son diferentes
de cero sin importar el valor de A, sefialando la presencia de un efecto Hall de espin en sistemas con o
sin brecha de energia; la relacién entre estas componentes es Jf:y(w) = aix(w). El efecto de la posicién
de la energia de Fermi con respecto a la brecha se manifiesta a través de las energias hiwy (er), por lo

que el cambio de g lleva principalmente a un cambio en el ancho y posicién de la ventana de absorcién,

de la misma forma que en la densidad conjunta de estados.

La corriente de espin puede expresarse con una componente paralela y otra perpendicular al campo
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Eo(w) como

T (@3 9) = |05 (w) cos” 9 + 05, () sen” 0| By (w)

+ [((Iix(w) - Uiy(w)> sen ¢ cos p + Uiy(w)} (Eo(w) x 2), (243)

la cual se reduce a J*(w;p) = 0%, (w) (Eo(w) X 2) cuando A = 0. La expresién (243) sugiere la
posibilidad de un control de la corriente de espin mediante la direcciéon del campo eléctrico externo

determinada por el angulo ¢.

20 60 ( )
40
20
)] [ —_ —_' _________
<3
i U
0 — Rers, ) — R
ImoZ, == = Imoy, ..
Z801 weeen. Re U;u | —401 eeenes Re J;.r [T
== Imo} == Imo;,
" h(.d+ hw_ v ﬁw_,_ huw_
—10 —0
Q.O 2.0 2.1 2.2 2.3 (LO 2.0 2.1 2.2 23
hw(meV) hw(meV)

Figura 20. Componentes (a) longitudinales y (b) transversales del tensor de conductividad de espin o7;(w) para el modelo
anisotrépico de Rashba con brecha energética. Los parametros utilizados son los mismos que en la figura

5.4. Segundo armoénico de la conductividad de espin

Desde el punto de vista algebraico, nada sustancialmente diferente al caso lineal se lleva a cabo para ob-
tener los tensores de conductividad de espin de segundo arménico, sin embargo, la longitud del desarrollo
es considerablemente mayor. Por esta razén se omitirdn las expresiones preliminares y bastara sefalar

que algunos resultados utiles para su obtencién son (237)), (238]) y (239)), mientras que las integrales

necesarias se encuentran en el anexo. Las diferentes componentes del tensor resultantes son

é,(2w)(w) N S (g/ﬂi md v F(©) (244)
Tijj — YR (h)2 kg \'my ’
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o129 oy = /5T 1 (md)”{% G@)+210-00) (32 ) [A@) - a@a)] |, (209)

(ha)? ka \mj héo
0,(20) 0 (2w) B e2/16m 1 [myq 1/2 o - . 2A - ~
Pw) = i) = e (m> {5&% H(@) +2i(1 - bg2) <hw) [A(@) - A(23) }
(246)
donde ks = ea/a = mga/R?, A(x) est4 dada por y
i 27 2
F@) = {1 +11-(55) }A(@) - [1 -(22) ] A(20) + Shlw- —wy), (247)

: 27 2
G(@) = {1 —Z - (iﬁ) }A(@) - {4 3 [1 - (;ﬁi) ] }A(m) - gh(w, Cwy), (248)
A

[ 27 2
H@) = {2 5 (iﬁ) }A(@) - 2{2 - l1 - <22hw> ] }A(Q@) s —wy) (249)

De estas expresiones se pueden derivar algunas conclusiones. En contraste a la respuesta lineal, se ob-

. . p . . ./ . z,(2w)
serva que no es posible generar una corriente de espin polarizada en la direccién z, es decir Ok = 0.

£,(2w)

Por otra parte, 1D muestra que si A = 0 la componente longitudinal ¢,2;""’ (w) describe una corriente

de espin con el espin orientado en direccidén perpendicular al campo eléctrico y a la corriente, mientras

que una corriente con espin orientado paralelamente al flujo y al campo es posible cuando A # 0. Las

£,(2w)
jJ

componentes Hall o (w), descritas por (244)) generan corrientes de espin polarizadas siempre en

direccién del campo y perpendicularmente al flujo independientemente de la presencia de una brecha

0,(20)
g

&1(2&)) ((/J)

iJ1

de energia. En cuanto a las componentes (246, o y o (w), estas estan asociadas a una

corriente de segundo armédnico con orientacién de espin paralela al flujo cuando A = 0, mientras que

para A # 0 dicha orientacién no es fija.

La anisotropia de las masas se hace evidente en toda componente diferente de cero a través de un factor
del tipo (mw/my)il’M, con v =1 o 3. La figura muestra la dependencia en la frecuencia de las

f]?l(gw)(w) y J?J?l(?w)(w). Como era de esperar, la singulari-

componentes con polarizacién en el plano o
dades de Van Hove alrededor de hw_ estan acompaiiadas ahora por unas nuevas en los subarmoénicos
Tuwwy /2. La estructura general puede modificarse mediante la variaciéon de la energia de Fermi, dado el

comportamiento de las funciones Aw. (er) observado en la figura
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21. Tensor de la conductividad de espin de segundo arménico o (w) para el modelo anisotrépico de Rashba

ijl

con brecha de energia, que determina una corriente de espin con flujo en direccién i y espin polarizado en a lo largo de /,

inducid

a por las componentes j y [ del campo eléctrico externo. (a) Componentes longitudinales con i = j =1 = £. (b)

Componentes longitudinales con i = j = [ # £. (¢) Componentes Hall con i # j =1 = {. Los parametros utilizados son los
mismos que en la figura

A continuacién, se resumen los resultados mas relevantes obtenidos en el transcurso de este capitulo que

aborda el modelo anisotrépico de Rashba:

La posicion del nivel de Fermi en relacién con la brecha energética afecta la definicién de los
contornos de Fermi y por lo tanto a las energias caracteristicas y la ventana de absorcién presente

en la densidad conjunta de estados y las funciones respuesta.

La anisotropia del sistema se manifiesta en las conductividades a través de factores que involucran
la relacién de las masas efectivas m,/m, y se hace evidente en la conductividad longitudinal con

el dicroismo lineal del modelo.

La presencia de una brecha de energia en el sistema implica el rompimiento de simetria de inversién
temporal, lo que provoca que las componentes Hall de la conductividad eléctrica lineal no se
anulen y den lugar a fenémenos magneto-6pticos como las rotaciones de Kerr y Faraday, asi como

dicroismo circular.

El tensor de conductividad de espin de primer orden no presenta componentes longitudinales para

el caso sin brecha de energia, es decir, el caso temporalmente simétrico.

Las corrientes de espin generadas linealmente en el modelo anisotrépico de Rashba Gnicamente
presentaran polarizacion de espin perpendicular al plano. En contraste, una corriente de espin de

segundo armoénico tendria solo polarizacién paralela al plano del gas.



74

= Aun cuando el pardmetro A rompe la simetria de inversién temporal, esto no es suficiente para

generar una respuesta de segundo arménico en la conductividad eléctrica.

= Las expresiones analizadas revelan diversas dependencias de las direcciones del flujo y de la pola-
rizacion de la corriente de espin en funcién de factores como la direccioén del campo eléctrico y la

presencia de una brecha de energia tanto para los casos lineales y los correspondientes al segundo

armonico.
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Capitulo 6. Conclusiones

Se ha estudiado detalladamente las conductividades épticas, tanto en respuesta lineal como de segundo
arménico, vinculadas a la corriente eléctrica y de espin en dos sistemas anisotrépicos con acoplamiento
espin-6rbita. Los resultados resaltan el papel que desempenan diferentes elementos en la determinacién
de propiedades espectrales y los efectos que tienen sobre los dos tipos de corriente. Entre estos factores
se encuentran la frecuencia y direccién del campo externo perturbativo, la orientacién cristalogréfica,
la inherente anisotropia del sistema y pardmetros como los de acoplamiento espin-érbita tipo Rashba y
tipo Dresselhaus, asi como la presencia de una brecha energética y la posicion del nivel de Fermi con
respecto a ella. La comprensién detallada de estas dependencias proporciona un marco sélido para futuras
investigaciones y aplicaciones tecnolégicas donde dichos factores pueden ser habilmente manipulados para
generar y modular corrientes con caracteristicas especificas, ofreciendo un enfoque prometedor para la

ingenieria de materiales con propiedades eléctricas y de espin a medida.
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Anexo

En este anexo se muestran las integrales necesarias para obtener los tensores de conductividad del
modelo anisotrépico de Rashba, tanto las correspondientes a k, como las respectivas a 6. Debido a
que el procedimiento es muy similar, solamente se indican los pasos intermedios para una de cada tipo,

mientras que se omitiran para el resto.

Comenzando por los integrandos referentes al vector de onda, se observa que presentan factores que

pueden ser separados mediante fracciones parciales, por ejemplo

1 1 1 J 1 1 1
(k) (ho)2 — (2d)2 ~ (hw)? [d(k) hw — 2d(k)  hw + 2d(k)

donde d(k) = \/a2k%g%(0) + A%, de modo que las integrales se descomponen en otras mas sencillas

como
k

/dkd(kk) y /dkmﬂd(k).

Estas integrales pueden resolverse facilmente mediante cambios de variable como v = d(k) y v =

hw £ 2d(k), de manera que

/ d(kk:) - a2g12(c9) / du

~ a2g2(9)
k
/dkhwj:Qd( 4@2 /dv(l—)
m( ~ln o)),
y, por lo tanto,
k 1 11 [hw+2d(k)
/ G0 (o) = @d(R)? ~ 10262(0) o ™ hw—2d(k)‘ (250)

Las demas integrales de interés estan dadas por

K L b e 2AN\?] | hw + 2d(k)
/dkd(k;) (hw)2 _ (2d(k))2 - 4a4g4(9) {4 |} - (hw) ] In hw—2d(k:)' — d(k)}, (251)
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k3 1 1 2AN?] | | hw + 2d(k)
/dkd3(k) (o) — (2d(k))? 4a4 { 7*% L= <m) 1111 M—Qd(k)‘}’

2 (252)
k5 1 1 hw 24\ ? hw + 2d(k) 2A\? A2
55 e Gy = s <e>{4l (m)] i i 5|40~ () d(k)}

(253)

Se ha omitido la constante de integracién por simplicidad, ademas de que en el célculo de los tensores

de conductividad se toman en cuenta limites de integracion.

Se dirige ahora la atencién a las integrales en el dngulo 6. Al igual que la integral en ({158)) para el
GE2D crecido a lo largo de una direccién arbitraria, las integrales angulares encontradas en el modelo

anisotrépico de Rashba pueden resolverse analiticamente en el plano complejo. Es posible escribir
g*(0) = A+ Bcos 26 + C'sen 20, (254)

donde

De este modo, una integral como

puede escribirse como

2m do do

0 A—I—Bcos29+Csen29 0o A+ Bcos20+ Csen260
—/%dé? 1+ cosf
N A+ Bcosf+ Csenf’

donde se han hecho los cambios de variable § — 6/ = § — 7y § — § = 260. Ahora, utilizando las

definiciones exponenciales sen ) = (ew - e‘ie) /2i, cosf) = (ew + e_w) /2y considerando z = €' se

1 2m df B 1 f dz (255)
2Jo A+ Bcos§+Csenf i(B—iC) Jo(z —2-) (2 — 24)’

tiene
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donde la integral de linea es sobre el circulo unitario C,

AF VA2 - (B*+C? ,
Zy = — \/32 +(C2 ) (B +1iC) (256)

son los polos del integrando, de los cuales z; recide dentro del circulo, mientras z_ se encuentra fuera.
Por lo tanto, esta integral angular, asi como las otras que surgen en el calculo de los tensores de

conductividad, pueden resolverse facilmente mediante la férmula de diferenciacion de Cauchy

my .y nt f(z)
@) = o ]i et (257)
de modo que
2T do 2w
b 7 = v (259
=2, (259)

pues en nuestro caso C' =0y A2 — B? = 1. Los resultados de algunas otras integrales necesarias son

2r  sen? mq m
A6 — g - 260
27 2
/ 50 _ g _ o [T (261)
0 g*(9) My My

/2” senfcosf (262)
0

ORI

/% o9 _ 3mmy _ 3mma (263)
0 9%(0) 4m5 4 my

/27r sen't _ 3Im7?24 _ 3mmy (264)
0 g50) 4 m2 4 omy’
2r gen?fcos?6 7
_ 265
/o 9%(9) 4 (265)

2 gen? @ 2r  cos3l 2 gen? 6 cosf 27 genfcos?6
do :/ do :/ dﬁiz/ d ———— = 0. 266
R R e (266)
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