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2 Wskazanie osiggniecia naukowego stanowigcego pod-
stawe postepowania habilitacyjnego

Jako osiggniecie naukowe w mysl ustawy art. 219 ust. 1 pkt 2b ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. o
stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki, przedstawiam
cykl 8 publikacji na temat:

Wiasnosci optyczne i transportowe wybranych struktur grafenowych.

Publikacja
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M. Inglot, V.K. Dugaev, E.Ya. Sherman, J. Barnas, Optical
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Phys. Rev. B 89, 155411 (2014)

M. Inglot, A. Dyrdal, V.K. Dugaev, J. Barnas, Thermoelectric
effect enhanced by resonant states in graphene,
Phys. Rev. B 91, 115410 (2015)

M. Inglot, V.K. Dugaev, E.Ya. Sherman, J. Barna$, Enhan-
ced photogalvanic effect in graphene due to Rashba spin-orbit
coupling,

Phys. Rev. B 91, 195428 (2015)

M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Barnas, Thermoelectric and ther-
mospin transport in a ballistic junction of graphene,
Phys. Rev. B 92, 085418 (2015)

M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Berakdar, E.Ya. Sherman,J. Bar-
nas, Charge and spin currents in graphene generated by tailored
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Appl. Phys. Lett 112, 231102 (2018)

M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Berakdar, J. Barnas, Light ab-
sorption and pseudospin density generation in graphene nano-

ribbons,
Phys. Rev. B 100, 165406 (2019)

M. Inglot, V.K. Dugaev, A. Dyrdal, J. Barnas, Graphene
with Rashba spin-orbit interaction and coupling to a magnetic
layer: Electron states localized at the domain wall,

Phys. Rev. B 104, 214408 (2021)

M. Inglot, J. Barnas, V.K. Dugaev, A. Dyrdal, Localized
states at the Rashba spin-orbit domain wall in a magnetized

graphene: interplay of the Rashba and magnetic domain walls,
Phys. Rev. B 109, 134435 (2024)
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3 Omoéwienie celu naukowego prac i osiggnietych wyni-
kéw wraz z oméwieniem ich ewentualnego wykorzysta-
nia

3.1 Cel naukowy pracy

Celem naukowym przedstawionego cyklu publikacji jest teoretyczna analiza struktur grafeno-
wych w obecnosci zewnetrznych pol skalarnych i wektorowych. Badania te maja na celu lepsze
zrozumienie fundamentalnych zjawisk fizycznych istotnych dla potencjalnych zastosowan w
elektronice klasycznej i spinowej. Szczegdlng uwage poswiecitem zjawiskom termoelektrycz-
nym, optoelektrycznym oraz topologicznym, ktére moga stanowi¢ podstawe do projektowania
nowoczesnych urzadzen wykorzystujacych kontrolowane wtasciwosci elektronowe i spinowe. [1, 2]

Motywacja do podjecia tych badan jest wyjatkowy potencjal grafenu jako materiatu o uni-
kalnych wtasciwosciach kwantowych. Jego heksagonalna sie¢ oraz struktura pasmowa opisujaca
relatywistyczne elektrony czynig go doskonatg platformg do badania transportu elektronowego,
efektow spinowych oraz ich interakeji z polami zewnetrznymi. Wspoétczesne osiagniecia w zakresie
manipulacji spinem elektronéw w uktadach kwantowych nie tylko otwierajg nowe mozliwosci
teoretyczne, ale rowniez znajduja potwierdzenie w rzeczywistych uktadach nanoskopowych. [3-7]

Grafen, jako odmiana alotropowa wegla o strukturze plastra miodu, cechuje sie szczegdlnymi
whasdciwosciami elektronowymi, ktére mozna opisa¢ modelem ciasnego wiazania (TB). W swoich
badaniach skupitem sie na analizie niskoenergetycznej struktury elektronowej, uwzgledniajac
hybrydyzacje 7 oraz liniows zaleznosé¢ energii elektronow od wektora falowego k, co jest zgodne
z relatywistycznym modelem Weyla-Diraca (WD). Opis ten pozwala na precyzyjne modelowanie
pasm walencyjnych i przewodnictwa w poblizu punktéow Diraca K i K.

W kontekscie wlasnosci optycznych i transportowych grafenu przeprowadzitem analize
transportu elektronowego w rezimie balistycznym i dyfuzyjnym badajac warunki umozliwiajace
wzbudzanie pradéw spinowych poprzez efekty termoelektryczne. Istotnym aspektem pracy
badawczej byta rowniez analiza oddziatywania grafenu z promieniowaniem elektromagnetycznym
(PE) w zakresie terahercowym, ze szczegdlnym uwzglednieniem wptywu oddzialtywania spinowo-
orbitalnego Rashby na procesy absorpcji i generacje polaryzacji spinowe;j.

Cykl publikacji obejmuje takze badania nad wtasnosciami transportowymi, spinowymi i
topologicznymi struktur grafenowych, koncentrujac sie na stanach zlokalizowanych indukowanych
przez $cianki magnetyczne utworzone w wyniku obecnosci warstw ferromagnetycznych. Prace
te wpisuja sie w szerszy nurt badan nad zastosowaniami grafenu w nowoczesnej spintronice i
elektronice kwantowe;j.

7 perspektywy dalszego rozwoju nauki, badania nad grafenem i jego wtasciwosciami kwan-
towymi sa kluczowe dla przysztosci technologii elektronowych i spintroniki. W szczegélnosci
pogtebiona analiza zjawisk topologicznych oraz oddzialywania spinowo-orbitalnych moze przy-
czyni¢ sie do opracowania nowych metod manipulacji stanami kwantowymi oraz projektowania
innowacyjnych urzadzen elektronicznych o wysokiej wydajnosci. W zwigzku z tym warto kontynu-
owa¢ badania nad grafenem oraz innymi materiatami dwuwymiarowymi, zwtaszcza w kontekscie
ich potencjalnych zastosowan w komputerach kwantowych, uktadach logicznych nowej generacji
oraz technologiach spintronicznych.

3.2 Metody badawcze

Dobér metody teoretycznego opisu w przedstawionych badaniach wynika bezposrednio z rozpa-
trywanego problemu fizycznego. W swoich pracach skupitem sie przede wszystkim na analizie
struktury elektronowej grafenu, stosujac przyblizenie Weyla-Diraca (WD)[8-10]. Podejscie to
pozwala na opisanie zaleznosci energii elektronéw w poblizu punktéow Diraca, co jest szczegodlnie



istotne w kontekscie efektoéw relatywistycznych oraz wpltywu oddziatywania spinowo-orbitalnego
(SO) [11-13].

W grafenie wystepuja dwa podstawowe mechanizmy oddzialtywania SO: wewnetrzne (intrin-
sic) oraz typu Rashby (Rashba-type) [14-16]. Z uwagi na wyjatkowo niska warto$¢ oddziatywania
wewnetrznego (rzedu peV), w przeprowadzonych analizach skupitem sie wytacznie na jedno-
rodnym oddziatywaniu Rashby, zaktadajac stata warto$¢ sprzezenia (A = const). Wartosé tego
oddzialywania zalezy od rodzaju podtoza i moze miesci¢ sie¢ w zakresie od pojedynczych do
kilkudziesigciu meV [16-21].

Pod wplywem asymetrycznego pola elektrycznego, indukowanego przez podtoze, spin elek-
tronu sprzega sie z jego ruchem orbitalnym. W konsekwencji nastepuje modyfikacja struktury
pasmowej grafenu — pierwotnie liniowy charakter zaleznosci energetycznej E(k) ulega zmianie,
przyjmujac ksztatt paraboliczny.

W ramach swoich badan przeprowadzitem szczegbétowa analize transportowych oraz optycz-
nych wladciwosci wybranych struktur grafenowych w obecnosci oddziatywania Rashby. Efekt ten
odgrywa kluczowsg role w wigkszosci rozwazanych przypadkéw przedstawionych w niniejszym
autoreferacie [20, 22-24].

Silne modyfikacje struktury elektronowej mozna uzyskaé poprzez zastosowanie zewnetrznego
pola magnetycznego o indukcji B lub poprzez sprzezenie elektronéw w grafenie z warstwami
ferromagnetycznymi — oba te przypadki stanowity réwniez przedmiot moich badan. Szczegdl-
nie interesujacym efektem jest wspolistnienie oddziatywania Rashby oraz prostopadtego do
plaszczyzny grafenu pola Zeemanowskiego, ktore prowadzi do otwarcia przerwy energetycznej.
Wykorzystatem ten efekt do analizy stanéw krawedziowych indukowanych na Sciankach ma-
gnetycznych, co ma istotne znaczenie w kontekscie potencjalnych zastosowan w spintronice
[25-29].

Dobér metod badawczych wynikal bezposrednio z charakteru postawionej na wstepie tezy.
W szczegolnosci, w badaniach wtasnosci transportowych grafenu zastosowatem podejscie oparte
na metodzie funkcji Greena, ktora pozwala na precyzyjne modelowanie dynamiki elektronow
w uktadach o zlozonej, niejednorodnej strukturze [30]. Metody te umozliwity szczegblowa
analize rezonansowych stanéw elektronéw zlokalizowanych na domieszkach, co jest kluczowe dla
zrozumienia wpltywu zaburzen strukturalnych na transport elektronowy [14, 31-33].

Dodatkowo, funkcje Greena pozwolity na okreslenie czaséw relaksacji pedu, co jest istotne w
kontekscie transportu dyfuzyjnego, zwlaszcza w obecnosci gradientu temperatury. Dzigki temu
mogtem opisa¢ dynamike elektronéw, uwzgledniajac efekty rozpraszania na fononach, defektach
oraz niejednorodnosciach potencjatu, co pozwolito na doktadniejsze zrozumienie mechanizméow
przewodnictwa w grafenie [34-37].

W celu uzupetnienia tej analizy wykorzystatem réwniez podejscie semi-klasyczne, zwane
kinetycznym réwnaniem Boltzmanna ([H2|, [H4]). Umozliwito to szczegblowe przesledzenie
przeptywu nosnikéw tadunku i energii w grafenie pod wplywem réznicy temperatur (efekt
termoelektryczny) [38-41]. Zastosowanie réwnania Boltzmanna pozwolito na opisanie transportu
w warunkach poza réwnowaga, z uwzglednieniem wptywu rozpraszania na domieszkach oraz
defektach krystalicznych. Dzigki temu mozliwe byto modelowanie zaréwno przewodnictwa ciepl-
nego, jak i elektrycznego, a takze ocena wptywu réznych parametréw fizycznych na efektywnosc
transportu [42].

W ramach tej analizy szczegdlng uwage poswiecitem wtasnosciom termoelektrycznym w
transporcie dyfuzyjnym, gdzie elektrony ulegaja wielokrotnemu rozpraszaniu. W takich wa-
runkach gradient temperatury prowadzi do powstania roznicy potencjatéw elektrycznych —
zjawiska opisywanego jako efekt Seebecka [43, 44]. Warto jednak zaznaczy¢, ze efekt ten moze
wystepowaé réwniez w warunkach transportu balistycznego, w ktorym elektrony przemieszczaja
sie przez material niemal bezrozproszeniowo [415-47]. W takim przypadku ich ruch jest determi-
nowany gtownie przez granice uktadu lub interakcje z kontaktami elektrodowymi, co prowadzi



do odmiennego mechanizmu generowania sity elektromotoryczne;j.

Transport balistyczny w grafenie jest charakterystyczny dla wysokiej jakosci probek i zachodzi
w skali dtugosci poréwnywalnych lub krétszych od sredniej drogi swobodnej elektronéw. W takich
warunkach rozpraszanie no$nikow na defektach i fononach jest znikome, a transport elektronéw
odbywa sie gléwnie poprzez odbicia od granic uktadu lub oddziatywanie z elektrodami. W tym
rezimie gradient temperatury prowadzi do r6znic w rozktadzie energii nosnikow miedzy goracymi
i zimnymi obszarami uktadu, co z kolei prowadzi do pojawienia sie efektow termoelektrycznych
[48-50].

W transporcie balistycznym efekt Seebecka wynika przede wszystkim z asymetrii w transmisji
elektronéw o réznych energiach, co jest silnie zwigzane zaréwno z kwantowym charakterem
przewodnictwa jak i topologig pasm elektronowych w grafenie. Analiza tego zjawiska wymaga
uwzglednienia nie tylko gradientu temperatury, ale takze wptywu granic uktadu i specyficznych
warunkow brzegowych. W swoich badaniach szczegdélnag uwage poswiecitem oddziatywaniu
spinowo-orbitalnemu (SO) Rashby, ktére znaczaco wplywa na strukture pasmowsg grafenu, a takze
na mechanizm transferu energii pomiedzy rezerwuarami o réznych potencjatach chemicznych,
wywolanych réznica temperatur [51, 52].

Takie podejscie pozwala na doktadne modelowanie transportu balistycznego w nanostruktu-
rach grafenowych, takich jak paski grafenu, w ktorych dominujg efekty kwantowe. Wyniki tych
analiz wskazujg, ze transport balistyczny moze prowadzi¢ do znacznie wiekszej sprawnosci efektu
Seebecka, a takze do powstawania nowych efektow termoelektrycznych charakterystycznych dla
niskowymiarowych uktadéow kwantowych. W szczegolnosci, jednym z kluczowych efektow w tym
kontekscie jest spinowy efekt Nernsta, w ktérym réznica temperatur indukuje spinowy prad
termoelektryczny [53].

Z tego punktu widzenia mozliwo$¢ generowania pradéow tadunkowych i spinowych w grafenie
poprzez réznice temperatur otwiera nowe kierunki badan — zaréwno pod katem fundamentalnych
wtasciwosci transportowych, jak i zastosowan w urzadzeniach termoelektrycznych nowej generacji.
W szczegolnosci, kontrolowana generacja spinowych pradéw termoelektrycznych moze mieé
kluczowe znaczenie dla spintroniki opartej na grafenie, w ktoérej réznica temperatur moze by¢
wykorzystana jako zrodto polaryzacji spinowej [54-56].

Zjawiska termoelektryczne w grafenie moga by¢ réwniez $cidle zwigzane z efektami optycz-
nymi, zwtaszcza w kontekscie wzbudzen plazmonowych i efektow fotoelektrycznych. Dzieki
unikalnej strukturze pasmowej oraz wysokiej ruchliwos$ci nosnikéw grafen wykazuje silne in-
terakcje ze Swiattem, co prowadzi do szeregu interesujacych efektow, takich jak: nieliniowa
absorpcja, generacja wyzszych harmonicznych (w procesach nieliniowych) czy optyczne efekty
termoelektryczne.

Przyktadem takiego sprzezenia jest lokalne ogrzewanie grafenu za pomoca Swiatta, ktére moze
generowac¢ gradienty temperatury, a te z kolei mogg indukowaé¢ prady spinowe lub tadunkowe
w uktadzie. To potaczenie efektéw optycznych i termoelektrycznych moze by¢ kluczowe dla
rozwoju nowych technologii w dziedzinie opto-spintroniki i nanofotoniki. [57, 58]

Grafen, dzieki swojej strukturze pasmowej (bezprzerwowej) ma ogromny potencjatl w zakresie
konwersji energii swietlnej na energie elektryczng. Efektywnosé tego procesu moze by¢ wzmac-
niana przez rézne mechanizmy, w tym efekty kwantowe i oddziatywania spinowo-orbitalne.[59—-61]

W moich badaniach wtasnosci optycznych grafenu skupitem si¢ na analizie zwiazkow miedzy
zmiang struktury elektronowej a wspotczynnikiem absorpcji promieniowania elektromagnetycz-
nego. Szczegbdlng uwage poswiecitem:

e wplywowi zewnetrznego pola magnetycznego na indukcje pradéw tadunkowych i spinowych,

e mozliwosci wstrzykiwania polaryzacji spinowej swiattem w grafenie z uwzglednieniem
oddzialywania SO Rashby,



e roli potencjatu wektorowego promieniowania elektromagnetycznego uwzgledniajac orbitalny
moment pedu fotonéw (OAM)

e manipulowaniu wtasno$ciami optycznymi poprzez kontrole geometrii uktadu grafenowego.

Aby opisa¢ oddziatywanie dwuwymiarowej ptaszczyzny grafenu z falg elektromagnetyczna
(FE), zastosowalem ztota regute Fermiego (FGR), szeroko wykorzystywana w teorii zaburzen
[H1], [H3], [H5], [H6]. Regula ta umozliwia obliczanie prawdopodobienistwa przejsé¢ kwan-
towych, co czyni ja uzytecznym narzedziem do analizy absorpcji promieniowania w uktadach
kwantowych [30].

Dzieki tej metodzie udato sie wyznaczy¢ kluczowe wtasnosci optoelektroniczne struktur
grafenowych, w tym:

e absorpcje PE — gtéwnie w zakresie terahercowym,
e mozliwos$¢ generowania (pompowania) polaryzacji spinowej i pseudospinowej,
e indukcje pradéw tadunkowych i spinowych pod wptywem PE.

Warto jednak zaznaczy¢, ze ztota reguta Fermiego ma swoje ograniczenia — sprawdza si¢
najlepiej w przypadku stabych oddziatywan, gdzie zaburzenie mozna traktowac¢ jako zaburzenie
pierwszego rzedu.

Po okresleniu podstawowych mozliwosci wykorzystania grafenu w zjawiskach optycznych,
kolejnym etapem badan bylo szczegdtowe okreslenie wlasnosci elektronowych stanéow krawe-
dziowych, ktore pojawiajg sie wzdtuz Scianki magnetycznej. Stany te odgrywaja kluczowa role
w topologicznym transporcie spinowym, a ich analiza dostarcza cennych informacji na temat
potencjalnych zastosowan grafenu w spintronice oraz w inzynierii kwantowej [62—64].

Do opisu jednowymiarowych stanéw elektronowych zlokalizowanych na $ciance domenowej
wykorzystatem rownanie Schrodingera uwzgledniajgce oddzialywanie spinowo-orbitalne Rashby
(SO Rashby) oraz czynnik zeemanowski, ktory opisuje efekty zblizeniowe wprowadzone przez
sasiadujaca warstwe ferromagnetyczng. W analizowanym uktadzie warstwa ta charakteryzuje sie
namagnesowaniem prostopadtym do ptaszczyzny grafenu, co prowadzi do istotnych zmian w
strukturze pasmowej uktadu. W wyniku tych oddziatywan w grafenie pojawia si¢ przerwa ener-
getyczna, ktorej wielko$¢ jest proporcjonalna do wartosci energii sprzezenia spinowo-orbitalnego
oraz energii Zeemana. Powstanie tej przerwy sprzyja formowaniu stanéw dyskretnych, ktore
sg zlokalizowane wzdtuz $cianki magnetycznej. Stany te istniejg w szczelinie energetycznej,
ktora powstaje na skutek oddzialtywania grafenu z warstwg ferromagnetyczng oraz obecnosci
sprzezenia Rashby. Dla kazdego punktu Diraca otrzymujemy dwa jednowymiarowe pasma standéw
chiralnych, ktére sa do siebie podobne w réznych punktach Diraca.

7 analizy wtasnosci topologicznych wynika, ze domeny magnetyczne odpowiadaja topolo-
gicznie réznym obszarom, ktére mozna opisaé liczbami Chern’a (np. C' = 2 oraz C' = —2 po
przeciwnych stronach $ciany magnetycznej). Oznacza to, ze w przypadku, gdy poziom Fermiego
znajduje sie w szczelinie, wzdtuz Scianki magnetycznej propaguja cztery chiralne stany krawe-
dziowe, co prowadzi do kwantowego anomalnego efektu Halla (QAH) z przewodnictwem réwnym
czterem kwantom przewodnictwa. Niemniej jednak stany te nie sa topologicznie chronione przed
rozpraszaniem miedzydolinowym, co moze prowadzi¢ do ostabienia efektu QAH w rzeczywistych
uktadach.

Dodatkowo badania wskazuja na mozliwos¢ wzbudzenia polaryzacji spinowej w stanach
krawedziowych, ktéra pojawia sie w przypadku nieréwnomiernego obsadzenia punktéw Diraca
K i K. Jest to efekt wynikajacy z symetrii uktadu, zgodnie z ktéra ¥ (k,) = —e*(—k,) oraz
eX(k,) = —ef'(k,). W przypadku écianek o réznych wartosciach namagnesowania po obu
stronach, przerwa energetyczna moze ulega¢ redukeji, a niektére chiralne stany moga mie¢ mate
wartosci energii i wolno zanika¢ wraz z odlegtoscig od Sciany magnetyczne;j.



W celu precyzyjnego opisu wtasnosci transportowych elektronéw propagujacych sie wzdtuz
scianki domenowej zastosowatem metode k - p. Metoda ta umozliwita m.in. wyznaczenie masy
efektywnej elektronow, ktéra w pewnych warunkach moze by¢ bardzo duza. Co wiecej, w
przypadku antysymetrycznych $cianek Rashby i Scianek magnetycznych, relacja dyspersyjna
stanow krawedziowych jest liniowa w k, i zdegenorowana zaréwno dla punktéw Diraca K, jak i
K’. W takich uktadach mozna obserwowaé¢ termoelektryczne prady spinowe, natomiast prad
tadunkowy indukowany termicznie zanika.

Moje badania ostatecznie, potwierdzity, ze wtasciwosci elektronowe stanow krawedziowych w
grafenie z warstwg ferromagnetyczng mozna kontrolowaé poprzez zmiany parametréw sprzezenia
Rashby oraz pola magnetycznego, co otwiera nowe mozliwosci dla projektowania urzadzen
spintronicznych.[H7], [H8]

Ponizej zostang opisane bardziej szczegdétowo prace wchodzace w sktad dorobku publika-
cyjnego okreslonego ogélnym tytutem Wlasnosci optyczne @ transportowe wybranych struktur
grafenowych.



3.3 Szczegbdélowe omobdwienie prac
3.3.1 Efekty termoelektryczne i termomagnetoelektryczne [H2|[H4]

[H2] M. Inglot, A. Dyrdat, V.K. Dugaev, J. Barnas, Thermoelectric effect enhanced by resonant
states in graphene, Phys. Rev. B 91, 115410 (2015)

Model Efekt Seebecka jest jednym z podstawowych zjawisk termoelektrycznych [38, 65]. W
niniejszej pracy przedstawilem mozliwo$¢ kontrolowania tego efektu poprzez domieszkowanie
warstwy grafenu atomami o réznej wartosdci potencjatu elektrycznego V. Wskutek rozprasza-
nia elektronéw na domieszkach (zaréwno magnetycznych, jak i niemagnetycznych) powstaja
rezonansowe poziomy energetyczne, ktore — jak sie okazuje — prowadzg do wzmocnienia efektu
termoelektrycznego oraz sa przyczyna tamania prawa Wiedemanna-Franza w grafenie. [39-41, 66—
69]. Stany elektronowe w poblizu punktéw Diraca mozna opisa¢ hamiltonianem Weyla-Diraca.[8]

~

Hy=vT1-k (1)

gdzie v = hvp, vp = ¢/300 c jest predkodcig $wiatta w prézni, T = [7,, 7, 7] sa macierzami
Pauliego w przestrzeni pseudospinu (dwie podsieci grafenu).

W moich obliczeniach zatozylem, ze gradient temperatury VT oraz pole elektryczne E
sg skierowane wzdluz osi x. Dla tak zdefiniowanego uktadu wyznaczytem funkcje rozktadu
elektronéw f™(r, k) dla n-tego pasma energii, stosujac kinetyczne réwnanie Boltzmanna. W
liniowym przyblizeniu, dla niewielkiego odchylenia réwnowagowej funkcji rozktadu fy, rownanie
Boltzmanna w przyblizeniu czasu relaksacji mozna zapisa¢ w postaci:

_ (n)
@ (—%ﬁ’) (w + < T“VT - eE) — —if;n) 2)

gdzie f™(r,k) = fo 4+ 5™, 70 oznacza czas relaksacji pedu, a p to potencjal chemiczny
grafenu, ktoéry moze by¢ przestrzennie niejednorodny wzdtuz osi x. Z tego powodu gradient
potencjatu chemicznego Vu = du/0x réwniez przyczynia sie do kierunkowego ruchu tadunku
elektrycznego.

Korzystajac z réwnania (2), wyznaczytem gestosci pradu tadunkowego (elektrycznego)
J=eXnk vM5f™ oraz strumienia energii Jg = >k vMeM§ ") wzdtuz osi o, wymuszone
dziataniem E, VT i V. Aby scharakteryzowaé¢ domieszkowany grafen pod wzgledem termo-
elektrycznym w ujeciu semi-klasycznym, wyznaczytem wspétczynniki kinetyczne K., ktére dla
grafenu przyjmuja catkows postac:

1 ) B 8f0
Krs = - / Tl y .
e | G B

Wyznaczytem wspotezynniki kinetyczne dla obu pasm energii, uwzgledniajac zaleznos$¢ czasu
relaksacji pedu od energii, mianowicie 7™ dla e > 0173 dla e < 0. Warto zauwazy¢, ze gestosé
pradu ciepta Jg mozna zdefiniowac jako Jo = Jg — pj, tak wigec Jo = Jg jesli gesto$¢ pradu
tadunkowego wynosi zero, czyli 7 = 0.

Jasne jest, ze catkowita sita termoelektryczna E osiggnie maksimum, gdy prad tadunkowy
w uktadzie nie ptynie (j = 0). Dlatego, aby ja znalezé, wykorzystatem relacje E* = aVT),
gdzie E“ jest sila termoelektryczng wywotana gradientem temperatury, a E* = Vu/e jest
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sitg wynikajaca z niejednorodnosci potencjalu chemicznego. W przypadku zerowego pradu
tadunkowego Jo = —~xVT. Z tego wynika, ze catkowita sila termoelektryczna jest suma
odpowiednich wktadow: £ = E* + E*.

Do wyznaczenia wlasnosci transportowych konieczne jest obliczenie wspotczynnikéw kine-
tycznych zdefiniowanych wyrazeniem (3). W tym celu niezbedne jest okreslenie zaleznosci czasu
relaksacji pedu od energii 7" (¢). W publikacji [H1] zaproponowany zostal model domieszki
zlokalizowanej w jednej z podsieci grafenu (A lub B), czyli przestrzennie atom wegla zastapiono
innym atomem o okreslonym potencjale punktowym V4.

Z uwagi na to, ze w obliczeniach przyjeto hamiltonian zdefiniowany wzorem (1) (nie uwzgled-
niajac oddzialywan spin-orbitalnych), kazdy poziom energetyczny domieszki znajduje sie na
tle pasma elektronowego grafenu. W takim przypadku méwimy o rozpraszaniu rezonansowym.
Szersza dyskusje na temat domieszkowania, stanéw dyskretnych i rezonansowych mozna znalezé
w pracach [32, 70-72].

W celu okredlenia czasu relaksacji pedu 7(® wykorzystano metody funkcji Green’a, obliczajac
energie wlasna (self-energy) X(e), ktéra pozwala uwzglednié¢ koncentracje domieszek N; o
zadanym potencjale domieszki V.

W tym przypadku rozwazany hamiltonian zawiera¢ bedzie rowniez czes¢ opisujaca potencjat
domieszki (zaburzenie), dlatego H = Hy + 3, V(r — R;), gdzie V to potencjal domieszki
zlokalizowany w punkcie o potozeniu R;. W obliczeniach przyjeto rownomierny i losowy rozktad
domieszek w obu podsieciach, co mozna przedstawi¢ nastepujaco:

VAB) (r) = V' P5(r — Rac), - (4)

W celu wyznaczenia energii stanéw zlokalizowanych wykorzystano metode macierzy T'. Jest
to dobrze znana technika uzywana w obliczeniach np. transportu w ciele statym, pozwalajaca
uwzgledni¢ wszystkie rzedy rachunku zaburzen. W ogélnym przypadku réwnanie macierzy-1'
ma postac:

T (€) = Viaw + > Viaw Gie (€) Tione (5)

k//

gdzie @k(s) jest retardowang funkcja Green’a elektronow opisanych niezaburzonym hamiltonia-
nem (1).

Dla wyzej zdefiniowanego krotkozasiegowego potencjatu domieszki (4), macierz-T' ma postaé
TAB(e) = (1 — VoF(e)) V5, gdzie F(e) = Sy e/ ((e + i0)? — (hok)?). W wyniku przeprowa-
dzonych obliczen zawartych w pracy [H2] otrzymaltem analityczna postaé czasu relaksacji pedu
7™ (g) elektronéw rozpraszanych na rezonansowych domieszkach niemagnetycznych w postaci:

h N,V2|ImF ()]

7(e) (1= VpReF())2 + VZ(ImF ()2 (6)

Bazujac na powyzszych obliczeniach, ponizej przedstawione zostang najwazniejsze wyniki
pracy.

Wyniki Tak jak badania fizyki potprzewodnikéw domieszkowanych okazaly sie kluczowe w roz-
woju tych materiatow, tak wydaje sie by¢ konieczne analizowanie zaburzen w jednowarstwowym
grafenie [31, 73, 74]. Grafen nie jest pozbawiony réznego rodzaju defektéw, takich jak luki ato-
mowe, dodatkowe atomy zastepujace wegiel, defekty liniowe na brzegach czy domieszki obszarowe
[70, 71, 75-79].
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W mojej analizie wykazatem pozytywny wplyw
istnienia domieszek rezonansowych na bezwymia-
rowy wspotczynnik dobroci termoelektrycznej Z7T.
Projektujac sie¢ grafenu do zastosowan w termo-
02 ] elektrycznym efekcie Seebecka, uwzglednitem od-
powiedni dobér potencjatu domieszki V, oraz ich
koncentracje N;, co pozwolito na efektywne wzbu-
L dzanie nieréwnowagowego pradu tadunkowego.

Na rysunku 1(a) przedstawitem zaleznos$é¢ po-
ziomu energii rezonansowej od potencjatu V. Stany
te wykazuja odwrotng zaleznos¢ w poréwnaniu do
tradycyjnych péiprzewodnikéow [31, 80]: przycia-
gajacy potencjal V) < 0 powoduje powstanie do-
datniej energii rezonansowej ¢ > 0, natomiast od-
pychajacy potencjat V > 0 prowadzi do energii
rezonansowej € < 0.

Aby wyznaczy¢ zaleznosé energii rezonanso-
wej od znormalizowanego potencjatu V4 /V., gdzie
V. = ta} (t = 3 eV jest catka przeskoku pomie-
Rysunek 1: (a) Energia stanéw rezonansowych w funkeji dzy najblizszymi sasiadami, a ag oznacza odlegtosc
potencjatu domieszki Vo /Ve. (b) Czas relaksacji pedu 7 w rnl(;dzy atomami Wlea), wykorzystalem réwnanie

funkcji energii elektronéw zlokalizowanych na domieszce ¢, A L@ . .
obliczony dla koncentracji domieszki N; = 2 x 10'*m~2 macierzy-T', ktorej bieguny stanowig poszukiwane

Z;ziﬁjoit;;(’rarz; nansowych odpowiadajacych punktom . a7 anie (szczegdly w [H2]). Zauwazy¢ nalezy,
ze graniczne przypadki V) — +oo opisuja luke w
sieci grafenu.

Na rysunku 1(b) przedstawitem zaleznosé czasu relaksacji pedu 7(¢) w funkcji energii (stanow
rezonansowych) e dla wybranych potencjatéw domieszek V;/V.. Analizujac zaleznosé 7(e) od
energii dla € > 0 mozna stwierdzi¢, ze minimum funkcji znajduje si¢ w poblizu energii poziomu
domieszkowego. Zwrocitem rowniez uwage, ze w tym modelu czas relaksacji pedu 7 wykazuje
osobliwos¢ dla e — 0.

W rzeczywistosci przerwa energetyczna w grafenie jest indukowana przez wewnetrzne od-
dziatywanie spin-orbita, jednak jego wartosé¢ jest bardzo mata, wynoszac okoto A ~ 24 ueV. W
zwigzku z tym mozna stwierdzi¢, ze odcigcie czasu relaksacji pedu nalezy spodziewac si¢ wtasnie
dla tej energii [81, 82].

Okreslitem réowniez zwiazek pomiedzy stanami
rezonansowymi a wlasnosciami transportowymi, co  —~160—
przedstawitem na rysunku 2(b), gdzie zilustrowa- g4 T 770K
tem rezystancje R w funkcji potencjatlu chemicz- = —
nego p. Stwierdzi¢ mozna, ze maksymalny termo-
prad uzyskujemy dla wartosci potencjatu chemicz-
nego bliskiej energii poziomu rezonansowego, kiedy

Hoo 80 60 -40 -20 0
x10™" Vo/Ve

-01 -0.8 -06 -04 -0.2

600 K

rezystancja jest jeszcze stosunkowo niska. Jednak |
w sytuacji, gdy potencjal chemiczny osiaga war- 80 |
tos¢ energii poziomu domieszkowego, obserwujemy 120 e e
. , .. -1 -08 -06 -04 -02 0 02 04 06 08 1
maksimum R oraz wyrazny spadek wartosci pradu. p(eV)

Réwniez zaobserwowac mozna, ze¢ w rezonal- Rysunek 3: Wspoélczynnik Seebecka o dla grafenu jako funk-
sie rezystancja Osi@ga maksimum, a indukowany cja potencjalu chemicznego p dla réznych wartosci tempe-
L. . . . ratur 7" i dla Vp/V. = —100.
réznicg temperatur VT prad wynosi zero j = 0.
Wiymnika to z faktu, ze prad elektronowy jest w petni
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Vo/Ve = —100
ceem Vp Ve = —45
—em Vo= =20

Vo/Ve = —100
- VoV =45
—mm Vo /Ve= 20

j (mA/m)

.

15 . . . . . . . 0 T T
-1 -0.8 -0.6 -04 -0.2 0 02 04 06 08 1 -1 -0.8 -0.6 -04 -0.2 0
j(eV) (eV)

Rysunek 2: (a) Prad indukowany gradientem temperatury VT jako funkcja potencjatu chemicznego p dla T'= 300 K i wskazanych
wartosci potencjalu domieszek Vo /Ve. (b) Rezystywnosé grafenu w funkcji potencjatu chemicznego p dla T' = 300 K i wskazanych
wartosci Vp/V.. Wstawka w (b) przedstawia rezystywnosé¢ w funkcji temperatury T dla wybranego potencjalu chemicznego
odpowiadajacego maksimum rezystywnosci. Pozostale parametry przyjalem zgodnie z opisem w tekscie gléwnym.

kompensowany przez prad dziurowy. Zwiekszajac wartos¢ potencjatu chemicznego w kierunku
wartosci dodatnich, przechodzimy do obszaru, gdzie dominuje prad elektronowy, dlatego cat-
kowity prad przyjmuje wartosci ujemne. Natomiast po lewej stronie dominuje prad dziurowy
wowcezas prad tadunkowy jest dodatni.

Podobna zalezno$¢ dostrzegtem miedzy rezystancja R a sita termoelektryczna o (wspotezyn-
nikiem Seebecka), co przedstawilem na rysunku 3. W tym przypadku obliczenia wykonatem
dla jednej wybranej wartosci potencjatu domieszki V;/V., = —100 dla ktérej poziom energii
rezonansowej jest najnizej, natomiast zmieniatem temperature 7.

Analizujac zalezno$¢ miedzy termopradem j a silg termoelektryczng o, zauwazyltem, ze
w obu przypadkach nastepuje zmiana znaku oraz przejscie przez a = 0 dla poziomu energii
potencjatu chemicznego p. Ponadto zwrdcitem uwage na fakt, ze amplituda wspéteczynnika
Seebecka rosnie znaczaco wraz z temperatura 7', co zilustrowatem na rysunku 3.

0.8 0.8 08
zr | () (b) | zr
Ky =10 Ky #= 0
Vo/Ve = —100
0.6} coe Wo/Ve 0.6 0.6f
= Vo /Ve=—20
K= Ke+ Rp
0.4} 04 0.4f
0.2} ’ 0.2 0.2f
1
0 —-",1’ A . \A\ S 0 0 .
1 06 02 02 06 11 -06 ) ) 0 200 400 600 800

1 (eV) T(x)

Rysunek 4: Warto$é¢ wspélczynnika dobroci ZT jako funkcja potencjalu chemicznego p przy zaniedbaniu wkladu fononowego w
przewodnosci cieplnej, kp = 0 (a) oraz dla s, = 40 x 107°K~'W (b). Obliczenia wykonatem dla T = 300 K i réznych wartosci
Vo/Ve. (¢) Zalezno$é temperaturowa ZT dla rkp = 0 oraz dla potencjatu chemicznego odpowiadajacego maksimum ZT na wykresie
(a). Pozostale parametry przyjatem zgodnie z opisem w tekscie gtéwnym.

7 technologicznego punktu widzenia kluczows informacja o przydatnosci materiatu w termo-
elektryce pelni bezwymiarowy wspotczynnik dobroci Z7T'. Zdefiniowatem go jako:

Tolo
, (7)

K

gdzie k jest catkowita przewodnoscia cieplna, uwzgledniajaca wktady od elektronéw i fononéw,
tj. K = Ke + Kp. W moich obliczeniach uwzglednitem wyznaczona eksperymentalnie wartosc
przewodnictwa cieplnego k, = 40 x 107 WK™ [47, 83, 84].

ZT =
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Na rysunkach 4(a) i 4(b) przedstawitem zaleznosé wspétezynnika Z7T od potencjatu chemicz-
nego u dla réznych wartosci k,, natomiast rysunek 4(c) przedstawia zaleznosé¢ temperaturows
ZT dla wartosci potencjatu chemicznego odpowiadajacej maksymalnej wartosci Z7T w rysunku
4(a).

Jak przedstawilem na rysunkach 4(a-c), dobro¢ termoelektryczna silnie zalezy od potencjatu
domieszek V. W mojej pracy wykazatem réwniez negatywny wpltyw fononowej przewodnosci
cieplnej k,, ktorej wzrost znaczaco obniza warto$¢ wspotczynnika Z7'. Co istotne, wybor
niemagnetycznych domieszek V) wplywa na potozenie maksimum Z7T w funkcji temperatury
uktadu T, co zilustrowalem na rysunku 4(c).

W moich analizach wykazatem takze, ze domieszkowanie grafenu prowadzi do naruszenia
prawa Wiedemanna-Franza. Zgodnie z tym prawem (dotyczacym metali) dwa rodzaje prze-
wodnictwa — elektronowe i cieplne — sg do siebie proporcjonalne i zwiazane stata zwang liczba
Lorenza L, zgodnie z rownaniem:

K

AT o
To

, (8)
gdzie L = 72k%/3e? [66]. Prawo to przez ponad 150 lat uznawano za stuszne, jednak w 1996 roku
C. L. Kane i Matthew Fisher [85] wykazali, ze w przypadku jedno-wymiarowych (1D) uktadow
moze ono zosta¢ naruszone. Ich przewidywania zostaly eksperymentalnie potwierdzone w 2011
roku przez Nicholasa Wakehama i wspotpracownikéw [69]. Zaburzenia prawa Wiedemanna-Franza
wykazano rowniez w materiatach topologicznych, nanodrutach oraz w uktadach pod wptywem sil-
nych pol magnetycznych [86—88].
W mojej pracy [H2] pokazatem, ze takze w mate-
riatach dwuwymiarowych (2D) prawo Wiedemanna- x 10
Franza nie jest spetnione. Na rysunku 5 przedsta-
witem zaleznos¢ statej Lorenza L od potencjatu
chemicznego i dla wybranych wartosci potencjatu
domieszek V4. Stosunek ten (zgodnie z réwnaniem
8) silnie zmienia sie w okolicach potencjatu che-
micznego i rOwnego potencjalowi domieszki Vy, a  4f
jego maksymalna wartos¢ rosnie wraz z Vj, czyli
dla energii poziomu rezonansowego dazacego do
zera € — 0.

Dla statej wartos¢ czasu relaksacji 7 = const dla
potencjatu chemicznego réwnego zeru = 0 mozna Rysunek 5: Wspélczynnik Wiedemanna-Franza w funkcji
analitycanie wymacryC wartosC stalej I w punkcie  Jprn demicanes p d ety 1000 Ko
Diraca. W tym przypadku wspoétczynnik Ko jest (poziomy rezonansowe), jak réwniez dla przypadku statego
réwny zeru, a pozostale wspotezynniki kinetyczne 24 relaksacyi (linia kropkowana).
mozna znalezé w postaci analityczne;j.

Korzystajac z tych rozwigzan, wyznaczytem nowa stata fizyczng — statg Lorenza dla grafenu
L¢, ktorej postaé jest nastepujaca:

Le=579%10"%

Lo=244x1078

L

K 9k2((3)
Lo — — — 25T
¢ 5T u=0 2¢2In2’ (9)

gdzie ((z) jest funkcja ¢ Riemanna.

Podsumowanie

W niniejszej pracy przeanalizowalem efekt termoelektryczny w grafenie, ze szczegdlnym uwzgled-
nieniem wpltywu rezonansowego rozpraszania na domieszkach. Zastosowatem metode macierzy
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T do wyznaczenia standéw rezonansowych oraz czasu relaksacji pedu wynikajacego z rozpra-
szania elektronéw na domieszkach. Okreslitem wspotczynnik termoelektryczny na podstawie
kinetycznego réwnania Boltzmanna. Wykazatem, ze obecnos¢ stanéw rezonansowych w po-
blizu poziomu Fermiego prowadzi do rezonansowego wzmocnienia wspotczynnika Seebecka oraz
wspotezynnika sprawnodci termoelektrycznej ZT. Ponadto zaobserwowatem istotne odchylenia
prawa Wiedemanna-Franza od klasycznej wartosci liczby Lorentza, co ma miejsce przy matych
potencjatach chemicznych oraz w poblizu stanéw rezonansowych. W szczegdlnym przypadku
statego czasu relaksacji, stosunek ten zostal obliczony analitycznie dla p = 0.

[H2] - Wktad do pracy polegal na: sformulowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodo-
logii obliczen, wykonaniu obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu obliczen
numerycznych z prezentacjg wizualng wynikow, wstepne przygotowanie manuskryptu, udziat w
procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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[H4] M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Barnas, Thermoelectric and thermospin transport in a
ballistic junction of graphene, Phys. Rev. B 92, 085418 (2015)

Model W niniejszej pracy rozwazamy strukture elektronows grafenu w przypadku idealnego,
czystego materiatu, tj. bez domieszek. Uwzgledniamy jednak obecno$¢ podtoza, ktére indukuje
state oddziatywanie spinowo-orbitalne Rashby A(z) = const [11, 19-21].
W tym przypadku zatozytem, ze na powierzchni
Ty Ty > Ty T grafenu umieszczono dwie elektrody (rys. 6). Jedna
Y Y Y Y'Yy z nich jest ciepta (kolor czerwony), a druga zimna
900000000 (kolor niebieski), co powoduje powstanie gradientu
AAAAE NS temperatury VT. Elektrody sg oddalone o odle-
glos¢ L, ktoéra jest mniejsza niz $rednia droga swo-
bodna elektronow ¢.
Spektrum energetyczne elektronéw opisujemy
relatywistycznym hamiltonianem Hy (1), rozsze-
9000008000 rzonym o czton uwzgledniajacy oddziatywanie
e spinowo-orbitalne Rashby w grafenie [12]:

NN /‘\ /‘\ /‘\ /‘\ =
[ L

N N N NV NV N N N YN

NN N N N N NN N

N N NV NV NV N N N N

NN N N N N NN N

N N NV NV NV N N N YN

Rysun.ek 6: Scherr}at zlqcza} balistycznego’sk}adaja&ce,go sie z Hk —uvTr -k + )\(UxTy _ Uy%c)y (10)
wstegi grafenowej o dtugosci L oraz dwoch obszaréw elek-
tronicznych 2D o réznych temperaturach. . .
gdzie A = /2, przy czym « jest parametrem sprze-

zenia SO Rashby, a macierze o, , to macierze Pauliego dzialajace w przestrzeni spinu elektronéw.
Tak jak w przypadku pracy [H2], hamiltonian (10) opisuje niskoenergetyczna czesé pasma
walencyjnego i pasma przewodnictwa w poblizu punktéw Diraca K i K'. Tym razem jednak mamy
do czynienia z czterema pasmami energetycznymi, co wynika z rozszczepienia spin-orbitalnego.

Struktura pasmowa uktadu przyjmuje postac:
Exn = FAF VU2k2 + 22, (11)

gdzie indeks pasma n zmienia si¢ od 1 do 4. Pasmo n = 1 odpowiada najnizej potozonemu
energetycznie stanowi, a n = 4 — najwyzszemu, przy czym nhie obserwujemy punktéw degeneracji.
Natomiast pasma n = 2 i n = 3 stykaja sie¢ w punkcie £ = 0.

Aby zapewnié¢ przejrzysty opis uktadu, zaktadamy, ze szerokos¢ wstegi grafenu jest na tyle
duza, iz mozemy zaniedba¢ efekt kwantyzacji. Jednoczesnie wymagamy, aby dtugo$é¢ L spelniata
warunek L < £, co jednoznacznie okresla balistyczny rezim transportu zarowno tadunku, jak i
spinu pomiedzy dwoma rezerwuarami ciepta.

Statystyke elektronéw w tych dwoch rezerwuarach opisujemy rownowagows funkcja rozktadu
Fermiego-Diraca:

fi2(ekn) = [exp((ekn — u1,2)/kpT1,2) + 1], (12)

gdzie py i o to potencjaly chemiczne, ktére w ogélnym przypadku moga by¢ rozne.

W balistycznym rezimie transportu elektrony poruszajace sie w kierunku od lewej do
prawej oraz od prawej do lewej opisujemy funkcjami rozktadu f;”(ekn) oraz f2<(ey,). Dzigki
tym definicjom mozemy doktadnie przeanalizowa¢ wtasnosci transportowe tadunku i spinu w
rozwazanym uktadzie.

Wyniki W analizie ztacza balistycznego w grafenie przyjmujemy, ze pu; = o = p oraz
AT =T, — Ty, > 0. Poniewaz prad tadunkowy to nic innego jak ruch tadunku elektrycznego w
okreslonym kierunku, mozemy go zdefiniowac jako:

j=eX ;’ (kn|o,[kn) [f7 (exn) — f5° (51, (13)
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Rysunek 7: Prad termoelektryczny w rezimie balistycznym w funkcji T' (a) i w funkcji potencjatu chemicznego p (b) dla réznych
wartosci parametru sprzezenia Rashby o, T =1 K oraz dla p =5 meV (a) i T =14 K (b).

gdzie e jest tadunkiem elementarnym, a vz = vpT, to operator predkosci elektronowej. Przy
analizie wyrazenia (13) nalezy pamietaé, ze sumowanie po k ograniczamy do catkowania po
kacie, dla ktorego sktadowa x predkosci elektronowej van = (kn|o,|kn) jest dodatnia.

W publikacji [H4] przedstawiamy rozwiazania numeryczne dla pradu tadunkowego w funkcji
réznicy temperatur AT oraz potencjatu chemicznego p (Rysunki 7(a,b)). W obu przypadkach
wyznaczamy zaleznosé j(AT, ) dla kilku warto$ci parametru sprzezenia spinowo-orbitalnego
Rashby: a = [0, 2,5, 8] meV, przy niskiej temperaturze 7' = 1 K. Co ciekawe, niezaleznie od
warto$ci «, w punkcie symetrii elektron-dziura (u = 0) prad tadunkowy zanika. Wynika to z
kompensacji wktadéw pochodzacych od elektronéw i dziur.

Analizujac zalezno$¢ j(u) (Rysunek 7(b)), zauwazamy podobienistwo ksztattu krzywych dla
a = [0,2] meV oraz a = [5,8] meV. Jest to zwiazane ze struktura pasmowa — dla matych
wartosci « przejscie od charakteru parabolicznego do liniowego w widmie energii nastepuje
bardzo szybko.

W miare przesuwania potencjatu chemicznego p poza punkt neutralny w strone dodatnich
energii (¢ > 0), wplyw pasma walencyjnego staje sie coraz mniejszy. W zakresie u < k7Y, kT
obserwujemy nieréwnowage pomiedzy elektronami i dziurami, co prowadzi do gwaltownego
wzrostu pradu. Natomiast dla p > kT, kT, prad j dazy do statej wartosci. Wynika to z
dominacji wktadéw pasm przewodnictwa (n = 3,4) oraz liniowego charakteru ey, w zakresie
> 2.

Inny charakter transportu balistycznego obserwujemy dla wiekszych wartosci sprzezenia
Rashby, tj. a = [5,8] meV. Gdy « > kT, kT,, pojawia si¢ plateau w zakresie kT, kTy S u < a.
Jesli jednak potencjatl chemiczny p przekroczy wartosé «, zauwazamy wyrazne maksimum pradu.
Szczegblowa analize tej zaleznosci omawiamy w [H4], rozdziale A.

W przypadku pradu w transporcie balistycznym warto zwréoci¢ uwage na istotne réznice
pomiedzy dwuwymiarowym gazem elektronowym (2DEG) z parabolicznym widmem a gazem
bezmasowych fermionéw Diraca. Mianowicie termoelektryczny prad balistyczny w 2DEG w
opisywanych warunkach nie wystepuje. Wynika to z faktu, ze gestos¢ standéw rop w takim
uktadzie jest niezalezna od energii — pozostaje stata.

W grafenie, jesli rozwazamy wktad do pradu pochodzacy od pasm n = 3 i n =4 w zakresie
i > a, a dodatkowo spelniony jest warunek kpT < (u — o), mozna wykazaé, ze:

~ IS 0 o) (14

n e=p

Poniewaz w poblizu brzegdéw pasm struktura elektronowa ma charakter paraboliczny, gestosé
stanow w dwoch wymiarach ma postaé skokowa: vy(e) = (e — «), a predkosé elektronéw zalezy
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od energii jako v4(e) ~ (¢ — a)'/2. Ostatecznie mozemy wyznaczy¢:

@) vl ey = (1 )™, (15)

co oznacza, ze zmniejszenie potencjatu chemicznego powoduje wzrost termoprad az do osiggniecia
maksimum.
Natomiast dla p > o pasma staja sie liniowe wzgledem k, co oznacza, ze zaré6wno gestosé
stanow, jak i predkos¢ elektronéw przyjmuja nastepujace postaci:
€
vie) = v(e) = vp. (16)

b
mv2

W takim przypadku, dla kgT > u, mozemy okresli¢ termoprad w rezimie balistycznym jako:

2TAT
- ekf57"w (17)

Dla porownania pradéw indukowanych gradien-
tem temperatury w dwoch réznych rezimach trans- z o1 ;
portowych przedstawiamy Rysunek 8. Réznica mie- =< oosl
dzy nimi jest wyrazna. W transporcie dyfuzyjnym T
generowany prad rosnie liniowo wraz z réznicg 0.06 |
temperatur AT, podczas gdy w rezimie balistycz-
nym zalezno$¢ termopradu j(AT) jest nieliniowa 004}
i wzrost pradu nastepuje znacznie szybciej. 002l

Oprocz pradu elektrycznego okreslitem réwniez |+~ _____----
napiecie termoelektryczne U, ktore jest indukowane e 3 9 12 AT 1)

gradientem temperatury w ztaczu balistycznym. W

tym celu Wykorzystalem WyraZenie (13) UWZgIQd— Rysunek 8: Poréwnanie pradu indukowanego termoelek-
.. L. . i trycznie w rezimie transportu balistycznego i dyfuzyjnego,

niajac rézne potencjaly chemiczne iy # pio. SzZU- obliczonego dla = 5 meV, T = 1 K i @ — 8 meV. Prad

kane rozwigzanie znalaztem, przyjmujac warunek clektryczny w rezimie dyfuzyjnym jest proporcjonalny do
. K . réznicy temperatur AT

j = 0. W takich warunkach napiecie termoelek-

tryczne mozna zdefiniowaé jako:

=t e (18)

pu=>5meV
== =10 meV
———p=15meV
—omem i = 20 meV

5 meV

—-——-a=38meV

1 3 5 7 9 11 15 15 01
AT (K) AT (K)

Rysunek 9: Napiecie termoelektryczne w funkeji 7', obliczone dla T'=1 K: (a) dla 4 = 5 meV i réznych wartosci parametru Rashby
a, (b) dla @ = 5 meV i réznych wartosci potencjatu chemicznego p.

Otrzymane wyniki (Rysunek 9(a,b)) wykazuja podobienstwo do zaleznosci termopradu w
funkcji AT. Szczegdlna uwage zwrocié mozna na krzywe z Rysunku 9(b), gdzie pokazatem, jak
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Rysunek 10: Prad cieplny przekazywany przez elektrony dla T'= 1 K i réznych wartosci parametru Rashby «, obliczony w funkcji T’
dla g =5 meV (a) oraz w funkcji p dla T'= 14 K (b).

napiecie U rosnie wraz ze zmniejszajacym sie potencjatem chemicznym g dla wybranej wartosci
a.

Przeanalizowatem zaleznos¢ pradu ciepta w funkcji réznicy temperatur 67" oraz potencjatu
chemicznego i dla wybranych wartosci sprzezenia spinowo-orbitalnego Rashby a.. Prad cieplny
okreslitem jako:

Jo = ;;; (knl{(Hi — 1), . }kn) [ 7 (ekn) = £5" (Gten)]. (19)

gdzie fl, B oznacza komutator operatoréw AiB.

Podobnie jak w przypadku termopradu, zauwazyltem, ze zalezno$¢ pradu ciepta Jg od AT
wykazuje podobny charakter. Szczegdlng uwage zwrocitem na krzywe z Rysunku 10(b), ktére
przedstawiaja zaleznos¢ pradu ciepta Jg od p dla réznych wartosci ae. Okazuje sie, ze prad ciepta
rosnie wraz z u, w przeciwienstwie do termopradu, ktory osigga nasycenie w wyniku zmiany
charakteru struktury pasmowej z parabolicznej na liniowa (E(k)). Jest to zwiazane z tym, ze
elektronowy prad ciepta zalezy od energii jak ¢ ~ u, podczas gdy termoprad w tym zakresie od
energii nie zalezy.

Interesujacym wynikiem jest obserwacja, ze prad ciepta Jg pozostaje niezerowy dla p = 0, a
jego najnizsza warto$¢ otrzymatem dla o = 0. Wynika to z faktu, ze prad tadunkowy i dziurowy
maja przeciwne znaki, podczas gdy prad ciepta zachowuje ten sam znak. W zakresie wyzszych
energii (1 > «) oddziatywanie spinowo-orbitalne Rashby w niewielkim stopniu obniza transfer
energii cieplnej w uktadzie.

Z punktu widzenia wtasnosci spinowych analiza efektu termoelektrycznego rowniez okazata
si¢ bardzo interesujaca. Wyniki obliczen numerycznych dotyczacych balistycznego transportu
spinowo—zaleznego indukowany gradientem temperatury przedstawitlem w publikacji [H4].
Podobnie jak w poprzednich przypadkach, rowniez i tutaj zatozytem jednorodno$é¢ potencjatu
chemicznego w obu rezerwuarach elektronowych, czyli uy = ps = p.

W celu okreslenia efektu termoelektrycznego dla spinu obliczytem Srednia wartos¢é operatora
spinu, korzystajac z relacji:

So =23 (knloalkn) 7 (ein) — f5 (ern)] (20)

Nalezy podkresli¢, ze gradient temperatury zostal przyjety wzdtuz osi x, natomiast niezerowa
polaryzacja spinu jest generowana wzdtuz kierunku y, czyli prostopadle do gradientu V7'.[56]

Poréwnujac polaryzacje spinéw w grafenie z oddziatywaniem Rashby oraz w dwuwymiarowym
gazie elektronowym (2DEG), zauwazyltem, ze mechanizmy polaryzacji w obu przypadkach sa
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bardzo podobne. Wielko$¢ polaryzacji spinowej jest mata dla & < «a/v i osiaga maksymalng

warto$¢ h/2 dla k> a/v.[11]

Interesujacym wynikiem jest fakt, ze dla matych wartosci energii, gdy o ~ kT,.kT5, pola-
ryzacja spinowa przyjmuje wartosci ujemne i przechodzi do zera w zakresie i > «. Efekt ten
wynika z nieréwnowagi generowanego spinu pochodzacego z pasm przewodnictwan =3 in = 4.

a =2 meV

c—— a=5meV

—--—a=38meV

N ]

1‘2
AT (K)

x 10"
[ N ]
- Tt
I'
/
/ |
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Rysunek 11: Termoelektrycznie indukowana polaryzacja spinowa dla wskazanych wartosci parametru Rashba i T'= 1 K, obliczone
jako funkcja T dla = 5 meV (a) i jako funkcja p dla T'= 14 K (b).
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Rysunek 12: Termoelektrycznie indukowana polaryzacja spinowa dla wskazanych wartosci parametru Rashba i T' =1 K, obliczone
jako funkcja T dla p = 5 meV (a) i jako funkcja p dla T'= 14 K (b).

Przechodzac od polaryzacji S, do pradu spinowego J¥ (réwnolegle do VT') lub Jy (prostopadty
do VT), gdzie gérny indeks oznacza sktadowa spinowa, a dolny oznacza kierunek przeplywu
pradu spinowego, mozemy przedstawi¢ ogolng formute jako

52 = 25 (knl{o ) [17 Gro) = 15 v

(21)

Opisujac generowanie pradu spinowego réznica temperatur (Rysunki 13(a,b)) przede wszystkim
warto zauwazyc¢, ze zachodzi relacja J¥ = —J. Druga cecha przedstawionych pradéow spinowych
jest to, ze mamy do czynienia z dwoma mechanizmami:

a) pierwszy z nich dla JY jest bezposrednio zwiazany z dyskutowanym powyzej efektem
termicznej generacji polaryzacji spinowej Sy,

b) podczas gdy efekt pradu spinowego J,; odnosi si¢ do spinowego efektu Halla indukowanego
gradientem temperatury V7', zwanego czedciej jako efekt Nernsta.[53] W tym przypadku
indukowany prad ptynie prostopadle do VT
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Rysunek 13: Termicznie indukowane prady spinowe JJ i Jy dla réznych wartosci a, jako funkcja od AT dla p =5 meV, (b) jako
funkcja p dla AT = 14 K, dla obu rysunkéw T' =1 K.

Charakter i zmiany w pradzie spinowym szczegdlnie dobrze widoczne sa na Rysunku 13(b).
W funkcji potencjatu p1 zauwazamy, ze dla o = 0 prad J* przyjmuje wartos¢ niezerowa. Wraz ze
wzrostem p pojawia sie przejécie przez punkt J = 0, a nastepnie prad osiaga maksimum w
okolicach p >~ «a. Dla wartoSci p > o obserwujemy spadek J* do zera.

Podczas analizy transportu balistycznego w efekcie termoelektrycznym skupitem sie na
wplywie oddziatywania spinowo-orbitalnego Rashby na generacje pradow tadunkowych, cieplnych
oraz spinowych w uktadzie o strukturze stozka Diraca. Wykazalem, ze gradient temperatury
prowadzi nie tylko do transportu energii cieplnej, ale takze do powstawania pradéw spinowych
oraz spinowej polaryzacji elektronéw.

Podsumowanie
Gléwne wnioski sa nastepujace:

1. Prad ciepta Jg pozostaje niezerowy nawet dla zerowego potencjatu chemicznego (1 = 0).
Najnizsza warto$¢ uzyskuje przy braku oddzialtywania Rashby (o = 0), natomiast w
zakresie wysokich energii (¢ > «) efekt Rashby nieznacznie redukuje przeptyw energii
cieplne;j.

2. Polaryzacja spinowa S, indukowana gradientem temperatury rosnie wraz z energia no-
$nikéw, osiagajac maksymalna wartosé dla duzych wartosci liczby falowej k& > «/v. Dla
malych energii (o ~ kT}.kT3) polaryzacja spinowa przyjmuje wartosci ujemne i przechodzi
do zera przy p > a.

3. Prady spinowe JY i J; wykazuja ciekawa zaleznosc¢ od potencjatu chemicznego oraz réznicy
temperatur. Prad spinowy generowany w kierunku gradientu temperatury (J¥) zwigzany
jest z indukowana polaryzacja spinowg, natomiast prad J; odpowiada efektowi spinowego
Halla indukowanemu gradientem temperatury (efekt Nernsta).

4. Zaleznos¢ pradow spinowych od p wykazuje charakterystyczne maksimum dla p >~ «, po
czym obserwujemy jego stopniowy spadek do zera dla pu > a.

Uzyskane wyniki wskazuja, ze efekt termoelektryczny w materiatach z silnym oddziatywaniem
Rashby moze by¢ wykorzystany do kontrolowanej generacji pradéw spinowych oraz manipulacji
polaryzacja spinowa, co ma potencjalne zastosowania w przysztych urzadzeniach spintronicznych
i termo-spintronicznych.
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[H4] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodolo-
gii obliczen, wykonaniu wiekszosci obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu
obliczen numerycznych z prezentacja wizualng wynikéw, wstepne przygotowanie manuskryptu,
udzial w procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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3.3.2 Efekty fotoelektryczne [H1|[H3|[H5][HG6|

[H1] M. Inglot, V.K. Dugaev, E.Ya. Sherman, J. Barnas, Optical spin injection in graphene
with Rashba spin-orbit interaction, Phys. Rev. B 89, 155411 (2014)

Model W pierwszych dwoch pracach przedstawione zostalty mozliwosci zastosowania warstwy
grafenu w termoelektryce [H2][H4]. Kolejnym interesujacym aspektem wykorzystania grafenu
jest jego oddziatywanie ze Swiattem, ktore moze prowadzi¢ do generacji pradu tadunkowego,
spinowego oraz indukowania gestosci spinowe;j.

Grafen, jako monowarstwa o grubosci jednego atomu, charakteryzuje sie stalg absorpcja
fotondéw w zakresie liniowej czesci widma energii. Absorpcja ta, niezalezna od energii fotonow
E = vh, wynosi Iy = Ta, gdzie a = €2 /hc jest stalg struktury subtelnej.[89-91] Oznacza to, ze
grafen pochtania okoto 2.3% padajacego promieniowania elektromagnetycznego.[92] Wtasciwosci
te zostaly potwierdzone w pracach [H1], [H3], [H5], [H6]. Ponadto wykazalem mozliwosé
konwersji promieniowania na prad elektryczny i spinowy, a efektywnosé¢ tych proceséw jest
stosunkowo wysoka.

Pierwsza z wymienionych prac w cyklu habilitacyjnym dotyczy wykorzystania warstwy
grafenu do generowania polaryzacji spinowej indukowanej przez FE. W tym przypadku za-
stosowano hamiltonian 10, rozszerzony o czton Zeemanowski zwiazany z zewnetrznym polem
magnetycznym. Elektrony w pasmach walencyjnym i przewodnictwa w okolicach punktow K i K’
sa opisywane na podtozu, ktére indukuje oddziatywanie spin-orbitalne Rashby «(r) # 0. Catosé
znajduje sie w stalym polu magnetycznym B, a opis uktadu jest dany przez hamiltonian (22):

Hy = vt -k + Moy —oy7) +9(B - 0), (22)

gdzie g = grpp/2, a gr to czynnik Landégo.

Stosujac hamiltonian (22), nalezy zwr6ci¢ uwage na pewne ograniczenia. Zakltadamy, ze
pole magnetyczne B jest stalte i stabe, tj. ¢gB/A > 1, gdzie A = «/2. Oznacza to, ze nie
dochodzi do kwantyzacji Landaua, a struktura pasmowa grafenu jest jedynie stabo zaburzona.
W konsekwencji polaryzacja spinowa wykazuje liniowg zaleznos¢ od pola magnetycznego B.
Aby lepiej zrozumieé¢ fizyczne mechanizmy, analizujemy sche-
matyczng strukture pasmowa wynikajaca z hamiltonianu (22).
Numeracja pasm pozostaje zgodna z wczesniejszymi przypadkami:
najnizsze energetycznie pasmo oznaczamy jako n = 1, a najwyzsze
jako n = 4. Istotng réznica w poréwnaniu do poprzednich modeli
(prace [H2] i [H4]) jest fakt, ze pasma n = 2 i n = 3 nie stykaja
sie w punkcie degeneracji dla £ = 0, lecz sa wzgledem siebie
przesuniete o energie Zeemana A = gB. Wczesniejsze modele nie
uwzgledniaty wptywu zewnetrznego pola magnetycznego.

Dla dalszej analizy zakladamy, ze pole magnetyczne B lezy
w plaszczyznie grafenu, a jego kierunek przyjmujemy wzdtuz osi
x, tj. B = B,.

Powyzej opisatem model uktadu grafen/podloze/zewnetrzne

pole magnetyczne. Teraz scharakteryzuje hamiltonian oddziaty-
Rysunek 14: Struktura pasmowa gra-

fenu z oddzialywaniem spin-orbitowym wania grafenu Z FE: mozna go zapisac naStqu.]aCO:
Rashby w granicy gB/\ < 1. Strzalki

pokazujg zalezng od k orientacje spinéw

elektronéw w stanach wlasnych hamil- ~ ev

tonianu. HA = _7(7- : A) (23)
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gdzie potencjal wektorowy A(t) pola elektromagnetycznego zalezy od czasu i ma postaé

A(t) = Age ™" (24)

Wybieramy liniowa polaryzacje w kierunku osi y, czyli Ag = (0, Ap, 0). W przypadku $wiatta
o polaryzacji liniowej spetniona jest zasada zachowania pedu, co oznacza k = k’[30]. Dzieki temu
rozwazamy przejscia prostopadtle, dla ktérych w pracy [H1] opisano absorpcje oraz mechanizm
pompowania spinu, korzystajac ze zlotej reguty Fermiego (FGR), wyrazonej réwnaniem

27 d*k

[nﬂn/(w) T W; (‘I’nk|ﬁA|‘I’n/k> O(Bnk + hw — Eune), f(Enk), [1 = f(Enx)]. (25)

‘ 2

Wyniki W ponizszych obliczeniach numerycznych przedstawiono unormowana absorpcje
Swiatta ze wzoru (25), znormalizowang do stalej Iy. Szczegdly obliczen znajduja sie w [H1|
(rozdzial II). Stata Iy odpowiada absorpcji w grafenie bez oddziatywania spin-orbitowego
Rashby i dla pola magnetycznego B = 0.

1

3 la)
S 1-3
L 1-4
11 0.8 - -—2-3
~ mowserot 2 — 4 NPT L i
a= 13meV ~
0.6
0.4r
0.2r
0 I. " n 4 L L L L L
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Rysunek 15: (a) Znormalizowane wspdlczynniki absorpcji odpowiadajace wskazanym przejSciom miedzypasmowym, obliczone dla
a =2\ =13 meV. (b) Calkowity znormalizowany wspdlczynnik absorpcji dla dwéch réznych wartosci parametru spin-orbitowego
Rashby. Obliczenia wykonano dla pola magnetycznego B = 5 T i potencjalu chemicznego p = 5 meV.

Analizujac Rysunek 15(a), warto zauwazyé ostre krawedzie przej$¢ miedzypasmowych,
szczegbdlnie dla przejs¢ 2 — 31 2 — 4. Jest to zgodne z oczekiwaniami wynikajacymi ze struktury
pasmowej. Pierwsze mozliwe przejscie elektronowe zwiazane jest z pasmami n =2 in = 3. Ze
wzgledu na niezerowy potencjat chemiczny pu = 5 meV, skok w absorpcji obserwowany jest w
okolicach energii fotonéw Aw ~ 2.

Nastepnie pojawia sie absorpcja wynikajaca z przejécia 2 — 4, ktore zachodzi dla energii
fotonéw hw = 2a. Ostra krawedz w tym przypadku zwigzana jest ze skokiem w gestosci standw
dla tej czesci energii. Dalej obserwujemy wktad od przejécia 1 — 3 dla hw ~ o+ 2u oraz przejscia
1 —4dla hw = 2a.

Warto zwrdcié uwage, ze mimo czesciowego zapelnienia pasma n = 3 (1 = 5 meV), przejscie
3 — 4 nie zachodzi, poniewaz elementy macierzowe operatora sprzezenia swiatta z elektronami
sa w tym przypadku zerowe. Dlatego dla tej konfiguracji nie obserwuje sie absorpcji PE.

W przypadku pomiaréw spektrofotometrem, nie jesteSmy w stanie zaobserwowac¢ osobnych
wktadéw do absorpcji promieniowania pochodzacych od poszczegdlnych pasm struktury elektro-
nowej - widzimy jedynie ich sume. Te sytuacje przedstawiono na rysunku 15(b), gdzie wykreslono
dwie krzywe absorpcji dla réznych parametréw sprzezenia spin-orbita Rashby «, przy tej samej
wartosci potencjatu chemicznego p = 5 meV oraz indukcji pola magnetycznego B = 5 T.
Nalezy podkresli¢ istotny wpltyw podtoza na absorpcje w grafenie dla energii fotonéw w zakresie
0 < hw < 3a (zob. [93]). Dla wyzszych energii, fw > 2«, paraboliczny charakter pasm zanika, a
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linjowe spektrum manifestuje sie stala wartoscia absorpcji I (w) =1, co jest zgodne z wynikami
eksperymentalnymi.[94]
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Rysunek 16

Glownym zagadnieniem omawianym w niniejszej pracy jest mozliwos¢ bezkontaktowego
indukowania gestosci spinowej w jednowarstwowym grafenie. W tym celu analizowatem miedzy-
pasmowe przejscia elektronowe, ktorym towarzyszy zmiana spinu - tzw. przejscia spin-flip.

Przyktadowo wzér (25) do postaci pozwalajacej na obliczenie réznicy pomiedzy Srednia
wartoscia operatora o; w stanie |W,) a $rednia wartoscig tego operatora w stanie |W,):

J (w) :2;; (;Tl; \(qfnkmmmm'k)f (Ui Un'k) — (U,|oi|Unk))
X 5(Enk + hw — En’k)f(Enk)a [1 - f(En/k)] (26>

Powyzsze réwnanie (26) opisuje tempo wstrzykiwania nierownowagowej gestosci spinowe;.
Podobnie jak w przypadku absorpcji fotonéw, rowniez dla polaryzacji spinowej wprowadzamy
catkowita gestos¢ spinowa J;(w) = 3, JP~™ (w), ktéra mozna wyrazié w unormowanej postaci
jako Ji(w) = Iy Jy(w).

W przypadku braku pola magnetycznego (B = 0) warto$¢ oczekiwana spinu w przejsciach
miedzypasmowych wynosi zero. Wynika to z symetrii elementéw macierzowych oraz z niezalezno-
sci energii F, od orientacji wektora falowego k. Natomiast wprowadzenie pola magnetycznego
(B # 0) zmienia sytuacje — linie o stalej energii przestaja by¢ okregami, a pasma ulegaja
przesunieciu w kierunku +B. Z uwagi na to funkcja falowa réwniez ulega modyfikacji, co w
pierwszym rzedzie rachunku zaburzen mozna zapisa¢ jako

(vOn'k| (o - B) ‘\I!(O)nk>\lj(g)‘ -

_ w0 _ /
Vo =Wk =g 3 0 T U

W konsekwencji, wprowadzone pole magnetyczne B # 0 sprawia, ze zaréwno oczekiwana war-
tosé spinu (U, |oi|Unk), jak i elementy macierzowe (U, |HA|Un’k) sq niezerowe, co prowadzi
do polaryzacji spinow w grafenie indukowanej swiattem.

Efekt oddziatywania swiatta o energii hw ze spinami elektronéw walencyjnych przedstawiono
na rysunku 16(a,b). Analiza numeryczna wykazala, ze niezerowa gesto$¢ spinowa jest indukowana
tylko wtedy, gdy wektor polaryzacji Swiatta jest prostopadty do kierunku pola magnetycznego.
W rozwazanym przypadku przyjeto B = [B, 0, 0] oraz wektor polaryzacji swiatta Ay = [0, Ao, 0].

Warto réwniez zwroci¢ uwage na efektywnos¢ wstrzykiwania spinu, przedstawiong na rysunku
16(b). Efektywnos¢ te definiujemy jako stosunek sredniej wartosci wstrzykiwanego spinu J(w)
do absorpcji pojedynczego fotonu I (w), co mozna zapisa¢ jako:
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(28)

Analiza numeryczna wykazala, ze efektywno$¢ generowania polaryzacji spinowej za pomoca
Swiatta jest w przyblizeniu rzedu gB/\ ~ 0.6/2.5 = 0.24, co jest zgodne z uzyskanymi wynikami.

Podsumowanie

W przedstawionej pracy oméwiono mechanizmy oddziatywania swiatta z jednowarstwowym gra-
fenem, uwzgledniajac zarowno absorpcje promieniowania, jak i mozliwo$é¢ optycznej polaryzacji
spinéw elektronow.

Analiza absorpcji $wiatta wykazala, ze w rzeczywistych eksperymentach spektroskopowych
rejestrowana jest suma wktadow od réznych przejs¢ miedzypasmowych wynikajacych ze struktury
pasmowej. Wykazano, ze wptyw podtoza na grafen prowadzi do zmian w widmie absorpcji dla
energii fotonéw w zakresie 0 < hw < 3, natomiast dla wyzszych pozioméw energii spektrum
zmiania charakter na zalezno$¢ liniowa ktéra, zgodnie z wynikami doswiadczalnymi prowadzi do
stalej wartosci absorpcji promieniowania elektromangetycznego.

Gléwna cze$¢ rozdziatu poswiecona zostala analizie bezkontaktowego indukowania gestosci
spinowej w grafenie poprzez spinowo-zalezne przejscia miedzypasmowe (spin-flip transitions).
Wprowadzono formalizm opisujacy tempo wstrzykiwania nieréwnowagowej gestosci spinowej,
pokazujac, ze bez zewnetrznego pola magnetycznego efektywnosé tego procesu jest zerowa.
Natomiast w obecnosci pola magnetycznego B # 0 réwnolegtego do ptaszczyzny grafenu, pasma
energetyczne ulegaja przesunieciu, co prowadzi do niezerowej polaryzacji spinowej indukowanej
Swiattem.

Obliczenia wykazalty, ze efektywnos¢ optycznego pompowania spinowego zalezy od wzajemnej
orientacji wektora polaryzacji $wiatta i pola magnetycznego — najwigksza polaryzacja spinowa jest
uzyskiwana, gdy wektor polaryzacji swiatta jest prostopadty do kierunku pola magnetycznego.
Numeryczne wyniki wskazuja, ze efektywnosé wstrzykiwania spinéw wynosi okoto gB/\ = 0.24,
co jest zgodne z przewidywaniami teoretycznymi.

Przedstawione dopuszczaja mozliwosé kontrolowanego sterowania spinami elektronow w
grafenie za pomoca Swiatta, co otwiera nowe perspektywy dla zastosowan w optospintronice.

[H1] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodo-
logii obliczen, wykonaniu obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu obliczen
numerycznych z prezentacjg wizualng wynikow, wstepne przygotowanie manuskryptu, udziat w
procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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[H3] M. Inglot, V.K. Dugaev, E.Ya. Sherman, J. Barnas, Enhanced photogalvanic effect in
graphene due to Rashba spin-orbit coupling, Phys. Rev. B 91, 195428 (2015)

Model Generacja pradu tadunkowego za pomocy swiatta jest rowniez mozliwa w uktadzie
doktadnie takim jak zaprezentowany w pracy [H1]|. Kiedy efekt indukowania swiattem pradu
tadunkowego (elektrycznego) zachodzi w obecnosci zewnetrznego pola magnetycznego B # 0,
mamy do czynienia z efektem fotogalwanicznym.

Z uwagi na to, ze model ukladu fizycznego jest identyczny jak w pracy [H1], to do opisu
struktury pasmowej wykorzystuje rowniez hamiltonian (22). Hamiltonian oddziatlywania elektro-
néw w grafenie z periodycznym polem elektromagnetycznym przyjmuje w postaci (23), natomiast
sam efekt fotogalwaniczny opisuje przy uzyciu reguty Fermiego (FGR) (26). W tym przypadku
operator pradu definiuje jako I, = ey, gdzie e to jednostkowy tadunek elektryczny (w mojej
pracy przyjmuje e = 1), a operatory predkosci w kierunkach z i y zapisuje jako 0, = fvpT, i
Uy = TvpTy,.

Formalnie, regut¢ Fermiego mozna zapisac jako:

’ 2T ko ~ 2 ~ ,
0" () = 3 | Ty |kl Hal W) | 0" 8( B+ heo = B f (Bu) [1 = F (B
(29)
Tym razem szukana réznica wartosci oczekiwanych operatora I przyjmuje postac:
On—m' = <‘1In’k‘ji|\ljn’k> - <‘Ijnk|jz|\1jnk> . (30)

Rozwazajac prad elektryczny indukowany swiattem,
warto przyjrzec¢ si¢ pasmom n = 2 i n = 3, ktére przed-
stawiam na rysunku 17. W otrzymanym widmie mozna
zauwazy¢ przesuniecie pasm w dwoch kierunkach: dla
k|| ik | y w obecnosci zewnetrznego pola magne-
tycznego (B # 0). Pasma te mieszaja sie, powodujac
przesuniecia zaréwno w kierunku (k || z), jak i dla
(k || y) wzgledem pozycji k = 0.
> 5 o ; S 3 Analizujac te przesuniecia mozna dostrzec, ze sg one

(K, ky) x 10%(em™") zwigzane z asymetrig energii w uktadzie ze spinowo-
Rysunek 17: Dyspersja stanéw niskoenergetycznych  T0Zdzielonymi pasmami. Szczegélnie istotna okazuje si¢
dla wskazanych orientacji wektora falowego. Nary-  rola efektu Zeemana, ktory prowadzi do rozszczepienia
sunku zaznaczono takze indeks pasm. Przyjete pole . , . L.
magnetyczne B || z wynosi 5T. poziomoéw energetycznych w poblizu E = +¢gB. Wtasnie

te zmiany maja kluczowe znaczenie dla wzmocnienia
fotogalwanicznego efektu w jednowarstwowym grafenie. Aby to zjawisko opisaé w sposéb
ilosciowy, mozna przyjaé¢ aproksymacje stabej energii Zeemana (gB < «) oraz warunku pedu
elektronow (k > /agB/v), co prowadzi do wyrazenia:

-0.05

-0.1
-3

B
Eur(B) — Eon(B =0) = 722 ging, (31)
2 VF

gdzie vy, = vp X vk/VA? + v2k? okreSla bezwzgledna predkosé elektronéw dla o # 0 i przy
B = 0. Znaki gérny i dolny odnosza sie odpowiednio do pasm n = (1,4) oraz n = (2, 3).

W praktyce oznacza to, ze w obecnosci zewnetrznego pola magnetycznego, zaobserwowac
mozna istotne zmiany w dynamice elektronow, ktore przektadaja sie na mozliwo$¢ kontrolowania

27



generacji pradu tadunkowego poprzez odpowiedni dobér parametréw zewnetrznych. W szczegol-
nosci, poprzez zmiane wartosci pola magnetycznego i czestotliwosci FE. Parametry te moga
wplywaé na intensywnos¢ i kierunek generowanego pradu, co stanowi istotny krok w strone
wykorzystania tych efektow w przysztych zastosowaniach spintronicznych i optoelektronicznych.

Wyniki W wyniku obliczen numerycznych (korzystajac ze wzoréw (29) i (30)) obliczytem
prad tadunkowy I(w) indukowany spolaryzowanym $wiattem o potencjale wektorowym A(t).

— 1 — 1
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Rysunek 18: (a) Znormalizowany prad tadunkowy — fy w przypadku niskiej temperatury T'=1 K (7" = 10 K rysunek wewnetrzny).
Sita sprzegania Rashby SO wynosi a = 4 meV (czerwona linia ciagla) i o = 13 meV (niebieska linia przerywana). Potencjal chemiczny
p =5 meV, B jest réwnolegly do osi (B = 5 T), natomiast A || B. (b) Udzial wskazanych przejé¢ migdzypasmowych w catkowitym
pradzie przedstawionym w (a) dla a = 4 meV. (¢) Znormalizowany prad ladunkowy I, dla B réwnolegtego do osi = przy A L B.

W rozwazanym przypadku przejscia optyczne rozpoczynaja sie od energii hw ~ 2u — « dla
i > alub hw ~ 2u w innych przypadkach. W obu sytuacjach ostry pik w generacji pradu
tadunkowego obserwowa¢ mozna dla energii hw ~ 2u. Jednoczesnie zauwazy¢ mozna, ze pik ten
jest silniejszy dla polaryzacji fotonéw o sktadowej réwnolegtej do pola magnetycznego A || B
(poréwnaj Rysunki 18(a) i (c)) niz w przypadku gdy statyczne pole magnetyczne jest prostopadte
do wektora polaryzacji swiatta A 1L B.

Do opisania mechanizmu efektywnego wstrzykiwa-
nia tadunkéw w grafenie indukowanego swiattem nalezy
przeanalizowa¢ rysunek (19) gdzie schematycznie poka-
zane sa linie Fermiego (dla energii 1 > gB) i rezonan-
sowa dla przejs¢ optycznych pomiedzy pasmami n = 2
in = 3. W tej sytuacji z réwnania (31) otrzymamy
wektor falowy Fermiego o dtugosci

Rysunek 19: Z lewej: Schematyczny obraz linii Fer- vV ILL2 + 2)\,& gB .

miego (ciggla) i linii rezonansowej (przerywana) dla hkF = + S1n 0, (32)
wybranych pasm. Przejscia optyczne mozliwe sg je- Vfp (%

dynie w czesci linii przerywanej poza wypelnionym . , . , . . .
obszarem. Kazde przejécie generuje prad rzedu 2evky, €O daje dla poszczegodlnych kierunkéw brzegi powierzchni

dzieki czemu wytwarzanie jest bardzo wydajne. Po Fermiego W postaci:
prawej: Widok z boku przejsé miedzypasmowych,

ktére mo wystapi¢ w przedziale czestotliwosci
oo T ® VPR A VA D A
Vo 2'110 Y Vo 2’2}0’
(33a)
L VIR V2 (33b)
Vo o Vo '

7 uwagi na zaleznos¢ od k oddzialywania Zeemana sfera Fermiego jest zdeformowana i anizo-
tropowa (pasma z lewej strony rysunku (19)). Maksimum deformacji (piku) jest niezalezne od
potencjatu chemicznego i sprzezenia SO dlatego linia rezonansowa jest ciagle okregiem danym

wzorem
S22 )4+ Nhw
hk, = / . (34)

Ufp
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Jak mozna zauwazy¢, cze$é linii rezonansowej znajduje si¢ w obszarze o energii Esx = p (lewa
strona rysunku (19)), a pozostata poza nim. W przypadku przej$é prostopadtych szerokos$¢ piku
rezonansowego pochodzi od energii (Awy, iws). Jezeli Esy — Eox = hw jest energia rezonansows
fotonéw, to dla potencjatu chemicznego p bedzie ona réwna hw = 2u, a graniczne energie w
rozwazanym przypadku dla g > gB maja postac

h, = 2 — AEE (35)
Vo

Fs = 21 + A”Uﬁ, (36)
0

tym samym szeroko$¢ piku rezonansowego okresli¢ mozna jako

Vi + 2/\,uA

h — =2
(w2 — ) w4 A

(37)
Przedstawione obliczenia fotogalwanicznego efektu w grafenie wykonane byty dla temperatury
T = 1 K, natomiast przygladajac sie rysunkom na Rys. 18(a,c) mozemy zauwazy¢ wplyw
rosngcej temperatury na wysokos¢ i szeroko$¢ piku rezonansowego. Zmiany te podyktowane sg
zaleznoscig temperaturowg w funkcjach rozktadu Fermiego-Diraca.

W dalszej czesci pracy [H3| przedstawiona zostata polaryzacja spinéw w kontekscie mozliwej
generacji pradu spinowego w rozwazanym uktadzie grafenu w zewnetrznym polu magnetycznym.

Dla kompletnosci analizy pokrétce przedstawie zagadnienie indukowania gestosci spinowej i
generowania pradu spinowego [95]. Dla obu polaryzacji swiatta padajacego uzyskaliSmy niezerowa
polaryzacje spinu wzdtuz osi x i y. Wyniki obliczen numerycznych przedstawiono na rys.
20(a) dla catkowitej polaryzacji spinowej S,, natomiast rys. 20(b) przedstawia polaryzacje
spinowg zwigzang z okreslonymi przejSciami optycznymi. Ogolnie, fizyczny mechanizm optycznie
wstrzykiwanego spinu jest jasny, przejécia optyczne spin-flip sg zwigzane gtéwnie z faktem,
ze stany wtasne hamiltonianu (22) nie sg stanami wtasnymi spinu. Réwniez tamanie symetrii
odwrocenia czasu przez pole magnetyczne pozwala na wstrzykiwanie gestosci spinu. Poniewaz
kierunek przeptywu pradu elektrycznego przebiega wzdtuz osi y, uzyskujemy efektywny prad
spolaryzowany spinowo, przenoszacy w ptaszczyznie spin o sktadowej w kierunku y.
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Rysunek 20: (a) Calkowity wstrzykiwany spin Sy = E S'ZH"/. Stata sprzezenia oddzialywania spin-orbita Rashby o = 4 meV

n,n’
(ciagla czerwona linia) i @ = 13 meV (linia przerywana niebieska), potencjal chemiczny p = 5 meV i indukcja pola magnetycznego

B =5 T. Orientacja A i B sg réwnolegte do osi z. (b) PrzejScia miedzypasmowe dla wstrzykiwanego spin 5';1_’"/.

Prad elektryczny wstrzykiwany jest tylko w skonczonym zakresie czestotliwosci swiatta
podczerwonego, okreslonego przez potencjal chemiczny p i site sprzezenia spin-orbita (SOR).
Charakterystyczna cecha tego procesu jest waski pik przy czestotliwosci rezonansowej w = 2y,
co moze by¢ bardzo skuteczne.
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Podsumowanie

W analizowanym przypadku efekt fotogalwaniczny w grafenie jest zwigzany z pojawieniem sie
pradu tadunkowego (elektrycznego). Przejscia optyczne zwiazane z oddzialywaniem fali elektro-
magnetycznej z materiag prowadzg do wzbudzenia elektronow, co skutkuje generowaniem pradu
elektrycznego w strukturze materiatu. Istotnym aspektem tego procesu jest jego silna zaleznosé
od czestotliwosci padajacego $wiatta, zwlaszcza w okolicach rezonansu, gdy czestotliwo$é Swiatta
jest bliska 2u, dla ktérej proces mozna nazwaé efektywnym.

Prad tadunkowy (elektryczny) jest wstrzykiwany w okreslonym zakresie terahercowej cze-
stotliwodci §wiatta, ktérego pasmo zalezy od potencjatu chemicznego u grafenu oraz wartosci
sprzezenia spin-orbita. W wyniku oddziatywania fotonéw z elektronami, dochodzi do zmian w
koncentracji no$nikéw tadunku w grafenie, co umozliwia kontrolowang generacje pradu. Do-
datkowo, zmiany temperatury wptywaja na rozktad Fermiego-Diraca, co moze modyfikowaé
szerokos¢ 1 wysoko$¢ piku rezonansowego, a tym samym wplynaé na efektywnosé opisanego
poOwyzej procesu.

Caltkowita generacja pradu tadunkowego w grafenie moze by¢ kontrolowana poprzez od-
powiedni dobor czestotliwodci $wiatta i parametry materiatu, takie jak potencjat chemiczny i
sprzezenie spin-orbita, otwiera to mozliwosci zastosowan w optoelektronice, takich jak fotode-
tektory czy ogniwa fotowoltaiczne.

[H3] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodolo-
gii obliczen, wykonaniu wiekszosci obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu
obliczen numerycznych z prezentacja wizualng wynikéw, wstepne przygotowanie manuskryptu,
udzial w procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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[H5] M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Berakdar, E.Ya. Sherman, J. Barnas, Charge and spin
currents in graphene generated by tailored light with orbital angular momentum, Appl. Phys.
Lett. 112, 231102 (2018)

Model Kolejna praca poswigcona jest rowniez oddzialywaniu fali elektromagnetycznej z
grafenem. Przedstawiono w niej mozliwos¢ generacji polaryzacji spinowe; S;, pradu tadunkowego
Jj oraz pradu spinowego J’ w plaszczyznie grafenu. W niniejszej pracy zbadalem jednak
zupelie inny charakter pola elektromagnetycznego. Rozwazany model fali elektromagnetycznej
przedstawia wiazke Swiatta z orbitalnym momentem pedu (ang. orbital angular momentum,
OAM). Mozliwosé wytwarzania wiazki promieniowania o potencjale wektorowym opisanym
funkcja Bessela na duzych odleglosciach zostata przedstawiona przez grupe naukowcow z Niemiec
w 2019 roku [96].

W moich obliczeniach przyjatem potencjal wektorowy A(r,t) w postaci wzoru (38) ktéry
opisuje fale elektromagnetyczna z wykorzystaniem funkcji Bessela Jy(gr):

A(r,t) = Ay, ==Y e, Jy(qr), e — inz, (]ngJrn(qr)ei(er")@ +c.c., (38)
gdzie wektor polaryzacji €, = X + iny, a parametr n = &1 zmienia kierunek cyrkulacji kotowe;j
fali (prawo- lub lewoskretnosc¢). Parametrami charakteryzujacymi fale Bessela i majacymi wpltyw
na odpowiedz optyczna grafenu sa: orbitalna liczba kwantowa ¢ oraz wektor falowy q = (¢, ¢, ).

W tym przypadku hamiltonian oddzialywania fali elektromagnetycznej (FE) z grafenem
mozna zapisac jako:

R 2A Jg 0 ei(wt—éﬁ)
i, = — 2ocvrdtar) . (39)
C —i(wt—00) 0

(&

Zakladajac, ze stosunek AZ/w? jest maly oraz ¢ jest znacznie mniejsze niz wektor falowy
Fermiego to wykorzystujac ponownie FGR, absorpcje promieniowania opisalem wzorem:

21 ] K
Iw) = 3 [(nk| HAIn'K')

nyn! k!

§(Enk + hw — Epe) f(E)[1 — f(Epne)],  (40)

kryok/ VQ, a Q jest powierzchnia probki.

gdzie funkcje wlasne przedstawi¢ mozna jako |nk) = e
Bispinor x,x jest wektorem wlasnym hamiltonianu (22).
Przestrzennie niejednorodna fala elektromagnetyczna indukuje przejécia miedzypasmowe

pomiedzy stanem |nk) i |[n'k’), co mozna opisaé elementami macierzowymi:

0 ei(wtfw)

R T
dr. Jb / d9 ikrcosf T e
r,ar, (qT) —7r € Xnk 67i(wt7£0) 0 Xn'k

2A0evp
2

<nk ‘ﬁA’ n’k’> — —
(41)

gdzie k = |k — k/|, R jest promieniem probki, a Q = 7 R?.
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Ostatecznie, po obliczeniu wektora Poyntinga S = & [E* x B + E x B*], uzyskujemy relacje

na absorpcje promieniowania z potencjatem wektorowym OAM w jednostkach Iy = “?;Q, ktora
wyrazamy jako:

twt

I(w 2m 0 e
) n [ [Taii T Yo
IO nn’ 0 e iwt 0

><(S(Ewnk + hw — En’,k+q)f(Enk)> [1 - f(En’,k-i-q)]’ (42)

2

gdzie Py jest zdefiniowane jako:
Py = 32,v% [h* R, (3¢* + 25°)By] (43)
a funkcja B, ma postac:
By = —20J,(Rq) Je+1(Ra) + Rq, [J7(Ra) + J¢.1 (Ra)]. (44)

Korzystajac z powyzszych zaleznosci, zdefiniowatem zlotqg requte Fermiego dla obliczania indu-
kowania nieréwnowagowego pradu spinowego i elektrycznego oraz gestosci spinowej, jako:

wwt
Xnk< » )Xn/k'
e W 0

x ((WK[OIn'K') — (nk|O|nk)),0(Ep + hw — Eyno)
X f(Enx), [1 = f(Eww)]

2

O

e

PDZ/(P [ ¢

nn'

) (45)
k'=k+q
Podobnie jak w pracach [H1], [H3], zdefiniowalem operator pradu spinowego, gestosci
spinowej i pradu elektrycznego: O = J’ Si, lub J 7. Operator pradu spinowego okreslitem jako
antykomutator: J gt = {04,0;} /2, gdme o; to macierz Pauliego, a 9; = vp7; jest operatorem
predkosci. Gestosé spinowa i operator pradu spinowego opisatem wzorami: S; =0, jj = ev;.
Obliczytem absorpcje promieniowania dla réznych

—0.12 potencjalow chemicznych przy statej wartosci wektora

?\31 0.1 (a) —— = 0.5meV . .. :

™ o8| ‘ e = B5meV falowego g oraz zmieniajac ¢ dla statego potencjatu che-
: 3 =1 RV . .
0.06 ¢ = 1M T oo = Thmel micznego p. Dla niezerowego wektora g dopuszczone sg
0.04/ “' o

przejscia przy zachowaniu k/ = k + q. Piki oraz skoki w
: absorpcji zwigzane sg z pochtanianiem swiatta podczas
! kolejnych przejs¢ miedzypasmowych. Mozna wyr6znié
zakresy hw/a < 1 dla przejécia 1—3, hw/a = 1 jako
skok wartosci absorpcji dla przejs¢ miedzypasmowych
| 1—3 i 2—4 oraz hw/a = 2 jako skok absorpcji zwia-
P /03 zany z przejsciem 1—4. Analizujac rozwigzania nume-
o B o ryczne przedstawione na rysunku 21(a), zauwazyltem, ze
Rysunek 21: Zaleznosé absorpcji promieniowania w X .
funkcji energii fotonéw dla g = 10%, m—1 i réznych  Potencjal chemiczny znaczaco wplywa na zakres oraz
pozioméw potencjalu chemicznego v (a) oraz dla amplitude absorbowanego promieniowania elektroma-
{1 = 5.5 meV przy réanych wartosciach wektora g (b). .
Pozostale parametry: a — 13 meV, pole magnetyczne  getycznego. Na rysunku 21(b) widaé réwniez nieko-
w plaszezyznie B =5 T, £ = 3 oraz Rq = 9.76. rzystny wplyw rosngcej wartosci wektora falowego ¢
wigzki Bessela na absorpcje promieniowania.
Nalezy wspomnie¢, ze dla wybranego kierunku pola magnetycznego (wzdtuz osi z) sktadowe
5’ S., J,, Jy i JZ sg rowne zero. Gtowne wyniki mojej pracy przedstawia rysunek 22, gdzie
A (Ab)7 Ba (Bb) i Ca (Cb) ilustruja odpowiednio gesto$¢ spinowa, prad spinowy i prad

0.02/
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Rysunek 22: Gestosé¢ spinu generowana przez $wiatlo Sy, prad spinowy jy” oraz prad tadunkowy jy dla réznych potencjatéow
chemicznych p (Aa), (Ba) i (Ca); oraz dla réznych wartosci parametru ¢ (Ab), (Bb) i (Cb). Pozostale parametry jak na rysunku 21.

elektryczny dla réznych wartosci potencjatu chemicznego p oraz parametru g wiazki Bessela.
Analizujgc rozwigzania numeryczne, zauwazytem, ze zmiany pikow rezonansowych silnie zalezg
od polozenia potencjatu chemicznego, co moze pozwoli¢ na kontrolowanie efektéw optycznych
poprzez modyfikacje potencjatu chemicznego w grafenie.

Charakter i analiza otrzymanych wynikow sg do$é¢ skomplikowane ze wzgledu na wktady
do indukowanych $wiattem wielkosci fizycznych pochodzace z kilku przejs¢ miedzypasmowych.
Mimo to zaobserwowatem, ze istniejg takie przedzialy energii promieniowania, dla ktérych
mozna spodziewac sie czystego indukowania pradu spinowego czy gestosci spinowej bez udziatu
przeptywu pradu tadunkowego.

Zaprezentowane wyniki wskazujg na istotng zmiane gestosci spinu oraz generacji pradu
elektrycznego i spinowego w zaleznosci od wartosci parametru ¢ fali OAM. Gtoéwng przyczyna
tej zaleznosci jest modyfikacja elementéw macierzy oddziatywania elektronéw z polem elek-
tromagnetycznym OAM. Dodatkowo, niezerowa sktadowa poprzeczna ¢ wektora falowego w
polu elektromagnetycznym umozliwia skosne przejscia miedzypasmowe elektronéw dla wektora
falowego ¢ zorientowanego w ptaszczyznie grafenu.

W moich rozwazaniach zalozylem zewnetrzne pole magnetyczne rownolegte do ptaszczyzny
grafenu. Jak pokazuja wyniki, pole to znaczaco zwieksza wielkosé¢ pradu spinowego indukowanego
przez absorpcje swiatta. Zauwazytem rowniez, ze stosujac swiatto charakteryzujace sie orbital-
nym momentem pedu OAM o parametrach ¢ i ¢, mozna zwigkszy¢ wydajnos$é i sterowalnosé
generowania spinu lub pradu elektrycznego/spinowego.

Podsumowanie

W przedstawionej pracy przeanalizowatem absorpcje promieniowania podczerwonego zawiera-
jacego orbitalny moment pedu (OAM) w grafenie z oddzialtywaniem Rashby. Przedstawione
wyniki pokazuja znaczgcg zmiane zaréwno w gestosci spinu, jak i w generacji pradu spinowego
oraz tadunkowego w zaleznosci od parametru ¢ FE OAM w stosunku do liniwej polaryzacji
Swiatta.

Glownym powodem tej zaleznosci jest modyfikacja elementéw macierzowych opisujacych
oddziatywanie elektronéw z polem elektromagnetycznym OAM. Ponadto, niezerowa poprzeczna
sktadowa ¢ wektora falowego umozliwia skosne przejscia miedzypasmowe elektronéw z k' = k +q.

W analizie zalozono obecnos$¢ zewnetrznego pola magnetycznego lezacego w ptaszczyznie. Jak
wykazatem, pole to znaczaco zwigksza wielko$¢ pradu spinowego indukowanego przez absorpcje
swiatta. W podsumowaniu mozna stwierdzi¢, ze stosowanie swiatta OAM o odpowiednich
parametrach ¢ i ¢ pozwala na znaczace zwickszenie efektywnosci i kontroli nad generacja pradu
spinowego oraz tadunkowego indukowanego optycznie.
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[H5] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodolo-
gii obliczen, wykonaniu wiekszosci obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu
obliczen numerycznych z prezentacja wizualng wynikéw, wstepne przygotowanie manuskryptu,
udzial w procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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[H6] M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Berakdar, J. Barnas, Light absorption and pseudospin
density generation in graphene nanoribbons, Phys. Rev. B 100, 165406 (2019)

Model W przypadku pracy [H6]| podjatem badania paska grafenowego o szerokosci d i
dtugosci L, gdzie d < L co oznacza silne ograniczenie w jednym kierunku Rys.23. Ze wzgledu
na niskoenergetyczne stany elektronowe zastosowatem opis elektronowego spektrum oparty na
rownaniu Diraca, uwzgledniajac odpowiednie warunki brzegowe, znane jako warunki Berry’ego-
Mondragona, dla brzegéw typu armchair. [97]

(

L 4 5
%ﬁ . G ! C

W

l”seudo_;-

St ".\"['” l’l'l-'

Rysunek 23: Rysunek schematyczny paska grafenowego z brzegami armchair o szerokosci d i dlugosci L.

W modelu przyjatem, ze o$ x lezy wzdtuz paska grafenu, a o$ y jest do niego prostopadta.
Dla doliny K hamiltonian przyjat postac

H=—iv(1,V, + 7, V) + A% (y), (46)
gdzie
0, ly[ <d/2
AR (y) = , (47)
Ao, |yl > d/2

z Ao odpowiadajacej energii prézni (Ag — 00).

W rozwiazaniu problemu wykorzystano réwnanie Schrodingera H Y = e dla spinorowej
funkcji falowej v = (p,x). Dla przypadku k, = 0 oraz w granicy |Ag| — oo okreslono
symetryczne i asymetryczne funkcje falowe, analizujac stany elektronowe na brzegach paska. W
szczegblnosci wyznaczytem spinory odpowiadajace pseudospinowym stanom ,goéra” i ,dot” w
podsieci grafenu.

Stosujac przyblizenie k - p dla k, # 0, obliczylem elementy macierzowe hamiltonianu i
wyznaczylem strukture pasmowsg elektronéw w nanowstazce grafenowej (pasku grafenowym).
Zgodnie z oczekiwaniami, widmo energetyczne wykazuje przerwe energetyczna, ktorej wartoscé
zalezy od szerokosci paska i wynosi 2¢, = 7/d.

Dla tak okreslonej struktury przeprowadzitem analiz¢ absorpcji promieniowania elektromagne-
tycznego. Wykorzystatem do tego regute Fermiego (FGR), a hamiltonian opisujacy oddziatywanie
grafenu z polem elektromagnetycznym spolaryzowanym wzdtuz osi y wyznaczytem w postaci:
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Rysunek 24: Efektywnos$¢ pompowania pseudospinu w pasku grafenowym dla polaryzacji swiatta wzdtuz (linie czerwone) i prostopadle
(linie niebieskie) do paska (w kierunkach z i y) (a). Znormalizowana gesto$é pseudospinu indukowana absorpcja Swiatla przy
rozszczepieniu dwoch dolin E = Ex — Eis = 0.01 eV dla réznej polaryzacji swiatta (b).
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Wyniki W rozwazanym przypadku mozna zauwazy¢, ze na absorpcje promieniowania wptywa
kierunek polaryzacji swiatta.

Glownym celem mojej pracy byto wykazanie mozliwosci generowania niezerowej gestosci
pseudospinu za pomoca fali elektromagnetycznej (Rys. 24). W tym celu zdefiniowatem macierz
z-towej sktadowej pseudospinu S, i obliczytem réznice przejs¢ miedzypasmowych, korzystajac z
ztotej reguly Fermiego (FGR).

Okazuje sie, ze charakter generowanego pseudospinu wykazuje zalezno$é¢ podobna do absor-
bowanego promieniowania. Z obliczen numerycznych wynika réwniez, ze polaryzacja S, moze
mie¢ znak zaréwno dodatni, jak i ujemny, a jej wartos¢ zalezy od kierunku polaryzacji Swiatta
wzgledem orientacji paska grafenowego. Przedstawione wyniki numeryczne dotycza doliny K.
Okazuje si¢ jednak, ze indukowany swiattem pseudospin jest kompensowany przez istnienie
drugiej doliny w grafenie, K'.

Z uwagi na te rownowage wprowadzitem czynnik réznicujacy energie obu dolin A = 0.01 eV.
Poniewaz gestos¢ pseudospinu ma charakter ostrych pikéw, réznica sygnatu generowanego w
dolinach K i K’, wynikajaca z réznicy energii, jest znaczaca.

Podsumowanie

W niniejszej pracy przeanalizowatem absorpcje Swiatta dla paska grafenowego, uwzgledniajac
dwie polaryzacje liniowe: réwnolegla i prostopadla do osi paska (nanowstazki). Wykazatem, ze
na skutek kwantyzacji rozmiarowej absorpcja jest wzmocniona w okreslonych zakresach energii
fotonu w poréwnaniu do grafenu planarnego.
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Gdy podsieci sg zdegenerowane, polaryzacja pseudospinowa indukowana absorpcja $wiatta
zanika z powodu kompensacji wktadéw pochodzacych z dwoch dolin. Jednak wprowadzenie
odpowiedniego potencjatu stopniowanego prowadzi do rozszczepienia dolin, co uniemozliwia
ich wzajemne znoszenie sie. W efekcie absorpcja swiatta powoduje powstanie niezerowe] ge-
stodci pseudospinu. Moze to mie¢ istotne znaczenie w kontekscie dolintroniki, a szczegodlnie
optodolintroniki.

Warto podkresli¢, ze w moim opisie generacji pseudospinu istotnym czynnikiem jest ztamanie
symetrii odwrécenia czasu, co umozliwia powstawanie nieréwnowagowej polaryzacji dolinowej na
skutek absorpcji $wiatta. Obliczajac strukture elektronowa i funkcje falowe nanowstazki grafenu,
wykorzystatem jednoelektronowy hamiltonian z warunkami brzegowymi Berry’ego-Mondragona.

W pracy wykazatlem, ze w nanostrukturalnym grafenie istnieje mozliwos¢ generowania
gestosci elektronéw spolaryzowanych dolinowo w wyniku absorpcji $wiatta. Proces ten prowadzi
do powstania nierownowagowego stanu stacjonarnego, w ktérym istnieje réwnowaga migdzy
generacja a relaksacja elektronéw. Jednym z mechanizméw relaksacji jest mieszanie dolin wskutek
rozpraszania miedzypasmowego na zanieczyszczeniach i fononach. Uwazam, ze problem relaksacji
dolinowej w nanowstgzkach grafenu stanowi interesujace zagadnienie, ktore wymaga dalszych

badan.

[H6] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodolo-
gii obliczen, wykonaniu wiekszosci obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu
obliczen numerycznych z prezentacja wizualng wynikow, wstepne przygotowanie manuskryptu,
udzial w procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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[H7] M. Inglot, V.K. Dugaev, J. Barnas, Graphene with Rashba spin-orbit interaction and
coupling to a magnetic layer: Chiral electron states at the domain wall
Phys. Rev. B 104, 214408 (2021)

Ostatnie dwie prace z cyklu habilitacyjnego dotycza bardzo ciekawego zagadnienia zwiazanego
z istnieniem stanéw zlokalizowanych (dyskretnych) na jednowymiarowej $ciance domenowej w
grafenie. Rozwazymy trzy przypadki $écianki domenowej:

e magnetyczna Scianka domenowa w obecnosci stalego oddzialywania spin-orbitalnego

Rashby,

e Scianka domenowa typu Rashby z jednorodnym namagnesowaniem grafenu,

e kombinacja obu Scianek: magnetycznej i typu Rashby.

W pracy [H7] opisano przypadek magnetycznej $cianki domenowej z udziatem statego
oddziatlywania spin-orbitalnego Rashby. Ponizej przedstawione zostana najwazniejsze wyniki tej

pracy.

Model

Rozwazane zagadnienie sprowadza sie gléwnie do wyznaczenia funkcji falowych elek-

tronéw zlokalizowanych w polozeniu x = 0 (patrz rysunek 25), ktérych energie znajduja sie w

przerwie energetyczne;j.

Rysunek 25 schematycznie przedstawia rozwazany
uktad fizyczny. W czesci (a) pokazano grafen przykryty
z obu stron warstwami funkcjonalnymi. Podtoze grafenu
generuje sprzezenie spin-orbitalne Rashby o wartosci
a # 0. Natomiast gorna warstwa to dwa ferromagnetyki,
gdzie dla x < 0 kierunek spinu (namagnesowanie) jest
skierowany wzdtuz dodatnich wartosci osi z (w gére)
dla x > 0 kierunek spinu jest przeciwny. Hamiltonian
opisujacy ten uktad zapisuje¢ w postaci:

H = —iv (7,0, + 7,0y) + NoyTy — 0,7) + 0. M(2),
(49)

Pierwszy sktadnik hamiltonianu (49) opisuje energie
kinetyczng elektronow w grafenie, drugi uwzglednia jed-
norodne oddziatywanie spin-orbitalne Rashby z energia
sprzezenia elektronéw z podlozem réwna A/2 = «, a
ostatni okredla wptyw namagnesowania grafenu pocho-
dzacego od gbérnej warstwy, z uwzglednieniem zmiany
znaku namagnesowania w funkcji potozenia wzdtuz osi
x.

M07
—]\407 Xz

M(x) =

WV

Rysunek 25: Schematyczny obraz struktury: warstwa
grafenu umieszczona pomiedzy podtozem indukuja-
cym sprzezenie spin-orbita Rashby a warstwa magne-
tyczna ze Scianka domenowa. (b)—(f) Schematyczna
struktura pasmowa grafenu przy braku namagneso-
wania i sprzezenia Rashby (b); w obecnosci namagne-
sowania M = 0 (c); w obecnosci sprzezenia Rashby,
A = 0 (d); oraz w obecnosci zaréwno namagnesowania,
jak i sprzezenia Rashby (e), (f). Chociaz struktura
pasm dla M > 01i M < 0 jest taka sama, pasma po
obu stronach sg odwrécone.

x <0,

(50)
07

Jak wida¢ w dolnej czesci rysunku 25(e-f), struktura pasmowa (przy A # 01 M # 0)
charakteryzuje sie przerwa energetyczna, ktéra wyrazona jest wzorem:
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gdzie M, jest bezwzgledna wartoscia magnetyzacji, a A wartoscia parametru sprzezenia SO
Rashby. Warto podkresli¢, ze w przypadku, gdy jeden z tych parametréw dazy do zera (My =0
lub A = 0), przerwa energetyczna zanika.

Korzystajac z réwnania Schrodingera (lf[ —¢),%(r) = 0 oraz biorac pod uwage geometrie
ukladu, mozna zapisaé¢ ogdlng posta¢ funkeji falowej 1 (r) = ¥ iy (z), gdzie ¢y, (z) jest
czterosktadnikowym bispinorem:

77ZJZ“:;I = (gOkyT7 Spkylv XkyTy Xkyi) . (52)

W pierwszej kolejnosci obliczam stany zlokalizowane na Sciance domenowej w przypadku,
gdy k, = 0. Wtedy réwnania dla funkcji falowej okreslonej wzorem (52) dla obszaréw = < 0 i
x > 0 przyjmuja postaci:

(M =), — v, X} =0,

(M +€), pp — 2idx} + v, 0l = 0,

i, 0poh + 2iApb — (M — 2),x} = 0,

v, Oy + (M +¢€), x4 = 0, (53)

gdzie M = My dla x < 0 oraz M = —M, dla x > 0. Stany zlokalizowane w tym przypadku
opisane sg funkcjami falowymi Xg’l i gpg’l w postaci:

po(z) = A", p(x) = Be™,  xg(z) = O™, xg(x) = De™, (54)

gdzie A, B,C, D sg pewnymi stalymi wspotczynnikami, natomiast x zapewnia eksponencjalny
spadek funkcji falowej po obu stronach scianki domenowej. Oznacza to, ze cze$¢ rzeczywista
x musi by¢ dodatnia dla x < 0 i ujemna dla x > 0. Korzystajac z warunku ciggtosci funkcji
falowej w x = 0, wyznaczyltem réwnanie wigzgce poziom energii stanu zlokalizowanego na $ciance
domenowej z parametrem k:

kY 2MER? + 28%K% + My — 2MFe? + AMGN® — 4e* )\ + &' = 0. (55)

Na podstawie powyzszego réwnania wyznaczylem zaleznosci na x,, dla z > 01k, dla z <0
W postaci:

) 1/2
rﬁn:(—Mg—€2i2\/M352_M02/\2+52)‘2) : (56)
v
) 1/2
Kp = _U< — M2 -+ 2\/M02£2 — M3EXN2 + 52>\2> : (57)

Zaleznosé energii stanéw zlokalizowanych przedstawitem na rysunku 26(a), natomiast na
rysunku 26(b) zobrazowalem czesé rzeczywista i urojona parametru x, ,. Obie wielkosci wy-
znaczytem w funkeji parametru sprzezenia SO Rashby A. Jak widaé¢, wartosci energii stanow
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Rysunek 26: (a) Energia stanéw elektronowych (dla k, = 0) zlokalizowana na $cianie domeny (czerwona linia) w funkcji A dla
Mo = 20 meV. Czarna linia odpowiada krawedziom przerwy w widmie grafenu. Zaréwno energia, jak i parametr Rashby A sa
normalizowane do My. Pionowa przerywana linia oznacza warto$¢ energii \/Mp ktéra bedzie analizowana na kolejnych rysunkach.
(b) Czesé rzeczywista i urojona kn,p (znormalizowane do Mg /v) okredlona réwnaniem. (56) i (57) dla ky = 0.

zlokalizowanych w przypadku k, = 0 znajduje si¢ w przerwie energetycznej, co oznacza, ze sg to
stany dyskretne. Analizujac rysunek 26(a), mozna zauwazy¢, ze przerwa energetyczna zanika
przy A = 0. Oznacza to brak stanéw zlokalizowanych. Nie oznacza to jednak, ze nie mogg istnie¢
stany rezonansowe dla Re,x = 01 Im, x # 0.

Po okresleniu zaleznosci dla k,,, korzystajac z rownania Schrodingera wyznaczono funkcje
falowa stanu zlokalizowanego na $ciance domenowej w postaci

Vn(p) (z) =
1
B —k2v? + K07 + (M £ €)?
2 v (ky + an(p)>
efin(p)® i (M +e) , (58)

+
v (ky + fnr))
L (ks = ) (Fagn?® = ko> + (e + M)°)
2\ (ky + K/n(p)) (M Fe)

Korzystajac z warunku ciaglosci funkeji falowej okreslonej wzorem (58) obliczytem wartosci
energii stanéw dyskretnych

1 2\
f12= 5 V3 My + 4N (V3sing o — cosma) £ 7 (59)

gdzie
. % arctan (12\[|M0|51) g) 52 <0 (60)
% arctan (12‘['M°|51> , & >0
y % arctan (S\NMOKI) , & <0 (61)
% arctan (%) +3 &>0

z & = \/4 Mo* + 13 Mp? X2 + 3204 i & = —36 My*\ + 64 A (szczegdty obliczen [HT]).

W dalszej czesci przedstawilem obliczenia dla stanéw z k, # 0 gdzie w opisywanej pracy wy-
brano przypadek wartosci energii stanu zlokalizowanego dla A /My = 0.5 (rysunek 26(a) linia prze-
rywana). W tej czesci pracy ograniczytem sie do rozwiazan numerycznych, ktére przedstawione sa
ponizej.
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Rysunek 28: Znormalizowana gestos$¢ prawdopodobienistwa p jako funkcja potozenia z dla stanéw krawedzi odpowiadajacych punktom
czerwonym (a) i niebieskim (b) na krzywych dyspersji na rys. 28(a) i opisanych energia €/M i znormalizowanym wektorem falowym
ky. Ze wzgledu na symetrie zaleznosci, krzywe te opisujg gestos¢ prawdopodobieristwa dla punktéw Diraca K i K’. Pozostale
parametry: A\/M = 0,5 i Mo = 20 meV.

Energie stanéw zlokalizowanych dla k, # 0 przedsta-
wia rysunek 27(a) rozwiazania dla punktu Diraca K i
(b) dla punktu Diraca K’. Linie czerwone kropkowane
reprezentuja poziomy energii stanéow zlokalizowanych
(szczegdlny przypadek k, = 0 na rysunku 27(a) i (b)
tozsame z poziomami dla \/My = 0.5 z rysunku 26) w
funkcji zmiany wektora falowego k,. Poziomy energii w
punktach Diraca K i K’ sg antysymetryczne, dla ktérych
stuszna jest relacja 1(k,) = —e2(—k,). Mody zlokali-
zowane na Sciance domenowej mieszczg si¢ w przerwie
energetycznej, natomiast stany bedace na tle struktury
pasmowej sg stanami quasi-zlokalizowanymi lub rezo-
nansowymi i w dalszym opisie zostaly one pominiete.
Rozwiazania numeryczne przedstawione zostaly dla wy-
branego wektora falowego k, ~ +0.8 i zaznaczone sg Rysunek 27: Mody krawedziowe (czerwona linia prze-
rywana) zlokalizowane na $ciance domenowej, przed-
na rysunku 27 czerwong i niebieska kropka (rozrézniono  stawione jako funkcja ky (znormalizowane do Mo /v)
kolorem z uwagi na poziom energii blisko zera ¢ ~ 0 i f\ﬂi (; LEQMI%; 0%’5;{;;6:30? ?\Z) . 2)0 /1\1{3\410 (:Jia?élle’
blisko krawedzi pasma ¢ ~ +E,/2). czarne linie wyznaczaja odpowiednio pasma przewod-

7 uwagi na caSC urojona w s, funkea falowa ma 1| vekneine srlons s prcinion, soov
niezerowy wktad oscylacyjny, co wyraznie widaC na rys. wone i niebieskie kropki na krzywych dyspersji stanéw
25(c). lric gestosé prawdopodobicristrva p = i (a)ui(x) MUV ebovideia moom wabrany v
(znormalizowana do My /v) przedstawiono jako funkcje skie) 54 z¢ sobg powigzane symetria, Krzywe dyspersji
bezwymiarowego parametru x My /v dla modéw oznaczo- g‘ﬁgw krawedziowych w punktach K 1 K' s takie
nych kolorem czerwonym i niebieskim. Gestosé prawdo-
podobienstwa maleje po obu stronach wraz z rosnaca odlegtoscig od Scianki domenowej. Rozktad
ten ma charakter wyktadniczy i oscylacyjny, a amplituda oscylacji maleje wraz ze wzrostem
odlegtosci od $cianki. W rezultacie oczekiwane wartosci wielkosci fizycznych okreslonych na
stanach brzegowych moga zachowywac si¢ w podobny sposob. Wszystkie dotychczas przedsta-
wione wyniki odpowiadaja rozwigzaniom dla punktu Diraca K w strefie Brillouina. Podobne
mody istniejg takze w drugim punkcie Diraca, K'. Szczegdly dotyczace rozwigzan w punkcie K’
mozna znalezé w publikacji [H7].

Rozwazmy teraz przestrzenna zalezno$¢ gestosci spinu zwigzang z poszczegdlnymi stanami
krawedziowymi, s(z) = ' (x)mo(z), gdzie Ty jest macierza jednostkows w przestrzeni podsieci
grafenu. Na rys. 29(a) przedstawiona zostata sktadowa = gestosci spinu, s,, znormalizowana do
czynnika My /v jako funkcje potozenia xMy/v dla modéw wskazanych przez niebieskie punkty
na rys. 27(a) dla punktéw K i K'. Nalezy zauwazy¢, ze sktadowa z gestosci spinu w tych dwoch
punktach oscyluje wraz ze wzrostem odlegtosci od Scianki ze zmieniong fazg. Znormalizowana
gestos$¢ spinu przedstawiona jest na rysunkach s, 29(a) i s, 29(b) dla punktéw Diraca K i K'. W

e/My

e/My

41



0.06 ‘ ‘ ‘ ‘ 0.04
(@) A (b)

—

|t
,'| ! ,'1
0.031 Ao ! i\ 1 0.02 1 ’/\l I i
v ! =] i
s o I = A TN
SEE Y SRRy A | AT AN N e N WO NAA A NN
S V’\f" A / ’\/‘V e SN N \ A\ NS
\ [HEN g SVAA R A Y
mz-z \ \ o v V! "y
) . V! ! . .
-0.03+ Dirac point K Dirac point K’ , -0.02 Dirac point K * v Dirac point K’

—kyv/My ~ —0.8 /My~ —0.45 — kyv/My ~ 0.8 ¢/My~0.45 — kyv/My ~ —0.8 /My~ —0.45 —kyv/My ~ 08 &/My~0.45
— = kyv/My~08 /My~ 045 — —kyv/Mo >~ —0.8 /My~ —045 — = kyv/Mg~08 ¢/My~045 —=kyv/My ~ —0.8 &/My~—045
-0.06 I I | | -0.04 I | I |

-30 -20 -10 0 10 20 30 -30 -20 -10 0 10 20 30
mMO/U IM(J/’U

Rysunek 29: Znormalizowana gestos$¢ spinowa s, (a) i s, (b) dla punktéw Diraca K i K’. Przyjete parametry sa zgodne z wczeénie
wskazaniami wartosciami parametréw (niebieski punkt Rys.27. Pozostale parametry: A/M = 0,51 Mo = 20 meV.

zwiazku z tym, gdy uwzglednimy oba punkty Diraca, ich wktady znosza sie¢ nawzajem. Poza tym
s, jest funkcja symetryczng wzgledem x. Jako$ciowo podobne zachowanie mozna zaobserwowadé
dla gestosci spinowej komponentu s,. Sktadowa y gestosci spinu zanika, tj. s,(z) = 0. Z rys.
29 wynika, ze (i) lokalna gesto$¢ spinu jest zorientowana w plaszczyznie (z,z) oraz (ii) jej
wielkos¢ maleje w sposob oscylacyjny wraz ze wzrostem odleglosci od Scianki domenowej. Okres
oscylacji zalezy od wektora falowego, jak pokazano na rys. 30, gdzie lokalna gestos¢ s, i s, jest
przedstawiona dla obu modéw brzegowych jako funkcja znormalizowanego wektora falowego i
polozenia na osi x.

Warto zauwazy¢ pewne podobienstwo do problemu ortogonalnej polaryzacji spinu na $ciance
domenowej pola Rashby w jednorodnie namagnesowanym nanodrucie [98]. Chociaz hamiltonian
grafenu rézni si¢ znacznie od jednowymiarowego modelu Rashby rozwazanego w pracy ref.[98],
niezerowe s, na Sciance domenowej grafenu odpowiada ortogonalnej polaryzacji spinu, poniewaz
o$ z w naszym modelu jest prostopadta do M i pola Rashby, gdy wezmiemy pod uwage elektrony
poruszajace sie wzdtuz osi x (jak w przyktadzie nanodrutu). Catkowita polaryzacja spinéw na
stanach krawedziowych ma przeciwny znak w punktach K i K’. Zatem calkowita polaryzacja
spinu, uzyskana przez sumowanie po energii do poziomu Fermiego, zanika z uwagi na wktady
pochodzace z obu punktoéw Diraca. Prowadzi to do wniosku, aby uzyskaé¢ niezerowa wartosé
polaryzacji, nalezy wprowadzi¢ degeneracje dolinowa.

W dalszej czesci pracy opisatem kwantowy efekt Halla, korzystajac z teorii Thouless-Kohmoto-
Nightingale-Nijs, wyznaczajac liczbe Cherna w grafenie po obu stronach Scianki magnetyczne;j,
otrzymujac ngy, = 2sgn(M). Liczba Cherna (ncy) jest topologicznym wskaznikiem uktadu,
ktory wskazuje na obecno$é chiralnych stanéow brzegowych. Liczba ta opisuje topologie fazy
kwantowego anomalnego efektu Halla (QAH) i wskazuje, ze w takim systemie pojawiaja sie dwa
chiralne stany brzegowe, ktore sa odpowiedzialne za przewodnictwo QAH. W szczegdlnosci, w
uktadzie z $cianka domenowa (np. z krawedzia pomiedzy dwoma réznymi fazami), na tej granicy
moga pojawic sie cztery stany brzegowe propagujace w tym samym kierunku. Przewodnictwo
anomalnego efektu Halla na tej $ciance wynosi wtedy —4e?/h, co jest wynikiem polaczenia
dwéch topologicznie réznych faz, ktérych liczby Cherna wynosza odpowiednio nep(z < 0) =21
nCh(x > 0) = —2.

Jednakze, te stany krawedziowe nie sa w peini chronione przed rozpraszaniem. Istotnym
problemem jest rozpraszanie miedzydolinowe (intervalley scattering), ktore jest dozwolone w
tym uktadzie. W grafenie, rozpraszanie miedzydolinowe moze zniszczy¢ topologiczne wlasciwosci
uktadu, co utrudnia uzyskanie stabilnego efektu QAH w rzeczywistych uktadach. Symetria
odwrdcenia czasu, ktorg tamie magnetyzacja prostopadta do ptaszczyzny, umozliwia rozpraszanie
miedzy réznymi punktami Diraca, co prowadzi rowniez do ostabienia efektu QAH.
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Rysunek 30: Skladowe x 1 z gestosci spinowej zwiazane z stanami brzegowymi o wyzszej (a),(c) i nizszej (b),(d) energii, przedstawione
jako funkcja unormowanego wektora falowego ky oraz unormowanemu polozeniu x na osi prostopadtej do sciany domenowe;j.

Podsumowanie

W powyzszej pracy przedstawitem analize zaleznosci energii elektronéw zlokalizowanych w
grafenie z uwzglednieniem oddziatywania spin-orbita typu Rashby i sprzezonego z warstwa
magnetyczng posiadajaca $cianke domenowa. Gléwnym celem badania bylto zrozumienie wtasci-
wosci stanéw elektronowych zlokalizowanych na $ciance domenowej, ktorych energia miesci sie
W przerwie energetyczne;j.

Analiza wykazata, ze dla kazdego punktu Diraca w uktadzie istniejg dwa jednowymiarowe
pasma chiralnych stanéw, a polaryzacja spinowa dla tych stany w réznych punktach K i
K’ wzajemnie si¢ znosi. Ponadto z symetrii wynika, ze energia w punkcie K jest funkcja
antysymetryczna wzgledem zmiany momentu pedu w kierunku y, a energia w punkcie K’ jest
symetryczna, co prowadzi do tego, ze ek (ky) = exr(ky).

W pracy réwniez wskazatem topologicznie rézne regiony (o antyréwnolegtym kierunku
magnetyzacji), ktore charakteryzuja sie r6znymi liczbami Cherna: 2 po jednej stronie Scianki oraz
-2 po drugiej. Z tej analizy wynika, ze gdy energia Fermiego lezy w przerwie energetycznej, cztery
chiralne stany propaguja wzdtuz $cianki domenowej. To z kolei prowadzi do zaobserwowania
zdyskretyzowanej anomalnej przewodnosci Halla (QAH) wzdtuz $cianki domenowej z czterema
kwantami przewodnosci.

Jednakze nalezy zaznaczy¢, ze stany chiralne na $ciance domenowej nie sa chronione przed
rozpraszaniem miedzydolinowym. Tego typu procesy rozpraszania mogg prowadzi¢ do ttumienia
efektu QAH, co jest istotnym wyzwaniem w kontekscie rzeczywistych realizacji tego efektu w
materiatach grafenowych.
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[H7] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodo-
logii obliczen, wykonaniu obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu obliczen
numerycznych z prezentacjg wizualng wynikow, wstepne przygotowanie manuskryptu, udziat w
procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.

44



[H8] M. Inglot, J. Barnas, V.K. Dugaev, A. Dyrdal, Localized states at the Rashba spin-orbit
domain wall in a magnetized graphene: interplay of the Rashba and magnetic domain walls
Phys. Rev. B in press (2024)

Kontynuujac tematyke $cianek domenowych w grafenie, w kolejnej pracy rozszerzytem moje
badania w kierunku mozliwego pojawienia sie niejednorodnosci w oddziatywaniu Rashby. W
analizowanym przypadku prowadzi to do powstania interfejsu, w ktérym znak sprzezenia zmienia
sie przestrzennie tj. £A(z). Przeprowadzitem rowniez analize dotyczaca mozliwosci jednoczesnego
wystapienia w tym samym potozeniu dwoch rodzajow Scianek: magnetycznej oraz typu Rashby.

Model W zaproponowanym modelu zatozytem wyste-
Magnetic layer M>0 powanie dwoch domen typu Rashby, ktorych oddziaty-
wanie indukowane jest przez podtoze, a znak sprzezenia
zalezy od potozenia wzdhluz osi x. Taki ukltad mozna
opisa¢ hamiltonianem:

Rysunek 31: Rysunek schematyczny réwnomiernie na- H = —iU(vaz + Tyvy) + )\(13) (TxO'y — TyO'x) + O'ZM, (62)
magnesowanego grafenu ze $cianka domenows sprze-

zenia, spinpwo-prbitalnego Rashby. Warstwa lezy w, . .. .
g{i&]& iquﬁgg\y 9 43dNBIAGKREERWade ZW1azane z rozszczeplenienm typu Zeemana, Wynlkajadce Z

sfektbwdbMekbseiowych. Przyjatem, ze kierunek wektora M jest zorientowany wzdtuz osi z, czyli
kierunku normalnym do plaszczyzny grafenu. Parametr A(x) opisuje stata sprzezenia Rashby,
zmieniajaca znak na interfejsie w punkcie x = 0 zgodnie z relacja:

—)\07 xr < O,
Az) = (63)
)\0, x> 0.

Obliczenia przeprowadzitem analogicznie do wezesniejszej pracy (patrz [H7]), uzyskujac tym
razem energie stanow krawedziowych w postaci:

(= + M) [—(=2M2 = 23) 62 + M2ABE()E(—C) + N (=2 + M) (e + M) (—v?k2 + M2 + &%)

(e + M) (M +22 =) (M + 22 +.Q) |
(64)
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Rysunek 32: (a) Krzywe dyspersji stanéw krawedziowych, e(ky) (czerwone linie przerywane), dla A\g = 5 meV i M = 10 meV oraz (b)
zaleznos$é e(ky = 0) od parametru Ag. Ciggle czarne linie odpowiadajg pasmom stanéw objetosciowych (bulk) grafenu. Kropki w (a)
wskazuja punkty, dla ktérych obliczylem polaryzacje spinu, co zostanie oméwione w dalszej czesci pracy. Pionowa linia przerywana
w (b) wskazuje warto$¢ A\o/M analizowang p6zniej przy obliczaniu polaryzacji spinowej.
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W powyzszym réwnaniu funkcja £(¢) zostata zdefiniowana jako £(¢) = \/ v2k2 — M? — 2 + (,

gdzie ¢ = 2\/(M? + A3)e? — M2)3.

Jak wynika z rownania (64), energia stanéw krawedziowych jest funkcja wektora falowego k.
Uzyskatem dwa rozwiazania tego rownania, odpowiadajace wartosciom +e(k,). Rozwiazania te
wyznaczaja pasma stanéw krawedziowych, przedstawione na rys. 32(a) czerwona linia przerywana.
Jak mozna zauwazy¢, pomiedzy obiema galeziami pasm istnieje przerwa energetyczna - w
przeciwienstwie do wynikéow przedstawionych w poprzedniej pracy, gdzie stany krawedziowe
wypelialy przerwe wzbroniong stanéw objetosciowych (bulk).

Na rys. 32(b) pokazalem, jak zmienia sie energia stanéw krawedziowych dla zerowego
wektora falowego e(k, = 0) w funkcji parametru \g. Wida¢ wyraznie, ze energia ta ro$nie wraz
ze wzrostem Ag. Jednoczes$nie szeroko$é¢ przerwy wzbronionej dazy do zera dla Ay — 0, co
oznacza, ze w tym limicie zanikaja réwniez stany zlokalizowane, a rzeczywiste czesci parametréw
k; rowniez zblizaja sie do zera.

Jednym z kluczowych zagadnien, ktére poruszytem w tej pracy, byto wyznaczenie masy
efektywnej stanéw krawedziowych w funkeji unormowanego parametru namagnesowania k,v/M.
Do analizy masy efektywnej wykorzystatem metode k - p dla odpowiednio zdefiniowanych funkcji
falowych.

W (r) = ey (2),
P (r) = e i (2), (65)

gdzie gb(()m) (x) sa funkcjami falowymi przy k, = 0, ktérym odpowiadajg energie wlasne +e(0).
Pomijajac szczegbly obliczen z pracy [H8] zdefiniowatem Hemiltonian efektywny (66) okreslajacy
stany krawedziowe i pozwalajacy wyznaczy¢ mase efektywnag

_ A kw
Heff - ) (66)
kEyaw* —A

gdzie przyjeta zostata A = ¢(0). Dla matych wartosci k,, parametr w jest staly i moze by¢
wyliczony numeryczne. Relacja dyspersyjna dla hamiltonianu (66) wynosi e(k,) = £(A? +
kZlw|?)'/?, a odpowiadajaca mu masa efektywna dla elektronu o energii stanu krawedziowego to
m* = h2A/|wl|?.

Zalezno$¢ masy efektywnej m* od parametru Rashby i namagnesowania M zaprezentowana
jest na rys. 33(a). Zaleznos¢ ta pokazuje, ze masa efektywna rosnie wraz ze wzrostem M, a takze
ze spadkiem \g. Efektywna masa elektronu moze by¢ niezwykle duza dla matych wartosci Ag, co
w rzeczywistosci odpowiada ciezkim elektronom w bardzo waskim pasmie. Krzywa dyspersji
stan6w brzegowych jest wowczas bardzo plaska, patrz rys. 33(b) dla \p = 0,5 meV.

Zalezno$¢ masy efektywnej m* w funkcji parametru Rashby )y i namagnesowania M przed-
stawilem na rys.33(a). Moje obliczenia pokazuja, ze masa efektywna rosnie wraz ze wzrostem
M, a takze ze spadkiem \q. Zauwazytem, ze efektywna masa elektronu moze osigga¢ bardzo
duze wartosci dla maltych Ay, co w praktyce odpowiada ciezkim elektronom w bardzo waskim
pasmie. W takich przypadkach krzywa dyspersji stanéw brzegowych staje sie wyjatkowo ptaska.
Przyktadem takiej sytuacji jest krzywa dyspersji na rys.33(b) dla A\g = 0,5 meV.

W dalszej czesci pracy skupitem si¢ na analizie polaryzacji spinowej stanéw brzegowych,
pomijajac szczegdtowe badanie charakteru gestosci prawdopodobienstwa standéw brzegowych
wynikajacych z hamiltonianu (62). Na rysunku 34 przedstawitem gestosé spinu s};y w stanie k,,
ktora obliczytem zgodnie ze wzorem:

Sk, = /—oo"osky(x),dx, (67)
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Rysunek 33: (a) Efektywna masa elektronéw w stanach brzegowych, m* /mg, odpowiadajaca matym wartosciom ky i przedstawiona
jako funkcja namagnesowania M dla wskazanych wartosci parametru Rashby. (b) Pasma pozakrawedziowe (obszary kolorowe) i
odpowiadajace im stany brzegowe (linie tego samego koloru co odpowiadajace im pasma pozakrawedziowe) dla réznych wartosci Ao,
jak pokazano w legendzie.

0.1 —e>0 i

-1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 -1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5
kyv/M kyv/M

Rysunek 34: Sktadowa = (a) i z (b) gestosci spinu dla elektronéw zlokalizowanych na $ciance domenowej w stanach krawedziowych w
funkeji ky. Czerwone (niebieskie) krzywe odpowiadaja galeziom stanéw krawedziowych o dodatniej (ujemnej) energii. Tutaj energia
sprzezenia spin-orbita Rashby jest réwna Ao = M/2.

dla stanéw krawedziowych o energiach (¢ > 0) oraz (¢ < 0).

7 moich wynikow wynika, ze wartos¢ bezwzgledna sktadowej = catkowitego spinu osiaga
maksimum dla matych wektoréw falowych. Natomiast sktadowa z catkowitego spinu wykazuje
odwrotng zaleznos¢ — jest mata dla matych wektorow falowych i osigga najwieksze wartosci w
punktach, w ktorych krzywe dyspersji wchodzg w pasma pozakrawedziowe.

Calkowity spin zgromadzony na Sciance domeno-

2| 0 - wej (na jednostke dlugosci Sciany) przedstawilem na

—s. rys. 35. W moich obliczeniach zatozyltem, ze poziom

Fermiego znajduje si¢ w przerwie energetycznej, pomie-

dzy dwiema galeziami stanow brzegowych. W zwigzku z

5 ‘ tym catkowity spin obejmuje wktady wszystkich stanéw
2 . ,  krawedziowych o energiach ¢(k,) < 0.

Sov/M

10 15
Mmev] W kolejnej czesci pracy rozpatruje szczegdlny przy-
Rysunek 35: Calkowity spin na jednostke dlugosci padek podwéjnej $cianki domenowej. Z WCZGéﬂiejSZej
sgromadzony na Sciance domenowej w funkeji nama- 5 137 wiem, ze wladciwosci topologiczne stanéw kra-
gnesowania M.
wedziowych w przypadku poszczegdlnych obszaréw pola
Rashby w obecnosci jednorodnego namagnesowania roz-
nig sie od wtasciwosci topologicznych poszczegdlnych domen magnetycznych w jednorodnym
polu Rashby. Poniewaz w pierwszym przypadku stany brzegowe nie tacza pasma walencyjnego
i przewodnictwa, a tym samym nie zamykaja przerwy energetycznej, nie sa one chronione
topologicznie. Z kolei stany krawedziowe zwigzane z magnetyczng $cianka domenowa tacza
pasma walencyjne i przewodnictwa, zamykajac przerwe energetyczna, i sa powiazane z kwantowa
anomalng fazg Halla. Dlatego interesujace jest dla mnie zbadanie ewolucji stanéw brzegowych
pomiedzy tymi dwiema sytuacjami granicznymi poprzez zmiane odpowiednich parametréw
(magnetyzacji i stalej Rashby).
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M=M, M=M, Mozna rozwazy¢ bardziej ogdlng sytuacje, gdy wspot-

istnieje zaréwno Scianka typu Rashby, jak i magnetyczna.
— Zatozytem, ze obie $cianki znajdujg si¢ w tych samych
L A=A, A=A pozycjach, jak pokazano schematycznie na rys. 36. Wza-

X

jemne oddzialywanie obu scianek domenowych prowadzi
do interesujacych wlasciwosci stanoéw brzegowych. Wy-
Rysunek 36: Rysunek schematyczny uktadu hybrydo- o1 e . , .
wego na bazie grafenu z nieréwnomiernym spracic- niki obliczen numerycznych przedstawitem na rys. 37,
niem spinowo-orbitalnym Rashby i niejednorodnym  gdzie znajduja sie stany krawedziowe w kilku sytuacjach
namagnesowaniem. J . . .
dla réznych kombinacji parametru Rashby i namagneso-
wania po obu stronach $cianek. Panele (a) i (e) przedsta-
wiaja odpowiednio Scianke Rashby i Scianke magnetyczna. Pierwsza sytuacje omowitem powyzej,
druga zas analizowatem w mojej wezedniejszej pracy [HT7].
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Rysunek 37: Stany krawedziowe dla réznych parametréw [A\;, Ar] sprzezenia Rashby i réznych wartosci namagnesowania [M;j, M|
po lewej i prawej stronie. Gérne panele: [A\;, \r] = [—Xo, No] (a-d), [M;, M,] = [Mo, Mo] (a), [Mo/2, Mo] (b), [—Mo/2, Mo] (c),
[=Mo, Mp] (d). Panele dolne: [M;, M,] = [Mo, —Mo] (e-h), [A;, Ar] = [Xo, Xo] (e), [Mo/2, o] (f), [=X0/2, Xo] (), [—Ao, Ao] (h). Tutaj
Ao = 10meV i My = 10meV. Wstawki pokazujg chemicznie odpowiednie wielkosci [Mj, My, 1 [A;, Ar] .

Gdy znak namagnesowania lub znak sprzezenia Rashby jest po obu stronach interfejsu prze-
ciwny, méwie o $ciance domenowej. W sytuacji, gdy znak po obu stronach namagnesowania lub
sprzezenia Rashby jest taki sam, nazywam te sytuacje stopniem. Scianka jest antysymetryczna,
gdy odpowiadajace wartosci bezwzgledne parametrow sa takie same po obu stronach, a w
przeciwnym razie asymetryczna. Na rys.37(a-d) antysymetryczna $cianka Rashby jest stata,
podczas gdy namagnesowanie zmienia sie z jednolitego (a) na asymetryczna Scianke magnetyczng
(d). Sytuacje w (b) i (¢) odpowiadaja odpowiednio stopniowi magnetycznemu (b) i asymetrycznej
Sciance magnetycznej (c). Z rys.37(a-d) wynika, ze gdy $cianka domeny magnetycznej znajduje
sic w obecnosci $cianki Rashby, istnieja dwa stany krawedziowe, ktére zamykaja szczeling,
niezaleznie od tego, czy $cianka magnetyczna jest asymetryczna, czy antysymetryczna. Jednakze
w przypadku braku scianki magnetycznej dwa stany krawedziowe nie zamykajg szczeliny.

Z kolei na rys.37(e-h) $cianka magnetyczna jest stata, podczas gdy parametr Rashby zmienia
sie z jednorodnego (e) na antysymetryczna $cianke Rashby (h). Sytuacje w (f) i (g) odpowiadaja
roznym wartosciom bezwzglednym parametréw Rashby po obu stronach Sciany magnetycznej;
tj. stopniowi (f) i asymetrycznej Scianie domeny Rashby (g). Obliczenia numeryczne pozwalaja
uogoblni¢ wniosek z rys.37(a-d) i stwierdzié¢, ze w przypadku istnienia $cianki magnetycznej, mamy
dwa stany krawedziowe, ktore taczag pasma walencyjne i przewodnictwa, zamykajac przerwe
energetczna — niezaleznie od parametru Rashby.

W omawianej pracy przedstawione zostaly wlasnosci transportowe (elektronowe i spinowe)
zwigzane ze stanami krawedziowymi. Pojawienie si¢ pradow nieréwnowagowych tadunkowych i
spinowych, ktéore moga by¢ indukowane przez zewnetrzng site, taka jak pole elektryczne lub
gradient temperatury, zostato przeanalizowane w odniesieniu do stanéw przedstawionych na
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rys. 37(d,h). W przypadku, gdy obie $cianki domenowe (Rashby i magnetyczna) sa antysyme-
tryczne, wowczas oba stany krawedziowe sg zdegenerowane. W takiej sytuacji mozna uzyskaé
proste rozwigzania analityczne dla energii stanéw brzegowych. Réwnanie okreslajace energie
stanow brzegowych w rozpatrywanym przypadku jest nastepujace:

ho
£ = j:QQ—)\gk:y, (68)
gdzie
Q = \/2IMZ (M2 + 403) (MZ + \3)*]1/2 — 2M{ — 6 M3 (69)

a znaki + i — odpowiadaja konfiguracjom M, > 0 [Rys.37(d)] oraz M, < 0 [Rys.37(h)],
odpowiednio.

Pomijajac szczegdtowa dyskusje zwigzang z analiza gestosci prawdopodobienstwa dla elek-
tronoéw zlokalizowanych na $ciance, warto zauwazy¢ roznice pomiedzy rozktadami w punkcie K i
K’. Takie wtasciwos$ci moga by¢ interesujace z punktu widzenia elektroniki dolinowej. Rowniez
rozktad gestosci spinowej odpowiadajacy rozpatrywanym stanom krawedziowym, zwigzanym
z asymetryczng Scianka podwojnej $cianki magnetycznej i Rashby, istotnie r6zni si¢ od roz-
ktadu gestosci spinowej dla stanéw krawedziowych zwigzanych z niezalezng $ciankg Rashby i
réwnomiernym namagnesowaniem (patrz rys.5b w pracy[H8]).

Calkowita gestos¢ spinu scatkowana po z i zsumowana po dwdch stanach zdegenerowanych
daje roznice w punktach K i K' co wyraznie przedstawiono na rysunku 38.

08 ! Dla rozpatrywanych stanéw krawedziowych scharak-
h : teryzowanych liniowa dyspersja (Rys. 37 d i h) wyzna-
czono prad elektryczny korzystajac z réwnania kinetycz-
nego Boltzmanna. Zatozylidémy, ze stan stacjonarny moze
by¢ osiagniety dla dtugosci relaksacji energii L. = |v|7.
ktora powinna by¢ mniejsza niz dhugos$é scianki domeno-
wej L. < L. Wowcezas nierdwnowagowy prad tadunkowy
moze by¢ zapisany jako:

kyu/M

Rysunek 38: Sktadowe z i z spinu zwiazane ze stanami
krawedziowymi, przedstawione w funkcji ky okreslone
dla K i K’.

I = 4ey/p(€) df(e)de = —vt.E

4¢? €o ( dfo
h —e0

gdzie h = 27h, €*/h to kwant przewodnictwa, p(¢) = 1/27h|v| to gestosé stanéw (na kanal),
a g9 ~ £4/2 wyznacza granice energetyczne dla liniowej dyspersji, gdzie €, to szeroko$¢ prze-
rwy energetycznej, w obrebie ktérej rozchodza sie stany brzegowe. Czynnik 4 w réwnaniu 70
uwzglednia dwa punkty Diraca oraz podwojna degeneracje stanéw brzegowych w kazdym z tych
punktéw (tj. istnieja cztery kanaty transportu kwantowego).

Powyzsza formute 70 mozna przeksztalci¢ do postaci:

4e? L. €0 dfo

[=—— ——)d 1

hLv—€o< 86)67 (7>
gdzie V' to napiecie. Zatem przewodno$¢ G = I/V jest:
4e? Le (=0 dfo

G=—— — —— |de. 72

h L) < BE ) : (72)

W niskich temperaturach, kg1 < eq, catka w réwnaniach (71) i (72) wynosi 1, a zatem
przewodno$¢ jest dana wzorem G = (4€*/h)(Le/L).

W prac tej uwzglednitem réwniez analize i obliczenia zwigzane z istnieniem gradientu
temperatury wzdtuz Sciany domenowej. Okazuje sie, ze w takim przypadku moze ptynaé
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nieréwnowagowy prad. Aby obliczy¢ ten prad, zaktadam, ze uktady elektronéw i fononéw sa w
lokalnej quasi-réwnowadze, tzn. temperatura elektronéw jest réwna temperaturze fononéw (7,;, =
Ton = T), a funkcja rozkladu elektronéow odpowiada réwnowadze przy lokalnej temperaturze
sieci. Ta sytuacja jest mozliwa, gdy dtugosé¢ relaksacji energii L. jest znacznie mniejsza od
dhugosci Sciany domeny L. < L.

Z powodu liniowej dyspersji i symetrii elektron-dziura, prad tadunkowy (elektryczny) termo-
elektryczny znika w wyniku wzajemnego znoszenia si¢ wktadow elektronéw i dziur, zarowno
dla potencjatu chemicznego p = 0 ($rodek przerwy), jak i dla u przesunietego w niewielkim
stopniu od $rodka luki, natomiast odpowiadajacy temu prad spinowy zanika tylko dla = 0, a
dla g # 0 jest niezerowy.

Stany elektronéw zlokalizowane na Sciance domenowej sa spolaryzowane spinowo, a wartosé¢
oczekiwana spinu, s;(ky) = (0i)x,, W stanie k, moze by¢ przyblizona przez s;(k,) = aik’Z + bik;ﬂ
gdzie ¢ = x, z odpowiada nieliniowe]j sktadowej spinu. Parametry a; i b; mozna uzyskac¢ przez
dopasowanie.

W takim wypadku mozemy wyznaczy¢ termoelektryczny prad spinowy wzdluz $ciany dome-
nowej jako:

It =v [IsE () + M) p(e), 8 (e), do (73)

Po podstawieniu i przy niskich temperaturach, uzyskujemy formut¢ na prad spinowy termoelek-
tryczny:

2rrepki T*NT o 2brp
S~ — . . 4
/i oy T 2\ W T (74)

y=K,K'

W tym przypadku prad tadunkowy termoelektryczny wynosi zero, co prowadzi do uzyskania
czystego termoelektrycznego pradu spinowego.

Podsumowanie

W pracy dokonano analizy stanow elektronowych zlokalizowanych na Scianach domeny Rashby,
ktore prowadza do powstania stanéw krawedziowych. Stany te pojawiaja sie¢ w przerwie miedzy
pasmami przewodnictwa i walencyjnym oraz propaguja wzdtuz Scianki domenowej. Pomimo
tego, ze stany te nie zamykaja przerwy (nie tacza pasm przewodnictwa i walencyjnego), przerwa
zostaje znacznie zredukowana. Tego typu zachowanie jest zgodne z rownoscia liczb Chern’a po
obu stronach $ciany domeny Rashby.

Zbadano rowniez koegzystencje Scianek domenowych typu Rashby i magnetycznych w grafenie,
gdy obie Sciany sa ostre (typu delta Diraca) i znajduja sie w tej samej pozycji. W przypadku
braku scianki Rashby i dla jednorodnego pola Rashby, problem sprowadza si¢ do analizy
przedstawionej w pracy [99]. Niezaleznie od tego, czy Scianka magnetyczna jest antysymetryczna,
czy asymetryczna, stany krawedziowe pojawiajg sie w przerwie miedzy pasmami przewodnictwa
i walencyjnym oraz propaguja wzdhuz $cianki. Ponadto, stany te taczg pasma przewodnictwa i
walencyjne, co prowadzi do zamkniecia luki.

Kiedy jednak wystepuje Scianka domenowa magnetyczna, niezaleznie od tego, czy jest
ona symetryczna, czy asymetryczna, stany krawedziowe zamykaja przerwe, czyli taczg pasma
przewodnictwa i walencyjne. Zachowanie to wystepuje niezaleznie od obecnosci lub braku Scianki
Rashby, chociaz krzywe dyspersji stanow krawedziowych zaleza od wartosci sprzezenia spin-orbity
Rashby. Wynika to z réznych liczb Chern’a po obu stronach $ciany domeny magnetyczne;j.

W przypadku symetrycznej Sciany Rashby i jednorodnego namagnesowania, relacja dyspersji
stanéw krawedziowych jest symetryczna wzgledem zmiany kierunku propagacji (k, — —k,). W
poblizu matych wektoréw falowych (w poblizu punktéw Diraca) dyspersja moze by¢ przyblizona
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przez paraboliczne pasmo, a masa efektywna elektronéw w tym przypadku moze by¢ bardzo duza.
Masa ta rosnie wraz ze wzrostem magnetyzacji M i zmniejszaniem si¢ parametru sprzezenia
Rashby Ag. Tego typu ciezkie fermiony moga by¢ odpowiedzialne za specyficzne wtasciwosci
transportowe stanéw zlokalizowanych na $ciankach domenowych. W ogélnym przypadku jednak
krzywe dyspersji stanéw krawedziowych nie sg symetryczne w k.

Szczegolnie interesujacy jest przypadek antysymetrycznych Scianek Rashby i magnetycznych,
poniewaz krzywe dyspersji obu stanéw krawedziowych sa wtedy liniowe w £, i zdegenerowane,
co ma miejsce w obu punktach Diraca K i K’. Ponadto, przeanalizowatem przestrzenny rozktad
gestosci spinowej zwigzanej ze stanami krawedziowymi.

Oproécz pradow réwnowagowych, obliczytem réwniez prady nierownowagowe tadunkowe i
spinowe indukowane przez pole elektryczne lub gradient temperatury. W przypadku antysy-
metrycznych Scian domen (z liniowa dyspersja w k,) wyprowadzono wyniki analityczne, ktére
wykazaty, ze termoelektryczny prad tadunkowy zanika, podczas gdy termoelektryczny prad
spinowy pozostaje niezerowy.

[H8] - Wktad do pracy polegal na: sformutowaniu koncepcji pracy, opracowaniu metodolo-
gii obliczen, wykonaniu wickszosci obliczen analitycznych, przygotowaniu kodu oraz wykonaniu
obliczen numerycznych z prezentacja wizualng wynikéw, wstepne przygotowanie manuskryptu,
udzial w procesie redakcyjnym publikacji, prowadzenie korespondencji z redakcja.
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3.4 Podsumowanie autoreferatu

W cyklu prac naukowych przedstawilem analize teoretyczna wybranych zjawisk fizycznych w
grafenie, koncentrujgc sie na zagadnieniach optospintroniki, termoelektryki oraz wtasciwoséciach
Scianek domenowych. Badania te obejmuja efektywne mechanizmy generacji i manipulacji
spinem, polaryzacje spinowa oraz transport pradéw elektrycznych (fadunkowych) i spinowych w
obecnodci sprzezenia spin-orbita Rashby, p6l magnetycznych oraz gradientéw temperatury.

Optospintronika Badania w zakresie optospintroniki wykazaty, ze w grafenie z silnym
sprzezeniem spin-orbita Rashby mozliwa jest optyczna iniekcja spinu, ktorej efektywnosé zalezy
od wzajemnego oddzialywania rozszczepienia Rashby i efektu Zeemana. Wykazano, ze w
zakresie czestosci odpowiadajacym skali energetycznej sprzezenia Rashby mozna generowac
prady spinowo spolaryzowane, przy czym ich natezenie mozna kontrolowa¢ poprzez zewnetrzne
pole magnetyczne o indukcji rzedu kilku tesli. Oprocz tego, przedstawitem rezonansowy efekty
fotogalwaniczny, w ktérym kierunek pradu mozna precyzyjnie kontrolowaé¢ poprzez zewnetrzne
parametry, takie jak polaryzacja Swiatla czy pole magnetyczne. Odkrycia te otwieraja nowe
mozliwosci zastosowan w zakresie optycznej manipulacji spinem oraz projektowania urzadzen
optospintronicznych opartej na grafenie.

Termoelektryka W kontekscie wtasciwosci termoelektrycznych wykazatem, ze rozpraszanie
elektronéw na stanach rezonansowych domieszek moze istotnie wptywaé¢ na wspotczynniki
termoelektryczne w grafenie. Analiza z wykorzystaniem metody macierzy T pozwolita na
doktadne okreslenie parametrow transportowych, co pozwolito okresli¢ wspotezynnik Seebecka
oraz wspOtczynnika dobroci ZT. Wykazalem réwniez, ze obecnos$¢ stanéow rezonansowych blisko
poziomu Fermiego moze znaczaco poprawi¢ wydajno$é¢ termoelektryczng, otwierajac nowe
mozliwosci zastosowan grafenu jako materiatu termoelektrycznego. Dodatkowo, stwiedzitem
odstepstwa od klasycznego prawa Wiedemanna-Franza dla matych potencjatow chemicznych, co
wskazuje na mozliwosé¢ kontrolowania przewodnictwa cieplnego i elektrycznego w grafenie.

Scianki domenowe i anomalny efekt Halla Analizy teoretyczne wlasciwoéei $cianek dome-
nowych w grafenie ze sprzezeniem spin-orbita Rashby oraz w obecnosci magnetyzacji wykazaly
istnienie stanéw elektronowych zlokalizowanych wzdtuz granic domenowych. Kluczowym wyni-
kiem jest wykazanie, ze liczba stanow krawedziowych jest determinowana réznicg liczb Chern’a
po obu stronach Scianki domenowej, co umiejscawia system w fazie kwantowego anomalnego
efektu Halla.

Wykazatem réwniez, ze w przypadku Sciany domenowej typu Rashby powstaja zlokalizowane
stany krawedziowe, ktore nie zamykajg przerwy energetycznej, lecz prowadzg do formowania
pasm o silnie zredukowanej predkosci grupowej. W konsekwencji moga powstawac ptaskie pasma
elektronowe, ktore odpowiadaja fermionom o ekstremalnie duzej masie efektywnej. Zjawisko to
moze mie¢ istotne konsekwencje dla transportu elektronowego w nanostrukturach grafenowych.

W przypadku wspolistnienia $cianek domenowych Rashby oraz magnetycznych wykazano,
ze ich oddzialywanie prowadzi do zamknigcia przerwy energetycznej i powstania stanow krawe-
dziowych o liniowej dyspersji. Oznacza to, ze mozna kontrolowaé propagacje elektronéw poprzez
odpowiedni dobor parametréw domen magnetycznych oraz sprzezenia Rashby, co moze by¢
wykorzystane w przysztych urzadzeniach spintronicznych. Szczegélnie interesujacy przypadek
stanowi konfiguracja, w ktérej obie $cianki domenowe sg antysymetryczne — wowczas powstaja
degenerowane stany krawedziowe o liniowej dyspersji, co moze prowadzi¢ do topologicznie
chronionego transportu spinowego.

Dodatkowo przeanalizowalem transport pradéw tadunkowych i spinowych w stanie rowno-
wagowym oraz nierownowagowym. Stwierdzono, ze w przypadku antysymetrycznych Scianek
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domenowych (dla ktérych krzywe dyspersji sa liniowe w funkcji wektora falowego k) ter-
moelektryczny prad tadunkowy zanika, natomiast termoelektryczny prad spinowy pozostaje
niezerowy. Wyniki te wskazuja na potencjalne zastosowania w spintronice termoelektrycznej,
umozliwiajac konwersje gradientu temperatury na spinowy prad elektryczny bez generowania
pradu tadunkowego.

Perspektywy zastosowan Przeprowadzone badania wskazuja na szerokie spektrum za-
stosowan struktur grafenowych w nowoczesnych technologiach spintroniki, optospintroniki i
termoelektryki. Analizowane modele teoretyczne dostarczaja nowych narzedzi do efektywnego
sterowania spinem oraz projektowania stanéw krawedziowych w nanostrukturach grafenowych.
Mozliwo$¢ precyzyjnej kontroli pradéw spinowych oraz ich polaryzacji otwiera perspektywy dla
rozwoju innowacyjnych urzadzen bazujacych na efektach spinowo-transportowych.
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IT -

III —

IV —

6.1

Omoéwienie pozostalych osiggnie¢ naukowo-badawczych

Informacja o wykazywaniu sie istotng aktywnoscia na-
ukowq albo artystyczng realizowang w wiecej niz jednej
uczelni, instytucji naukowej lub instytucji kultury, w
szczegolnosci zagraniczne]j

Martin Luther Universitat Halle Winttenberg, Faculty of Natural Sciences II Chemi-
stry, Physics and Mathematics, Institute of Physics, Sierpien 2014. Badania zwiazane z
wlasnosciami termoelektrycznymi grafenu.

Martin Luther Universitat Halle Winttenberg, Faculty of Natural Sciences II Chemistry,
Physics and Mathematics, Institute of Physics, Sierpien 2015. Badania zwigzane z oddzia-
tywaniem fali elektromagnetycznje z orbitalnym momentem pedu dla warstwy grafenu w
zewnetrznym polu magnetycznym i oddziatywaniem SO Rashby.

Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu, Wydzial Fizyki, Zaktad Fizyki Mezo-
skopowej, maj-listopad 2021. Tematyka zwigzana z badaniem transportu elektronowego i
spinowego przez dwuwymiarowe uktady warstwowe i interfejsy.

Martin Luther Universitat Halle Winttenberg, Faculty of Natural Sciences II Chemi-
stry, Physics and Mathematics, Institute of Physics, wrzesien-grudzien 2024 r. Badania
wplywu oddziatywania spin-orbita Rashby na dyskretne stany elektronowe paska war-
stwy grafenu, okreslenie wtasnosci optycznych, spinowych oraz transportowych. Badania
wtasnosci optoelektronicznych 2D warstwy antyferromagnetyka. Badania wptywu domiesz-
kowania miedzywarstwowego podwdjnej skreconej warstwy grafenu, okreslenie absorpcji
promieniowania elektromagnetycznego w funkcji kata skrecenia.

Osiggniecia dydaktyczne, organizacyjne oraz populary-
zujace nauke

Dydaktyka - prowadzone zajecia dydaktyczne
Fizyka I, wyktad,
Konwersja energii stonecznej, wyktad, laboratorium, projekt,
Informatyka I, laboratorium,
Algebra z geometrig, ¢wiczenia,
Technologie informacyjne, laboratorium,
Modelowanie komputerowe, laboratorium,
Cwiczenia rachunkowe z fizyki,
Pierwsza pracownia fizyczna, laboratorium,
Wprowadzenie do systemu IXTEX, laboratorium,

Narzedzia wspomagania obliczen inzynierskich,
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6.2 Projekty dydaktyczne

[PR1] Nowa jako$¢ — zintegrowany program rozwoju Politechniki Rzeszowskiej, POWR.03.05.00-
00-Z209/17 prOGRAM NCBIR, koordynator, 2018-2022 r.

[PR2| Inzynier na Staz WYSOKIEJ JAKOSCI PROGRAM STAZOWY DLA STUDENTOW INZYNIERII
MEDYCZNEJ WYDZIALU MATEMATYKI I F1ZYKI STOSOWANEJ POLITECHNIKI RZESZOW-
skieJ, POWR.03.01.00-IP.08-00-SP2/17 pProGRAM NCBIR, kierownik, 2017-2019

r.

6.3 Dzialalno$¢ organizacyjna
e Przewodniczacy Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne, PRz,
e Czlonek Uczelnianej komisji ds. Nauki,
e Czlonek Rady Nadzorujgcej Centrum Transferu Technologii PRz,
e Czlonek Wydziatowej Komisji ds. Oceny Nauczycieli Akademickich,
e Cztonek Wydziatowej Komisji ds. Zapewnienia Jakosci Ksztatcenia,

e Wspdlorganizator konferencji miedzynarodowej Symmetry and Structural Properties of
Condensed Matter SSPCM SSPCM, 2019, 2014, 2016, 2018 r.

e Cztonkostwo w Rzeszowskim Oddziale LEPPI,
e (Cztonkostwo w Rzeszowskim Klastrze Energii Odnawialnej PKEO,
e Administrowanie strong internetowa Katedry Fizyki.

e Czlonek Rady Koordynacyjnej ds. Rozwoju Sektora Fotowoltaiki w MKiS

6.4 Dzialalnosé popularyzujgca nauke

e Udziatl w zajeciach Politechniki Dzieciecej (pokazy z fizyki),
o Wyktady z okazji Dnia Liczby 7,

e Prace zwigzane z promocja Katedry Fizyki na dniach otwartych PRz.

6.5 Nagrody i wyrdznienia
e Brazowy Krzyz Zastugi 2022r.
e Nagroda indywidualna Rektora Politechniki Rzeszowskiej - 2013 r.,

e Zespotowa Nagroda Rektora Politechniki Rzeszowskiej za badania w zakresie fizyki mezo-
skopowej i grafenu - 2012 r.,

e Wyrdznienie na konferencji IV Rzeszowska Konferencja Mtodych Fizykow Rzeszow 2009 r.
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7

7.1

Dzialalnos¢ zwigzana z karierg naukowg

Projekty B+R

W karierze naukowej miatem okazje pracowa¢ w firmie prywatnej, gdzie prowadzitem nastepujace
projekty:

[PR1]

[PR2]

Aktywny zestaw szybowy dla budownictwa energetycznie dodatniego REALIZACJA PRO-
JEKTU DOFINANSOWANEGO Z FUNDUSZY EUROPEJSKICH W RAMACH: PODDZIALANIE
1.1.1 BADANIA PRZEMYSEOWE I PRACE ROZWOJOWE REALIZOWANE PRZEZ PRZEDSIE-
BIORSTWA, PROGRAM NCBIR, kierownik, 2015-18, ML System S.A. Celem badan fazy
B+R bylo przygotowanie technologii pozwalajacej wdrozy¢ zestaw szybowy przeznaczony
dla budownictwa energetycznie dodatniego.

Fotowoltaiczne Centrum Badan i Rozwoju ML System S.A. Projekt realizowany w ramach
Programu Operacyjnego Inteligentny Rozwdj 2014-2020, OS priorytetowa 2 — Wsparcie
otoczenia i potencjatu przedsiebiorstw do prowadzenia dziatalnosci B+R+1, Dziatanie
2.1 — Wsparcie inwestycji w infrastrukture B+R przedsiebiorstw, okres realizacji 2017-20,
ML System S.A. Gléwnym celem planowanego przedsiewziecia byto osiagniecie przewagi
technologicznej spotki, gtéwnie w produkeji ogniw fotowoltaicznych IIT generacji.

Praca w ML System S.A. pozwolita mi zdoby¢ cenne doswiadczenie w realizacji projektow
badawczo-rozwojowych na styku nauki i przemystu. Miatem okazje wspoltpracowaé zardowno
z zespotami inzynierskimi, jak i badawczo-rozwojowymi, co pozwolito mi lepiej zrozumiec¢
wyzwania zwigzane z komercjalizacja technologii. Tworzgc Fotowoltaiczne Centrum Badan i
Rozwoju, potaczytem kompetencje fizyka teoretyka z pracg doswiadczalna, co umozliwito mi
zdobycie praktycznej wiedzy w zakresie technologii fotowoltaicznych oraz ich wdrazania w skali
przemystowej.

7.2

Szkolenia i certyfikaty
PRINCE2 Fundation certificat in Project Menagement,

MoR Fundation certificat in Risk Menagement,

Kurt J Lesker company - Introduction to Physical Vapor Deposition (PVD) and Thin
Film Growth,

Kurt J Lesker company - Introduction to Vacuum System Design,

Kurt J Lesker company - Introduction to Atomic Layer Deposition.
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