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Streszczenie

Spiny elektronéw i dziur uwiezionych w nanourzadzeniach po6lprzewodniko-
wych sg jedng z gléwnych rozwazanych mozliwosci realizacji nosnika informacji
kwantowej. Zeby mozna bylo wykona¢ obliczenia kwantowe na takich spinach, mu-
szg one zostaé poczatkowo ustawione w okreslonym kierunku. W elektrostatycznych
kropkach kwantowych, w chwili obecnej, wykorzystuje sie do tego relaksacje spinu
w silnym polu magnetycznym. Jednakze proces ten jest powolny i malo doktadny.
Celem niniejszej pracy jest projekt nanourzadzenia zdolnego do szybkiej i doktadnej
inicjalizacji spinu elektronu bez wykorzystania pola magnetycznego lub fotonow.

Narzedziem badawczym niniejszej pracy sa symulacje komputerowe polega-
jace na jednoczesnym rozwigzywaniu zaleznego od czasu rownania Schrodingera
oraz uogoélnionego réwnania Poissona. Uzyte metody numeryczne zostaja omowione
i przetestowane w pierwszym rozdziale rozprawy. Dalej, na modelowym przypadku
elektronu oddziatujacego z tadunkiem indukowanym na powierzchni metalowej elek-
trody, omowiony zostaje szczegdtowo wplyw oddziatywania spin-orbita typu Rashby
na ruch elektronu. Przy wykorzystaniu prostopadtego do kierunku swobody ruchu
elektronu pola elektrycznego, generujacego oddzialywanie Rashby, zaprezentowane
zostaje wprawianie czgstki w ruch, sukcesywne rozpedzanie oraz przestrzenne roz-
dzielenie spinowych sktadowych funkcji falowej elektronu.

W dalszej czesci pracy zaproponowana zostaje realizacja stuzacego do ini-
cjalizacji spinu nanourzadzenia, opartego na katalitycznie hodowanym drucie kwan-
towym wykonanym z antymonku indu. Otoczenie drutu dielektrykiem pozwala na
przytozenie do lokalnych elektrod napieé¢ rzedu pojedynczych woltéw, a wiec i wy-
generowanie stosunkowo silnych impulséw pola elektrycznego. Do zainicjalizowania
spinu zostaja wykorzystane dwa takie impulsy. Pierwszy stuzy do podzielenia funk-
cji falowej elektronu na dwie czeéci o przeciwnych spinach, ktore nastepnie zostaja
uwiezione w dwoch osobnych kropkach kwantowych, wytworzonych przez zmiane
potencjaléw na lokalnych elektrodach. Drugi impuls, potaczony z wymuszonym ru-
chem rozdzielonych czesci pakietu elektronowego, obraca ich spin w taki sposob, by
w obu kropkach spin zwrocony byl w tym samym, zagdanym kierunku. Symulacje
komputerowe potwierdzaja poprawnosé¢ dzialania nanourzadzenia oraz dokladnosé

(> 99,5%) i szybkos¢ (okoto 60 ps) przeprowadzonej inicjalizacji spinu.
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Abstract

Spins of electrons and holes trapped in semiconductor nanodevices are con-
sidered one of the main possibilities of quantum information carrier realization. To
perform quantum calculations on spins, they must be set in a predefined direction
beforehand. To achieve this in electrostatic quantum dots, spin relaxation in a strong
magnetic field is currently used. However, this process is slow and imprecise. The
aim of this thesis is to design a nanodevice capable of fast and precise electron spin
initialization without the use of magnetic field or photons.

The operation of the nanodevice is investigated through computer simula-
tions by solving the time-dependent Schrodinger equation and the generalized Po-
isson equation simultaneously. The employed numerical methods are discussed and
tested in the first chapter of the thesis. Further, based on a model case of an elec-
tron interacting with charge induced on the surface of a conducting electrode, the
Rashba type spin-orbit interaction influence on the electron motion is discussed in
detail. With the use of an electric field perpendicular to the electron motional degree
of freedom, which generates the Rashba interaction, several effects are illustrated:
inducing motion of the electron, its successive acceleration and spatial separation of
the electron wave function spin components.

In the next part of the thesis a realization of a nanodevice for spin initializa-
tion, based on a catalytically grown indium antimonide quantum wire, is proposed.
Surrounding the wire with a dielectric allows to apply voltages of the order of single
volts to the local electrodes, enabling generation of relatively strong electric field
pulses. To initialize the electron spin two such pulses are used. First of them splits
the electron wave function into two parts of opposite spins, which are trapped after-
wards inside two separate quantum dots created by changing potentials on the local
electrodes. The second pulse, combined with a forced motion of the separated parts
of the electron wave packet rotates their spin in such a way that finally spin in both
dots is oriented in the same predefined direction. Computer simulations confirm cor-
rectness of the nanodevice operation, its precision (> 99,5%) and low total time of

spin initialization (about 60 ps).
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Wprowadzenie

Jednym z glownych wyzwan, z ktérymi mierzy sie wspolczesna fizyka, jest
budowa uniwersalnego komputera kwantowego. Koncepcja komputera kwantowego
pojawila sie w latach 80. ubiegtego wieku [1-3] i szybko zaczeta cieszy¢ sie duzym
zainteresowaniem. Glowna zaleta takiej maszyny jest mozliwosé uzycia jej do rozwia-
zania niektoérych problemow, z ktorymi klasyczne komputery nie sa w stanie sobie
poradzi¢ w rozsadnym czasie [4].

Czesto przytaczanym przykladem zadania trudnego dla komputeréow klasycz-
nych jest faktoryzacja duzych, sktadajacych sie z kilkuset cyfr, liczb catkowitych.
Stuzace do tego klasyczne algorytmy cechuja sie ztozonoscig wyktadnicza: liczba ele-
mentarnych obliczen, a wiec i czas potrzebny do uzyskania rozwigzania, ro$nie ekspo-
nencjalnie wraz z wyrazonym w bitach rozmiarem rozktadanej na czynniki pierwsze
liczby, lub ogoélniej — z rozmiarem danych wejsciowych. W 1994 roku Peter Shor
przedstawil przeznaczony dla komputerow kwantowych algorytm [5], ktory pozwala
dokonacé faktoryzacji liczby w czasie rosngcym wielomianowo wraz z rozmiarem wej-
Scia, co w przypadku duzych liczb oznacza ogromne przyspieszenie rachunkéw. To
wlasnie mozliwosé przyspieszenia rozwiazywania tego i innych problemow [6-8] jest
glowna sila napedowa prob zbudowania komputera kwantowego. Obecnie wiele ze-
spotow na Swiecie rozwija wlasne prototypy, bazujace na réznych pomystach jego
fizycznej realizacji, a nowe technologie sg wciaz wymysélane i dopracowywane.

Podstawowa jednostka informacji w komputerze kwantowym jest kubit [9,10].
Kubit moze by¢ realizowany przez dowolny uktad kwantowy posiadajacy dwa stany,
jednak by mogt on zosta¢ z powodzeniem wykorzystany do obliczen kwantowych,
musza zosta¢ spelnione warunki zwane kryteriami DiVincenzo [11]. Miedzy innymi
konieczna jest mozliwo$¢ inicjalizacji kubitu, czyli ustawiania go w wybranym stanie
bazowym. Ponadto wszystkie pojedyncze operacje na kubitach musza by¢ przepro-
wadzone odpowiednio szybko, tak by mozna bylo zdazy¢ wykonac¢ ich wiele zanim
nastapi dekoherencja, czyli utrata kwantowej informacji na skutek oddzialywania
z otoczeniem [12].

Kwantowy bit realizuje si¢ fizycznie na wiele sposobow, na przyktad wykorzy-
stujac stany energetyczne jonu uwiezionego w pulapce optycznej [13-15], polaryzacje
fotonu [16,17|, czy tez liczbe par Coopera na wydzielonej przez ztacze Josephsona
nadprzewodzacej wyspie [18,19]. Kubity zdefiniowane przy pomocy spinow jader ato-
moé6w i kontrolowane przy uzyciu magnetycznego rezonansu jadrowego zostaty w 2001
roku uzyte do znalezienia czynnikéw liczby 15, demonstrujac po raz pierwszy w hi-
storii dziatanie algorytmu Shora [20|. Obecnie najbardziej zaawansowane prototypy

komputera kwantowego bazuja na kubitach nadprzewodzacych zwanych transmo-



nami [21]. Przykladem takiego urzadzenia jest wykonany przez Google 53-kubitowy
procesor Sycamore, ktory w 2019 roku postuzyt jego tworcom do osiggniecia ,su-
premacji kwantowej” [22|, rozumiane]j jako mozliwo$¢ przeprowadzenia rachunkow
w czasie nieosiggalnym dla klasycznych komputeréw. Sycamore w ciaggu 200 sekund
wykonal obliczenia, ktore klasycznemu superkomputerowi miatyby zajac¢ czas rzedu
10 tysiecy lat [22] — cho¢ wedlug innych szacunkéw powinien on wynie$é jedynie
okolo 2,5 dnia [23].

Obiecujacym kandydatem na uktad realizujacy kubit jest spin elektronu uwie-
zionego w potprzewodnikowym nanourzadzeniu [24,25|, poniewaz w jednym uktadzie
scalonym mozna zmiesci¢ zaréwno oparty na takich kubitach komputer kwantowy,
jak i sterujgcy nim komputer klasyczny. Za stany bazowe kwantowego bitu tego typu
przyjmowane sa stany odpowiadajace rzutowi spinu na wybrany kierunek.

Przedmiotem niniejszej rozprawy jest projekt nanourzadzenia majacego za
zadanie szybko i z duza doktadnoscig ustawiaé spin pojedynczego elektronu w zada-
nym kierunku. Urzadzenie oparte jest na bazie katalitycznie hodowanego nanodrutu
wykonanego z antymonku indu (InSbh), ulozonego na ukladzie elektrod i otoczo-
nego dielektrykiem |26]. Elektrody, dzieki przytozonym do nich napieciom, stuza do
wytworzenia w drucie elektrostatycznych kropek kwantowych, w ktorych bedziemy
wiezi¢ elektron, oraz do wygenerowania oddziatywania spin-orbita typu Rashby [27],
ktorego uzyjemy do ustawienia spinu elektronu. Nanourzadzenie nie wykorzystuje
zadnych zewnetrznych pol.

Dziatanie proponowanego nanourzadzenia przebadamy przy pomocy kompu-
terowych symulacji numerycznych pozwalajacych na obserwacje przebiegu operacji
w czasie. Ewolucje czasowg funkcji falowej elektronu uzyskiwaé¢ bedziemy rozwig-
zujac zalezne od czasu réwnanie Schrodingera. Wpltyw na jej przebieg bedzie miat
zaréwno potencjal pochodzacy od przylozonych do elektrod napieé, jak i od tadunku
indukowanego, ktory pojawi si¢ na powierzchni elektrod i w dielektryku w odpowie-
dzi na wnikajace w nie pole elektrostatyczne elektronu. Podczas symulacji dziatania
rzeczywiste] nanostruktury postaé¢ odczuwanego” przez elektron potencjatu elek-
trostatycznego wylicza¢ bedziemy przy pomocy uogo6lnionego réwnania Poissona.
Roéwnanie to rozwiazemy dla kazdej chwili czasowej, aby uwzgledni¢ wplyw zmian
przyktadanych napie¢ na potencjat elektrostatyczny, ruch elektronu oraz ksztatt jego
funkcji falowej. Potencjalty modelowe wykorzystamy jedynie w przyktadowych symu-
lacjach utatwiajacych wyttumaczenie istoty wystepujacych w nanourzadzeniu efek-
tow.

Badanie nanourzadzenia przy pomocy symulacji komputerowych jest podej-

Sciem posrednim pomiedzy rozwazaniami czysto teoretycznymi, a fizyczng realizacja



i eksperymentalnym przebadaniem urzadzenia. Najwieksza zaleta takich symulacji
jest koszt ich przeprowadzenia, ktory jest znacznie nizszy od kosztu eksperymentu.
Pozwalaja one na przetestowanie réznych wariantow nanostruktury i optymalizacje
jej budowy jeszcze przed jej wytworzeniem.

Rozprawa podzielona zostala na trzy czesci. Rozdzial pierwszy zawiera omo-
wienie metod symulacji komputerowych stuzacych do badania nanourzadzenia. Za-
prezentowane w nim zostaly podstawy teoretyczne zagadnienia i metody numeryczne
uzyte do przeprowadzenia obliczen, a takze testy majace na celu ulatwienie wyboru
odpowiednich wartosci parametrow. Rozdziat drugi poswiecony jest dyskusji wptywu
oddziatlywania Rashby na ruch elektronu. Na przyktadzie modelowych symulacji zo-
staly w nim przedstawione zjawiska wprawiania czastki w ruch, przyspieszania jej
oraz przestrzennego rozdzielenia elektronowego pakietu falowego na sktadowe spi-
nowe. Rozdzial trzeci zawiera opis zaprojektowanego nanourzadzenia oraz zasady
jego dziatania, omoéwione szczegdtowo na podstawie wynikéw symulacji. Przedysku-
towana zostala rowniez doktadnosé przeprowadzonej inicjalizacji spinu w zaleznosci

od stanu wejsciowego.



1 Podstawy symulacji

1.1 Wprowadzenie

Mechanika kwantowa pozwala opisa¢ zjawiska zachodzace w nanoskali. Dzieki
niej potrafimy nie tylko zrozumieé¢ i przewidzie¢ zachowanie elektronéw oraz dziur
w nanostrukturach, ale takze zaprojektowaé¢ nanourzadzenie, ktére realizowac bedzie
okreslone zadania. Mozemy réwniez przebadaé¢ dzialanie takiego nanourzadzenia mo-
delujac je komputerowo i przeprowadzajac symulacje jego dziatania, nawet zanim
zostanie fizycznie wytworzone.

Niniejszy rozdzial przedstawia opis symulacji, ktora postuzy w dalszej czesci
pracy do zademonstrowania sposobu dzialania i przetestowania dokladnosci propo-
nowanego polprzewodnikowego nanourzadzenia, majacego za zadanie inicjalizowaé
spin elektronu. Zaprezentowane zostang tu metody numeryczne, na ktérych oprzemy
symulacje. Obliczenia numeryczne polega¢ beda na iteracyjnym rozwigzywaniu za-
leznego od czasu rownania Schrédingera wraz z rownoczesnym wyliczaniem poten-

cjatu elektrostatycznego przy pomocy uogolnionego rownania Poissona.

1.2 Przyblizenie masy efektywnej

Relacja dyspers;ji elektronu w pasmie przewodnictwa jest okreslona przez jego
ksztatt. W InSb pasmo przewodnictwa jest w poblizu swojego minimum izotropowe,
przez co elektron zachowuje sie jak czastka swobodna, ale o masie innej niz spo-
czynkowa masa elektronu m.. Mase takg nazywamy masg efektywna m*, ktora dla
InSb wynosi 0,014m, [28]. Przyblizenie masy efektywnej dziata zazwyczaj bardzo
dobrze w potprzewodnikach bedacych zwiazkami pierwiastkéw grup IIT i V uktadu

okresowego [29].

1.3 Przyblizenie jednowymiarowe

Rozwaza¢ bedziemy pojedynczy elektron uwieziony w nanodrucie polprze-
wodnikowym. Druty takie zostaja zazwyczaj otoczone izolatorem o wiekszej prze-
rwie energetycznej lub préznia, co prowadzi do powstania wysokich barier potencjatu
na powierzchni bocznej drutu. Bariery te zapobiegaja wydostaniu sie czastki poza
obszar drutu oraz ograniczaja przestrzen dostepna dla jej funkcji falowej, prowadzac
do kwantowania energii zwiazanej z ruchem w kierunkach poprzecznych. W odpo-
wiednio waskim nanodrucie pierwszy stan wzbudzony moze by¢ na tyle odleglty od

stanu podstawowego, by mozliwo$¢ poruszania sie czastki w poprzek drutu byta



zablokowana. Natomiast wzdtuz jego osi elektron moze poruszaé¢ sie — w dobrym
przyblizeniu — swobodnie. Uktad taki stanowi tak zwany drut kwantowy.

W naszym przypadku wykonany z InSb cylindryczny nanodrut o Srednicy
2ry, = 80nm otoczony jest przez dielektryk SizN,. Skok energii potencjalnej na
granicy tych materialow jest rzedu 1eV [30]. Jest to wartos¢ o trzy rzedy wielkosci
wyzsza od energii ruchu, ktéry obserwowaé bedziemy w symulacjach proponowanego
nanourzadzenia (rozdzial 3.). Postuzmy sie zatem modelem nieskonczonej studni
potencjahu, by wyliczy¢ poziomy energetyczne wynikajace z poprzecznego uwiezienia
czastki.

Rozwazany drut kwantowy posiada symetrie cylindryczna, dlatego tez w kie-
runkach prostopadlych do jego osi funkcje falowa elektronu mozemy opisa¢ przy
pomocy wspotrzednych biegunowych: odlegtosci r od osi drutu oraz kata ¢. Hamil-

tonian dla ruchu poprzecznego przedstawia sie nastepujaco:

2m*

2 2 2
h (%—F%%—F%%) +V(r), (1.1)
przy czym przyjmujemy, ze energia potencjalna V wewnatrz drutu (r < ry) jest
stala i rowna zero, a poza nim (r > r) — nieskoniczona. Poprzeczna funkcja falowa
Ur(r, ¢) elektronu posiada niezerowe wartosci tylko wewnatrz drutu. Funkcje falowa
oraz szukane wartosci energii £ uzyskamy rozwiazujac problem wtasny hamiltonianu:
HpUr = EVr.

Hamiltonian Ht mozemy rozdzieli¢ na sktadniki zalezne od r oraz na sktad-
niki zalezne od ¢. Stosujemy metode separacji zmiennych, przyjmujac funkcje falowa
w postaci iloczynu Urp(r,¢) = R(r)®(¢). Otrzymujemy dwa réwnania na czynniki
funkcji falowej: ® i R. Pierwsze z nich:

0°®(¢)

96— —12®(¢), (1.2)

z v bedacym pewna stala, posiada rozwiazanie ®(¢) = ¢™¢. Zadamy, by spetniony
byl warunek ®(¢) = ®(27 + ¢), co prowadzi do zawezenia mozliwych wartosci pa-
rametru v do zbioru liczb catkowitych. Réwnanie na radialng czesé funkeji falowej

jest natomiast rownaniem Bessela:

LOR(r) | OR(r)

gz T g, (€ =) R(r) =0, (1.3)

gdzie e = V2m*E /h. Jego rozwiazaniem sa funkcje Bessela, przy czym interesuja nas
tylko funkcje pierwszego rodzaju J,(er), ktore nie posiadaja osobliwosci w r = 0.
Parametr v nazywany jest rzedem funkcji Bessela, a jej kolejne miejsca zerowe,

z pominieciem r = 0, oznacza¢ bedziemy przez j,,, gdzie n = 1,2,3, ... [31].



Uzyskana funkcja falowa musi by¢ ciagla z r, dlatego tez zadamy, by na
powierzchni bocznej drutu przyjmowalta wartos¢ zero. Prowadzi to do warunku
Jy(ery) = 0, ktory wiaze poziomy energetyczne &,, z polozeniem zer j,, w na-

stepujacy sposob:

R o,
gun_ / =

= . 14
’ 2m* r2 (1.4)

W tabeli 1. przedstawione zostaly wartosci energii obliczone dla stanu podstawowego

oraz dla trzech pierwszych stanéow wzbudzonych.

Tabela 1. Poziomy energetyczne w uwiezieniu poprzecznym w drucie.

v n Jun Evn [meV]
0 1 2,40 9.8
1 1 3,83 25,0
2 1 5,14 449
0 2 5,52 51,8

Pierwszy stan wzbudzony (v = 1,n = 1) jest oddalony od stanu podstawo-
wego o okoto 15bmeV. W symulacjach rozdziatu 3. poruszajacy sie wzdluz drutu
elektron osiaga¢ bedzie energie kinetyczng rzedu 1meV. Jest to energia mniejsza
od energii potrzebnej do pelnego przejscia czastki do stanu wzbudzonego dla kie-
runkoéw poprzecznych, ale nie do$¢ mata, by wykluczy¢ pojawianie sie domieszek
stanow wzbudzonych. Mimo tego przyjmujemy zatozenie, ze elektron w trakcie prze-
prowadzanych operacji znajdowac sie bedzie przez caly czas w stanie podstawowym
uwiezienia poprzecznego. To pozwoli ograniczy¢ sie do jednego wymiaru przestrzen-
nego i zdecydowanie przyspieszy rachunki. Cho¢ jednowymiarowe przyblizenie jest
na granicy stosowalnosci, to do przedstawionych w niniejszej pracy wynikow jako-
Sciowych mozna mie¢ petne zaufanie. Aby uzyskaé¢ doktadne wyniki ilosciowe, nalezy
przeprowadzié¢ obliczenia ewolucji czasowej wykorzystujgc tréjwymiarowe rownanie

Schrodingera.

1.4 Roéwnanie Schrodingera

Uktad wspoétrzednych ustawiamy tak, by os x pokrywala sie¢ z osia drutu
kwantowego. Funkcja falowa uwzgledniajaca spin elektronu ma posta¢ spinora, ktory
w przyjetym przyblizeniu jednowymiarowym zapisujemy w nastepujacy sposob:

Pr(e.?) ] . (1.5)

Vi) = [ b(a,)



Ewolucje czasowa ¥ determinuje zalezne od czasu réwnanie Schrodingera:

L0 A
Zha\ll(x,t) = H(x,t)¥(x,t), (1.6)

przy czym dziatanie pochodnej na spinor sprowadza sie do dzialania nig na obie jego

skiadowe:

oir(e:1) ] . (1.7)

%¢¢(m7 t)

W sklad hamiltonianu H wchodza kolejno: operator energii kinetycznej, hamiltonian

0
E\Il(x,t) = [

oddzialywania spin-orbita typu Rashby Hpg, oraz energia potencjalna V:

h? 0? A
zm*@ +HR($,t) —i—V(x,t)[g. (1.8)

15 jest macierza jednostkowa o wymiarze 2 X 2.

H(z,t) = —

1.5 Hamiltonian Rashby

Jezeli w poblizu nanodrutu umiescimy metalowe elektrody (bramki), to przy-
ktadajac do nich napiecia mozemy wytwarzaé¢ pole elektryczne, ktore bedzie wnikaé
do nanodrutu. Pojawiajace sie w potprzewodniku pole elektryczne generowaé bedzie
oddziatywanie spin-orbita typu Rashby. Opisujacy je hamiltonian Rashby taczy ze
sobg pole elektryczne oraz spin i ped czastki. Zapisany dla elektronu mogacego po-
rusza¢ si¢ quasi-swobodnie (w przyblizeniu masy efektywnej) w trzech wymiarach,

przyjmuje posta¢ [32]:
=—— (E(r,t) xp) -6, (1.9)

gdzie oy, jest charakterystyczna dla osrodka potprzewodnikowego stata sprzezenia,
E = [E,, E,, E.] — natezeniem pola elektrycznego, p oznacza wektorowy operator

pedu [Py, Py, D], & & wektor macierzy Pauliego [6,,6,,6.], przy czym

. 0 1 . 0 — . 1 0
O = , o, = | : g, = : (1.10)
1 0 10 0 —1

02 0 9
ox? Oy’ Oz |*

Wybraliémy taki uklad wspotrzednych, w ktorym drut kwantowy rozciaga

W reprezentacji polozeniowej p zapisujemy jako —ih [

sie w kierunku x. W kierunkach prostopadtych do osi drutu (y i z) elektron jest
zwigzany — bariery potencjalu znajdujace si¢ na brzegach drutu blokuja ruch czastki
w tych kierunkach. Pomijamy sktadowe operatora pedu p, i p, zwigzane z ruchem
poprzecznym i uwzgledniamy tylko pozostala, nieblokowang sktadowa p,. Wtedy
hamiltonian Rashby ulega uproszczeniu:

Qg €]

ﬂR<x7t) = h

(Ez(a:,t)&y - Ey(a:,t)&z>ﬁ$. (1.11)
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1.6 Oddzialywanie Dresselhausa

Oddzialywanie spin-orbita jest wywolywane réwniez przez pole elektryczne
zwigzane z asymetrig atomow w sieci krystalicznej. Pojawia sie ono, miedzy innymi,
w polprzewodnikach o strukturze blendy cynkowej, do ktorych nalezy InSb [33,34].
Struktura taka sktada sie z dwoch podsieci krystalicznych o uktadzie regularnym
ptasko centrowanym (fcc) przesunietych wzgledem siebie o wektor [%, T %], przy a
oznaczajacym stala sieci. Sieci te sa identyczne strukturalnie, ale sktadaja sie na
nie atomy innych pierwiastkéw tworzacych poétprzewodnik: w przypadku InSb jedna
z tych sieci jest sie¢ atomow In, a druga — sie¢ atomoéw Sh. Takie utozenie atomdw
prowadzi do powstania lokalnego pola elektrycznego w kierunku krystalograficznym
[111], ktore z kolei generuje oddzialywanie spin-orbita nazywane oddzialywaniem
Dresselhausa.

Hamiltonian tego oddzialywania jest podobny do hamiltonianu Rashby (1.9),
przy czym r6zni sie od niego stalg sprzezenia oraz tym, ze wektor E odnosi sie w tym
przypadku do lokalnego pola elektrycznego w materiale. Zauwazmy, ze gdy mamy do
czynienia z czastka poruszajaca sie w kierunku [111] w potprzewodniku o strukturze
blendy cynkowej, wystepujacy w hamiltonianie iloczyn wektorowy zeruje sie. Jezeli
nanodrut wyhodujemy tak, by kierunek wzrostu (a wiec rowniez i kierunek swobody
uwiezionego w nim pozniej elektronu) pokrywatl sie z kierunkiem krystalograficznym
[111], oddziatywanie Dresselhausa zniknie [32]. Przyjmujemy, ze wszystkie rozwazane

w niniejszej pracy nanodruty sa wytworzone w taki sposob.

1.7 Ewolucja czasowa

Ewolucje czasowa funkcji falowej otrzymamy rozwigzujac numerycznie row-
nanie Schrodingera. Aby tego dokonaé, ograniczamy dziedzine funkcji falowej do
dyskretnego zbioru punktéow. Wybieramy na osi czasu M punktoéw odlegltych od
siebie o At:

tm = mAt, m=0,1,....M — 1, (1.12)

przy czym At okreslamy mianem kroku czasowego. Rozwazaé bedziemy wartosci
funkcji falowej jedynie w chwilach t¢,,: W(z,t) — ¥(z,t,,).
Wystepujaca w rownaniu Schrodingera (wzor 1.6) pierwsza pochodna czasowa

przyblizamy przy pomocy centralnego ilorazu réznicowego:

8\Il(x,tm) lIl('rathrl) B \Il(xutmfl)
~ . 1.1
ot 2At (1.13)

Wybér ten zapewnia stabilnosé ewolucji czasowej [35]. Otrzymujemy formute po-



zwalajaca na wyliczenie wartoéci funkcji falowej w kolejnym kroku czasowym:

2UAL
= Y (e b)) (b)), m> 1 (114)

\I,(:Eutm-i-l) = ‘Il(xatm—l) -

Szukane rozwigzanie uzyskujemy stosujac powyzsza formule w sposob iteracyjny:
przyjmujemy wartosci W(z,tg) i ¥(x,t;) jako warunek poczatkowy symulacji, a na-
stepnie krok po kroku wyliczamy postac¢ funkcji falowej dla kolejnych m, za kazdym
razem normujac nowo uzyskana funkcje. Rachunki prowadzimy az do osiagniecia
zatozonego maksymalnego czasu £y, ;.

Wartoéci funkceji falowej w chwili ¢; przyjmujemy takie same jak dla chwili ¢,
poniewaz nie wptywa to na wynik symulacji. We wszystkich przypadkach bedziemy

rowniez zaktadaé, ze poczatkowo uktad znajduje sie¢ w stanie podstawowym.

1.8 Metoda ewolucji w czasie urojonym

Do wyliczenia postaci funkcji falowej Wo(x) stanu podstawowego wykorzy-
stamy metode ewolucji w czasie urojonym. Metoda ta korzysta z niemal tego sa-
mego algorytmu co omoéwiona uprzednio ewolucja czasowa, przez co jest wygodna
w implementacji: fragment kodu symulacji odpowiedzialny za szukanie zaleznego od
czasu rozwigzania po drobnych modyfikacjach moze zosta¢ z powodzeniem uzyty do
rozwigzania problemu wtasnego hamiltonianu.

Symbolem Hy oznaczmy hamiltonian (1.8) w chwili poczatkowe;:
Hy(z) = H(z,t = 0). (1.15)

Przyjmijmy roéwniez, ze w chwili ¢ = 0 uktad opisany jest dowolng, niezerowa funk-
cja falowa W(x,¢t = 0). Dla hamiltonianu H,, ktory nie zalezy od czasu, ewolucja

czasowa funkcji falowej dana jest analitycznym wyrazeniem:

W(x,t) = che_iEjt/hlIlj(x), (1.16)
=0

gdzie ¥; i I sg kolejnymi funkcjami oraz warto$ciami wlasnymi H,, a wartosci Cj
sa wspoOlczynnikami rozwiniecia W(z,t = 0) w bazie funkcji ;.
Metoda ewolucji w czasie urojonym polega na zastgpieniu czasu zmienna
urojona:
t = —ir, (1.17)

przy 7 € R. Stosujac powyzsze podstawienie do wzoru 1.16 otrzymujemy:

W(xr,7)= che’Eﬂ/h\I'j(:c). (1.18)
=0
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Wyktadnik eksponenty nie jest juz urojony, przez co czynnik z nig zwiazany przestaje
nadawac funkcji falowej zespolona faze, a zaczyna wprowadzaé selektywne ttumienie.
Udzial poszczegdlnych stanéw bazowych w kombinacji liniowej tworzacej funkcje

W(x,7) okreslony jest teraz przez wspolczynniki ¢;(7) = cje Fir/h

, ktore maleja
wraz z rosnacym 7, przy czym maleja tym szybciej, im wicksza jest energia £;. Im
wieksze 7, tym stan opisywany przez W jest blizszy stanowi Wy,

Dyskretyzujac parametr 7 tak jak poprzednio czas (1.12) mozemy otrzymac
wyrazenie na numeryczng ewolucje w czasie urojonym, przy czym stabilnosé za-
pewnia w tym przypadku przyblizenie pierwszej pochodnej czasowej przez iloraz
roznicowy ,w przod” [36]:

oV (z, 7p) - W (2, Tma1) — Y(Tn, Tin)
or AT '

(1.19)

Rozpisujemy rownanie Schrodingera (wzor 1.6) dla hamiltonianu Hy przechodzac

na czas urojony (1.17) oraz stosujac powyzsze przyblizenie. Otrzymujemy:

AT A
W (z, Ty1) = U(z, 7)) — %Ho(x)\Il(x,Tm), m > 0. (1.20)

Rownanie rozwigzujemy w sposob iteracyjny. Rownoczesnie w kazdym kroku cza-
sowym normujemy funkcje falowa, co zapobiega jej calkowitemu wygaszeniu. Po
wykonaniu odpowiednio duzej liczby iteracji funkcja falowa W(x,7,,) zostanie po-
zbawiona przyczynkéw pochodzacych od standéw wzbudzonych, stajac sie szukana
funkcja falowa stanu podstawowego Wo(x).

W niniejszej pracy bedziemy rozwazaé¢ przypadki, w ktorych energia poten-
cjalna V' zalezy od rozkladu tadunku elektronu w uktadzie. Z tego powodu ewolucje
W czasie urojonym prowadzimy w spos6b samouzgodniony: otrzymane w jej wyniku
rozwigzanie traktujemy jako rozwigzanie przyblizone \i', ktore wykorzystujemy do
wyliczenia lepszego przyblizenia rozkladu energii potencjalnej V, a nastepnie konty-
nuujac ewolucje w czasie urojonym wyliczamy kolejne przyblizenie funkcji falowe;j.
Proces taki powtarzamy az do uzyskania zbieznosci, o ktorej $wiadczy ustabilizowa-

nie sie wyliczanej na biezgco wartosci oczekiwanej energii.

1.9 Siatka przestrzenna

Aby moéc uzyska¢ numeryczne rozwigzanie rownania Schrodingera musimy
zdyskretyzowaé réwniez zmienng przestrzenna. Na osi x wybieramy N réwnoodle-
glych potozen:

L,
xn:—7+nAx, n=0,1,...,N —1, (1.21)
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gdzie L, jest dlugoscia rozwazanego odcinka drutu, a Ax = % Zbioér potozen
x, tworzy siatke przestrzenna, a parametr Az nazywamy krokiem siatki. Zbior x,

i zbior chwil ¢, (wzor 1.12) przyjmujemy jako nowa dziedzine funkcji falowej:
W (z,ty) = U(x,, ty). (1.22)

Wszystkie wystepujace w dalszej czedci pracy calki przestrzenne z dowolnej
funkcji f bedziemy wylicza¢ korzystajac z najprostszej metody, polegajacej na po-
dzieleniu obszaru pod wykresem funkcji na skoriczona liczbe prostokatow o szerokosci

Az i przyblizeniu wartosci catki przez sume ich pol (metoda prostokatow):

Lz /2 N—1
/ F(@)de ~ 3 flan)Ar. (1.23)
—LE/Q n=0

1.10 Dyskretyzacja drugiej pochodnej przestrzennej

W sktad hamiltonianu (1.8) wchodzi proporcjonalny do drugiej pochodnej
przestrzennej operator energii kinetycznej. Najprostsza, 3-punktowa metoda dys-
kretyzacji tej pochodnej okazuje sie by¢ niewystarczajaca do uzyskania wynikéw
zgodnych z rozwigzaniem analitycznym (podrozdzial 1.11). Dokladniejsza dyskre-
tyzacje uzyskujemy wykorzystujac znajomosé wartosci funkcji falowej na wiekszej
liczbie punktow siatki. Ogodlna posta¢ p-punktowej metody przyblizenia drugiej po-
chodnej przestrzennej, gdzie p = 2r + 1, a r € NT, przedstawia sie nastepujaco [37]:

9 r
0 ‘I’g’;g’tm) ~ Alﬁ S 0 (@, b). (1.24)

j==r

Wystepujace w powyzszej formule wspoteczynniki sa symetryczne wzgledem j = 0:
a; = a_;. Wartosci wspolezynnikéw dla pierwszych pieciu przyblizen (p od 3 do 11)

zostaly przedstawione w tabeli 2.

Tabela 2. Wspotczynniki a; aproksymacji drugiej pochodnej przestrzennej

dla metody p-punktowej; a_; = a; [37].

p Qo a1 a2 a3 Qy as
3 —2 1
_5 4 _ 1
i) 2 3 12
7 _ 49 3 _3 1
18 2 20 90
9 __ 205 8 _1 8 __1
72 5 5 315 560
11 5269 5 5 5 1
1800 3 21 126 1008 3150
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Aby zastosowa¢ p-punktowa metode dyskretyzacji drugiej pochodnej musimy
przyja¢ warunek brzegowy na funkcje falowa W obejmujacy p — 1 punktow siatki,
a doktadniej po p%l punktoéw na obu jej brzegach. W symulacjach rozwazaé¢ bedziemy
zlokalizowane pakiety falowe, dlatego tez oczekujemy, ze funkcja falowa bedzie nie-
zerowa w skonczonym obszarze przestrzeni. Rozmiar siatki dobieramy tak, by W
zerowala sie na jej brzegach, przy czym dla metod o p > 3 dolaczamy po obu jej

stronach po 3%3 dodatkowe punkty:

_ _p=3
,0

(2, tn) =0 dla {"_ o

, 1.25
n=N-1,..,N—-14+82 (1.25)

co pozwala utrzymac¢ stata dlugos$¢ rozwazanego odcinka drutu L, niezaleznie od
wybranej metody.

W rzeczywistych rachunkach uzywaé¢ bedziemy potencjatu uwiezienia wzdtuz
osi z, ktory bedzie zapobiegal przedostawaniu sie pakietu w poblize brzegow siatki,
wobec czego przyjete zalozenie jest w pelni usprawiedliwione. W modelowych symu-
lacjach, w ktorych pakiet falowy docierat bedzie do granicy pudta obliczeniowego,
zerowanie wartosci funkcji falowej na jego brzegach efektywnie wprowadza nieskon-

czone bariery potencjatu, od ktorych pakiet falowy sie odbija.

1.11 Test dokladnosci metod dyskretyzacji drugiej pochodnej

przestrzennej

Aby przebadaé¢, jak wybér metody aproksymacji drugiej pochodnej prze-
strzennej oraz kroku siatki wplywa na doktadnosé rozwigzania, musimy postuzyé
sie przykladem, dla ktorego istnieje rozwigzanie analityczne. Takim przyktadem sa
stany koherentne oscylatora harmonicznego [38]. Jezeli umiescimy elektron w stanie
podstawowym potencjatu parabolicznego, a nastepnie nadamy mu ped badz wy-
chylimy z polozenia réwnowagi, to wprawimy go w ruch. Uzyskamy stan, w ktérym
elektron oscyluje woko6l minimum energii potencjalnej ze stata czestoscia i amplituda.
Stan taki nosi nazwe stanu koherentnego. Charakterystyczna wtasnoscia tego stanu
jest to, ze opisujacy czastke pakiet falowy utrzymuje podczas ruchu poczatkowy
ksztalt — pomimo tego, ze uzyskany stan nie jest juz stanem wlasnym oscylatora.

Zatozmy, ze rozktad energii potencjalnej elektronu jest idealnie paraboliczny,
dany zalezno$cia:

1
V(z) = §m*w2x2, (1.26)

przy czym m* oznacza mase efektywna czastki, a w jest czestoscig charakterystyczna
oscylatora, taka, ze hw = 0,2meV. Przyjmijmy roéwniez, ze w ukladzie nie wy-

stepuje oddzialywanie Rashby (Hg = 0), dzieki czemu funkcje falowa ¥ mozemy
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rozseparowal na cze$¢ spinowa x i przestrzenng 1. Czesé spinowa funkcji falowej
przyjmuje posta¢ wektora kolumnowego [a,ﬁ]T o stalych wspoétczynnikach, ktore
nie maja wplywu na przebieg symulacji. Skupimy sie wiec na czesci przestrzennej.

Jezeli w chwili t = 0 wartos¢ oczekiwana pedu elektronu wynosi hky, a srodek
opisujacego go pakietu znajduje sie w minimum energii potencjalnej (polozenie,
w ktorym pakiet osiaga maksymalna warto$é oczekiwana pedu), czyli w punkcie
x = 0, to zalezna od czasu funkcja falowa stanu koherentnego dana jest wyrazeniem
[39]:

1
1 2 (@ope? 1
(1) = e 12 e—§w.ztem(t)ace—Ezu(t),‘i(t)7 1.97
przy czym p(t) = 2koy?sin(wt), a k(t) = kg cos(wt). Wystepujacy w powyzsze] for-

h
2m*w

mule parametr v réwny mozemy traktowaé¢ jako odchylenie standardowe
rozkladu prawdopodobieristwa, ktory otrzymamy jako |tes|”. Podniesienie do kwa-
dratu modutu funkcji 1. usunie wystepujace w niej zespolone eksponenty, dajac
w rezultacie gaussian, ktorego $rodek przemieszczaé sie bedzie ruchem sinusoidalnie
zmiennym:

1 _ (a—p())?
e T (1.28)

2 _
chs(xvt” - ’Y\/ﬂ

Przytoczone rozwigzanie postuzy nam do przetestowania omoéwionych w po-
przednim podrozdziale metod numerycznych i wybrania tych o zadowalajacej nas
doktadnosci. W celu uzyskania warunku poczatkowego symulacji wyliczymy prze-
strzenna czes¢ funkeji falowej elektronu w stanie podstawowym vg(x) przy pomocy
metody ewolucji w czasie urojonym (podrozdzial 1.8). Nastepnie bedziemy nada-
waé czastce ped i obserwowac, czy jej zachowanie zgadza sie z przewidzianym przez
rozwiagzanie analityczne. Pozwoli nam to sprawdzi¢, czy zaprojektowana symulacja
cechuje sie zadowalajaca nas doktadnoscia, co jest niezbedne do przejscia do rzeczy-
wistych, niemodelowych potencjaléw, dla ktérych nie dysponujemy rozwiazaniem
analitycznym ewolucji czasowej.

Zeby wprawi¢ w ruch poczatkowo spoczywajacy pakiet, nadajemy mu star-
towy ped hkq. Uzyskujemy to mnozac funkcje falowa spoczywajacego elektronu ¢ (x)
przez fale plaska e™*0®. Wielkosé¢ poczatkowego pedu wplywa na maksymalne wychy-
lenie x,., ktore osiggaé bedzie srodek pakietu, a bedzie ono tym wieksze, im wieksze
ko przyjmiemy. W kolejnych rozdziatach pracy dazy¢ bedziemy do przestrzennego
rozdzielenia pakietu elektronowego na sktadowe o przeciwnych spinach, dlatego tez
zazadajmy teraz, zeby Tna. bylo na tyle duze, by funkcja falowa pakietu wychy-
lonego o xy.x nie przekrywata sie z funkcjg falowa pakietu wychylonego 0 —z .y,
co przy przyjetych przez nas parametrach ukladu ma miejsce, gdy rmax = H00nm

(Tmax > 47 przy v ~ 117nm). Gdy poréwnamy energie kinetyczna elektronu wy-
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nikajaca z nadanego mu pedu z energia potencjalng srodka pakietu w momencie
maksymalnego wychylenia (moment zerowania sie wartosci oczekiwanej pedu pa-

kietu), to jest:
th(% 1 *, 2 2

= §m W Tinaxs

2m*
otrzymamy zwigzek taczacy liniowg zaleznoscia xn.x z liczba falowa kq:
m*w
h
Przy zatozonym hw = 0,2meV, szukane kq osiagga wartosé¢ bliska 18 me

ko = —— Zimax. (1.29)

Do oceny doktadnosci wybranej metody potrzebowa¢ bedziemy miary prze-
krywania sie rozwiazania numerycznego i analitycznego, ktora oznaczy¢ mozemy
jako O i liczy¢ jako kwadrat modutu rzutu numerycznie wyliczonej funkeji falowej
¥ na funkcje falowa uzyskang analitycznie 1., czyli

Lo/2 2

0(t) = (e | ) = | [ via )0 )] (1.30)

Lo /2
Obliczenia prowadzimy az do chwili ¢ = 1ns, gdyz wykonane w dalszej czesci pracy
symulacje nie przekraczaja tego czasu. Obserwujemy, jak zmienia sie miara przekry-
wania O. Im blizej rozwiazania analitycznego sie znajdujemy, tym wartosci parame-

tru O sytuuja sie blizej 1.

1,0 \
10nm —— |
20nm ——

0.8 30 nm |
40 nm

0,6 - 50nm —— -

Q

0,4 + -

02 T

0,0 ‘ : ! ‘ ‘ =

0 200 400 600 800 1000

t [ps]
Rysunek 1. Miara przekrywania sie rozwiazania numerycznego i analitycznego O
w zaleznos$ci od czasu dla 3-punktowej metody liczenia drugiej pochodnej, dla réznych

krokéw przestrzennych Az (zgodnie z legenda).

Korzystajac z metod dyskretyzacji drugiej pochodnej przestrzennej o roéznej
doktadnosci (wzor 1.24) przeprowadzamy szereg symulacji, ktorych wyniki umiesz-
czamy na rysunkach 1-3. Rysunek 1. prezentuje czasowe przebiegi miary przekrywa-

nia O uzyskane dla metody 3-punktowej przy zastosowaniu kilku réznych wartosci

14



kroku przestrzennego Ax. Najlepszy wynik otrzymujemy dla najkrotszego z przete-
stowanych krokow siatki Az = 10nm (krzywa fioletowa) — parametr O utrzymuje
sie powyzej wartosci 0,99 przez okoto 60 ps. Cho¢ rezultat ten nie jest w pelni
satysfakcjonujacy, metode 3-punktowa mozemy z powodzeniem uzyé¢ w krotkich sy-
mulacjach, jesli przyjmiemy odpowiednio maty krok przestrzenny: dla Ax = 10nm
maksymalny czas trwania symulacji nie powinien przekracza¢ 60 ps.

Dos¢ duza poprawe widaé¢ juz po niewielkim zwickszeniu doktadnosci dys-
kretyzacji, a $wiadczace o tym wyniki symulacji dla 5-punktowej metody liczenia
drugiej pochodnej umieszczone zostaty na rysunku 2. Przyblizenie to radzi sobie
bardzo dobrze dla kroku 10 nm (na rysunku odstepstwo od maksymalnej wartosci
jest niezauwazalne), a dla kroku 20 nm dalej osiaga w miare dobry wynik — miara

przekrywania O nie spada ponizej wartosci 0,99 przez okoto 400 ps.

1,0
0,8 + .
0,6 - .
Q
0,4 - =
b =— 10nm
— 20nm
0,2 1 30 nm B
40 nm
—— 50nm
070 i 1 i I i I i i
0 200 400 600 800 1000

t [ps]
Rysunek 2. Miara przekrywania sie rozwigzania numerycznego i analitycznego O
w zaleznos$ci od czasu dla 5-punktowej metody liczenia drugiej pochodnej, dla réznych

krokow przestrzennych Az (zgodnie z legenda).

Aby poréwnacé ze soba doktadnosé kilku metod przyblizenia drugiej pochod-

nej przestrzennej postuzmy sie parametrem 0:
0= m?X(l -0(t)=1- mtin O(t), (1.31)

ktory interpretujemy jako najwieksze zanotowane w czasie trwania symulacji odstep-
stwo rozwiazania numerycznego od analitycznego. Rysunek 3. przedstawia wartoscé
parametru 0 w zaleznosci od kroku przestrzennego Az dla metod od 3-punktowe;j

do 11-punktowe;j.
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Rysunek 3. Wartos¢ parametru § w zaleznosci od kroku siatki Az dla réznych me-
tod dyskretyzacji drugiej pochodnej przestrzennej. Punkty, odpowiadajace uzyskanym
wynikom, zostaly potaczone linia dla wiekszej przejrzystosci. Na osi pionowej zasto-

sowano skale logarytmiczna.

Zauwazamy, ze pozytywny wplyw na dokladno$é¢ symulacji maja zaréwno
zmniejszanie kroku siatki Az, jaki i zwiekszenie liczby punktow p, na ktorych opiera
sie przyblizenie drugiej pochodnej przestrzennej (wzor 1.24). Najlepiej z przetesto-
wanych metod poradzita sobie metoda 11-punktowa, dla ktoérej bardzo dobry wynik
z 0 < 0,1% otrzymujemy juz dla stosunkowo duzego kroku Az = 40nm. Przyje-
cie jak najwiekszego mozliwego kroku przestrzennego jest korzystne: im wieksze Ax
wybierzemy, tym mniej punktow siatki jest potrzebne by opisa¢ funkcje falowa na
rozwazanym odcinku drutu kwantowego, a co za tym idzie — tym krocej trwaja ob-
liczenia. Metoda 11-punktowa pozwala na przyspieszenie rachunkow (przez wybor
duzego kroku Ax) przy jednoczesnym zachowaniu satysfakcjonujacej dokladnosci,
dlatego to wilasnie ja wykorzystywaé¢ bedziemy w kolejnych symulacjach niniejszej

pracy.

1.12 Dyskretyzacja pierwszej pochodnej przestrzennej

W sktad hamiltonianu Rashby (1.11) wchodzi operator pedu, ktory w re-
prezentacji potozeniowej jest proporcjonalny do pierwszej pochodnej przestrzennej.
Formula na ¢g-punktowe przyblizenie tej pochodnej, gdzie ¢ = 2r + 1, a r € N, ma

postaé [37]:

OV (zn,tm) 1 .
0 AL D bW (@, tm), (1.32)

Jj=-
przy czym wspOtczynniki o przeciwnych indeksach przyjmuja przeciwne wartosci:

b_j = —bj, a by = 0. Wartosci b; dla metod od 3-punktowej do 11-punktowej za-
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mieszczone zostaly w tabeli 3.

Tabela 3. Wspoélczynniki b; przyblizenia pierwszej pochodnej przestrzennej

dla metody ¢-punktowej; b_; = —b; [37].

q b by b bs by bs
3 0 :

5 | 0 5 | w

7|0 i | W | w

9 | o I e I A

1 o | % | ®m | | ow

W symulacjach stosowa¢ bedziemy 11-punktowa metode dyskretyzacji pierw-
szej pochodnej przestrzennej, gdyz wykorzystuje ona wartosci funkcji falowej na tej
samej liczbie punktow, co wybrana metoda przyblizenia drugiej pochodnej prze-
strzennej. Przyjete uprzednio warunki brzegowe (wzor 1.25) sa odpowiednie rowniez

i dla tej dyskretyzacji.

1.13 Ro6wnanie Poissona

W przypadkach modelowych zadajemy funkcje energii potencjalnej V (z,t),
co miato miejsce na przyktad przy testowaniu dyskretyzacji drugiej pochodnej prze-
strzennej (wzoér 1.26). Nie mozemy natomiast przy pomocy analitycznych formut do-
ktadnie opisa¢ rozktadu V(x,t) w rzeczywistych nanourzadzeniach. W takich przy-
padkach do wyliczenia V' wykorzystujemy catkowity potencjat elektrostatyczny o,
ktory uzyskujemy rozwigzujac numerycznie uogolnione rownanie Poissona wewnatrz

pudta obliczeniowego {2 obejmujacego nanourzadzenie:

V(soe(r)Vgotot(r, t)) — —po(r,1), (1.33)

gdzie g¢ jest przenikalnoscig elektryczna prozni, e(r) — wzgledna przenikalnoscia elek-
tryczng materialow tworzgcych nanourzadzenie, a p. — gestoscig tadunku elektronu.

W tym celu definiujemy nowa, tréjwymiarows siatke przestrzenna (x;, y;, 2 ):
T =—% +iAz, i=0,1,..,N, -1,
yj:_% +]Ay7 j:OaL"'vNy_l; (134)
2z = kAz, k=0,1,...,N, — 1.

Wystepujace w powyzszym wyrazeniu L, i L, wraz z L, okreSlaja rozmiary pudta
obliczeniowego obejmujacego symulowana czesé nanourzadzenia, a Az, Ay i Az oraz

N, Ny i N, oznaczaja odpowiednio krok i liczbe punkéw siatki w danym kierunku
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przestrzeni. Zadamy, by siatka ta byla w kierunku z identyczna z siatka uzywang
do opisu funkeji falowej (wzor 1.21).
Wystepujaca we wzorze 1.33 trojwymiarowa gesto$¢ tadunku elektronu p,

wigzemy z (jednowymiarowa) funkcja falowg W w nastepujacy sposob:
Pe(Tis Yws 2wy tm) = — |€] \IIT(xi,tm)\Il(xi,tm) / (AyAz), (1.35)

gdzie y,, 1 2y sa wspolrzednymi punktow, przez ktore przechodzi o§ nanodrutu. Dla

punktow lezacych poza ta osia (0 y; # yw lub 2z # zy) przyjmujemy p, = 0.
Rownanie (1.33) rozwiazujemy dla kazdej chwili ¢,, w sposob iteracyjny na

siatce przestrzennej korzystajac ze schematu zaproponowanego i przetestowanego

w pracy [40]:

Spgtl (xia Yjs %k tm) = (1 - 77) @éot(wiv Yjs 2k tm)+

Ui o
A - (AzngDiitl(% 1> Yjs ks tm) + /\”“"]kgotot(xzﬂ,y],zk,t )+
irjs
- /\yﬂk§0mt (@i, Yj1, 2k, tm) + Ay]k @tot(l’z,%-&-lazk’t )+

+/\ij90tot (Tis Yjs 2h—15 tm) + )‘zm%ot(mwymzﬂht )+
1
+€_pe(xivyj7zk7tm)>7 (136)
0

gdzie [ numeruje kolejne przyblizenia rozktadu potencjatu i, a n jest wspotezyn-
nikiem relaksacji. Przyjmujemy n = 1,9 (nadrelaksacja [36]). Wspolczynniki \;

dane s3 nastepujacymi formutami:

Nojk = 77 (5(% 15 Yj» %) +€(%%azk>)

v (5(%“ Yi» %) +€(%?Jgazk))

)‘ij;k = zAlyz (6(%7% 1, 2k) + (w4, vy, Zk))
(1.37)

e CONRREARECNTEN)]

N = g (v o) + 2l 020 ).

e CONTE N B CR7EN) ]

a A, j, oznacza ich sume:

Nijie = N H A+ N N+ A+ AT (1.38)
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Rysunek 4. Sciany pudla obliczeniowego 92 na schematycznych przekrojach nano-
urzadzenia opisanego dokladniej w rozdziale 3.: a) przekroj wykonany wzdtuz osi na-
nodrutu w plaszczyznie y = yy, oraz b) wykonany w plaszczyznie x = 0 (prostopadle
do osi nanodrutu). Czerwong ramka zaznaczony zostal brzeg pudia 02, obejmujacy
jego obszar . Warstwom izolatorow (odcienie zottego koloru) oraz pédtprzewodni-
kowemu nanodrutowi (kolor niebieski) przyporzadkowane zostaly odpowiadajace im

przenikalnosci elektryczne . Odcieniami szarosci zaznaczone zostaly elektrody.

Wyliczanie @it} zaczynamy od punktu (zy,y1,21) i przechodzimy po wne-
trzu pudta obliczeniowego w taki sposob, by wykorzystywaé¢ wyliczone juz dla czesci
z sasiednich punktow wartosci nowego przyblizenia it} (wzor 1.36). Gdy ktorys
z tych sasiednich punktow lezy na brzegu pudta, do obliczen wykorzystujemy war-

tos¢ aktualnego przyblizenia potencjatu ¢!, w tym punkcie (zamiast ¢!!). Podczas
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przechodzenia po siatce pomijamy punkty znajdujace si¢ na powierzchni pudta ob-
liczeniowego oraz w obszarach, w ktorych umiescilismy elektrody (rysunki 4. i 5.) —
w punktach tych wartosci potencjatu lub sposob ich wyliczania zadajemy zgodnie

z opisanymi ponizej warunkami brzegowymi.

_______ o

Ug g

5 5
E ’L I [T T [T [T T [T I =

2T %

nanodrut =

g =
= I T 1 [T T 1 T 1 [T T 1 I =

S =

1 Ua S

ar =

U2 U4 U5 U7

U6|

I
!
I
I
I
’ |
I
1

k3 k3 k3 k3 k3 k3 k)
200nm 200nm 200nm 200nm 200nm 200nm 200nm

U1|

U3|

Rysunek 5. Ulozenie elektrod poprzecznych (U; — Uy) oraz rownoleglych (U i Ug)
w nanourzadzeniu omawianym w rozdziale 3., przedstawione na schematycznym wi-

doku ,0d gory”. Czerwona ramka reprezentuje brzeg 02 pudla obliczeniowego.

Warunki brzegowe dla réwnania Poissona w obszarze elektrod sa dobrze
okreslone: potencjal elektrostatyczny w calym przewodniku jest réwny przylozo-
nemu do niego napieciu U, dlatego tez we wszystkich punktach siatki w obre-
bie danej elektrody wystarczy przyjaé¢ i utrzymywacé przez caly proces iteracyjny
stala wartos¢ potencjatu odpowiadajaca napieciu przytozonemu do danej elektrody:
Grot (Tis Yjs 2k, tm) = Ul(tm). Dotyczy to zaréwno elektrod znajdujacych sie wewnatrz
pudla obliczeniowego (rysunki 4. i 5., elektrody poprzeczne i rownolegte), jak i na
jego gornej i dolnej powierzchni (rysunek 4., elektroda Uip). Silnie domieszkowane
potprzewodnikowe podtoze rowniez zachowywadé si¢ bedzie w dobrym przyblizeniu
jak elektroda, do ktorej mozemy przylozyé¢ napiecie odniesienia.

Na $cianach pudla obliczeniowego, na ktorych nie ma elektrod, przyjmujemy

jako warunek brzegowy zerowanie sie pochodnej normalnej potencjatu:
Vg&tot n = 0, (139)

przy n bedacym wektorem normalnym do danej sciany. Warunek ten jest doklad-
nie spelniony w nieskoriczonej odleglosci od tadunku. Zastosowanie go w skonczo-

nym pudle obliczeniowym wymaga przeprowadzania testow zbieznosci rozwiazania
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w funkcji rozmiaréw pudla i przyjecia do dalszych symulacji takich rozmiaréw, kto-
rych zwiekszanie nie prowadzi do widocznych zmian wyliczanego rozkladu poten-
cjatu.

Uzyskany przez rozwigzanie roéwnania Poissona rozktad potencjatu elektro-
statycznego @i wewnatrz nanourzadzenia uwzglednia geometrie elektrod, napiecia
do nich przytozone oraz potencjatl pochodzacy od tadunku wyindukowanego na ich
powierzchni i w dielektryku. Jednak wyliczone ¢4 zawiera réowniez skladnik po-
tencjatlu ¢, pochodzacy bezposrednio od elektronu. Musi on zosta¢ odjety od i,
gdyz elektron nie moze samooddziatywaé — elektron nie ,,odczuwa” catkowitego po-
tencjatu w nanostrukturze, ale wytacznie potencjat indukowany oraz pochodzacy od
przyltozonych do bramek napie¢. Aby uzyskaé¢ postaé¢ o, rozwigzujemy iteracyjnie

dodatkowe rownanie Poissona:
EUEWVQ%(I“, t) = —pe(I‘, t)’ (1'40)

przy czym tym razem przyjmujemy stata wartos¢ przenikalnosci elektrycznej w ca-
lym pudle obliczeniowym, réwna przenikalnos$ci nanodrutu e, = ep,5,. Pomijamy
ponadto obecnosé elektrod, a warunek brzegowy na wszystkich $cianach pudta (09)
przyjmujemy jako potencjat pochodzacy od rozktadu tadunku elektronu i zadajemy

go caltka z potencjatu kulombowskiego, liczong po calym obszarze pudta §2:

1 pe(r',t) 5
e € 000) = —— / i (1.41)

Ostatecznie rozktad energii potencjalnej V' dla elektronu otrzymujemy jako:

V(Iia tm) = - |€| (Sotot(xia Ywy 2w, tm) - (pe(xia Yws 2w tm)) (142)

1.14 Wplyw rozmiaréw pudla obliczeniowego na oszacowanie

energii elektronu

Sprawdzmy, jakiej wielkosci pudtem obliczeniowym trzeba otoczy¢ omawiane
w rozdziale 3. nanourzadzenie, by zastosowanie na Scianach bocznych pudta warunku
brzegowego (1.39) bylto poprawne. W tym celu bedziemy sukcesywnie zwiekszaé roz-
miar pudta w kierunku x lub y i za kazdym razem rozwiazywaé¢ na nowo, w sposdb
samouzgodniony, rownanie Schrodingera i réwnanie Poissona. Znaleziong funkcje fa-
lowa elektronu w stanie podstawowym oraz rozkitad potencjalu elektrostatycznego
wykorzystamy do wyliczenia wartosci oczekiwanej hamiltonianu, czyli energii elek-
tronu, w chwili poczatkowej: <fI0>. Nastepnie przebadamy, jak <fIO> zmienia sie
wraz 7z rozmiarem pudta. Przyjmujemy ponadto, ze elektrody, niezaleznie od przy-

jetych N, i N, wykraczaja poza obszar pudla obliczeniowego, tak jak zostalo to
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przedstawione na rysunkach 4. i 5. Szczegdlty budowy nanourzadzenia oraz napiecia
przylozone do elektrod sg takie jak podano w podrozdziatach 3.3 i 3.4.

Zajmijmy sie najpierw zwiekszaniem pudla obliczeniowego w kierunku y.
Przyjmijmy krok siatki Ay = 10nm. Obliczenia zaczynamy od N, = 13 — liczby
punktow, ktora pozwala na objecie pudtem obliczeniowym zaréwno nanodrutu, jak
i waskiego fragmentu elektrod U, i Ug. Po wyliczeniu wartosci <I:IO> powiekszamy
siatke o dwa punkty w tym kierunku (dokladajac po jednym punkcie z kazdej strony)
i ponawiamy obliczenia. Uzyskane wyniki przedstawiamy na rysunku 6. (krzywa ja-

snoniebieska, dolna o§).

Ny
01 172 176 180 184 188 192 196
) T T T T T T T T T T T T T
<H0>(N’I') L]
(Ho)(Ny)
= 0,0 + i
(]
A
51 -0,1 | |
[ L g L g < L g < < v —l o0
_0’2 1 i 1 i 1 i 1 i 1 i 1 i 1
15 19 23 27 31 35 39
Ny

Rysunek 6. Wartos¢ oczekiwana hamiltonianu (Fy) w zaleznosci od przyjetej liczby
punktow siatki N, (gorna os) lub N, (dolna os). Krzywa <I:IO>(NI) uzyskano przy
zalozonym N, = 31, a krzywg <I:IO>(Ny) przy N, = 176.

Wraz ze zwiekszaniem pudta obliczeniowego w kierunku y obserwujemy spa-
dek wartosci <ﬂ0>. Poczatkowo (N, < 21) spadek ten jest znaczny, co $wiadczy
o niewystarczajacym oddaleniu $cian pudtla obliczeniowego od uwiezionego w drucie
kwantowym elektronu. Dalsze zwiekszanie pudta prowadzi do szybkiego wyptasz-
czenia sie krzywej <I:IO>(Ny), tak ze juz przy okolo N, = 29 spadek wartosci staje
sie zaniedbywalny. Poréwnajmy, jak zmienia sie rozklad energii potencjalnej V(z)
elektronu (wzor 1.42) w zaleznosci od liczby punkow siatki w kierunku y.

Rysunek 7. przedstawia zestawienie wykreslonych w poblizu z = 0 przebiegéw
V uzyskanych dla trzech réznych wartosci N,: 21, 31 i 41. Krzywa dla N, = 21 (kolor
czerwony) widocznie odstaje od reszty, niemniej pozostale dwie (niebieska i czarna
przerywana) niemal sie pokrywaja. Zwiekszanie liczby punktow siatki w kierunku
y powyzej N, = 31 nie przynosi znaczacej zmiany rozkladu potencjatu, powoduje

natomiast wzrost nakladu obliczen potrzebnych do jego uzyskania. Poprzestajemy
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zatem na N, = 31, dla ktorego pudto obliczeniowe posiada szerokos¢ L, = 300 nm

i obejmuje fragmenty elektrod Ua i Ug szerokie na 100 nm (jak na rysunku 5.).

N,=21 —— N, =31 N, =41 - - -
0,2 T T T T T T T T T T

0,0

V [meV]

0,2

0,3 0,2 0,1 0,0 0,1 0,2 0,3

Rysunek 7. Rozklad energii potencjalna elektronu uzyskany dla trzech réznych sze-

rokosci pudta obliczeniowego.

Podobnie sprawdzamy, jak warto$¢ oczekiwana hamiltonianu <ﬂ0> zmienia
sie przy zwiekszaniu pudta obliczeniowego w kierunku x. Przyjmujemy Az rowniez
réwne 10 nm i zaczynamy od stosunkowo duzej liczby punktéw N, = 170, potrzebnej
przy takim kroku siatki do opisania siedmiu elektrod U; (przy ¢ = 1, ...,7) o szeroko-
$ci 200 nm kazda (rysunek 5.). Uzyskany przebieg <fIO>(NI) zostal zamieszczony na
rysunku 6. (krzywa fioletowa, gorna o§). W poréwnaniu ze zmianami wartosci <fI0>
przy zwiekszaniu pudta obliczeniowego w kierunku y, rozszerzanie go w kierunku x

nie wplywa na energie potencjalng uwiezionego w drucie kwantowym elektronu.

1.15 Podsumowanie

W niniejszym rozdziale oméwione zostaly podstawy teoretyczne wykonywa-
nych w pracy symulacji oraz zastosowane w niej metody numeryczne. Ewolucje cza-
sowa funkcji falowej czastki badamy przez iteracyjne rozwiazywanie zaleznego od
czasu réwnania Schrodingera. Z przeprowadzonych testow metod dyskretyzacji dru-
giej pochodnej przestrzennej wynika, ze doktadnosé symulacji wzrasta wraz ze zwick-
szeniem liczby punktow, na ktorych oparte jest przyblizenie pochodnej (wzor 1.24),
a takze wraz ze zmniejszaniem kroku siatki Az. W dalszej czesci pracy korzystamy
z metody 11-punktowej, poniewaz pozwala ona na uzycie wiekszych krokéw siatki,
co przyspiesza obliczenia. Wykorzystujemy rowniez odpowiadajacg jej 11-punktows

metode przyblizenia pierwszej pochodnej przestrzenne;j.
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Do symulacji dzialania rzeczywistych nanourzadzen nie uzywamy potencja-
tow modelowych. Aktualny rozktad potencjatu elektrostatycznego wyliczamy po-
przez rozwiagzywanie rownania Poissona w sposob iteracyjny dla kazdego kroku cza-
sowego. Uzyskany w ten sposob potencjal uwzglednia wszystkie wazne efekty poja-
wiajace sie podczas dzialania nanourzadzenia.

Na $cianach pudta obliczeniowego nie pokrytych elektrodami przyjeliémy ze-
rowanie pochodnej normalnej potencjatu jako warunek brzegowy dla réwnania Pois-
sona. Sprawdziliémy jego stusznosé badajac zaleznosé energii elektronu od rozmiardéw
pudta. Okazato sie, ze by warunek ten byl w dobrym przyblizeniu spetniony, pudto

obliczeniowe nie musi by¢ bardzo duze.
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2 Sterowanie ruchem elektronu

2.1 Wprowadzenie

W niniejszym rozdziale przyjrzymy sie, jak sterowane polem elektrycznym od-
dziatywanie Rashby wptywa na ruch pojedynczego elektronu w potprzewodnikowym
drucie kwantowym. W tym celu postuzmy sie modelowym przypadkiem, w ktérym
elektron znajduje sie w poblizu jednej ptaskiej metalowej elektrody, rownoleglej do
osi drutu. Obecnosé elektronu prowadzi do pojawienia sie na powierzchni przewod-
nika tadunku indukowanego, ktory z kolei oddziatuje na elektron. Oddzialywanie to
nadaje elektronowi wtasnosci solitonowe — opisujacy go pakiet falowy moze poruszac
sie swobodnie wzdtuz drutu i utrzymuje staly ksztalt, nie ulegajac typowemu dla
swobodnego pakietu falowego ,rozptywaniu sie” [41]. Efekt ten pozwoli nam upro-
Sci¢ rozwazania dotyczace ruchu elektronu. Rozwazany uktad zostat schematycznie

przedstawiony na rysunku 8.

L =3um
| | |
bariera } nanodrut } bariera
potencjatu ! ! potencjatu
77777777777777777 [ ‘_________)i___777777777777777’
V(z<-3)=00 | / : ¢ V= g) =00
| | |
gesto$¢ tadunku 1
|
elektronu !
=0 d =50nm
P gestos¢ tadunku !
[ indukowanego |
z N\ : elektroda
|

Rysunek 8. Pogladowy schemat omawianego uktadu. Elektron znajduje sie w potprze-
wodnikowym nanodrucie o dtugosci L i oddziatuje z tadunkiem swobodnym zawartym
w metalowej plaszczyznie (elektroda), znajdujacej sie w odlegtosci d od osi nanodrutu.
Oddzialywanie to prowadzi do gromadzenia sie tadunku na powierzchni przewodnika

(fadunek indukowany).

Rownanie Schrodingera dla jednego wymiaru przestrzennego (1.6) rozwiazu-
jemy numerycznie dla elektronu umieszczonego w nanodrucie o dlugosci L = 3 pum.
Na brzegach siatki, pokrywajacych sie z konicami nanodrutu, przyjmujemy warunek
zerowania sie wartosci funkcji falowej W elektronu (wzor 1.25) sprawiajacy, ze brzegi
te beda ,odczuwane” przez czastke jako nieskoriczone bariery potencjatu. Uktad,
w kierunku rozciggajacym sie wzdtuz osi drutu, mozemy traktowacé jak szeroka,

prostokatna jame potencjatu, o nieskoriczenie wysokich $cianach (korice drutu).
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W omawianych w niniejszym rozdziale symulacjach postuzymy sie modelo-
wymi potencjalami — energie potencjalng V elektronu przyjmowaé¢ bedziemy jako
funkcje potozenia i czasu. Wykorzystamy réwniez modelowe pole elektryczne E

w celu wygenerowania oddzialywania spin-orbita.

2.2 Potencjal indukowany

Przyjmijmy, ze wspomniana uprzednio elektroda jest nieskonczona plaszczy-
zng, rozpieta na osiach x i y oraz znajdujaca sie w potozeniu z = 0. Pojedynczy
elektron umieszczamy w drucie kwantowym utozonym wzdtuz osi x i oddalonym
od elektrody o d = 50nm (rysunek 8.). Uklad wspolrzednych dobieramy tak, by
polozenie z = 0 znalazto sie¢ w potowie dlugosci rozwazanego odcinka drutu. W roz-
wazaniach zaniedbujemy mozliwos¢ pojawienia sie tadunku indukowanego w otacza-
jacym nanodrut dielektryku. Uzyskujemy to przyjmujac dla dielektryka taka sama
przenikalnosé elektryczng jak dla nanodrutu. Do opisu oddzialywania elektronu z ta-
dunkiem indukowanym na powierzchni elektrody wykorzystujemy metode obrazow,

ktora pozwala nam otrzymaé nastepujaca posta¢ energii potencjalnej [41]:

t
Vina (2, ) = "” ) _do' (2.1)

gdzie € oznacza wzgledna przenikalno$é elektryczna materiatu, z ktorego zostat wy-
konany nanodrut, a p jest gestoscia elektronows liczona jako ¥iw.

Umieszczenie elektronu w poblizu metalowej elektrody wprowadza nielinio-
wos¢ do rownania Schrodingera (1.6): funkcja falowa W ma wplyw na rozktad ener-
gii potencjalnej Viyq, a wiec i na hamiltonian uktadu (1.8), od ktérego z kolei za-
lezy W. Oddzialywanie elektronu z tadunkiem indukowanym prowadzi do pojawie-
nia sie efektu samoogniskowania funkcji falowej, przeciwdziatajacego zmianom jej
ksztaltu [41].

2.3 Zredukowany hamiltonian Rashby

W symulacjach niniejszego rozdzialu postugiwac sie bedziemy niezaleznym
od polozenia polem elektrycznym skierowanym wzdluz osi y: E(t) = [0, E,(t),0].
Warto zauwazy¢, ze wybrany wektor E jest prostopadly do kierunku stopnia swo-
body elektronu x, a ruch zgodny z kierunkiem pola jest zablokowany. Dzieki przyje-
tej orientacji natezenia pola, dla ktorej F, = 0, operator oddzialywania spin-orbita
(1.11) ulega redukcji:
Qo |e]

Hy! (t) = === B, (1)3:p.. (2.2)
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Wystepujaca w powyzszym wyrazeniu macierz Pauliego ¢, (wzor 1.10) wcho-
dzi w sktad operatora z-owej sktadowej spinu: §, = %h&z. Operator S, posiada dwa
stany wlasne — stan |1) o dodatnim rzucie spinu na o$ z (spin ,do gory”), odpo-
wiadajacy wartosci wilasnej s, = %h, oraz stan ||) o ujemnym rzucie s, = —%h
(spin ,w dot”). Stany te reprezentowane sa przez wektory kolumnowe, odpowiednio
x+ = [1,0]" oraz x; = [0,1]", bedace takze wektorami wlasnymi macierzy &..

Jesli pole elektryczne skierowane jest wzdiuz osi y (Hy = ﬂg”), to hamil-
tonian czastki (1.8) komutuje z operatorem §,. W takim przypadku oddzialywanie
Rashby zachowuje rzut spinu elektronu na os z. Jesli elektron umie$cimy poczatkowo

w stanie |1) lub |]), to pozostanie on w nim przez caly czas.

2.4 Stan podstawowy

W niniejszym rozdziale bedziemy zazwyczaj przyjmowac, ze spinowa czes¢
poczatkowej funkcji falowej elektronu jest stanem wlasnym operatora z-owej skta-
dowej spinu, natomiast za jej czes¢ przestrzenna przyjmiemy funkcje falowa stanu
podstawowego elektronu w obecnosci potencjatu indukowanego Vig (wzor 2.1). Po-
tencjal ten mozna w poblizu jego minimum przyblizy¢ parabola, a otrzymywana
dla niego funkcja falowa stanu podstawowego jest w dobrym przyblizeniu opisywana
gaussianem [41]. Pomimo tego, uzyskanie dokladnego, analitycznego rozwiazania
niezaleznego od czasu rownania Schrodingera dla energii potencjalnej V' = Vi q nie
jest mozliwe. W symulacji posta¢ funkcji falowej otrzymujemy numerycznie metoda
ewolucji w czasie urojonym (podrozdziat 1.8). W celu przeprowadzenia dalszej dys-
kusji bez wykonywania rachunkéw numerycznych zal6zmy na chwile, ze potencjat
indukowany ma przebieg doktadnie paraboliczny. W takim przypadku mozliwe jest
analityczne rozwigzanie rOwnania wlasnego hamiltonianu uwzgledniajacego oddzia-
tywanie spin-orbita.

Przyjmijmy, ze energia potencjalna elektronu dana jest operatorem postaci
Viar = mrw?a?, gdzie w to czestosé wlasna, m* jest masy efektywna elektronu
w InSb, Z operatorem potozenia. Pelny hamiltonian mozemy w tym przypadku za-
pisa¢ w ogdlnej postaci:

Qo €]

h

o)
5 p
H,. =-=2

pa 2m

1
I — E,6.p, + §m*w2:z;212. (2.3)

przy czym [, oznacza macierz jednostkowa o wymiarze 2 x 2. W stosowanej dotych-
czas reprezentacji polozeniowej operator & przemnazal funkcje falowa przez jej ar-
gument x. Przejdzmy teraz do reprezentacji pedowej, w ktorej analogiczng wlasnosé
posiada operator p,. Argumentem funkcji falowej beda wartosci wtasne p, operatora

pedu, a uzywane dotad operatory przyjma nowe postaci: p, = p,, T = ih%.
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Rozpatrzmy rownanie wtasne operatora ﬂpar(px). Przyjmijmy, ze elektron
poczatkowo znajduje si¢ w stanie spinowym |1), dla ktorego spinor W4 (p,) przyjmuje

forme [1)1(p,),0]", i skupmy sie jedynie na gornej sktadowej rownania, otrzymujac:

2 2
s Qo €] 1 0.5 d
Pr E,p, n ) = Edn(pa), 2.4
(Qm* r Eyps T omiw a2 Ui (pz) = EV1(pa) (2:4)

gdzie £ oznacza warto$¢ wlasng energii. Jesli wprowadzimy parametr ps, = pso(Ey),
majacy wymiar pedu i zdefiniowany jako:

m*os |e| B,

— (2.5)

Pso =

mozemy przeksztatci¢ powyzsze rownanie do postaci:

2

(pw - pso) 1 2392 d p
—— + —m'wh— e) = | €+ == - 2.6
5 5 02 () 5r ) V1 (Pa). (2.6)

Zauwazmy, ze rozwazany problem sprowadza sie do przesunietego w prze-
strzeni pedéw oscylatora harmonicznego. Interesujace nas rozwigzanie otrzymujemy
stosujac podstawienie p!, = p, — pso, Wtedy ©4(p),) ma postaé¢ gaussianu. Szukana

sktadowa 14(p,) funkeji falowej stanu podstawowego dana jest wyrazeniem:

1
2’}/ 2 ( 2
) = e~ 72 (PaPso) , 2.7
gdzie v = 2m —. Wynik przeprowadzamy do przestrzeni polozen przy pomocy

odwrotnej transformacji Fouriera:

N ED) =2/M 2 (pi) dps- (2.8)

=k

Nastepnie wracamy do zapisu spinorowego, uwzgledniajac pominiety wezesniej czyn-

nik x4

(SIS

1 \e[1] e
Wo.+(x) = e~ 12 g/l 2.9
perl) = () H 29

Podobne rozumowanie mozemy przeprowadzi¢ dla elektronu w stanie ||},
dla ktorego niezerowa pozostaje dolna sktadowa spinora ¥, | = [0, @MT. Zapisane
dla niej w reprezentacji pedowej rownanie Schrédingera rozni si¢ od roéwnania na 4
(wzor 2.4) jedynie znakiem przy sktadniku zwiazanym z oddziatywaniem spin-orbita.

Szukane rozwigzanie dane jest w przestrzeni polozen nastepujaca formuta:
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Obie otrzymane funkcje falowe (wzory 2.9 i 2.10) posiadaja podobna po-
sta¢: sa gaussianami przemnozonymi przez odpowiedni wektor wtasny macierzy 7,
oraz przez fale ptaska, ktorej odpowiada ped zalezny od orientacji spinu elektronu.
W przypadku, gdy czastka znajduje sie w stanie |1), wspomniany ped przyjmuje
warto$¢ ps,, natomiast dla stanu ||) wartos¢ pedu jest przeciwna: —pg,. Te same
warto$ci otrzymamy liczac wartosci oczekiwane pedu elektronu w tych stanach:
(Woart | Do | Wpart) = Dso 018z (Wpary | P | Wpar,)) = —DPso-

Zwroémy uwage na to, ze wartosci oczekiwane pedu zaleza od przylozonego
natezenia pola elektrycznego (wzor 2.5). Od sktadowej pola E), zalezy takze energia,

2
pSO
2m*?

ktora przyjmuje wartos¢ £ = %hw— taka sama dla obu stanéw reprezentowanych
przez funkcje falowe W, + 1 Wp,a . Te¢ sama wartos¢ uzyskamy rowniez dla dowolnej
unormowanej superpozycji tych funkcji. Oznacza to, ze energia elektronu w stanie
podstawowym jest dwukrotnie zdegenerowana i nie zalezy od przyjetej orientacji

spinu. W podanej formule na warto$é¢ energii sktadnik %hw identyfikujemy jako ener-

2
Pso

T zostal
m

gie stanu podstawowego oscylatora harmonicznego, natomiast sktadnik —
wprowadzony przez oddzialywanie spin-orbita.
Przyjeta warto$¢ natezenia pola F, nie wptywa na modut funkcji falowej. Gdy

obliczamy gestoé¢ elektronows p = WIW, czynnik zalezny od pg, ulega redukcji:

Ppar () = (7\}%) e, (2.11)

Ponadto, gestos¢ elektronowa stanu podstawowego nie zalezy réwniez od przyje-
tego spinu elektronu — taki sam jej rozktad uzyskamy dla dowolnej unormowane;]
kombinacji liniowej funkcji Wpar 4 i Wpar |-

Przedstawione rozwazania sa prawdziwe nie tylko dla potencjalu parabolicz-
nego, ale dla dowolnego przebiegu energii potencjalnej V(x). Niech ¢g(x) bedzie
rozwigzaniem rownania wtasnego hamiltonianu

-

H, =
0 2m*

+ V(x), (2.12)

przynaleznym do jego najmniejszej mozliwej wartosci wtasnej &. Hamiltonian ten
mozemy rozszerzy¢ do postaci uwzgledniajacej oddziatywanie spin-orbita typu Ra-
shby (wzor 2.2): Hyl, + Izlg/‘". Funkcje falowe:

Wi(z) = do() [ (1) ] el (2.13)
Uy (2) = Po(x) [ ? ] e~ Pt/ (2.14)
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spelniaja rownanie wtasne nowego operatora energii, przy czym, zgodnie z wczesniej-
szymi oznaczeniami, W4 opisuje elektron w przypadku, gdy rzut jego spinu na o$ z
jest dodatni (s, = 1%), a ¥ — gdy rzut ten przyjmuje wartos¢ ujemna (s, = —3h).
Obie funkcje falowe odpowiadajg stanowi podstawowemu uktadu, ponadto przez ich
kombinacje liniowa mozemy uzyska¢ funkcje falowa stanu podstawowego z dowolng

orientacja spinu elektronu. Oddzialywanie spin-orbita wptyneto takze na energie

stanu podstawowego, ktora wynosi teraz & — 2’;%*.
\%4 p —
4 . T T T T
- 0,0
3 L
—_ 1-0,2 —
S 1-04
1L
1-0,6
0
—1,5‘ - ‘—1‘,0‘ - ‘—0‘,5‘ - ‘0,‘0‘ - ‘0,‘5‘ - ‘1,‘0‘ - ‘1,5
 [um]

Rysunek 9. Gestosé elektronowa p (krzywa czerwona) oraz energia potencjalna elek-
tronu V' (krzywa zielona) uzyskane dla stanu podstawowego elektronu w potencjale

indukowanym.

Przedstawione wnioski sa prawdziwe dla dowolnego przebiegu energii poten-
cjalnej, zatem rowniez dla energii zdefiniowanej przez prawdziwy potencjal indu-
kowany: V' = Vi,q (wzor 2.1), ktory odbiega ksztaltem od idealnego potencjatu
parabolicznego. Posta¢ funkcji falowej w formie spinora ¥, uzyskujemy w sposob
numeryczny. Przyjmujemy ja jako poczatkowa funkcje falowa dla symulacji. Prze-
bieg obliczonej na jej podstawie gestosci elektronowej p prezentujemy na rysunku 9.
przy pomocy czerwonej krzywej, wraz z rozkladem energii potencjalnej Vi,q w drucie
(krzywa zielona).

Funkcja falowa stanu podstawowego dla potencjatlu indukowanego nie musi
byé¢ zlokalizowana w polowie dtugodci drutu. Potencjal indukowany (wzér 2.1) za-
lezy od gestosci elektronowej p w taki sposob, ze gdy przesuniemy ja bez zmiany jej
ksztattu, on takze zachowa poprzedni przebieg, przemieszczony o te sama odlegtosé
co gestosé p. Srodek pakietu falowego moze by¢ umiejscowiony w dowolnym poto-
zeniu (o ile wartosci funkeji falowej spadaja do zera odpowiednio daleko od brzegu

pudla obliczeniowego), a uktad wciaz pozostanie w stanie podstawowym. W naszym
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przypadku $rodek pakietu zdecydowalismy sie umiesci¢ w potozeniu x = 0 (rysu-
nek 9.).

2.5 Wprawianie elektronu w ruch

W tej czedci rozdziatu przedstawiamy wyniki symulacji, bedacych nume-
rycznymi rozwigzaniami zaleznego od czasu rownania Schrodingera. Pokazemy, jak
zmiany natezenia pola elektrycznego wptywaja na zachowanie si¢ pojedynczego elek-
tronu. Przyktadane pole, jak juz zostato zaznaczone, bedzie skierowane wzdtuz osi vy,
a jego wartos¢ w tym kierunku bedzie funkcja czasu: £, = E,(t). Wraz z natezeniem
pola zmienia¢ sie bedzie w czasie hamiltonian Rashby (2.2), ktory wchodzi w skiad
pelnego hamiltonianu uktadu i przez zalezne od czasu réwnanie Schrodingera de-
terminuje ewolucje funkcji falowej. Zmienny w czasie hamiltonian posiadal bedzie
zmienne w czasie stany wtasne, zatem zmienna w czasie bedzie réwniez funkcja
falowa stanu podstawowego uktadu. Funkcja ta, przy zatozeniu, ze mamy do czynie-
nia z elektronem w spinowym stanie |1), dana bedzie wzorem 2.13. Zawarta w jej
postaci fala ptaska odpowiadaé bedzie r6znym warto$ciom oczekiwanym operatora
pedu, w zaleznosci od aktualnie przyjetej wartosci natezenia pola F,. Obliczong dla
aktualnego stanu podstawowego warto$é¢ oczekiwanag pedu nazwijmy pedem réwno-
wagowym:

Peq(t) = pso(Ey (1)), (2.15)

gdzie pg, dane jest wzorem 2.5.

Przyjmijmy, ze dysponujemy elektronem o dodatnim rzucie spinu na 0§ z
zrelaksowanym do stanu podstawowego w obecnosci potencjatu indukowanego Ving
(wzor 2.1) w niezerowym polu elektrycznym E, = E;, = 1 % Wprowadzmy pa-
rametr py 1 powiazmy go z przylozonym natezeniem pola za pomoca wzoru 2.5:
Po = Pso( Ep). Obliczona wartosé oczekiwana pedu elektronu (p,) jest rowna py. Row-
niez ped rOwnowagowy peq Przyjmuje te sama wartos¢. Wiemy, Ze czastka znajduje
sie w stanie stacjonarnym, a to oznacza, ze pomimo niezerowej wartosci oczekiwane;j
pedu pakiet falowy spoczywa w miejscu. Dzieje sie tak, poniewaz ruch blokowany
jest przez sktadnik hamiltonianu odpowiedzialny za oddzialywanie spin-orbita — ha-
miltonian Rashby H;g. Sytuacje te przedstawia poczatkowa faza symulacji, ktorej
wyniki zamieszczone zostaly na rysunku 10. Przez pierwsze 10 ps czasu jej trwania
warto$¢ natezenia pola (krzywa czarna) pozostaje niezmieniona. Stala pozostaje tez
warto$¢ oczekiwana potozenia (z), co §wiadezy o tym, ze pakiet pozostaje w bezru-

chu.
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Rysunek 10. Symulacja obrazujaca podstawowe sterowanie ruchem elektronu przy
pomocy oddzialywania spin-orbita. Gérny wykres przedstawia czasowy przebieg war-
tosci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci ocze-
kiwane potozenia () (krzywa niebieska) oraz pedu (p,) (krzywa czerwona) elektronu
w zaleznosci od czasu wraz z przebiegiem zdefiniowanego przez nas pedu klasycznego

pe (wzor 2.16, krzywa pomaranczowa przerywana).

Gdy pole elektryczne generujace oddziatywanie Rashby jest wlaczone, war-
to$¢ oczekiwana pedu (p,) nie przekazuje nam informacji o predkosci przemieszcza-
nia sie srodka pakietu falowego w sposob zgodny z klasyczna intuicja: (p,) # m*%.
Wprowadzmy zatem pelniacy te role parametr p., ktory nazwiemy klasycznym pe-

dem czastki. Zdefiniujmy go w nastepujacy sposob:

pe(t) = m*% (x(t)) . (2.16)
W poczatkowych chwilach omawianej symulacji (rysunek 10., ¢ < 10 ps), gdy pakiet
falowy spoczywa, warto$é¢ pedu klasycznego wynosi 0.

W chwili £ = 10 ps wytaczamy nieadiabatycznie pole elektryczne, ktadac na-
gle £, = 0. Wraz z nat¢zeniem pola zmienia si¢ hamiltonian uktadu — z postaci
operatora energii znika skladnik Hy opisujacy oddziatywanie Rashby (wzor 2.2), blo-
kujacy uprzednio ruch elektronu w kierunku osi z. Ped rownowagowy peq (wzor 2.15)
otrzymuje wartosé¢ 0. Oznacza to, ze teraz, by pakiet spoczywal, wyliczona dla elek-
tronu wartos$¢ oczekiwana pedu (p,) powinna byé roéwna zeru. Tymczasem (p,)

czastki wynosi tyle co poprzednio, czyli py. Funkcja falowa elektronu nie ulegta zmia-
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nie, niemniej przez zmiane hamiltonianu nie jest juz funkcjg falows stanu podstawo-
wego — stan, ktory byt stanem podstawowym przy E, = Ey (¢t < 10ps), przestat nim
by¢ dla E, = 0. Pakiet falowy przemieszcza si¢ w prawo. Z rysunku 10. widzimy, ze
skokowo zmienita sie predkos¢ pakietu (zmiana p.), a wartos¢ oczekiwana polozenia
(z) zaczela liniowo rosnaé. Srodek pakietu przesuwa sie z predkoscia odpowiada-
jaca pedowi pg, o czym $wiadczy wartosé przyjmowana przez p.. Jezeli przywrocimy
natezenie pola do wartosci poczatkowej, ponownie zmienimy hamiltonian: elektron
znéw znajdzie sie w stanie podstawowym uktadu i przestanie sie porusza¢. Widaé
to na rysunku 10. dla przedziatu czasu od 30 do 40 ps.

Nasuwa sie pytanie — co stanie sie, gdy zmienimy kierunek pola elektrycznego
na przeciwny? W chwili ¢ = 40 ps kladziemy E, = —Ej i elektron znéw zaczyna si¢
poruszac. Tak jak poprzednio, pakiet falowy porusza sie w prawg strone, cho¢ tym ra-
zem dwukrotnie szybciej, co mozemy wywnioskowa¢ z nachylenia przebiegu (x) oraz
wartosci pedu klasycznego p. = 2py. Warto$é oczekiwana pedu elektronu (p,) wciaz
pozostaje stala i rowna pg, podczas gdy wyliczony dla aktualnej wartosci natezenia
pola ped réwnowagowy peq (wzor 2.15) wynosi —po. Nadwyzka wartosci oczekiwane;
pedu elektronu nad pedem rownowagowym (p,) — peq Wynosi doktadnie 2p, i to wla-
Snie jest przyczyna dwukrotnie szybszego ruchu pakietu. Ruch przerywamy w chwili
t = 60 ps, przywracajac L, do wartosci poczatkowej Ey.

Zastanowmy sie teraz, jak wprowadzi¢ pakiet w ruch w przeciwng strone. Do
tej pory uzywaliémy wartosci natezenia pola mniejszych od wartosci przyjetej na
samym poczatku symulacji, co zmniejszatlo wartos¢ pedu réwnowagowego pe,. Pa-
kiet falowy poruszal sie jak dotad tylko w prawo. Przytozmy tym razem silniejsze
pole elektryczne. W chwili ¢ = 70ps kladziemy E, = 2FE). Zmieniamy w ten spo-
sob hamiltonian tak, ze ped rownowagowy peq (wzér 2.15) otrzymuje warto$¢ rowna
2po, wieksza od wartosci oczekiwanej elektronu (p,) = po. Elektron nie posiada juz
nadwyzki wartosci oczekiwanej pedu nad stanem podstawowym aktualnego hamil-
tonianu, mozemy wrecz mowic¢ o niedoborze pedw: (p,) — peq = —po. Z rysunku 10.
widzimy, ze uzyskaliémy dzieki temu zamierzony efekt: ped klasyczny przyjat ujemng
warto$¢, a wartos¢ oczekiwana potozenia zaczela liniowo maleé — elektron porusza
si¢ zatem w lewg strong. Gdy w chwili ¢ = 80ps przelgczamy skladowa pola E,
na 3FEy, przyspieszamy dwukrotnie ruch czgstki: ped rownowagowy peq wzrost do
wartosci 3pg 1 jest teraz wiekszy od wartosci oczekiwanej pedu elektronu (p,) o 2po.

Rozpatrzmy teraz inny przypadek, w ktérym poczatkowo oddziatywanie spin-
orbita jest nieobecne. W chwili ¢ = 0 sktadowa pola F, jest rowna zero, a elektron
uwieziony w drucie oddzialuje z tadunkiem wyindukowanym na elektrodzie. Czastka

spoczywa, a wyliczona dla niej warto$¢ oczekiwana pedu (p,) przyjmuje wartos¢ 0.
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Chcac wymusié¢ ruch elektronu w kierunku dodatnich wartoéci na osi x zmieniamy
hamiltonian tak, by odpowiadajaca mu warto$¢ pedu rownowagowego peq (wzor 2.15)
byta mniejsza niz (p,). W chwili ¢ = 10 ps obnizamy nagle y-owa sktadowa pola
elektrycznego do wartosci — Fy co sprawia, ze elektron zaczyna sie poruszaé¢ w prawa,
strone (rysunek 11.). Po uplywie 20 ps zmieniamy zwrot pola kladac E, = Ey, dzieki
czemu pakiet falowy zawraca i porusza sie teraz w lewa strone. Wytaczajac pole
elektryczne jesteSmy w stanie zatrzymaé czastke w miejscu, co dzieje sie w chwili
t = 50 ps. Tak jak poprzednio, mozemy takze kontrolowaé¢ predkosé przemieszczania
sie pakietu. Na wspomnianym wykresie wida¢, ze uzywajac dwukrotnie wiekszych
wartosci natezenia pola: —2FE, (od 60 do 70ps) i 2E, (od 80 do 90 ps), wymuszamy

dwukrotnie szybsze zmiany wartosci oczekiwanej polozenia.
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Rysunek 11. Symulacja obrazujaca podstawowe sterowanie ruchem elektronu przy
pomocy oddziatywania spin-orbita w przypadku braku pola elektrycznego w chwili
poczatkowej. Gorny wykres przedstawia czasowy przebieg wartoSci natezenia pola
elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci oczekiwane potozenia (x)
(krzywa niebieska) oraz pedu (p,) (krzywa czerwona) elektronu w zaleznosci od czasu

wraz z przebiegiem pedu klasycznego p. (krzywa pomarariczowa przerywana).

Cecha wspolng obu przeprowadzonych symulacji jest to, ze warto$é¢ oczeki-
wana pedu (p,) przez caly czas byla stala i rowna wartosci wynikajacej z przy-
tozonego poczatkowo natezenia pola elektrycznego. Pomimo tego, pakiet falowy
wprawialiémy w ruch, zmieniajac site sprzezenia spin-orbita. Przetaczajac pole elek-

tryczne modyfikowaliémy hamiltonian oddzialtywania spin-orbita ﬂf{y, rOwnowazac
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badz nie ,che¢” ruchu pakietu zwiazang z obecnoscia w funkcji falowej czynnika w po-
staci fali plaskiej (wzor 2.13). Gdy aktualnie przylozong wartosé pola E, dobralismy
tak, by zalezny od niej ped rownowagowy peq przyjal taka sama wartosé jak (p.),
hamiltonian Rashby blokowat ruch czastki. Schematycznie zostalo to przedstawione
na rysunku 12.; gdzie dla réznych natezen pola o$ (p,) zostala ustawiona tak, by na
srodku rysunku (pionowa linia przerywana) znalazly sie wartosci, dla ktorych pakiet
falowy pozostaje w bezruchu. Dwie przeprowadzone w tym podrozdziale symulacje
reprezentowane sg przez kolorowe kropki: czerwona odpowiada przypadkowi, gdzie
stan podstawowy zostal uzyskany dla £, = Ej, a wartos¢ oczekiwana pedu elektronu
wynosila pg, niebieska kropka natomiast przedstawia symulacje, w ktorej poczatkowo

oddzialywanie spin-orbita byto wylaczone (E, = 0), a (p,) = 0.

spoczynek ® (p:,)=0
Peq = Pso(£y) ® (p:) =po
ruch w lewo | ruch w prawo
Ey=0 |
: f @ @ f (ps)
—2po —Po 0 Po 2po ’
E, = E
: @ @ f } (pe)
—Po 0 Po 2po 3po ’
E, = 2Ey: |
@ L t f } (pe)
0 Po 2po 3po 4po ’
E, = —Ey:
} } } @ @ <p >
=3p0 —2po —Po 0 Po ’

Rysunek 12. Zwiazek ruchu elektronu z oddzialtywaniem Rashby wywolanym przyto-
zonym polem elektrycznym prostopadtym do stopnia swobody elektronu. Osie przed-
stawiajace wartosci oczekiwane pedu (p,) zostaly ustawione tak, by w jednej linii
(oznaczonej linig przerywang) znalazly si¢ wartosci rowne pedom réwnowagowym peq
uzyskanym dla réznych wartosci natezen pola E,. Wartosci oczekiwane pedu dla prze-
prowadzonych symulacji zostaly naniesione na osie w postaci kropek: niebieskich dla
symulacji z (p,) = 0 oraz czerwonych dla (p,) = pp. Jesli kropka znajduje sie do-
ktadnie na przerywanej linii, elektron przy danym polu elektrycznym spoczywa. Jesli
zaznaczona w ten sposob warto$é (p,) znajduje sie na lewo, badz na prawo od linii, pa-
kiet falowy porusza sie odpowiednio w kierunku —x lub x z predkoscia proporcjonalna

do wychylenia z wartosci rownowagowej peg-

Gdy po zmianie natezenia pola elektrycznego stata od samego poczatku sy-

mulacji warto$¢ oczekiwana pedu czastki (p,) okazywala sie mniejsza od aktualnego
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pedu rownowagowego peq (wzor 2.15), wtedy pakiet poruszal si¢ w lewa strone. Gdy
(pz) bylo wigcksze niz peq, elektron poruszal si¢ w prawo. O szybkosci przemiesz-
czania sie pakietu falowego decydowata roznica miedzy wartoscig oczekiwang pedu
elektronu, a pedem réwnowagowym: (p,) — Peq- Na rysunku 12. z potozenia kropek
mozemy odczytac¢, jak w konkretnej symulacji i dla konkretnej wartosci F, mialy
sie do siebie (p,) i peq oraz ruch w ktérym kierunku byt indukowany przez réznice
miedzy nimi.

W symulacjach nie zmienialiémy wartosci oczekiwanej pedu (p,) elektronu,
ktora byta ustalana jedynie na poczatku symulacji poprzez sprowadzenie czastki do
stanu podstawowego dla zadanej wartosci sprzezenia spin-orbita. Cale sterowanie
ruchem elektronu odbywato sie przez zmiane natezenia pola elektrycznego, pocig-
gajaca za sobg zmian¢ wartosci pedu réwnowagowego pe. Warto zapamigtac, ze
poruszanie sie czastki w prawa strone uzyskiwaliSmy wtedy, kiedy obnizyliémy war-
tos¢ I, ponizej wartoSci poczatkowej, natomiast ruch w lewo wtedy, gdy te wartos¢

zwickszyliSmy ponad startowy poziom.

2.6 Rozpedzanie elektronu

Przyjete warunki brzegowe dla rownania Schrodingera (wzor 1.25) zadzialaja
efektywnie jak umieszczenie nieskonczonych barier potencjalu na koncach drutu
kwantowego (rysunek 8.). Wiemy, ze swobodny pakiet falowy posiadajacy war-
to$¢ oczekiwana pedu (p.) bedzie poruszal sie w kierunku okreslonym przez jej
znak. Kiedy napotka na swojej drodze jedng ze wspomnianych barier, odbije sie
od niej, zmieniajac swoj kierunek ruchu. Zmieni sie réwniez znak (p.), a funkcja
falowa czastki w wyniku kontaktu z bariera potencjalu zostanie przemnozona przez
e~ 24p=)/h Mozemy zadaé sobie pytanie, jak takie odbicie przebiega¢ bedzie w obec-
nosci oddziatywania spin-orbita.

Rozpatrzmy nowa ewolucje czasowa, znoéw zaczynajac od elektronu o spinie
,do gory”, zrelaksowanego do stanu podstawowego w obecnosci potencjatu indu-
kowanego (wzor 2.1) przy wylaczonym oddzialywaniu Rashby (E, = 0). W chwili
t = 10 ps wlaczmy pole elektryczne o y-owej sktadowej rownej — E;. Cheae doprowa-
dzi¢ do odbicia w krotszym czasie, przyjmujemy wieksza warto$¢ natezenia pola niz
w poprzednich symulacjach: F; =5 T—n\f 7 polem tym, tak jak poprzednio, wiazemy
warto$¢ pedu p; = pso(Ey) (wzor 2.5). Od momentu wiaczenia pola elektrycznego
elektron zaczyna poruszac sie w prawg strone, co widoczne jest na rysunku 13. dla
przedziatu czasu od 10 do 40 ps: warto$¢ oczekiwana polozenia (x) rosnie liniowo,
a ped klasyczny p., odpowiadajacy predkosci przemieszczania sie $rodka pakietu fa-

lowego, przyjmuje warto$¢ p;. Wartosé oczekiwana pedu (p,) elektronu pozostaje
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stala i rowna 0, jest wiec o p; wieksza od aktualnej wartosci pedu rownowagowego
Peq = —p1 (Wzbr 2.15).
t [ps]

0 30 60 90 120 150
0 i T T T T T T T T T T T T T ]

E, [mV /nm]

Pc (z)

0,6 +

0,0

(z) [pm]

(Pz) s pe [P1]

1,2 -

0“30“60“90“1210“150
t [ps]
Rysunek 13. Symulacja obrazujaca odbicie pakietu falowego od bariery potencjatu
w obecnosci oddziatywania spin-orbita. Gérny wykres przedstawia czasowy przebieg
wartosci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci
oczekiwane polozenia (x) (krzywa niebieska) i pedu (p,) (krzywa czerwona) oraz ped

klasyczny p, elektronu (krzywa pomarariczowa przerywana) w zaleznosci od czasu.

Sytuacja zmienia sie, gdy pakiet dociera w poblize nieskoriczonej bariery po-
tencjatu, znajdujacej sie w x = 1,5pm. Odbicie zaczyna sie tuz przed t = 40ps
i trwa przez ponad 10ps. W tym czasie nachylenie przebiegu wartoéci oczekiwanej
(x) zmienia sie na przeciwne, tak jak i znak pedu klasycznego p. (rysunek 13.). Po
odbiciu pakiet porusza si¢ w kierunku przeciwnym, ale warto$¢ bezwzgledna pred-
kosci przemieszczania sie jego Srodka pozostaje taka sama jak przed zderzeniem
z bariera. Przy przytozonym polu o £, = —E) jest to mozliwe w przypadku, w kto-
rym warto$¢ oczekiwana pedu czastki (p,) jest mniejsza od pedu réwnowagowego
Deq © P1, czyli gdy wynosi —2p;. Funkcja falowa zostala zatem w wyniku odbicia

przemnozona, przez e~ 2P12/h

, a wartos¢ (p,) zmienita sie na przeciwna nie wzgledem
0, a wzgledem aktualnej wartosci peq. Odbicie to w sposéb schematyczny zostato
przedstawione na rysunku 14. przez czarng strzatke skierowana od niebieskiej do

czerwonej kropki.
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spoczynek
Peq = Pso (Ey)

ruch w lewo ruch w prawo

E, =0:
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0 (pz)

—3p1 —2p1  —p1 D1 2py 3p1

zmiana pola
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} } @ } @ } } <p >
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odbicie w x = —1,5 pm

Rysunek 14. Zmiana pedu na skutek odbicia od nieskoriczonej bariery potencjatu
w obecnosci oddzialywania spin-orbita. Niebieska kropka symbolizuje pakiet falowy
o wartosci oczekiwanej pedu (p,) = 0, czerwona — ten sam pakiet po pierwszym
zderzeniu z bariera, na skutek ktorego (p,) = —2p;. Przerywana linia oznacza ped
réwnowagowy odpowiadajgcy zadanej sktadowej natezenia pola F,. Niebieska strzatka
symbolizuje zmiane pola, ktéra wprawia elektron w ruch, nie zmieniajac przy tym
wartosci (p,). Czarne strzatki obrazuja wpltyw odbi¢ od bariery na ruch i na wartosé

(pz) elektronu.

Dalej na rysunku 13. widoczna jest propagacja pakietu w lewo, trwajaca az
do okoto t = 115 ps. W poblizu tej chwili nastepuje odbicie od drugiej nieskoniczonej
bariery potencjatu, znajdujacej sie w x = —1,5pm. W jego wyniku obserwowane
parametry, w tym warto$¢ oczekiwana pedu elektronu, wracaja do wartosci sprzed
pierwszego odbicia. Na rysunku 14. odbicie od bariery znajdujacej sie w lewej czesci
drutu kwantowego zostalo zobrazowane przez strzatke skierowana od czerwonej do
niebieskiej kropki.

Zmiana funkcji falowej na skutek odbicia niesie ze sobg interesujace impli-
kacje. Spojrzmy rysunek 15., ktory obrazuje sytuacje, w ktorej elektron znajduje
sie pomiedzy pierwszym a drugim odbiciem od bariery, co w omawianej symulacji
odpowiada przedzialowi czasu od 50 do 110 ps. Warto$é¢ oczekiwana pedu elektronu
(pz) (czerwona kropka) jest mniejsza od wartoSci peq = —p1, dla ktorej elektron
spoczywalby. Zeby zatrzymaé ruch czastki (zielona kropka), trzeba przylozy¢ pole
o skladowej E, = —2E), a wiec zmniejszy¢ jego natezenie o Ey (zielona strzatka). Co
jest jeszcze bardziej ciekawe, zwiekszenie pola o F; (pomaraniczowa strzaltka), row-
noznaczne z przywroceniem go do wartosci poczatkowej sprawi, ze elektron poruszat
sie bedzie jeszcze szybciej w lewa strone (pomarariczowa kropka). Wykorzystajmy

to zjawisko do sukcesywnego przyspieszenia ruchu elektronu.
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spoczynek
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Rysunek 15. Mozliwe skutki zmiany sktadowej E, pola elektrycznego o wartos¢ E,
w czasie pomiedzy pierwszym a drugim odbiciem od bariery. Po poczatkowej zmianie
natezenia pola i pierwszym odbiciu (odpowiednio niebieska i czarna strzatka) elektron
posiada wartos¢ oczekiwana pedu (p,) = —2p;. Zmniejszenie wartosci sktadowej pola
o E, (zielona strzatka) przesunie wartos¢ pedu rownowagowego peq tak, ze zrowna sie
ona z (p,) (zielona kropka), a elektron przestanie sie porusza¢. Zwiekszenie pola o E;
(pomaranczowa strzatka) odsunie wartos¢ pedu rownowagowego peq dwukrotnie dalej

od (p.), a elektron bedzie poruszal si¢ w lewa strone dwukrotnie szybciej.

Rozwazmy kolejna symulacje, ponownie startujac od stanu podstawowego
uzyskanego dla pola E, = 0. Tak jak poprzednio, w chwili ¢ = 10 ps wlaczamy od-
dziatywanie spin-orbita, ktadac F, = —FE,, a nastepnie czekamy na odbicie. Gdy
po odbiciu elektron po raz kolejny znajdzie sie¢ w poblizu potozenia poczatkowego,
co dzieje si¢ w chwili ¢ = 80 ps, wylaczamy pole elektryczne (E, = 0), postepujac
tym samym zgodnie z mozliwoScia obrazowang przez pomararniczowa strzatke na ry-
sunku 15. Spéjrzmy na rysunek 16., przedstawiajacy wyniki omawianej symulacji.
Uzyskane przez zmiane natezenia pola przyspieszenie elektronu (w ¢t = 80 ps) wi-
doczne jest na wykresie w postaci skoku wartosci pedu klasycznego p. oraz zmiany
nachylenia przebiegu wartosci oczekiwanej potozenia (). Poruszajac sie szybciej pa-
kiet falowy dociera do bariery potencjatu, znajdujacej sie w x = —1,5pm, w czasie
krotszym niz poprzednio — drugie odbicie nastepuje w poblizu chwili ¢ = 98,5 ps.
W wyniku tego odbicia warto$¢ oczekiwana pedu elektronu (p,) z wartosci —2p; zo-
staje zamieniona na przeciwng wzgledem aktualnego pedu réwnowagowego peq = 0

(wzor 2.15), czyli przyjmuje warto$é 2p;.
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Rysunek 16. Symulacja obrazujaca rozpedzanie pakietu falowego przy uzyciu oddzia-
lywania spin-orbita. Gérny wykres przedstawia czasowy przebieg wartos$ci natezenia
pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci oczekiwane polozenia
(x) (krzywa niebieska) oraz pedu (p.) (krzywa czerwona) elektronu w zaleznosci od

czasu wraz z przebiegiem pedu klasycznego p. (krzywa pomarariczowa przerywana).

W analogiczny spos6b przyspieszamy elektron po raz kolejny: w chwili ¢t =
110 ps przetaczamy pole elektryczne z powrotem na warto$¢ —Fy, przez co zmianie
ulega ped rownowagowy: pe, = —pi. Choé¢ wartosé oczekiwana pedu elektronu (p,)
pozostaje taka sama i réwna 2p;, to zwiekszyla sie o p; roznica miedzy nig, a pedem
rOWNOWagowym: (p,) — peq = 3p1. Uzyskujemy nagly wzrost wartosci pedu klasycz-
nego p. 0 p; oraz zmiane nachylenia przebiegu wartosci oczekiwanej potozenia (z)
(rysunek 16.), $wiadczace o przyspieszeniu ruchu pakietu. Zmiany natezenia pola
nie musimy dokona¢ w konkretnym momencie, mamy na to czas pomiedzy drugim
a trzecim odbiciem. Warto jednak zauwazy¢, ze ze wzgledu na dwukrotnie szyb-
sze przemieszczanie sie pakietu czas ten jest o potowe krotszy niz czas dostepny
miedzy odbiciem pierwszym i drugim. W dalszej czesci symulacji, w poblizu chwili
t = 127 ps, nastepuje ponowne odbicie od bariery, zmieniajace wartosé (p,) o —6p;.

Przejdzmy teraz do kolejnego rysunku. Rysunek 17. przedstawia w sposob
schematyczny przeprowadzone rozpedzenie elektronu. Ostatnia symulacje rozpocze-
lismy od spoczywajacego pakietu falowego, ktérego (p,) rowna byta pedowi rowno-
wagowemu peq = 0. Na rysunku pakiet w chwili poczatkowej symbolizowany jest

przez niebieska kropke na gornej osi. Zmniejszajac natezenie pola elektrycznego
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o Fy w chwili ¢ = 10ps (niebieska strzatka) wprawiliémy elektron w ruch w prawa
strone. Cho¢ wartos¢ oczekiwana pedu (p,) czastki pozostala niezmieniona (niebie-
ska kropka na drugiej osi od géry zajmuje pozycje odpowiadajaca tej samej wartosci
pedu co niebieska kropka na osi pierwszej), to wraz ze zmiang sktadowej E, pola

zmniejszeniu ulegt ped rownowagowy: peq = —p1 (wzor 2.15).
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Rysunek 17. Schemat rozpedzania elektronu przy pomocy oddzialywania spin-orbita
typu Rashby. Kropki symbolizujg pakiet falowy, a kazdy ich kolor odpowiada innej
wartosci oczekiwanej pedu (p,) elektronu. Kolorowe strzalki oznaczaja zmiany nateze-
nia pola elektrycznego, ktore przyspieszaja ruch elektronu (pozorne oddalenie kropki
od przerywanej linii symbolizujacej wartos¢ pedu rownowagowego peq), nie zmieniajac
przy tym (p,) czastki (kolorowe strzalki tacza kropki o takim samym kolorze). Czarne
strzalki symbolizuja odbicie od bariery potencjatu, zamieniajace wartos¢ (p,) pakietu

na przeciwng wzgledem wartosci peq-

Przemieszczajac sie w prawo elektron dotart do bariery potencjatu, a nastep-
nie odbit sie od niej. W wyniku odbicia pakiet zaczatl porusza¢ sie w lewo, zmienita
sie tez wyliczona dla niego warto$¢ oczekiwana pedu: (p,) = —2p;. Na rysunku 17.
zmiana ta zobrazowana jest przez czarng strzatke taczaca kropke niebieska z kropka
czerwona (zmiana koloru kropki symbolizuje zmiane (p,)). Po chwili ponownie przy-
spieszyliSmy elektron, tym razem zwiekszajac warto$¢ natezenia pola o Ey (czerwona
strzatka). Nastepnie po raz kolejny zaobserwowali$émy odbicie (czarna strzatka la-

czaca kropke czerwona z kropka zielona), w wyniku ktorego elektron znow zaczat
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porusza¢ sie w prawo, a chwile p6zniej znoéw przyspieszylismy ruch pakietu (zielona
strzatka).

Nalezy zwroci¢ uwage na to, ze pole elektryczne przetaczaliSmy tylko miedzy
dwiema warto$ciami: 0 i —F;, oraz ze z dokonaniem kazdej kolejnej zmiany pola
czekaliSmy na odbicie pakietu falowego od bariery i zmiane kierunku jego ruchu.
Gdy elektron poruszal sie w prawo, zmniejszaliSmy natezenie pola, co przyspieszato
ruch w tym kierunku. Gdy poruszal si¢ w lewo, zwigkszenie wartosci skladowej E,
przyspieszalo jego ruch w lewo. Z rysunku 17. mozemy dostrzec, ze kazda z takich
zmian natezenia pola oddalala symbolizujaca pakiet falowy kropke od oznaczajacej
spoczynek przerywanej linii. Kazda taka zmiana zwickszata bezwzgledng wartosé
pedu klasycznego |p.| o p;. Predko$¢ przemieszczania sie $rodka pakietu rosnie li-
niowo wraz ze wzrostem liczby naprzemiennych zmian natezenia pola i odbi¢. Na
wyjsciu omawianej symulacji otrzymalismy pakiet o |p.| = 3p;.

Przyspieszenie przemieszczania si¢ srodka pakietu do predkosci odpowiada-
jacej pedowi 3p; mogliby$my uzyskac przelaczajac jednorazowo natezenie pola elek-
trycznego z wartosci 0 na —3F;. Im silniejsze pole przylozymy, tym szybciej elektron
bedzie si¢ poruszat. W realistycznych strukturach nie mozemy jednak wykorzystywac
zbyt duzych warto$ci natezenn pola, gdyz moze to doprowadzi¢ do ucieczki czastki
poza obszar drutu kwantowego — otaczajacy go w kierunku poprzecznym izolator za-
pewnia wysoka, ale nie nieskoniczona bariere potencjatu. Przedstawiony w niniejszym
podrozdziale sposob rozpedzania elektronu, polegajacy na naprzemiennym przetg-
czaniu pola pomiedzy kolejnymi odbiciami czastki od barier potencjatu, pozwala
nadac¢ pakietowi duze predkosci przy uzyciu nawet niewielkich wartosci natezenia
pola. Dzieki takiemu podejsciu jesteSmy w stanie przyspieszy¢ elektron bez ryzyka
wypchniecia go poza drut kwantowy. Jedynym kosztem jest w tym przypadku czas
trwania catego procesu: im wieksza predko$é¢ chcemy uzyskaé¢, tym dtuzej przyspie-
szanie bedzie trwalo.

Omawiany sposob rozpedzania elektronu bedzie bardziej efektywny, jesli za-
miast wlaczaé i wytaczaé pole elektryczne, bedziemy zmienia¢ zwrot natezenia pola.
Rozwazmy kolejna, bardzo podobna do poprzedniej symulacje, ktérej wyniki zapre-
zentowane zostaly na rysunku 18. Tak jak poprzednio, w chwili ¢ = 10 ps wlaczamy
pole elektryczne, ustawiajgc jego natezenie na warto$¢ —F; i tym samym wprawia-
jac pakiet falowy w ruch w prawa strone. Nastepnie czekamy, az czastka odbije sie
od bariery i zmieni kierunek ruchu, co nastepuje w poblizu chwili ¢ = 45 ps. Nateze-
nie pola zmieniamy w t = 80 ps, ale tym razem, zamiast przywracaé¢ je do wartosci
poczatkowej (E, = 0), zmieniamy zwrot pola na przeciwny: E, = E;. Na skutek

tej zmiany ruch elektronu w lewa strone zostaje przyspieszony dwa razy silniej niz
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poprzednio: warto$é¢ bezwzgledna pedu klasycznego |p.| wzrasta o 2p; (p. osiaga
warto$¢ —3p;). Elektron odbija sie od drugiej bariery w poblizu chwili ¢ = 92,5 ps.
W chwili ¢ = 105 ps przelaczamy pole na warto$¢ — Ey, dzieki czemu |p.| znow wzra-
sta o 2p;. Z rysunku 18. odezytujemy, ze ped klasyczny p. osiaga w koncowej fazie
symulacji warto$¢ dp;, a jego znak zalezy od kierunku w ktérym pakiet porusza
sie miedzy kolejnymi odbiciami od barier. W poprzedniej symulacji (rysunek 16.)
osiagnelisémy finalnie wartos¢ |p.| = 3p;.
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Rysunek 18. Rozpedzanie pakietu falowego przy uzyciu oddzialywania Rashby dla

pola elektrycznego przelaczanego pomiedzy warto$ciami —F; i E;. Gorny wykres

przedstawia czasowy przebieg wartosci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa

czarna), dolny wykres — wartosci oczekiwane potozenia (x) (krzywa niebieska) oraz

pedu (p,) (krzywa czerwona) elektronu w zaleznosci od czasu wraz z przebiegiem

pedu klasycznego p. (krzywa pomarariczowa przerywana,).

Zmodyfikowaliémy sposob zmian pola elektrycznego tak, by ich amplituda
(z wytaczeniem pierwszej zmiany inicjujacej ruch) byta dwukrotnie wieksza i wyno-
sita 2F;. Jednocze$nie wartos¢ bezwzgledna stosowanego natezenia pola nie prze-
kroczyla |E1|. Zbyt silne pole elektryczne mogtoby doprowadzi¢ do przetunelowania
elektronu poza drut kwantowy, niemniej w tym przypadku ryzyko ucieczki czgstki
nie zwickszyto sie, gdyz zalezy od wartosci sktadowej £, a nie amplitudy jej zmian.
Wprowadzona modyfikacja nie jest obarczona zadnymi negatywnymi konsekwen-
cjami, pozwolita natomiast na prawie dwukrotne wzmocnienie uzyskanego przyspie-

szenia czastki.
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2.7 Narastajace i opadajace natezenie pola

Do tej pory we wszystkich symulacjach natezenie pola elektrycznego zmienia-
lisSmy skokowo, przelaczajac je nagle z jednej wartosci na druga. W rzeczywistosci
nieciaggle zmiany pola, czy to w postaci pojedynczego skoku, czy tez fali prosto-
katnej, sa bardzo trudne do zrealizowania w pikosekundowej skali. Dlatego tez do
kontroli ruchu elektronu powinnismy wykorzysta¢ gltadsze przebiegi natezenia pola.
Zbadajmy na poczatek, jak oddzialywanie spin-orbita wplynie na ruch elektronu,

gdy sktadowa E, natezenia pola bedziemy zmienia¢ w sposob liniowy.
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Rysunek 19. Wprawienie w ruch i zatrzymanie elektronu przy uzyciu oddzialywania
spin-orbita dla zmieniajacego sie w sposéb liniowy pola elektrycznego. Goérny wy-
kres przedstawia czasowy przebieg wartosci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa
czarna), dolny wykres — wartosci oczekiwane polozenia (x) (krzywa niebieska) oraz
pedu (p,) (krzywa czerwona) elektronu w zaleznoséci od czasu wraz z przebiegiem

pedu klasycznego p. (krzywa pomarariczowa przerywana).

Przejdzmy do kolejnej symulacji (rysunek 19.), ktora znow rozpoczynamy od
elektronu o dodatnim rzucie spinu na o$ z. Czastka poczatkowo jest zrelaksowana
do stanu podstawowego w obecnosci potencjatu indukowanego (wzor 2.1) przy wy-
taczonym oddziatywaniu Rashby. W chwili ¢ = 10 ps zaczynamy liniowo zmniejszaé
natezenie pola, tak by po uplywie 10 ps sktadowa pola £, osiagneta wartos¢ —Ey,
gdzie Fy =1 % Proporcjonalnie do spadku wartosci £, zmniejszeniu ulega réwniez

ped réWnowagowy peq (wzor 2.15). Liniowo w czasie ro$nie roznica miedzy wartoscia
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oczekiwang pedu (p,) elektronu a pey, a razem z jej wzrostem pakiet przyspiesza
w prawa strone. Na rysunku 19., na ktérym przedstawione zostaly wyniki omawia-
nej symulacji, obserwujemy liniowy wzrost pedu klasycznego p. na odcinku czasu
od 10 do 20 ps oraz kwadratowy wzrost wartosci oczekiwanej polozenia (x) czastki
(ruch jednostajnie przyspieszony). W ¢ = 20 ps przestajemy zmienia¢ natezenie pola
i utrzymujemy je na stalym poziomie przez nastepne 20 ps. Skutkuje to ustaleniem
sie wartosci p. oraz zmiang charakteru przebiegu () na liniowy, co oznacza osiagnie-
cie stalej predkosci przemieszczania sie Srodka pakietu. Warto zwroci¢ uwage, ze ped
klasyczny p. zatrzymatl sie na wartosci py, ktéra osiaggnatby rowniez w przypadku
skokowej zmiany pola.

W chwili ¢ = 40 ps ponownie zaczynamy zmienia¢ y-owa skladowa pola —
tym razem tak, by rosnac liniowo powrécita do wartosci poczgtkowej E, = 0 w
ciggu kolejnych 50 ps. Na rysunku 19. widzimy wplyw zmian natezenia pola na ruch
elektronu: zgodnie z ich tempem, pieciokrotnie wolniejszym niz poprzednio, maleje
ped klasyczny p.. Pakiet falowy zwalnia, co jest rownowazne z odczuwaniem przez
niego przyspieszenia w kierunku lewej czesci drutu. Przebieg wartosci oczekiwanej
polozenia (x) jest fragmentem paraboli (ruch jednostajnie opozniony), posiada tez
inna krzywizne niz wykres (x) dla opadajacego zbocza natezenia pola. Ostatecznie,
w chwili £ = 90 ps, p. osiaga wartosé¢ 0, a ruch pakietu falowego ustaje. Zauwazmy,
ze nieréwnomierne tempo obnizania i podnoszenia sktadowej £, doprowadzilo do
roznicy w drodze pokonanej przez srodek pakietu w trakcie dokonywanych zmian
pola. W czasie, gdy elektron byt rozpedzany (10-20 ps), wartos¢ oczekiwana poloze-
nia (z) pakietu wzrosta jedynie o 40 nm, natomiast podczas hamowania (40-90 ps)
przebyt on droge bliska 200 nm.

Przebadajmy teraz, jaki wptyw na ruch elektronu bedzie miato oddziatywa-
nie spin-orbita, gdy zamiast zmienia¢ pole elektrycze w sposob liniowy, uformujemy
je w pojedynczy impuls elektryczny o przebiegu danym funkcja sinus. Przeanali-
zujmy kolejng symulacje, ponownie rozpoczynajac ja od elektronu zrelaksowanego
do stanu podstawowego przy wylaczonym polu elektrycznym (£, = 0). Pole skiero-
wane wzdluz osi y zaczynamy przyktada¢ w ¢ty = 10 ps, ksztaltujac jego natezenie
zgodnie z formula: E,(t) = Epsin(w (t —tp)). Czestos¢ w przyjmujemy taka, by
hw = 30peV — wartosé ta odpowiada czestotliwosci bliskiej 7,3 GHz. Chcemy uzy-
ska¢ pojedynczy impuls pola elektrycznego, trwajacy potowe okresu opisujacej go
funkcji, dlatego pole przestajemy zmienia¢ po uplywie okoto 69 ps, gdy sktadowa E,

wraca do wartos$ci poczatkowe;j.
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Rysunek 20. Kontrolowanie ruchu elektronu przy uzyciu oddzialywania spin-orbita
dla pola elektrycznego w postaci pojedynczego impulsu. Gorny wykres przedstawia
czasowy przebieg wartosci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny
wykres — wartosci oczekiwane polozenia (x) (krzywa niebieska) oraz pedu (p,) (krzywa
czerwona) elektronu w zaleznosci od czasu wraz z przebiegiem pedu klasycznego p.

(krzywa pomarariczowa przerywana).

Rysunek 20. przedstawia wyniki przeprowadzonej symulacji. Na géornym wy-
kresie zaprezentowany zostal przebieg impulsu pola elektrycznego. W chwili ¢y =
10 ps natezenie pola zaczyna rosna¢, wprawiajac spoczywajacy dotad pakiet falowy
w ruch w lewa strone. Na poczatku narastajace zbocze impulsu jest strome, co skut-
kuje szybkim przyrostem predkosci przemieszczania si¢ pakietu we wspominanym
kierunku (spadek pedu klasycznego p.). Niemniej, im bardziej zblizamy sie do mak-
simum impulsu, ktore ten osiaga w poblizu ¢ = 44,5 ps, tym zmiana pola staje sie
bardziej tagodna, a predkos¢ pakietu przyrasta wolniej. Maksymalna wartos¢ pred-
kosci pakiet osigga we wspomnianym maksimum: ped klasyczny przyjmuje wartosé
—po, odpowiadajaca amplitudzie impulsu Ej.

Po osiagni¢ciu maksimum sktadowa E, zaczyna powoli male¢, co prowadzi
do spowolnienia pakietu: wcigz porusza sie on w kierunku ujemnych wartosci na osi
x, ale teraz doznaje przyspieszenia w prawg strone. Przebieg p., tak jak i przebieg
wartoéci natezenia pola, jest symetryczny wzgledem ekstremum impulsu: w poblizu
maksymalnej wartosci £, zmiany nachylenia sa tagodne, a nastepnie, wraz z oddala-

niem sie¢ od niej, staja sie bardziej strome. W poblizu chwili ¢ = 79 ps natezenie pola

46



powraca do wartosci poczatkowej (E, = 0), powodujac zatrzymanie si¢ pakietu. Pa-
trzac na caly przebieg pedu klasycznego p. dostrzegamy, ze podaza on dokladnie za
zmianami wartosci natezenia pola, a jego wykres jest lustrzanym odbiciem wykresu
sktadowej pola E,,.

Warto zwroci¢ uwage na to, ze w obu omoéwionych symulacjach, kiedy mieli-
$my do czynienia z opadajacym zboczem impulsu pola elektrycznego, pakiet falowy
ulegal przyspieszeniu w kierunku dodatnich wartosci na osi x (w prawo), natomiast
w przypadku zbocza narastajacego byl on przyspieszany w przeciwnym kierunku
(w lewo). Wartos$¢ pedu klasycznego p., a wiec i predko$é¢ przemieszczania sie srodka
pakietu, zalezata od skladowej pola E, tak jak w symulacjach, w ktorych nateze-
nie pola bylo zmieniane skokowo: byla proporcjonalna do réznicy pomiedzy stata
wartoscia oczekiwang pedu (p,) czastki, a zmieniajacym sie w czasie, wraz z polem,
pedem réwnowagowym pe, (wzor 2.15). Sposob, w jaki zmienialiSmy pole, nie wply-
wal na uzyskiwane wartosci p., ale miatl znaczenie dla drogi przebytej przez srodek
pakietu falowego.

Zmieniane w sposob ciagly natezenie pola elektrycznego mozemy réwniez
wykorzysta¢ do rozpedzania elektronu, tak jak zrobiliSmy to uprzednio w przy-
padku skokowych zmian pola. W tym celu postuzymy sie odbiciem od bariery
potencjalu, znajdujacej sie na poczatku rozwazanego odcinka drutu kwantowego
(w x = —1,5um). Jak zaobserwowaliSmy w poprzednich symulacjach (rysunki 13.,
16. 1 18.), cecha charakterystyczna dla odbicia czastki od bariery jest to, ze nie jest
ono natychmiastowe, ale trwa przez pewien czas. Kierunek ruchu pakietu falowego
nie zmienia sie w jednej chwili na przeciwny, ale w trakcie trwania odbicia pakiet naj-
pierw zwalnia, wytraca swojg predko$¢ poki catkowicie sie nie zatrzyma, a nastepnie
przyspiesza az do uzyskania predkosci o tej samej wartosci co przed odbiciem, ale
0 przeciwnym zwrocie.

Oddziatywania spin-orbita typu Rashby uzyjemy efektywnie do rozpedzania
pakietu falowego wtedy, kiedy pakiet przyspiesza¢ bedziemy w kierunku, w ktérym
sie aktualnie porusza. Tak tez postepowaliSmy w poprzednich symulacjach, gdzie na-
tezenie pola zmienialiémy skokowo: gdy pakiet poruszal sie w prawa strone, zmniej-
szaliSmy wartos¢ skltadowej E, by uzyska¢ przyspieszenie w prawa strone, a gdy
pakiet poruszal sie w lewo — zwiekszalismy E, (przyspieszenie w lewo). Na nieko-
rzy$¢ rozpedzania elektronu dziatataby natomiast zmiana pola przeprowadzona w
chwili, gdy pakiet przemieszczaltby sie w kierunku niezgodnym z nadawanym przy-
spieszeniem lub gdy znajdowalby sie w trakcie odbicia od bariery: prowadzitoby to

do utraty czesci dostarczanej elektronowi energii lub nawet spowolnieniu jego ruchu.
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W przypadku nagtych zmian pola wyboér odpowiedniej na przetaczenie pola
chwili nie byt trudnym zadaniem — jako Ze zmiany wartosci sktadowej F, byly na-
tychmiastowe, mogliSmy wybiera¢ moment przetaczenia sposrod calego przedziatu
czasu pomiedzy kolejnymi odbiciami. Z kolei pojedynczy impuls pola elektrycznego
to dwa nastepujace po sobie zbocza, z ktorych kazde przyspiesza pakiet w przeciw-
nym kierunku (rysunek 20.). Rozpedzanie takim impulsem zadziala najwydajniej
wtedy, kiedy dobierzemy jego czesto$¢ w oraz amplitude w taki sposob, by pole elek-
tryczne osiggnelo maksymalne natezenie doktadnie w momencie zatrzymania sie
pakietu podczas odbicia. Tym sposobem uzyskujemy ciaggle przyspieszenie pakietu
w kierunku bariery, gdy ten sie do niej zbliza, oraz w przeciwnym, gdy sie od niej
oddala. Parametry impulsu nie musza by¢ dobrane idealnie: pojedynczy impuls dany
potowa okresu funkcji sinus posiada te zalete, ze zmiany pola sa najgwaltowniejsze
w poczatkowej i w koncowej fazie jego trwania, natomiast w poblizu ekstremum
przebieg natezenia pola jest mniej stromy. Mniejsze zmiany pola oznaczaja mniejszy
przyrost lub spadek predkosci pakietu, a co za tym idzie — stabsze rozpedzanie pa-
kietu w niewlasciwym kierunku w przypadku niedoktadnego dobrania parametréw
impulsu.

Rozwazmy nowa symulacje, ktorej wyniki prezentujemy na rysunku 21. Po raz
kolejny przyjmijmy, ze dysponujemy elektronem w stanie |1) (spin ,do gory”), zrelak-
sowanym do stanu podstawowego w obecnosci potencjatu indukowanego (wzor 2.1).
Tym razem pakiet umies¢my blizej lewej bariery potencjatu, tak by poczatkowo
jego érodek znalazt sie¢ w potozeniu x = —750nm. Ponadto uzyjmy teraz impulsu
o wiekszej amplitudzie natezenia pola E; = 5 r;l—r\rf oraz wiekszej czestodci, takiej by
hw = 4011eV (odpowiadajacej czestotliwosei rownej okoto 9,7 GHz). Czestos¢ w zo-
stala dobra tak, by impuls osiagnal wartos¢ maksymalng w poblizu polowy czasu
trwania odbicia. Tak jak poprzednio, pole elektryczne zaczynamy zmienia¢ w chwili
t = 10 ps, a koniczymy po uplywie polowy okresu opisujacej impuls funkeji sinus —
czyli w tym przypadku po okoto 52 ps.

Z poczatku symulacja przebiega podobnie do poprzedniej: po wlaczeniu na-
tezenia pola pakiet zaczyna ruch w lewa strone, a dalej, na opadajacym zboczu
impulsu elektrycznego, nabiera predkosci w tym kierunku, co na rysunku obserwu-
jemy jako spadek pedu klasycznego p.. W chwili ¢ = 30 ps pakiet dociera w poblize
bariery potencjatu i zaczyna sie od niej odbija¢. Ped klasyczny na skutek interakcji
czastki z bariera zaczyna gwaltowanie rosnaé, dazac do wartosci przeciwnej do tej
sprzed odbicia. W miedzyczasie, w poblizu ¢ = 36 ps, natezenia pola osiaga swoje
ekstremum i zmienia si¢ charakter zbocza impulsu z narastajacego na opadajace.

Przemieszczajacy si¢ juz w prawa strone pakiet znoéw jest przyspieszany (tym razem
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w prawa strone), a warto$¢ bezwzgledna jego pedu klasycznego |p.| znéw rosnie.

Pakiet przestaje by¢ rozpedzany okoto ¢t = 62 ps, gdy ustaja zmiany natezenia pola.

t |ps]
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E, [mV /nm]

(z) [pm]

(Pz) > pe [P1]

t [ps]
Rysunek 21. Rozpedzanie elektronu przy uzyciu oddzialtywania spin-orbita dla poje-
dynczego impulsu pola elektrycznego w potaczeniu z odbiciem od bariery potencjatu.
Gorny wykres przedstawia czasowy przebieg wartosci natezenia pola elektrycznego £,
(krzywa czarna), dolny wykres — wartosci oczekiwane potozenia (x) (krzywa niebieska)
oraz pedu (p,) (krzywa czerwona) elektronu w zaleznosci od czasu wraz z przebiegiem

pedu klasycznego p. (krzywa pomarariczowa przerywana).

Warto zauwazy¢, ze w poprzedniej symulacji (rysunek 20.), w ktorej rowniez
uzyliSmy pojedynczego impulsu, pakiet falowy po ustaniu zmian pola elektrycznego
zatrzymywal sie. Teraz (rysunek 21.), gdy impuls pola elektrycznego potaczylismy
z odbiciem pakietu od bariery potencjatu, po powrocie natezenia pola do wartosci
poczatkowe] pakiet wciaz sie porusza. UzyskaliSmy taki sam efekt jak w przypadku
kombinacji skokowych zmian pola z odbiciem od bariery, kiedy to kazdy naprze-
mienny spadek lub wzrost natezenia pola rozdzielony odbiciem skutkowal zwick-
szeniem wartosci bezwzglednej pedu klasycznego |p.| pakietu o p; (rysunek 16.).
Tutaj, pojedynczy impuls stuzy nam za dwie takie zmiany pola (zbocze narastajace
i zbocze opadajace) — finalnie pakiet uzyskuje wartosé |p.| bliska 2p; (okoto 1,97p;),
co Swiadczy o tym, ze wynik przyspieszenia jest prawie taki sam jak w przypadku

skokowych zmian pola elektrycznego.
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2.8 Potencjal paraboliczny

Do tej pory wszystkie symulacje dotyczyly elektronu, ktéry umieszczony byt
w szerokiej, prostokatnej jamie potencjalu, utworzonej pomiedzy dwiema barierami
znajdujacymi sie na koncach rozwazanego odcinka drutu kwantowego. Elektron od-
dziatywal z tadunkiem indukowanym na pobliskiej elektrodzie, dzieki czemu jego
funkcja falowa przybierata postaé¢ pakietu falowego, mogacego poruszac sie swobod-
nie po wspomnianej studni. Umiejscowienie pakietu w drucie nie miato wptywu na
jego sposob przemieszczania sie (pomijajac kwestie odbi¢ od barier), co pozwolito
nam na przebadanie podstawowe]j kontroli ruchu elektronu przy pomocy oddzialy-
wania Rashby.

Uktad z szeroka prostokatna jama pozwolil nam réwniez na przejrzyste omo-
wienie metody rozpedzania elektronu. Nalezy jednak zwrocié uwage na to, ze w ta-
kim uktadzie wielokrotne przyspieszanie pakietu jest zadaniem bardzo trudnym: za
kazdym razem, kiedy przetaczamy pole, zwickszamy predko$¢ przemieszczania sie
pakietu, przez co jednoczesnie skracamy czas, jaki mamy na przelaczenie pola po-
miedzy kolejnymi odbiciami od barier (rysunki 16. i 18.). Jezeli pole zmienialiby$my
skokowo, to kazda kolejna zmiana musiataby nastepowaé¢ w coraz krotszych odste-
pach czasu. W przypadku zmian natezenia pola o przebiegu sinusoidalnym konieczne
bytoby zwiekszanie wraz z czasem ich czestosci. Aby zaproponowane rozpedzanie
elektronu moglo z powodzeniem zostaé zrealizowane eksperymentalnie, potrzebu-
jemy uprodci¢ sposob, w jaki zmieniamy natezenie pola elektrycznego.

Osiagniemy to zmieniajac ksztalt potencjatlu uwiezienia z jamy prostokatnej
na paraboliczng. Potencjatl uwiezienia, wchodzacy do energii potencjalnej w hamil-

tonianie (1.8), przyjmujemy w postaci:
1 * 2 2
‘/conf(x) = Em Weonfd (217)

gdzie m* oznacza mase efektywna elektronu w InSb, a weons jest czestoscia wta-
sng drgann w tym potencjale. Przyjmujemy hweonr = 0,2meV, przektadajace sie na
czestotliwos$¢ bliska 48,4 GHz. Minimum V,,,¢ znajduje sie w potowie dtugosci roz-
wazanego odcinka drutu, czyli w potozeniu x = 0. Energia potencjalna elektronu
V' jest teraz suma Vo, oraz energii pochodzacej od potencjatu indukowanego Ving
(wzor 2.1).

Numerycznie wyliczamy posta¢ funkcji falowej elektronu w stanie podstawo-
wym. Rysunek 22. przedstawia uzyskany rozktad gestosci elektronowej p oraz energii
potencjalnej V. Dostrzegamy, ze energia V' (krzywa zielona) przyjmuje ksztatt pa-
raboli, znieksztalconej na obszarze, w ktérym znajduje sie pakiet falowy. Inaczej niz

w przypadku prostokatnej jamy potencjatu, pakiet falowy w jamie parabolicznej nie
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moze spoczywac w bezruchu, jesli jego $rodek nie znajduje sie doktadnie w minimum
Veont- Jesli wychylilibysmy pakiet z poczatkowego potozenia, zaczalby poruszaé¢ sie

ruchem oscylacyjnym wokot x = 0.
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Rysunek 22. Gestos¢ elektronowa p (krzywa czerwona) oraz energia potencjalna
(krzywa zielona) uzyskane dla stanu podstawowego elektronu w potencjale induko-

wanym wraz z dodatkowym potencjatem parabolicznym.

Spoczywajacy na dnie parabolicznej jamy potencjalu pakiet postuzy nam
jako warunek poczatkowy kolejnych symulacji. Ponownie przyjmujemy, ze elektron
posiada spin skierowany zgodnie z osia z (spin ,do gory”) oraz ze zostal zrelaksowany
do stanu podstawowego przy wylaczonym polu elektrycznym (E, = 0). Tak jak czy-
niliSmy poprzednio, od chwili rozpoczecia symulacji odczekujemy 10 ps, a nastepnie
w sposob nagly przyktadamy natezenie pola skierowane antyroéwnolegle do osi .
Rozwazymy trzy przypadki, rozniace sie wartoscia sktadowej E,(t > 10 ps), osiaga-
jacej —10, —20 lub —30 % Na rysunku 23. zaprezentowane zostaly wyniki przepro-
wadzonych symulacji. Przebiegi natezenia pola (gorny wykres) oraz wartosci oczeki-
wanej potozenia (z) (wykres dolny) zostalty dla kazdego z rozwazanych przypadkow
oznaczone innym kolorem krzywej: czerwonym (—10 %), zielonym (—20 %) oraz
nicbieskim (—30 V).

Z wykresu widzimy, ze po wlaczeniu pola elektron zostaje wprawiony w ruch
w prawa strone. Zgodnie z wcze$niejszymi obserwacjami, im silniejszego pola uzy-
jemy, tym szybciej pakiet falowy sie porusza. Oddalajac sie od minimum energii po-
tencjalnej pakiet wspina sie na jej paraboliczne zbocze (widoczne na rysunku 22.),
co prowadzi do spowolnienia jego ruchu. W momencie wytracenia calej energii ruchu
pakiet osigga maksymalne wychylenie, a nastepnie zostaje rozpedzony w kierunku
przeciwnym do gradientu energii potencjalnej. Kiedy pakiet falowy mija polozenie

poczatkowe x = 0, zné6w posiada maksymalng predkos¢, cho¢ tym razem porusza sie
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w lewo. Nastepnie caly proces powtarza si¢ cyklicznie: pakiet, poruszajac sie w spo-

sOb oscylacyjny, wspina si¢ naprzemiennie na przeciwleglte ramiona parabolicznego

potencjahu.
t |ps|
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Rysunek 23. Ruch elektronu w potencjale parabolicznym wywotany naglym wtlacze-
niem pola elektrycznego dla trzech réznych wartosci sktadowej E, (t > 10 ps) (zgodnie
z legenda). Gorny wykres przedstawia czasowy przebieg wartosci natezenia pola elek-

trycznego E,, natomiast dolny wykres wartosci oczekiwane polozenia (x).

Warto zauwazyé, ze cho¢ amplituda oscylacji wartosci oczekiwanej potozenia
(x) zalezy od przylozonej wartosci sktadowej pola E,, to czestos¢ drgan jest wspolna
dla wszystkich przebadanych przypadkéw. Na rysunku 23. wszystkie przebiegi cza-
sowe (x) przecinaja sie w chwilach, w ktorych pakiety przechodza przez potozenie
poczatkowe z = 0. Nastepuje to kolejno w poblizu chwil: 20,34 ps, 30,68 ps, 41,02 ps,
51,36 ps, czyli w rownych odstepach czasu bliskich 10,34 ps. Pelny okres drgan nie za-
lezy od amplitudy oscylacji i wynosi 20,68 ps. Taka samg warto$¢ ma réwniez okres

zwiazany z wystepujaca w formule na energie potencjalng czesto$cia wtasna weons

(wzor 2.17): Teons = wi’;f. Mamy tutaj do czynienia z drganiami wtasnymi, a pakiet
zachowuje sie podobnie jak czastka w klasycznym oscylatorze harmonicznym.
Wprowadzajac potencjal paraboliczny do uktadu sprawiliémy, ze niezaleznie
od swojej predkosci pakiet falowy oscyluje wokét potozenia réwnowagi ze stata cze-
stoscig. Oznacza to, ze przez potowe okresu T,.,¢ pakiet porusza sie w prawg strone,

a przez druga polowe — w lewo. Jesli zwiekszymy szybkos¢ przemieszczania sie pa-
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kietu w trakcie jego ruchu, to zwickszymy amplitude oscylacji jego wartosci oczeki-
wanej (x), ale nie wplyniemy na okres drgan. Stosujac tutaj wezesniej przedstawiony
schemat rozpedzania elektronu, bedziemy mieli do dyspozycji odcinki czasu o statej
dhigosci, w ktorych to powinni$my zwickszaé¢ badz zmniejsza¢ natezenie pola. Po-
zwala nam to na wykorzystanie zmiennego pola elektrycznego o stalej czestotliwosci
do przyspieszania elektronu.

Przeanalizujmy nastepna symulacje, demonstrujaca wielokrotne przyspiesza-
nie elektronu uzyskane przy pomocy zmian pola posiadajacych postaé¢ kilkuna-
stu okreséw funkcji sinus. Wyniki obliczenn przedstawione zostaty na rysunku 24.
Po raz kolejny obliczenia rozpoczynamy od posiadajacego spin ,do gory” elektronu,
zrelaksowanego do stanu podstawowego w obecno$ci zar6wno potencjatu parabo-
licznego, jak i potencjatu indukowanego, ale przy wytaczonym polu elektrycznym
(E, = 0). W chwili ¢ty = 10 ps zaczynamy zmienia¢ natezenie pola zgodnie z formula:
E,(t) = —Epsin (wsei (t — 1)) z Ep =1 %, przy czym, inaczej niz w przypadku po-
jedynczego impulsu, zmiany kontynuujemy przez caly czas trwania symulacji (gorny
wykres). Czestos$¢ zmian pola wge; przyjmujemy rowng czestosci wlasnej drgan w po-

tencjale parabolicznym Weont (FAweons = 0,2 meV).
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Rysunek 24. Rozpedzanie elektronu w potencjale parabolicznym wywotane sinuso-

idalnie zmiennym oddzialywaniem spin-orbita. Gérny wykres przedstawia czasowy
przebieg wartosci natezenia pola elektrycznego F,, natomiast dolny wykres wartosci
oczekiwane polozenia (). Czarne przerywane linie zostaly dodane w celu ulatwienia

obserwacji zmian amplitudy oscylacji (z).
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Na dolnej czesci rysunku 24. widzimy, jak w czasie zmienia si¢ warto$¢ ocze-
kiwana polozenia (x) pakietu (niebieska krzywa). Wraz z rozpoczeciem zmian pola
elektrycznego pakiet zaczyna oscylowaé¢ wokot polozenia rownowagi. Az do okolo
t = 325 ps amplituda oscylacji ros$nie liniowo w czasie — lokalne maksima i minima
(x) uktadaja sie na dwoch prostych symetrycznych wzgledem = = 0, zaznaczonych
na wykresie czarna przerywang linig. Taki sam liniowy wzrost amplitudy wyste-
puje w klasycznym oscylatorze harmonicznym z rezonansowym wymuszeniem [42].
Po t = 325 ps wzrost amplitudy przestaje by¢ liniowy. Dzieje sie tak, poniewaz pa-
kiet dociera do granic pudta obliczeniowego, co skutkuje zmiang czestosci oscylacji
pakietu i jego postepujaca destabilizacja.

To, ze pakiet przestaje przyspiesza¢ wynika wylacznie ze skoriczonych roz-
miaréw pudla obliczeniowego (L = 3m). Dalsze zwiekszanie amplitudy drgan nie
jest mozliwe, gdyz w rozwazanym drucie kwantowym nie ma juz na to miejsca.
Wraz z maksymalnym wychyleniem osiagnelismy tez maksymalng mozliwg predkosé
przemieszczania sie pakietu. Warto podkresli¢, ze przyspieszenie pakietu do takiej
predkodci uzyskaliémy stosujac zmiany pola o niewielkiej amplitudzie, rownej 1 %,
a byto to mozliwe dzieki zastosowaniu duzej liczby takich zmian.

Podsumowujac, umieszczenie czastki w potencjale parabolicznym nadato jej
oscylacyjny charakter ruchu. Czestosé oscylacji wartosci oczekiwanej poltozenia pa-
kietu okazata sie by¢ niezalezna od predkosci jego poruszania sie. Pozwolito to na
rozpedzenie elektronu przy uzyciu sinusoidalnych zmian pola elektrycznego o sta-
tej czestosci, rownej czestosci wlasnej drgan w zadanym potencjale parabolicznym.
Stosujac odpowiednig liczbe zmian pola o maltej amplitudzie mozemy przyspieszy¢

pakiet falowy do dowolnej dozwolonej przez dlugosé¢ drutu kwantowego predkosci.

2.9 Ujemny rzut spinu na o$ z

W przeprowadzonych w tym rozdziale symulacjach skupiliémy sie do tej pory
na badaniu ruchu elektronu posiadajacego dodatni rzut spinu na o§ z (spin ,do
gory”). Rozwazmy teraz przypadek, w ktorym czastka posiadac¢ bedzie ujemny rzut
spinu s, = —%h, odpowiadajacy spinowemu stanowi |}) (spin ,w dol”), bedacego
drugim stanem bazowym operatora s,.

Na potrzeby nowej symulacji powr6¢my do szerokiej prostokatnej jamy poten-
cjahu, rezygnujac z dodatkowego potencjatu parabolicznego. Przyjmijmy, ze w drucie
kwantowym znajduje sie pojedynczy elektron w spinowym stanie ||), zrelaksowany
do stanu podstawowego w obecnosci potencjatu indukowanego Ving (wzoér 2.1). Po-
czatkowo pole elektryczne pozostaje wytaczone (E, = 0). Powtorzmy operacje, ktore

wykonaliémy poprzednio na elektronie o przeciwnej orientacji spinu (spin ,do gory”).
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Rysunek 25. Symulacja obrazujaca kontrole ruchu elektronu, znajdujacego sie w spi-

nowym stanie ||), przy pomocy oddzialywania spin-orbita. Gorny wykres przedstawia
czasowy przebieg warto$ci natezenia pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wy-
kres — wartosci oczekiwane potozenia (x) (krzywa niebieska) oraz pedu (p,) (krzywa
czerwona) elektronu w zaleznosci od czasu wraz z przebiegiem pedu klasycznego p.

(krzywa pomarariczowa przerywana).

Spojrzmy na rysunek 25., na ktorym prezentujemy wyniki przeprowadzonych
obliczenr. Zaczynamy od skokowych zmian pola elektrycznego: w chwili ¢ = 10 ps
wlaczamy nagle pole elektryczne, przyktadajac £, = —E; (Ey =5 T—H\:), czym wpra-
wiamy pakiet falowy w ruch w lewg strone. Obliczony dla pakietu ped klasyczny
pe wynosi —py, gdzie p; jest pedem odpowiadajacym wartosci pola Ey (wzor 2.5).
Po uptywie 20 ps zmieniamy warto$¢ sktadowej pola £, na 2F,, uzyskujac zmianeg
kierunku ruchu elektronu. Pakiet porusza si¢ teraz dwukrotnie szybciej, osiagajac
pe = 2p1. Warto zauwazy¢, ze kierunek ruchu jest przeciwny do tego, ktory otrzy-
malismy dla elektronu ze spinem ,do gory” (rysunek 11.). W chwili ¢ = 40 ps przy-
wracamy pole elektryczne do wartosci poczatkowej, co prowadzi do zatrzymania
czastki.

Nastepnie przykladamy do uktadu pojedynczy impuls pola elektrycznego
o przebiegu danym polowa okresu funkcji sinus, rozpoczynajac zmiany pola w chwili
t = 50 ps. Jest to przypadek analogiczny do symulacji przedstawionej na rysunku 20.
Przyjmujemy amplitude impulsu rowna E; oraz jego czestosé wy taka, by hw; wyno-

sito 70 peV. Wartosé ta odpowiada w przyblizeniu czestotliwosci 17 GHz. Pojedynczy
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impuls pola wprawia w ruch i zatrzymuje elektron ze spinem ,w dot” tak, jak czy-
nit to z elektronem o spinie ,do gory”, ale z tym wyjatkiem, ze teraz pakiet falowy
przemieszcza sie w przeciwnym kierunku: na narastajacym zboczu przebiegu pola
elektrycznego (dla ¢ od 50 ps do okoto 65 ps) elektron przyspieszany jest w prawa
strone, natomiast na zboczu opadajacym (od 65 ps do 80 ps) ruch pakietu jest przy-
hamowywany (przyspieszenie w lewo). Wraz z powrotem sktadowej E, do wartosci
poczatkowej pakiet zatrzymuje sie. W wyniku dziatania impulsu §rodek pakietu ulegt
przemieszczeniu o okoto 750 nm w prawo.

Nastepnie, zaczynajac w chwili ¢ = 90ps, przyktadamy drugi impuls pola
elektrycznego, tym razem identyczny z uzytym wczesniej w symulacji zaprezen-
towanej na rysunku 21. Amplituda impulsu jest rowna FE;, a czestos¢ taka, by
hws = 401eV (czestotliwosé okolo 9,7 GHz). Tak jak w przypadku pierwszego im-
pulsu (rysunek 25.), na narastajacym zboczu pola elektrycznego pakiet falowy zo-
staje przyspieszony w prawo. W poblizu maksimum impulsu elektron ulega odbiciu
od bariery potencjatu znajdujacej sie w x = 1,5 nm, na skutek czego zmienia kieru-
nek ruchu i na opadajacym zboczu impulsu porusza sie dalej zgodnie z kierunkiem,
w ktorym jest rozpedzany przez oddzialywanie spin-orbita (w lewo). W poblizu
chwili ¢ = 142 ps pole powraca do poczatkowej wartosci (£, = 0), pozostawiajac
elektron w ruchu. Finalnie ped klasyczny p. pakietu osigga wartos¢ bliskg —2p;.

Przebadalismy, jak oddzialywanie spin orbita wptywa na ruch elektronu o u-
jemnym rzucie spinu na o$ z, odtwarzajac najwazniejsze operacje wykonane wcze-
$niej na elektronie w spinowym stanie |1). Jedyna zaobserwowana réznica byta
zmiana kierunku, w ktorym czastka byta przyspieszana: na narastajacym (opadaja-
cym) zboczu pola elektrycznego elektron o spinie ,do gory” przyspieszany byt w lewo

(w prawo), natomiast elektron o spinie ,w dot” — w prawo (w lewo).

2.10 Separacja spinu

Elektron, ktory ztapiemy w drucie kwantowym, bedzie posiadat losowa orien-
tacje spinu. Kazde mozliwe ustawienie spinu mozemy zapisa¢ w postaci kombinacji
liniowej dwoch stanow bazowych: 1) (spin ,do gory”) i ||) (spin ,w dot?). Wiemy juz,
jak oddzialywanie spin-orbita wptywa na ruch elektronu o okreslonym rzucie spinu
na o z. Nasuwa sie pytanie: co sie stanie, gdy elektron ztapany w drucie bedzie
w superpozycji stanow |1) i [])?

Rozwazmy kolejng symulacje. Przyjmijmy, ze w drucie kwantowym znajduje
sie elektron, ktory zostat zrelaksowany do stanu podstawowego przy wylaczonym
oddziatywaniu Rashby (E, = 0) oraz w obecnosci potencjalu indukowanego Vinq

(wzor 2.1) i potencjalu parabolicznego (wzor 2.17) 0 Aweonr = 0,2meV. Zalozmy
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roOwniez, ze czastka znajduje sie w stanie spinowym bedacym zrownowazong kombi-
nacja liniowa stanow ze spinem ,do gory” i w ,dot™ \/Li 1) + \/iﬁ ).

Wiemy, ze oddzialywanie spin-orbita miato rézny wplyw na czastke w zalez-
no$ci od rzutu jej spinu na o$ z. W tym przypadku mamy do czynienia z pakietem
falowym, ktory ztozony jest z dwoch czesci o przeciwnych spinach: jednej ze spinem
,do gory” i jednej ze spinem ,w dot’. W zwiazku z tym patrzenie na pakiet jako na
cato$¢ bedzie niewystarczajgce, do interpretacji wynikow symulacji potrzebujemy
czego$ wiecej niz warto$¢ oczekiwana polozenia (). Cala informacja o czesci pa-
kietu z okreslong wartoScia spinu zawarta jest w odpowiedniej sktadowej spinora
W(z,t) = [z/JT(x,t),wi(x,t)]T. Jezeli liczac warto$é¢ oczekiwang polozenia uzyjemy

wartosci jedynie gornej sktadowej W:

(U1 | 2| y)
(r | y)

otrzymamy parametr niosacy informacje o tym, w jaki sposob przemieszcza sie $ro-

(er(t)) = (2.18)

dek sktadowej pakietu zwiazanej ze stanem spinowym [1). Podobny parametr mo-

zemy zdefiniowaé dla czesci pakietu o ujemnym rzucie spinu na o§ z:

(W [ 2]y
(x, (1)) = —/———. (2.19)
' (o 190
W chwili ¢ = 0 zaczynamy zmienia¢ pole elektryczne zgodnie z formuta:
E,(t) = —Epsin (wsoit), przy czym Ey = 1%, a hwsi = 0,324meV, co odpo-

wiada czestotliwosci bliskiej 78,34 GHz oraz okresowi Ty,; réwnemu w przyblizeniu
12,76 ps. Spojrzmy na rysunek 26., na ktérym prezentujemy uzyskane w symulacji
wyniki. Patrzac na przebiegi (x4) (czerwona krzywa) i (z)) (krzywa niebieska) do-
strzegamy, 7e czesci spinowe pakietu poruszaja sie poczatkowo (przez okolto 40 ps)
ruchem podobnym do uzyskanego uprzednio dla pakietu o okreslonym rzucie spinu
na o$ z (rysunek 24.). Zgodnie z wczesniejszymi obserwacjami, zmienne sprzezenie
spin-orbita powoduje rozpedzanie sktadowej pakietu o spinie ,do gory” oraz skta-
dowej o spinie ,w dol” w przeciwnych kierunkach. Wartodci oczekiwane (z4) i (z)
oscyluja w przeciwfazie, a wykres (x|) jest dokladnym lustrzanym odbiciem prze-
biegu (z+) wzgledem potozenia réwnowagowego x = 0. Ponadto, wartos¢ oczekiwana
polozenia (x) (szara linia), liczona dla calego spinora, dzieki jednakowemu udzia-
towi obu stan6w spinowych jest rowna zero, co Swiadczy o tym, ze wszelkie zmiany

w gestosci elektronowej p pakietu sg symetryczne wzgledem x = 0.
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Rysunek 26. Rozpedzenie elektronu znajdujacego sie w spinowym stanie % 1) +
% [{) w obecnosci potencjatu indukowanego. Gorny wykres przedstawia czasowy
przebieg wartosci pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci
oczekiwane potlozenia policzone dla goérnej i dolnej sktadowej spinora, odpowiednio
(x4) (krzywa niebieska) i (z;) (krzywa czerwona), a takze (z) liczone dla calego pa-
kietu falowego (szara linia). Wartosci podziatki na osi ¢ na dolnym wykresie odpo-
wiadaja kolejnym wielokrotnosciom okresu Ty i zostaly zaokraglone do pierwszego

miejsca dziesietnego.

Amplituda oscylacji (z4) 1 (z;) rosnie przez stosunkowo krotki czas: mak-
symalne wychylenie spinowych sktadowych pakietu z potozenia réwnowagi zostaje
osiggniete okoto t,.c = 44,4 ps i wynosi w przyblizeniu 130 nm. Rysunek 27. przed-
stawia gesto$¢ elektronowa p pakietu uzyskana w chwili maksymalnego wychylenia,

wraz z gestoscia spinowa p, liczona nastepujaco:
pe = WiG, W, (2.20)

Gestos¢ spinowa niesie ze sobg informacje o przestrzennym rozkltadzie spinu: jezeli na
pewnym odcinku p, pokrywa sie z gestoscia p to mamy pewno$c¢, ze gdy w wyniku
pomiaru potozenia otrzymamy wartos¢ x nalezaca do tego odcinka, to w wyniku
pomiaru z-owej sktadowej spinu otrzymamy dodatnia wartos¢ wlasna operatora s,,
rowna, %h Podobnie jest z ujemna wartoscia wlasna s, = —%h, ktora otrzymamy
ze stuprocentowym prawdopodobienstwem tylko wtedy, kiedy zmierzymy potozenie
elektronu na obszarze, gdzie p, przyjmuje wartosci —p. Im przebieg p, jest blizszy p

lub —p, tym wieksze prawdopodobienstwo, ze elektron znaleziony w danym miejscu
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ma spin zwrocony odpowiednio ,do gory” lub ,w dot”. Jesli natomiast gestosé p,
przyjmuje wartos¢ zero, wtedy mamy réwne szanse na otrzymanie w wyniku pomiaru

dodatniego lub ujemnego rzutu spinu.

0,8
10,4

0,0

P Po [1/pm]
V [meV]

104

p(r(l'7tmax) === |
P(Z; tmax) —— V(z,t=0) — |
—P(% tmax) V(xa tmax) 1
i i i i i i i i 1 _()78
—0,4 —0,2 0 0,2 0,4

 [pm]
Rysunek 27. Gestosé elektronowa p (krzywa czerwona) oraz spinowa p, (krzywa
niebieska) wraz z energia potencjalna elektronu (krzywa zielona) w chwili tpax =
44 4 ps. Szara linig zaznaczono lustrzane odbicie gestosci p wzgledem osi przechodzacej
przez warto$¢ p = 0, ulatwiajace interpretacje wartosci p,. Czarna krzywa obrazuje

rozklad energii potencjalnej w chwili poczatkowej symulacji (¢t = 0).

Na rysunku 27. widzimy, jak spinowe sktadowe pakietu odchylity sie od siebie:
gestos¢ elektronowa p posiada dwa wyrazne maksima, przy czym w prawej czesci
drutu (z > 0) gesto$¢ spinowa p, przyjmuje wartosci bliskie gestosci p, co $wiad-
czy o tym, ze na tym obszarze prawdopodobiefistwo znalezienia elektronu o spinie
,do gory” jest wieksze niz prawdopodobienstwo znalezienia go ze spinem ,w dot”,
natomiast w lewej czedci drutu (x < 0) przebieg gestosci spinowej p, zblizony jest
do wykresu —p (szara krzywa), wskazujac na dominacje spinowego stanu |[|) w tym
rejonie. Przebieg p, nie przylega jednak doktadnie ani do wykresu p, ani do jego lu-
strzanego odbicia —p, a w poblizu z = 0 znacznie sie od nich oddala. Obserwowane
rozdzielenie spinowych sktadowych jest niepelne.

Rysunek 27. przedstawia rowniez rozktad energii potencjalnej V' elektronu
uzyskany zaréwno dla chwili ., jak i dla chwili poczatkowej. Energia potencjalna
ulegla zmianie w trakcie symulacji, a stalo sie to za sprawg zaleznego od gestosci
elektronowej p potencjatlu indukowanego Vi,q (wzor 2.1). Juz na samym poczatku
obliczen potencjal indukowany wpltywat na krzywizne energii potencjalnej — nieprzy-
padkowo czesto$¢ zmian pola elektrycznego ws,; przyjeliémy wieksza, niz czestosé
wlasng drgani w potencjale parabolicznym weons. Czesto$é wyo; zostata dobrana tak,

by zwiazany z nig okres Ty, = 5—” byl rowny pierwszemu okresowi oscylacji warto-
S01
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Sci oczekiwanych (z4) i (x)). Wida¢ to wyraznie na rysunku 26., gdzie podziatka na
osi czasu zostata dobrana tak, by jej wartosci byty wielokrotno$ciami okresu Tig;:
w chwili t = T,,; &~ 12,8 ps ma miejsce powrdot do wartosci poczatkowych zaréwno
przebiegow (z4) i (z)), jak i sktadowej pola elektrycznego E,,.

Rozpedzane oddziatywaniem spin-orbita sktadowe spinowe pakietu rozsuwaja
sie z czasem coraz bardzie] w przeciwne strony, co prowadzi do zmiany rozktadu
energii potencjalnej, ktorej krzywizna ma z kolei wptyw na czestos¢ i okres drgan
sktadowych pakietu wokot potozenia rownowagowego. Patrzac na wykresy wartosci
oczekiwanych (z4) i (z;) na rysunku 26. dostrzegamy, ze wraz ze wzrostem ampli-
tudy oscylacji ro$nie rowniez ich okres. Wydtuzony okres drgan przestaje by¢ zgodny
z okresem zmian pola elektrycznego T, co sprawia, ze spinowe czesci pakietu zaczy-
naja by¢ przyspieszane przeciwnie do kierunku ich ruchu. W konsekwencji amplituda
drgan zaczyna male¢, co §wiadczy o tym, ze metoda rozpedzenia zawodzi w przy-
padku, gdy rzut spinu na o§ z jest nieokreslony (elektron nie jest w stanie wlasnym
operatora §,). Przyczyna takiego stanu rzeczy jest potencjal indukowany.

Sprawdzmy, co sie stanie, kiedy potencjal indukowany V4 usuniemy z ukta-
du. W rzeczywistosci taki efekt mozemy osiagnaé przez otoczenie drutu kwantowego
dielektrykiem o przenikalno$ci elektrycznej mniejszej od przenikalnosci elektrycznej
materiatu, z ktorego zostal wykonany drut. Pole elektryczne, wytwarzane przez znaj-
dujacy sie w drucie elektron, bedzie prowadzi¢ do polaryzacji dielektryka, na skutek
czego zostanie w nim wyindukowany tadunek. Generowany przez ten ladunek po-
tencjal prowadzil bedzie do powstania efektu przeciwnego do wywotanego przez ta-
dunek pojawiajacy sie¢ na powierzchni elektrod — bedzie przeciwdziatal formowaniu
sie pakietu falowego. Funkcja falowa czastki w drucie bedzie deogniskowana.

Uwzglednienie wspomnianego efektu w obliczeniach numerycznych nie jest
zadaniem prostym: nie dysponujemy analitycznym wyrazeniem, takim jak formuta
na potencjal Vi,q (wzor 2.1), pozwalajacym nam na latwe zamodelowanie zjawiska.
7 tego powodu w kolejnej przeprowadzonej w tym rozdziale symulacji pominiemy
w energii potencjalnej sktadnik V4, zaktadajac w przyblizeniu, ze dodanie dielek-
tryka wystarczyto, by catkowicie wygasi¢ efekt samoogniskowania. W dalszej cze-
Sci pracy (rozdzial 3.), omawiajacej szczegotowy projekt urzadzenia nadajacy sie
do eksperymentalnej realizacji, oddzialywanie elektronu z tadunkiem indukowanym
zardbwno na powierzchni elektrod, jak i tym w dielektryku, zostanie uwzglednione
dzieki rozwiazywaniu uogoélnionego réwnania Poissona w kazdym kroku czasowym
symulacji.

Obliczenia rozpoczynamy z zalozeniem, ze dysponujemy pojedynczym elek-

tronem w spinowym stanie \% 1) + \/Li |4) znajdujacym sie w stanie podstawowym
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uzyskanym dla potencjatu parabolicznego o hweons = 0,2 meV. Oddzialywanie spin-
orbita jest poczatkowo wylaczone (E, = 0). Od chwili ¢ = 0 zaczynamy zmienia¢
w sposob sinusoidalny sktadows F, pola elektrycznego, przyjmujac amplitude Fy
i czestos¢ rowng czestosdei drgan wlasnych w zadanym potencjale: wgo; = Weont (rezo-
nans), co przektada sie na okres T,,; ~ 20,68 ps. Uzyskane wyniki zamieszczamy na

rysunku 28.

E, [mV/nm]

1,2 A
0,6
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= 0,0
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1,2 : U
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Rysunek 28. Rozpedzenie elektronu w spinowym stanie % [T) + % [4) w uktadzie,
w ktorym potencjal indukowany nie wystepuje. Gérny wykres przedstawia czasowy
przebieg wartosci pola elektrycznego E, (krzywa czarna), dolny wykres — wartosci
oczekiwane potlozenia policzone dla goérnej i dolnej sktadowej spinora, odpowiednio
(x4) (krzywa niebieska) i (z;) (krzywa czerwona), a takze (z) liczone dla calego pa-
kietu falowego (szara linia). Wartosci podziatki na osi ¢ na dolnym wykresie odpo-
wiadaja kolejnym wielokrotnosciom okresu Ty i zostaly zaokraglone do pierwszego
miejsca dziesietnego. Czarng przerywang linig zostala wyrysowana obwiednia, pod-

kreslajaca liniowy charakter wzrostu amplitudy oscylacji.

Widzimy, ze po usunieciu z uktadu potencjatu indukowanego sktadowe spi-
nowe pakietu falowego moga porusza¢ sie niezaleznie od siebie i zostaja rozpedzone
tak jak pakiet o okreSlonej z-owej skltadowej spinu: amplituda oscylacji wartosci
oczekiwanych (z4) i (x;) wzrasta liniowo przez caly rozpatrywany przedzial czasu,
a maksima i minima ich przebiegow tacza proste (czarne przerywane linie) o iden-
tycznym nachyleniu jak te wykreslone na rysunku 24. Nie obserwujemy réwniez

rozbiezno$ci pomiedzy okresem oscylacji (z+) i (z)), a okresem zmian pola Ty;.
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Spojrzmy na rysunek 29., na ktorym zostala zaprezentowana gestos$c elektro-
nowa p oraz gestos¢ spinowa p, w chwili ¢ = 253,2 ps (okoto 12%LT soi). Pakiet falowy
zostal rozdzielony na dwie przestrzennie odseparowane od siebie cze$ci o przeciw-
nych spinach: po prawej stronie gestos¢ p, idealnie przylega do gestosci p, natomiast
z lewej pokrywa si¢ ona z lustrzanym odbiciem gestosci elektronowej —p. Pomiedzy
rozdzielonymi sktadowymi gestos¢ p przyjmuje warto$¢ réwna zeru na odcinku o dtu-
gosci przekraczajacej 1pm. OsiagneliSmy przestrzenna separacje spinu elektronu:
mamy pewnosé, ze jesli w wyniku pomiaru znalezliby$my elektron w prawej (lewej)
czesci drutu, to posiadatby on dodatni (ujemny) rzut spinu na o$ z. Taki stan trwa
jednak okoto 7 ps — po tym czasie sktadowe powracaja w poblize polozenia réwnowagi
i znow zaczynaja sie przekrywac¢. Aby utrwali¢ separacje spinu, nalezy zatrzymac
zmiany pola elektrycznego oraz wznie$¢ bariere potencjatu pomiedzy rozdzielonymi

czeSciami pakietu.
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Rysunek 29. Pelna separacja spinowych sktadowych pakietu falowego. Czerwong
krzywa wykreslona zostalta gestosé elektronowa p, krzywa niebieska gesto$é¢ spinowa
Po, & zielong — rozklad energii potencjalnej V. Szara linig zaznaczono lustrzane od-
bicie gestosci p wzgledem osi przechodzacej przez wartosé p = 0. Przedstawione dane

zostaly uzyskane dla chwili ¢ = 253,2 ps.

Pomijajac w obliczeniach potencjal indukowany utracilismy efekt samoogni-
skowania, ktory w przypadku elektronu o okreslonym rzucie spinu na o$ z pomagat
utrzymac staly ksztalt pakietu falowego. Usuwajac go sprawiliSmy réwniez, ze roz-
ktad energii potencjalnej stal sie idealnie paraboliczny na catej dlugosci rozwazanego
odcinka drutu. Tutaj stabilizacja ksztattu pakietu wynikata z wtasnosci standéw ko-
herentnych — niestacjonarnych stanéw oscylatora harmonicznego, w ktérych czastka
oscyluje wokot polozenia réwnowagi bez zmiany ksztaltu funkeji falowej (podroz-
dzial 1.11).
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Uzyskanie idealnie parabolicznego potencjatu w rzeczywistej nanostrukturze
jest zadaniem trudnym, ale nie niewykonalnym. Poprzez odpowiedni dobér materia-
tow oraz geometrii urzadzenia udaje sie zniwelowaé niekorzystny wpltyw potencjatu
indukowanego i dzieki wykorzystaniu stanéw koherentnych otrzymaé liniowy wzrost
amplitudy oscylacji (x4) 1 (x;) oraz, w konsekwencji, przestrzenng separacje spinu
pojedynczego elektronu [43].

Jezeli uda nam sie wygenerowa¢ odpowiednio silne pole elektryczne, mozemy
rozdzieli¢ przestrzennie sktadowe pakietu falowego o przeciwnych spinach bez ko-
nieczno$ci kompensowania potencjatu indukowanego Vi,q. Rozwazmy kolejng symu-
lacje, ponownie rozpoczynajac ja od elektronu bedacego w zrownowazonej kombi-
nacji liniowej stanéw spinowych: % I + \/Li |4), zrelaksowanego do stanu podsta-
wowego w obecnosci potencjatu zaréwno parabolicznego (0 Aiweons = 0,2meV), jak
i indukowanego, przy wyltaczonym oddziatywaniu spin-orbita. Zaczynajac od chwili
t = 0 generujemy impuls pola £, o przebiegu danym potowa okresu funkcji sinus.
Amplitude impulsu przyjmujemy rowng 20 %, a czestos$¢ wy,; taka sama jak czestosé

wlasng oscylatora harmonicznego w zadanym potencjale parabolicznym weon.
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Rysunek 30. Rozdzielenie sktadowych spinowych elektronu w obecnosci potencjatu
indukowanego przy uzyciu pojedynczego silnego impulsu pola elektrycznego. Gorny
wykres przedstawia czasowy przebieg wartosci pola elektrycznego E, (krzywa czarna),
dolny wykres — wartosci oczekiwane potozenia policzone dla gornej i dolnej sktadowej
spinora, odpowiednio (z4) (krzywa niebieska) i (x,) (krzywa czerwona), a takze (x)

liczone dla calego pakietu falowego (szara linia).
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Rysunek 30. przedstawia uzyskane wyniki. Zauwazmy, ze pierwsze lokalne
ekstrema wartosci oczekiwanych (z4) i (z)) wystepuja pozniej niz maksymalna war-
tos¢ skladowej pola F,. Oznacza to, ze ruch skladowych pakietu o przeciwnych
spinach jest przez pewien czas hamowany. Pomimo tego, na najbardziej stromej cze-
Sci opadajacego zbocza impulsu sktadowe pakietu zostaja ponownie przyspieszone,
co prowadzi do zwigkszania amplitudy oscylacji (z4+) 1 (x;) do blisko 800 nm. W
dalszym ciggu oscylacje nie zwiekszaja juz swojej amplitudy, a ich okres pozostaje
staly.

Na rysunku 31. zostaly zaprezentowane gestos¢ elektronowa p oraz gestosc
spinowa p, pakietu w chwili ¢ = 15,2 ps. Rozdzielenie sktadowych spinowych pakietu
jest wyraznie widoczne, a osiggnieta dokltadnos¢ separacji spinu jest taka sama,
jak uzyskana dla cigglych sinusoidalnych zmian pola w przypadku skompensowa-
nia efektu samoogniskowania funkcji falowej (rysunek 29.). Uzycie jednego silnego
impulsu jest nie tylko rownie efektywne, ale tez znacznie szybsze: pozwolito na roze-
rwanie pakietu i wprawienie jego sktadowych w drgania o znacznej amplitudzie, przy
czym ich maksymalne wychylenie zostalo osiagniete juz w kilkanascie pikosekund.
Przez wiekszo$¢ czasu sktadowe spinowe pozostaja oddalone od siebie, dzieki czemu
stabiej ,odczuwaja” wplyw potencjatu indukowanego wytwarzanego przez czesé pa-
kietu o przeciwnym spinie. W konsekwencji okres ich oscylacji jest bliski okresowi

drgan oscylatora harmonicznego wz_wf ~ 20,68 ps.

14 —p p—— pPo---
T T T T T T T
2 A8
— 1 [ b 6
: =
= 0 X > 12
Qb \\ / A
< \ /
-1 - \‘ / =2
\ ’
-2 b 140
i i i i 1 i i i i 1 i i i i 1 i i i i 1 i i i i 1 i i i i
-1,5 -1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0 1,5
 [pm]

Rysunek 31. Separacja spinowych sktadowych pakietu falowego uzyskana dla poje-
dynczego silnego impulsu pola elektrycznego. Czerwona krzywa wykreslona zostala
gestos¢ elektronowa p, krzywa niebieska gestosé spinowa p,, a zielong — rozktad ener-
gii potencjalnej V. Szara linia zaznaczono lustrzane odbicie gestosci p wzgledem osi
przechodzacej przez warto$¢ p = 0. Przedstawione dane zostaly uzyskane dla chwili
t = 15,2 ps.
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Podsumowujac, uzyskaliSmy przestrzenng separacje spinu na dwa sposoby.
Pierwszy z nich polega na uzyciu ciagglych sinusoidalnych zmian pola o matej am-
plitudzie 1?—;1/ 1 wymagal skompensowania potencjatu indukowanego. Sposob ten
sprawdzi sie w nanourzadzeniach opartych na strukturach planarnych [43,44]|, w kto-
rych nie mozemy stosowaé silnych pdl elektrycznych, gdyz grozi to wypchnieciem
elektronu poza obszar studni kwantowej. Druga z omdéwionych metod rozdzielenia
spinowych sktadowych pakietu polega na wykorzystaniu pojedynczego silnego im-
pulsu pola elektrycznego — przyjeta w symulacji amplituda impulsu wynosita 20 %
Na generowanie tak wysokich wartosci natezenia pola mozemy sobie pozwoli¢ w urzg-
dzeniach opartych na drucie kwantowym otoczonym izolatorem. W takim przypadku
ksztalt potencjatu nie musi by¢ idealnie paraboliczny, a my jesteSmy w stanie uzy-

ska¢ przestrzenng separacje spinu szybciej, niz w strukturach planarnych.

2.11 Podsumowanie

W niniejszym rozdziale rozwazaliSmy, jak sterowane polem elektrycznym od-
dzialywanie spin-orbita typu Rashby wptywa na ruch pojedynczego elektronu. Pole
elektryczne skierowaliSmy wzdtuz osi y, a czgstke umiesciliSmy w drucie kwantowym
o osi rownolegtej do osi z. Znajdujgce sie na brzegach drutu bariery potencjatu wie-
zity czastke w kierunkach y i z, zapobiegajac przemieszczaniu si¢ elektronu zgodnie
z kierunkiem pola elektrycznego. Pole elektryczne generowalo natomiast oddzia-
lywanie Rashby, a zmiany jego natezenia byly z kolei przyczyna ruchu elektronu
w prostopadlym do pola kierunku x, gdy elektron ten posiadat okreslony rzut spinu
na os z.

Wykorzystujac zaréwno skokowe, jak i ciagle zmiany pola elektrycznego,
wprawialiémy w ruch, badz zatrzymywaliSmy czastke. Laczac naprzemienne zmiany
kierunku pola z odbiciem pakietu falowego od bariery potencjatu uzyskiwaliSmy
zwielokrotnienie przyspieszenia elektronu. Wprowadzenie parabolicznego potencjatu
uwiezienia wzdluz osi drutu pozwolito na ciagle rozpedzanie czastki przy uzyciu
zmian pola o sinusoidalnym przebiegu.

Oddzialywanie Rashby mialo na elektron wplyw zalezny od orientacji jego
spinu: czastka o spinie ,w do” byta wprawiana w ruch w strone przeciwng do czastki
o spinie ,,do gory”. Podobnie byto w przypadku, gdy elektron znajdowal sie w kom-
binacji liniowej obu spinowych stanow: sktadowe pakietu falowego o przeciwnych
spinach poruszaly sie w przeciwne strony. Uzywajac zmian pola elektrycznego o nie-
wielkiej amplitudzie rozdzielilismy te skladowe przestrzennie. Jednak, aby to sie
udato, konieczne byto wyeliminowanie niekorzystnego wplywu samoogniskowania

elektronowej funkcji falowej, wywotanego przez oddziatywanie z tadunkiem indu-
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kowanym na elektrodach. Efekt ten mozna skompensowaé¢ deogniskowaniem funk-
cji falowej powstaltym na skutek oddziatywania czastki z tadunkiem indukowanym
w dielektryku. Przestrzenne rozdzielenie spinowych sktadowych pakietu uzyskalismy
rowniez bez ostabiania potencjatu indukowanego, a byto to mozliwe dzieki wykorzy-
staniu pojedynczego impulsu pola o wysokim natezeniu.

Czes¢ z przeprowadzonej w niniejszym rozdziale dyskusji mozna znalezé w pu-

blikacji [43].
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3 Szybka inicjalizacja spinu

3.1 Wprowadzenie

Role nos$nika informacji kwantowej, czyli kubitu, w nanostrukturach potprze-
wodnikowych petni¢ moze spin elektronu badz dziury uwiezionych w kropce kwan-
towej [24,25,45-47|. Kiedy tapiemy elektron lub dziure w nanourzadzeniu, ich spin
moze by¢ zorientowany w przypadkowym kierunku. Aby méc wykonywaé obliczenia
przy pomocy takiego bitu kwantowego, musimy wczesniej umie¢ umiesci¢ elektron
(dziure) w stanie o okreslonym rzucie spinu na wybrana o$. Operacje taka nazywamy
inicjalizacjg spinu.

Inicjalizacja spinu jest dobrze opracowana w kropkach kwantowych bazu-
jacych w calosci na heteroztaczu. W nanourzadzeniach tego typu do ustawiania
spinu wykorzystuje sie pompowanie optyczne do stanéow trionowych [48-52|: elek-
tron lub dziura, jesli posiadaja spin inny niz docelowy, sa wzbudzane przy pomocy
spolaryzowanej wiazki lasera do stanu natadowanego ekscytonu (trionu), a nastep-
nie spontanicznie deekscytuja do stanu o zadanej orientacji spinu, w ktérym nie sa
juz wrazliwe na pompowanie. Inny sposob inicjalizacji spinu, stosowany dla dziur,
polega na jonizacji ekscytonu [53,54]: odpowiednio spolaryzowana wiazka laserowa
wzbudza ekscyton, a przylozone do elektrod napiecie maksymalizuje prawdopodo-
bienstwo przetunelowania elektronu poza kropke kwantows — pozostata po rozpadzie
ekscytonu dziura posiada spin okreslony przez polaryzacje wzbudzajacego go fotonu.

W elektrostatycznych kropkach kwantowych potencjal uwiezienia jest gene-
rowany czesciowo (przynajmniej w jednym kierunku przestrzennym) przez napiecia
przyltozone do elektrod. W takich strukturach, jak dotad, spin inicjalizuje sie przez
powolna relaksacje do stanu podstawowego w polu magnetycznym [33,55]. Metoda
ta wymaga bardzo silnych pol i skrajnie niskich temperatur, a czas trwania procesu
nie pozwala na dokladne ustawienie spinu.

W celu szybkiego ustawienia spinu elektronu w elektrostatycznych kropkach
kwantowych wykorzystywana jest blokada Pauliego [33,56,57|. Przyjmijmy, ze dwie
kropki znajduja sie blisko siebie (lewa i prawa kropka), a po ich zewnetrznych stro-
nach umiejscowione sa dwie dostarczajace do nich tadunek elektrody — zrodto (z le-
wej) 1 dren (po prawej). Rozwazmy uktadu dwoch spinow, dla ktérych mozemy
wyrézni¢ stany trypletowe: |[T7) = [t1), |T7) = |})) 1 |T°) = [1)) + [{1) oraz stan
singletowy |S) = |1])—|J1). Niech indeks dolny stanu oznacza obsadzenie kropek, na
przyktad jako ‘Tf{> oznaczmy stan, w ktérym zaréwno w lewej, jak i prawej kropce
znajduje sie po jednym elektronie ze spinem skierowanym ,do gory” (stan dwukrop-

kowy), a stan |T0_2> niech oznacza dwa elektrony ze spinem ,w dot” znajdujace sie
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w prawej kropce (lewa kropka pozostaje pusta — stan jednokropkowy). Zat6zmy, ze
poczatkowo w kazdej kropce mamy po jednym elektronie o dowolnej orientacji spinu
oraz ze stany energetyczne prawej kropki sytuuja sie troche nizej niz kropki lewej.
Pomiedzy Zrodtem a drenem przyktadamy roznice potencjatow w celu zmuszenia
elektronu do przetunelowania z kropki lewej do prawej. Jesli elektrony znajduja sie
w stanie |S11), to elektron przeskakuje miedzy kropkami, a uktad przechodzi w stan
|So2). Nastepnie elektron tuneluje dalej do drenu, zostawiajac pojedynczy elektron
w prawej kropce, a z Zrodla do kropki lewej przetunelowuje kolejny. Jesli jednak
znajdujace sie w dwoch kropkach elektrony znajduja sie w stanie ‘Tf{>, |T1_1> lub
|TY), to zostaja w nich zablokowane, gdyz jednokropkowe stany trypletowe ’T 0J5>,
{TO’2> i |TY) sa zbyt odlegle energetycznie (blokada Pauliego). Oddzialywanie ze spi-
nami jadrowymi sprawia, ze stany dwukropkowe mieszaja sie ze soba, jednak jesli
w uktadzie jest obecne silne zewnetrzne pole magnetyczne, to mieszanie to wyste-
puje tylko miedzy stanami |T7)) i [S11) [58]. Elektrony zostaja zatem zatrzymane
w stanie |T7}) tylko przez krotka chwile, po ktorej przechodza w stan |Sy;), a nastep-
nie w | Spa). Ostatecznie w kropkach zostaja uwiezione elektrony posiadajace zgodna
orientacje spindéw (stan ‘Tf{> lub ‘T1_1>), ale bez wstepnej powolnej relaksacji spinu
w prawej kropce jest to orientacja przypadkowa: ,do gory” lub ,w dot”. Jest to duza
wada tej metody, ograniczajaca jej zastosowanie w komputerze kwantowym, dlatego
tez istniata potrzeba poszukiwania nowych sposobow ustawiania spinu w elektrosta-
tycznych kropkach kwantowych.

Niniejszy rozdzial, ktorego wyniki zostaty opublikowane w pracy [59], przed-
stawia projekt nanourzadzenia pozwalajacego na szybka i dokladng inicjalizacje
spinu. Wykorzystamy w nim omoéwiona w poprzednim rozdziale metode rozdzielania
spinu elektronu, ale tym razem przeprowadzimy symulacje dziatania nanourzadzenia
zamodelowanego doktadnie wedtug projektu. W symulacjach uwzglednimy zaréwno
geometrie nanourzadzenia, jak réwniez prawdziwe parametry uzytych materialow.
Podczas symulacji wszystkie rozktady potencjalu beda liczone z pierwszych zasad
elektrostatyki. Urzadzenie to bedzie oparte na hodowanym katalitycznie potprzewod-
nikowym drucie kwantowym [26], w ktérym przy pomocy potencjaléow przytozonych
do bramek wytworzone zostang elektrostatyczne kropki kwantowe. Ustawienie spinu
w zadanym kierunku zostanie uzyskane dzieki generowanemu przez elektrody od-
dziatywaniu spin-orbita typu Rashby (wzor 1.11). Metoda ta nie wymaga uzycia
ani koherentnego zrédta Swiatta, ani pola magnetycznego — wykorzystuje jedynie lo-
kalne pola elektryczne, przez co jest tatwiejsza do zrealizowania w nanostrukturach

potprzewodnikowych.
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3.2 Ogodlna zasada dzialania

W 2017 roku zaproponowaliSmy nanourzadzenie inicjalizujace spin pojedyn-
czego elektronu, bazujace na planarnej heterostrukturze polprzewodnikowej [44].
Dziatanie urzadzenia podzielone bylo na dwie fazy: separacje oraz obrot, podczas
ktorych wykorzystywaliSmy trwajace wiele okresow sinusoidalne zmiany napiecia
o stosunkowo niewielkiej amplitudzie, podobnie jak w przypadku separacji na ry-
sunku 28. w rozdziale 2. Dzieki takiemu podej$ciu osiagneliémy inicjalizacje spinu
7z doktadnoscig powyzej 99%, nie ryzykujac przy tym wypchniecia elektronu poza
obszar studni kwantowej. Czas potrzebny na ustawienie spinu wyniést okoto 400 ps.

Podobne nanourzadzenie, wykorzystujace stany koherentne oscylatora har-
monicznego do separacji przestrzennej spinu, mozna zbudowaé na bazie potprzewod-
nikowego nanodrutu [42]. Inaczej niz ma to miejsce w strukturze planarnej, gdzie
warstwy barierowe wykonywane sa z polprzewodnikéw, nanodrut, w celu odizolo-
wania go od elektrod, moze zosta¢ otoczony dielektrykiem. Zastosowanie izolatora
pozwala na przyltozenie do elektrod znacznie wickszych napieé¢, a wiec i wygenero-
wanie silniejszego oddzialywania Rashby, dzieki czemu mozliwe jest przyspieszenie
operacji przeprowadzanych na spinie.

Ogolna zasada dziatania prezentowanego w niniejszym rozdziale nanourza-
dzenia opartego na nanodrucie pozostaje taka sama, jak w przypadku urzadzenia
planarnego, ale tym razem wykorzystamy silne, pojedyncze impulsy pola elektrycz-
nego. W pierwszej fazie inicjalizacji (separacja) prostopadtym do osi drutu impulsem
pola rozdzielimy funkcje falowa na dwie cze$ci o przeciwnych spinach. Nastepnie,
w drugiej fazie operacji (obrot), poprzez przesuniecie rozdzielonych sktadowych pa-
kietu przy odpowiednim oddzialtywaniu Rashby, obrécimy ich spiny tak, by finalnie
byty utozone w tym samym kierunku. Dzigki zastosowaniu pojedynczego impulsu
pola elektrycznego generowany przez lokalne elektrody potencjal uwiezienia wzdtuz
osi nanodrutu nie musi by¢ idealnie paraboliczny (podrozdziat 2.10), co pozwala
roOwniez na zmniejszenie liczby elektrod w nanourzadzeniu.

Dazenie do skrocenia czasu operacji na spinie jest niezwykle istotne. Spin
elektronu uwiezionego w poétprzewodniku ulega po pewnym czasie dekoherencji —
traci zakodowana w nim kwantowsa informacje. Gto6wng przyczyna tego procesu jest
oddzialywanie spinu elektronu ze spinami jader atomow sieci krystalicznej 33, 60].
Dekoherencja jest szczegolnie niepozadana w przypadkach, gdy spin elektronu ma
postuzy¢ do przeprowadzenia obliczen kwantowych, w ramach ktorych musimy wy-
kona¢ na nim wiele operacji. Chcemy wiec, aby czas trwania pojedynczej operacji,

w tym inicjalizacji spinu, byl duzo krotszy od czasu koherencji.
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3.3 Budowa nanourzadzenia

Projektujac nanourzadzenie inicjalizujace spin elektronu chcieliSmy uczynic¢
je nie tylko mozliwe, ale i proste do zrealizowania przy aktualnym stanie techno-
logii. Obecnie, przy pomocy metod katalitycznych, wytwarza sie wysokiej jakosci
nanodruty z InSb [61-63|. Powstaja nanourzadzenia, w ktorych przy pomocy na-
pie¢ przyktadanych do elektrod generuje sie w nanodrutach z InSb elektrostatyczne
kropki kwantowe i obraca spin uwiezionych w nich elektronow [64,65] lub dziur [66].

W antymonku indu oddzialywanie spin-orbita jest bardzo silne. Wchodzaca
do hamiltonianu Rashby (1.11) stala sprzezenia oy, dla InSb osiaga wartosé 523,0 A2,
ponad czterokrotnie wieksza od wartodci tej statej w InAs (117,1 A2) oraz stukrotnie
wieksza niz w GaAs (5,2 AQ) [32]. Im silniejsze oddzialywanie Rashby, tym szybciej
jesteSmy w stanie rozdzieli¢ sktadowe spinowe pakietu falowego oraz obrocié¢ ich
spin. Omawiana w niniejszym rozdziale operacja szybkiej inicjalizacji spinu wymaga
silnego sprzezenia spin-orbita, dlatego tez to wtasnie InSb wybralismy na materiat,

z ktorego zbudowany jest nanodrut.

Si0,

Rysunek 32. Pogladowa wizualizacja zaprojektowanego nanourzadzenia w obszarze

obejmowanym przez pudlo obliczeniowe.

Budowa rozwazanego w niniejszym rozdziale urzadzenia podobna jest do stru-
ktury juz wytworzonej i przebadanej [64]. Jego trojwymiarowa wizualizacje przed-
stawia rysunek 32., natomiast rozmieszczenie elektrod oraz schematyczne przekroje
przez nanourzadzenie, wraz z naniesionymi na nie wymiarami poszczegolnych ele-
mentéw, zaprezentowane zostaty na rysunkach 4. i 5. w rozdziale 1.

Urzadzenie zbudowane jest na silnie domieszkowanym podtozu krzemowym,
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petniacym takze role dolnej elektrody. Uktad wspotrzednych dobieramy tak, by za-
stepujaca modelowo podtoze warstwa przewodzaca znajdowata sie na ptaszczyznie
z = 0. Kolejno, w kierunku dodatnich wartosci z, umieszczamy warstwe SiOs o gru-
bosci 100 nm, a na niej siedem metalowych elektrod rozciagajacych sie wzdtuz osi
y i szerokich w kierunku x na 200 nm kazda. Odstep pomiedzy sasiednimi elektro-
dami wynosi 50 nm. Elektrody te nazywaé¢ bedziemy poprzecznymi. Oznaczamy je
jako U;, gdzie ¢ = 1,...,7. Ich zadanie polega na formowaniu potencjalu uwiezienia
wzdhuz drutu.

Dalej, na wspomnianych elektrodach, uktadamy kolejng warstwe dielektryka
o grubosdci 160 nm, tym razem z SizNy, ktory zostal wykorzystany we wczesniej
wspomnianej pracy [64] jako material oddzielajacy elektrody od nanodrutu. Rowniez
i u nas postuzy do tego celu. Na azotku krzemu umieszczamy cylindryczny nanodrut
z InSh o $rednicy 80 nm i dtugosci nie mniejszej niz 1750 nm, tak by rozciggat sie
w kierunku osi x.

Nastepnie dodajemy kolejna warstwe SigNy przykrywajac drut prawie do po-
towy jego wysokosci. Na tym poziomie ktadziemy kolejne dwie metalowe elektrody
oznaczone jako Uu 1 Ug. Umieszczamy je po obu stronach drutu, réwnolegle do niego.
Tak jak on rozciagaja sie na cata dlugo$é rozwazanego obszaru urzadzenia w kie-
runku osi x, dlatego tez nazywa¢ je bedziemy elektrodami réwnolegltymi. W kierunku
y obie zaczynaja sie 50 nm od osi nanodrutu, jedna z jego lewej, a druga z prawej
strony, i nie sa wezsze niz 100 nm (koncza si¢ na granicy pudla obliczeniowego).
Zarowno o$ drutu, jak i srodki elektrod rownoleglych znajduja sie na tej samej wy-
sokosci z = 300nm. U, i Ug odpowiedzialne beda za wytwarzanie odczuwanego
przez elektron pola elektrycznego w kierunku y.

Kolejng warstwg SisN4 wypelniamy takze przestrzen nad elektrodami réwno-
leglymi i nanodrutem az do wysokosci z = 400 nm. Obecnos$¢ izolatora zapobiegnie
uplywowi tadunku z i do drutu, co jest konieczne przy wykorzystywaniu pojedyn-
czego elektronu jako nos$nika informacji kwantowej. Na koncu cale nanourzadzenie
przykrywamy od gory elektroda Ui, zwana dalej tez gorng elektroda. Przyloze-
nie r6znicy napie¢ miedzy Ui, a podlozem postuzy nam do generowania w drucie
pola elektrycznego skierowanego wzdtuz osi z, ktore wykorzystywac¢ bedziemy do
obracania spinu.

Wszystkie pojawiajace sie w tym rozdziale napiecia przytozone do elektrod
sa funkcjami czasu, a ich wartosci beda podawane zawsze wzgledem potencjatu pod-
loza (dla ktorego przyjmujemy warto$¢ rowna zero). Oznaczaé je bedziemy kursywa
zgodnie z przyjetymi dla elektrod symbolami, na przyktad wartosé napiecia dla elek-

trody Uyep zapisywana bedzie jako Uyep ().
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Przedstawiony tu opis nanourzadzenia dotyczy tylko jego najwazniejszej cze-
sci, ktora jest wystarczajaca na potrzeby naszych symulacji. Pominiete zostaly do-
prowadzenia wszystkich elektrod, a takze dwie kolejne elektrody obejmujace nano-
drut po obu jego koncach i stuzgce do wprowadzania nosnikéw tadunku do jego
wnetrza, jak 1 wyprowadzania ich poza drut. Zaktadamy, ze elementy te znajduja
sie poza zaprezentowanym obszarem i nie maja bezposredniego wplywu na prace

urzadzenia.

3.4 Stan poczatkowy

Zakladamy, ze w pasmie przewodnictwa nanodrutu znajduje sie pojedynczy
elektron. Obecnoéé¢ izolatora wokol drutu zapewnia wysokie bariery potencjatu, sku-
tecznie wiezace czastke w kierunkach poprzecznych y i z. Wzdtuz osi z generujemy
quasi-paraboliczny potencjal uwiezienia dzieki przylozeniu odpowiednich napie¢ do
elektrod: poprzecznym elektrodom dla ¢ = 2, ..., 6 nadajemy potencjaly dane formuta
Ui(0) = ¢(i—4)?, gdzie ¢ = —2,5mV, natomiast elektrodom skrajnym przydzielamy
nizsza warto$¢ Uy (0) = U7(0) = —40mV. Pozwoli to na powstanie na brzegach drutu
barier potencjalu niepozwalajacych elektronowi na opuszczenie obszaru czynnego
urzadzenia. Do pozostalych elektrod przyktadamy napiecie rowne napieciu podtoza:
Ua(0) = Ug(0) = Uiop(0) = 0. Rozklad potencjatu elektrostatycznego uzyskujemy
rozwiazujac uogodlnione réwnanie Poissona w obejmujacym rozpatrywane nanourzg-
dzenie pudle obliczeniowym o wymiarach L, = 1750 nm, L, = 300nm, L, = 400 nm.
W rachunkach uwzgledniamy zmienng przestrzennie stata dielektryczna, przyjmujac
nastepujace wartosci: dla nanodrutu er,gp = 16,8 oraz dla dielektrykéw egi,n, = 7,5
i esio, = 3,9 [67].

Zaktadamy ponadto, ze elektron poczatkowo znajduje sie w stanie podstawo-
wym w potencjale okreslonym przez przyjete napiecia. Aby uzyskaé¢ odpowiadajaca
mu funkcje falowa 1g(x) korzystamy z metody ewolucji w czasie urojonym (pod-
rozdzial 1.8). Musimy jednak pamieta¢ o tym, ze przez oddzialywanie z tadunkiem
indukowanym na powierzchni elektrod i w dielektryku funkcja falowa elektronu oraz
potencjal elektrostatyczny przez niego odczuwany sa ze soba powiazane. Rozwiazu-
jemy wiec iteracyjnie rownanie Schrédingera wraz z rownaniem Poissona w sposob
samouzgodniony, az do uzyskania zbieznoSci.

Ostatnim wymaganym krokiem przed rozpoczeciem symulacji jest zalozenie
poczatkowego ustawienia spinu elektronu. Zaczniemy od zré6wnowazonej kombinacji

liniowej stanow wlasnych operatora z-owej sktadowej spinu [1) i |}). Przyjmujemy
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poczatkowa funkcje falowa w postaci:

o L[ Yol | 10T ()
‘M’t_o)_ﬂ[ R ¢o<x>] ﬁ[w)]'

Na rysunku 33. zamieszczona zostata uzyskana poczatkowa gestosé elektro-

nowa p(z,t = 0) (krzywa czerwona) oraz przebieg energii potencjalnej V(z,t = 0)
(krzywa zielona). Do fragmentu przebiegu V rozciagajacego sie w niewielkiej odlegto-
sci od potowy dlugosci drutu (300 nm) dopasowana zostata funkcja kwadratowa,
zamieszczona na wykresie w postaci czarnej krzywej. Energia potencjalna, mimo
znieksztatcenia spowodowanego oddzialywaniem z tadunkiem indukowanym, w po-
blizu swojego minimum moze by¢ przyblizona parabolg. Krzywizne dopasowanej
funkcji okresla Aw = 0,22 meV.

-0,8 —0,4 0 0,4 0,8
z [pm]

Rysunek 33. Gestosé elektronowa p (krzywa czerwona), energia potencjalna elektronu
(krzywa zielona) oraz paraboliczne dopasowanie do jej minimum (krzywa czarna)

w chwili poczatkowej symulacji.

3.5 Faza I: separacja spinu

Pierwsza faze inicjalizacji — przestrzenne rozdzielenie sktadowych spinowych
pakietu falowego, przeprowadzamy tak jak szybka separacje spinu zaprezentowana
w rozdziale 2. (rysunek 30.). Symulacje rozpoczynamy w chwili ¢ = 0. Generujemy
impuls pola elektrycznego w kierunku osi y, przyktadajac napiecia do elektrod row-

noleglych zgodnie z formuta:
Ua(t) = Usep Sin(wsept), Ug(t) = —Usep Sin(wsept), (3.1)

przy czym przyjmujemy U, = 1,1V oraz Aws, = 0,15meV (v, ~ 36 GHz). Za-

damy, by impuls trwal potowe okresu opisujacej go funkceji sinus, a wiec zmian napiec
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dokonujemy do chwili t = &p ~ 14 ps. Wytworzenie pola elektrycznego skutkuje
pojawieniem sie oddziatywania spin-orbita, ktore sktadowe pakietu falowego o okre-
Slonych rzutach spinu na o$ z wprawia w ruch w przeciwnym kierunku. Rozpatrzmy,
jak zmienia¢ sie beda w czasie wartosci oczekiwane potozenia obu tych sktadowych:
(x4) 1 (xy) (wzory 2.18 1 2.19). Ich przebiegi czasowe, uzyskane w rozwazanej przez
nas symulacji, zaprezentowane zostaty na rysunku 34. przy pomocy czerwonej i nie-
bieskiej krzywej. Rysunek przedstawia roéwniez zmiany potencjalu na elektrodach
Uja i Ug, oznaczone odpowiednio szarg ciggla i czarng przerywang linia.

(z1) — (zy) —— Ua Ug wooooo
06 12

0,4
0,2

0,0 £

(z) [nm]

0,2
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_0’6““\““\““\““\““_1’2
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Rysunek 34. Rozpedzanie spinowych sktadowych pakietu falowego. Zalezne od czasu
wartosci oczekiwane potozenia (x4) i (x)) zaznaczone zostaty odpowiednio czerwong
i niebieska krzywa. Szara krzywa reprezentuje przebieg napiecia na elektrodzie Uy,

natomiast czarna przerywana — na elektrodzie Ug.

Poczatkowo obie sktadowe spinowe pakietu falowego sa roztozone jednorod-
nie wokol x = 0, dlatego tez w chwili ¢ = 0 zaréwno (z4), jak i (z;) wynosza 0.
Zmiana potencjatu na elektrodach U, i Ug powoduje powstanie pola elektrycznego
o natezeniu skierowanym wzdtuz osi y. Niezerowa teraz sktadowa pola E, generuje
oddzialywanie spin-orbita typu Rashby, ktore z kolei wprawia sktadowe pakietu fa-
lowego w ruch w kierunku prostopadlym do pola E, w strone zalezng od ich spinu,
tak jak w symulacjach omawianych w rozdziale 2.: cze$¢ pakietu zwigzana ze stanem
|T) zaczyna poruszaé sie w lewo (w kierunku malejacych wartosci osi x), natomiast
czesé odpowiadajaca stanowi ||) — w prawo (zgodnie z osia x). Obie czesci pakietu sa
z poczatku przyspieszane, zwalniaja jednak, gdy impuls pola zbliza sie do wartosci
maksymalnej. Blisko ekstremum zmiany pola staja sie coraz mniejsze, wiec elektron
nie zyskuje juz dzieki nim tak szybko energii kinetycznej. Ta, zamieniana ciagle na
energie potencjalng przez wspinanie si¢ sktadowych pakietu na ramiona potencjatu,

spada do wartosci minimalnej, co prowadzi do chwilowego zatrzymania sie sktado-
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wych pakietu w chwili bliskiej ¢ = 7 ps. Polozenia (z4) i (x) osiagaja wtedy lokalne
ekstrema, a bezwzgledna réznica miedzy nimi |(z4+) — (z;)| wynosi w przyblizeniu
453 nm. Na tym etapie czesci funkeji falowej o przeciwnych orientacjach spinu nie

sa jeszcze dobrze rozseparowane przestrzennie.

4 —p p——  Po---

ps Po [1/nm]

| i i i i
-0,8 —0,4 0 0,4 0,8
 [pm]

Rysunek 35. Gestosé¢ elektronowa p (krzywa czerwona) oraz spinowa p, (krzywa
niebieska) wraz z energia potencjalna elektronu (krzywa zielona) w chwili ¢ ~ 7 ps.
Szara linig zaznaczono lustrzane odbicie gestosci p wzgledem osi przechodzacej przez

wartos¢ p = 0, utatwiajace interpretacje wartosci p, .

To niepetne rozdzielenie sktadowych pakietu jest dobrze widoczne na ry-
sunku 35., gdzie zostaly przedstawione gestos¢ elektronowa p (krzywa czerwona)
oraz spinowa p, (wzor 2.20, krzywa niebieska) w omawianej chwili. Gestosci p to-
warzyszy takze jej odbicie wzgledem poziome] osi przechodzacej przez p = 0, lub
innymi stowy funkcja —p(z), zaznaczona na rysunku kolorem szarym. Bez trudu
mozna dostrzec, ze pakiet falowy jest w trakcie podziatu na dwie czesSci: gestosé p
posiada dwa wyrazne maksima. Mozemy tez stwierdzi¢, ze w lewej czesci urzadzenia
przewaza obsadzenie stanu |1) — gestosS¢ p, przekrywa p od poczatku drutu az do
miejsca oddalonego od potowy jego dtugosci o jakies 100 nm. W prawej czesci podob-
nie mozemy powiedzie¢ o dominacji stanu |}), gdyz w analogicznym przedziale ge-
stos¢ spinowa rownie dobrze naklada sie na przebieg —p. Wokol lokalnego minimum,
znajdujacego sie pomiedzy wspomnianymi dwoma pikami w gestosci elektronowej,
sytuacja ulega zmianie: w obszarze tym wartosci p sa dalekie od zera, a przebieg
gestosci spinowej przestaje sie pokrywac¢ zaréwno z wykresem gestosci elektronowej,
jak i z przebiegiem lustrzanego odbicia p. Swiadczy to o tym, ze w poblizu polozenia
x = 0 z-owa sktadowa spinu pakietu falowego nie jest lokalnie okreslona, a zatem jego
przestrzenna separacja nie jest jeszcze wystarczajaca. Warto tez zwroci¢ uwage na

ksztalt energii potencjalnej wewnatrz drutu (krzywa zielona), ktory przestal przy-
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pomina¢ paraboliczny. Dzieje sie tak na skutek zmian w gestosci elektronowej, ktore
pociagaja za soba zmiany w rozktadzie tadunku indukowanego.

Wspomniany rozklad gestosci utrzymuje sie tylko przez chwile, gdyz dzieki
zgromadzonej energii potencjalnej sktadowe pakietu o przeciwnych spinach zaczy-
naja poruszac sie z powrotem w kierunku potozenia poczatkowego x = 0. Powr6¢émy
do rysunku 34. W rozwazanym przez nas przypadku, mimo, ze czesto$¢ impulsu
wsep 10z01 si¢ od czestosci okreslonej przebiegiem energii potencjalnej, maksimum
natezenia pola przypada w poblizu lokalnych ekstreméw oczekiwanych polozen ()
i (z;). Wraz ze zmiang kierunku ruchu spinowych sktadowych pakietu zmienia si¢
tez charakter zbocza impulsu pola z narastajacego na opadajacy, dzieki czemu sa
one znoéw przez niego rozpedzane.

Po czasie t ~ 14 ps, skladowa pola £, powraca do wynoszacej 0 wartosci
poczatkowej, a my przestajemy zmienia¢ napiecie na elektrodach Uy i Ug. Nastepnie
czesci pakietu wytracaja pozostala energie kinetyczna az do ich kolejnego chwilowego
zatrzymania si¢, wtedy tez wartosci oczekiwane (x4) i (x) osiagaja kolejne lokalne
ekstrema. Nastepuje to w chwili ¢ ~ 15,7ps, a bezwzgledna réznica |(z4) — (x))]
zbliza sie¢ do 868 nm. Jest to warto$¢ prawie dwukrotnie wieksza od poprzednio

uzyskanego maksymalnego wychylenia (453 nm).

ps Po [1/nm]

i i i | i i i | i i i | i i i |
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Rysunek 36. Gestosé¢ elektronowa p (krzywa czerwona) oraz spinowa p, (krzywa
niebieska) wraz z energia potencjalna elektronu (krzywa zielona) w chwili ¢ & 15,7 ps.
Szara linig zaznaczono lustrzane odbicie gestosci p wzgledem osi przechodzacej przez

wartos¢ p = 0, utatwiajace interpretacje wartosci p, .

Na rysunku 36. zostaly przedstawione gestosci p oraz p, w chwili t = 15,7 ps
wraz z przebiegami V' i —p. Dla potozen x < 0, wykres gestosci spinowej doktadnie
przykrywa lustrzane odbicie gestosci elektronowej, co Swiadczy o tym, ze w lewej po-

towie drutu znajduje sie tylko czes¢ funkeji falowej o ujemnej z-owej sktadowej spinu.
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W prawej cze$ci drutu mozemy natomiast dostrzec, ze p i p, przyjmuja identyczne
wartosci, co potwierdza zdecydowana dominacje stanu |1) w tym obszarze. Oba mak-
sima gestosci elektronowej sa wyraznie rozseparowane, pomiedzy nimi przyjmuje ona
wartoéci roéwne zeru na obszarze o szerokosci 200 nm.

Spojrzmy jeszcze na wykonang operacje z perspektywy najbardziej intere-
sujacej nas wielkosci — spinu elektronu, a doktadniej jego rzutu na os z. Jako, ze
zaczeliSmy od zrownowazonej kombinacji liniowej stanow [1) i [{), wartos¢ oczeki-
wana (s,) jest poczatkowo rowna 0. Pozostaje tez taka przez caly proces separacji,
gdyz cho¢ zmianie ulega przestrzenny rozktad spinu p,, to jest on funkcjg nieparzy-
sta i scatkowany po calej dostepnej przestrzeni zachowuje stata wartosé. Dlatego tez

podzielimy obszar catlkowania na dwie réwne czeséci, wprowadzajac dwa parametry:

(sz(t)>L:g / O (2, )00 (2, £)da (3.2)

“L./2

oraz h L2
(s.(t)g = B / Uiz, )0, ¥ (z,t)dx, (3.3)

bedace wartosciami oczekiwanymi z-owej sktadowej spinu odpowiednio w lewej i w
prawej polowie drutu. Ze wzgledu na sposob ich definicji, minimalna i maksymalna
warto$¢, jakie beda mogly one przyjmowac¢, wynosi odpowiednio —%th i %th,
przy czym P| o oraz P, sa poczatkowymi prawdopodobienstwami znalezienia elek-
tronu w stanach [|) i |1). W przypadku zréwnowazonej kombinacji liniowej tychze
stanow, ktorej rozwazany przypadek dotyczy, prawdopodobieristwa te sa sobie réwne
i przyjmuja warto$¢ 0,5. Wobec tego granicznymi warto§ciami dla (s.); i (s.)p beda
“lpilp

Rysunek 37. przedstawia wartosci (s.); i (s.)g uzyskane w trakcie omawia-
nej symulacji (odpowiednio niebieska i czerwona krzywa), wraz z zaprezentowanymi
wezesniej (rysunek 34.) przebiegami (z4) i (z)) (krzywe szare). W poczatkowej chwili
symulacji (¢t = 0) obie spinowe sktadowe pakietu sa roztozone réwnomiernie wokot
potozenia rownowagi x = 0 i przekrywaja sie ze soba. Zarowno w prawej, jak i lewej
czesci urzadzenia, warto$é oczekiwana z-owej sktadowej spinu jest rowna 0. Wiacza-
jac oddzialywanie Rashby wywolujemy ruch sktadowej pakietu o spinie ,do gory”
w lewg strone, co sprawia, ze przeptywa ona z prawej do lewej czesci drutu kwanto-
wego. Odwrotnie jest ze sktadowa pakietu ze spinem ,w dot” — zostaje przesunieta
w kierunku prawej strony urzadzenia. Takie rozsuwanie si¢ spinowych sktadowych
pakietu sprawia, ze przez pierwsze kilka pikosekund symulacji warto$¢ oczekiwana

(5.)r maleje, a (s,); rosnie. Przebiegi (s.)y i (s.); docieraja w poblize wartosci gra-
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nicznych (dla t od 6 ps do 8 ps), ale ich nie osiagaja, gdyz trwajacy jeszcze impuls
pola elektrycznego nie przesunal sktadowych spinowych pakietu tak, by znalazty sie
one w catosci w przeciwleglych czesciach urzadzenia: w chwili pierwszego maksy-
malnego rozsuniecia sktadowych ¢t &~ 7ps (rysunek 35.) ich ogony nie przedostaly
sie jeszcze na przeciwng strone drutu kwantowego i przekrywaja sie czeSciowo ze

sktadowa o przeciwnym spinie.

<SZ>R <SZ>L (z1) (zy)
03 — o ———————————— 06
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-0,1 -0,2
-0,2 -0.4
_()’3 P T S T NN SR SN T SN N SN S S SR S SR S SR SR N S S S _076
0 5 10 15 20 25
t [ps]

Rysunek 37. Warto$¢ oczekiwana spinu w prawej (s.)p (krzywa czerwona) i lewej
(s2)y, (krzywa niebieska) potowie nanourzadzenia w zaleznosci od czasu. Szarym ko-

lorem wykreslone zostaly przebiegi wartosci oczekiwanych polozenia (z4) i (z).

W t = T7ps pole elektryczne przestaje rosngé¢, a spinowe sktadowe pakietu
zmieniaja kierunek ruchu na skutek oddzialywania z potencjatem uwiezienia w kie-
runku x. Po zmianie kierunku ruchu, opadajace zbocze impulsu pola dodatkowo ten
ruch przyspiesza (rysunek 34.). W rezultacie, w trakcie ponownego rozsuniecia, skla-
dowe oddalaja sie na wieksza odlegtos¢. W chwili, w ktorej rozsuwajg sie catkowicie,
wartosci oczekiwane spinu (s,); i (s.)g zatrzymuja sie na granicznych wartosciach,
a ich wykresy osiagaja plateau (rysunek 37., ¢ od 14 ps do 17,5 ps). Cala sktadowa
pakietu o spinie ,do gory” znajduje sie w prawej cze$ci urzadzenia, a cata sktadowa
o spinie ,w dot” — w lewej (rysunek 36.). Dlatego tez warto$é¢ (s.)p nie moze dalej
wzrosnacé, a (s,); zmale¢, nawet wtedy, gdy rozdzielone sktadowe wciaz sie od siebie
oddalaja.

Aby przejs¢ do kolejnej fazy inicjalizacji — do obrotu spinu, musimy utrwali¢
uzyskana separacje. Osiagamy to przez wypietrzenie bariery potencjatu pomiedzy
rozdzielonymi spinowymi sktadowymi pakietu falowego. Zmodyfikujmy symulacje
w ten sposob, ze w chwili ¢; = 15,7 ps (moment zakonczenia I fazy operacji), w kto-

rej obie sktadowe sa maksymalnie rozsuniete, zmieniamy napiecia przyltozone do
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elektrod poprzecznych, nadajac im nastepujace wartosci:

)

) (3.4)
)

)

Uzyskany dla tak zadanych napie¢ rozktad energii potencjalnej V' zaprezentowany

zostal na rysunku 38.

ps Po [1/nm]

-0,8 —0,4 0 0,4 0,8
 [pm]

Rysunek 38. Gestosé elektronowa p (krzywa czerwona) oraz spinowa p, (krzywa
niebieska) wraz z energia potencjalna elektronu (krzywa zielona) w chwili wzniesienia
bariery potencjalu (¢; = 15,7 ps). Szara linia zaznaczono lustrzane odbicie gestosci p

wzgledem osi przechodzacej przez wartosé p = 0.

Znaczne obnizenie napiecia na elektrodzie Uy poskutkowato uformowaniem
sie dwoch kropek kwantowych, jednej w lewej, a drugiej w prawej czesci nanourza-
dzenia (lewa i prawa kropka), rozdzielonych bariera potencjatu zapobiegajacg prze-
plywaniu spinu pomiedzy nimi. Skutecznos$¢ utrwalenia separacji obserwujemy na
rysunku 39., na ktérym zamieszczone zostaly przebiegi (s.); i (s.)p. Zauwazmy, ze
po wzniesieniu bariery (¢, = 15,7 ps) wartosci oczekiwane spinu obliczone zaréwno
w prawej, jak i lewej poltowie drutu kwantowego utrzymujg sie na stalym poziomie
az do korica symulacji.

Spinowe sktadowe pakietu w chwili ¢; znalazly sie w pozycji maksymalnego
wychylenia, a ich predkosé¢ spadia do zera. Przyjete napiecia zostaly dobrane w taki
sposob, by w rozktadzie energii potencjalnej V' utworzyty sie dwa minima i by zna-
lazty sie one w poblizu polozenia Srodkéow zatrzymujacych sie sktadowych pakietu
(rysunek 38.). W ten sposob udato nam sie zminimalizowa¢ drgania sktadowych pa-

kietu w nowo powstalych jamach potencjatu: przebiegi warto$ci oczekiwanych po-
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lozenia (x4) i (z)), zamieszczone na rysunku 39., wykazuja dla czasu t > ¢, jedynie

niewielkie oscylacje o amplitudzie nie przekraczajacej 5 nm.
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Rysunek 39. Warto$¢ oczekiwana spinu w prawej (s.)p (krzywa czerwona) i lewej
(s2)1, (krzywa niebieska) polowie nanourzadzenia w zaleznosci od czasu dla symula-
cji obrazujacej trwala separacje spinu. Szarym kolorem wykreslone zostaly przebiegi

wartosci oczekiwanych potozenia (zq) i (z}).

3.6 Faza II: obrét spinu

Dysponujac pakietem falowym rozdzielonym przestrzennie na dwie czesci
0 przeciwnej orientacji spinu mozemy dokonaé¢ obrotu ich spinu w taki sposob, by
w obu cze$ciach urzadzenia byt on skierowany w tym samym kierunku. Przykta-
dowo, mozemy obréci¢ spin sktadowej pakietu znajdujacej sie w lewej czesci drutu
kwantowego (rysunek 38.) tak, by jego rzut na o$ z przyjmowal wartos¢ dodatnia
— wtedy, znajdujace sie zarowno w lewej, jak i prawej jamie potencjatu czesci pa-
kietu posiada¢ beda spin zwrocony ,do gory”, a wiec i caly elektron znajdowaé sie
bedzie w stanie [1). Mozemy rowniez skroci¢ czas trwania tej fazy inicjalizacji spinu
o potowe, jezeli za docelowy spinowy stan elektronu przyjmiemy jeden ze stanéw
wlasnych operatora s,. Ustawienie spinu w sposob réwnolegly badz antyrownolegly
do osi x osiagniemy obracajac spin nie jednej, ale obu sktadowych pakietu naraz,
przy czym w tym przypadku wystarczy nam obrot o dwa razy mniejszy kat 7: spin

s

2
Wprowadzmy do symulacji kolejng operacje — obrot spinu wokoét osi y. Uzy-

w jednej kropce obrocimy o kat 7, a w drugiej o —

skujemy go taczac ruch pakietu falowego wzdtuz osi x z oddzialywaniem Rashby
(wzor 1.11) wygenerowanym przy pomocy pola elektrycznego, skierowanego tym
razem wzdluz osi z. Aby nie traci¢ czasu, obrét zaczynamy natychmiast po wypie-

trzeniu bariery potencjalu w ¢, = 15,7ps. Pole E, wytwarzamy przyktadajac do
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gornej elektrody impuls napiecia dany wyrazeniem:
Utop(t: < t < tyy) = Uyt sin (wrot(t — 1)), (3.5)

przy Uy = 950mV oraz hw,, = 0,10meV (v ~ 24 GHz, T,y = j—’; ~ 41,4 ps).
Zmiany napiecia prowadzimy przez pelen okres opisujacej je funkcji sinus, czyli do
ty =t + Trot = 57,0 ps. Rownoczesnie wymuszamy ruch sktadowych pakietu wzdtuz
osi x, wykorzystujac do tego celu modulacje napie¢ na elektrodach poprzecznych U;.

Napiecia w czasie od t; do t;; zmieniamy w nastepujacy sposob:

Us(t) = Us(t) = Us(ty) — Usse (1 — cos (wrot(t — 1)),

(3.6)
Us(t) = Us(t) = Us(ts) + Usee (1 — c08 (wron(t — 1)),

gdzie przyjmujemy U, = 30 mV. Jednoczesnie na elektrodach Uy, Uy i Uz utrzymu-
jemy state wartosci potencjatu, nadane im w chwili ¢; (wzor 3.4). Zwro¢my uwage
na znak stojacy przy oscylacyjnym skladniku potencjalow (wzor 3.6): napiecie na
bardziej zewnetrznych elektrodach Uy i Ug jest w przeciwfazie wzgledem napiecia
na elektrodach Us i Us, ktore znajduja sie blizej srodka rozwazanego odcinka drutu.
Minima energii potencjalnej elektronu przemieszcza¢ sie¢ beda w przeciwne strony,

dzieki czemu uzyskamy w kropkach przeciwny kat obrotu spinu.

V(z,t,) = V(x,ty) V(z,t + 5Tvot)

6 ]
sdr I
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Rysunek 40. Przesuniecie miniméw energii potencjalnej V na skutek zmian napieé na
elektrodach poprzecznych U; (wzor 3.6). Krzywa szara przedstawiony zostal rozktad

V w chwili ¢,, a krzywa zielong — w chwili ¢, + £ T5t ~ 36,4 ps.

Zmiany napiecia na elektrodach poprzecznych (wzor 3.6) skutkuja przesuwa-
niem sie miniméw energii potencjalnej V' wzdtuz osi . Na rysunku 40. zaprezento-
wany zostal rozktad V(z) w wybranych chwilach. W chwili ¢, (krzywa szara) minima

energii potencjalnej oddalone sg od siebie o okoto 890 nm. Przez pierwsza polowe
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okresu zmian napie¢ potencjal elektryczny na elektrodach Us i Ug maleje, co skut-
kuje poszerzeniem si¢ barier potencjalu znajdujacych sie na konicach rozwazanego
odcinka drutu, natomiast potencjal na znajdujacych sie blizej srodka urzadzenia
elektrodach U; i Us rosnie, co prowadzi do zwezenia bariery wypietrzonej wokot
potozenia x = 0. Efektywnie minima energii potencjalnej zostaja przesuniete w kie-
runku srodka drutu tak, ze w chwili ¢t = ¢; + %Tmt odlegto$¢ miedzy nimi wynosi
w przyblizeniu 530 nm (krzywa zielona). Przez druga polowe okresu zmian napiec
minima oddalajg sie od siebie, powracajac w chwili ¢;; do potozenia z chwili ;. Roz-
ktad energii potencjalnej V' w chwili ¢;; jest identyczny z tym z chwili ¢,.

Za przemieszczajacymi sie minimami energii potencjalnej podazaja rozsepa-
rowane czesci pakietu. Ich ruchu nie mozemy jednak bada¢ przez obserwacje przebie-
gow (z4) i (x), gdyz w trakcie obrotu spinu parametry te nie opisuja juz polozenia
srodkéw pakietow w lewej i prawej kropce. Mozemy natomiast policzy¢ wartosé ocze-
kiwang potozenia zawezajac zakres obliczen kolejno do lewej i prawej czesci drutu
kwantowego, tak jak to zrobiliSmy w przypadku wielkosci (s.); i (s.)r (wzory 3.2
i3.3):

f 12 ¥ (@) W (x, t)dx ; fL”/Q Ui(z,t) 2 ¥(z, t)dx
S8 —
Lw Ui (x, 1)@ (z, t)de S5 W (2, )@ (2, ) de

{z())y, =

IR =

800

400
el =
= 0 £
& S

-400

-800
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Rysunek 41. Ruch rozseparowanych czesci pakietu falowego wynikajacy z przesu-
niecia miniméw energii potencjalnej. Czerwona i niebieska krzywa wykreslone zostaly
przebiegi wartosci oczekiwanych potozenia policzone odpowiednio w prawej i lewej po-
towie drutu kwantowego. Szara krzywa zaznaczono przebieg napiecia na elektrodzie
Usop-

Rysunek 41. przestawia czasowe przebiegi (), i (x)g. Tak jak minima ener-

gii potencjalnej, czesci pakietu od chwili ¢, zaczynaja zbliza¢ sie do siebie, osiagajac
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maksymalne skrécenie dzielacego je dystansu w poblizu chwili ¢, + %Tmt. Nastep-
nie czesci pakietu zawracaja i w chwili ¢;; docieraja do pozycji zajmowanych przez
nie w momencie rozpoczecia zmian napie¢. Tam drgaja wokol lokalnych potozen
rownowagi, a amplituda oscylacji (z); i (z) nie przekracza 10 nm.

Na rysunku 41. zamieszczony zostal réwniez przebieg napiecia na gornej
elektrodzie Uygp. Zwr6¢my uwage na wynoszace § przesunigcie w fazie pomiedzy
wykresem U, a przebiegami (x); 1 (z)g. Skupmy sie na czesci pakietu znajdu-
jacej sie w prawej kropce kwantowej. W pierwszej potowie fazy obrotu spinu, od
t; do t; + %Trot, wspomniana cze$¢ pakietu porusza si¢ w kierunku —zx. Réwno-
czesnie, przylozony do elektrody Uy, dodatni potencjal generuje w uktadzie pole
elektryczne skierowane przeciwnie do osi z. Wytworzone przez pole oddzialywanie
Rashby (wzér 1.11) w potgczeniu z ruchem pakietu prowadzi do obrotu spinu pa-
kietu wokét osi prostopadlej zaréwno do kierunku ruchu, jak i do pola. Znajdujacy
sie w prawej kropce spin ,do gory” obraca sie przeciwnie do ruchu wskazéwek zegara
woko! osi y, przechodzac sukcesywnie w stan \/Li (It + [4)), bedacy stanem wtasnym

operatora §,.

(s2),(sy), (sz) [A]

t [ps]

Rysunek 42. Obrét spinu w prawej kropce kwantowej. Kolorem czerwonym, zielonym

i niebieskim zostaly zaznaczone odpowiednio wartosci oczekiwane z-owej, y-owej i z-

owej sktadowej spinu liczone w prawej czesci nanourzadzenia.

Rysunek 42. przedstawia przebiegi wartosci oczekiwanych wszystkich skta-
dowych spinu w obszarze prawej kropki kwantowej. Wielkosci (s,)p i (s,)g definiu-
jemy analogicznie do (s.)g (wzor 3.3), uzywajac odpowiednich macierzy Pauliego
(wzor 1.10). W chwili ¢; w prawej czesci nanourzadzenia posiadamy uwieziong skta-
dowa pakietu ze spinem ,do gory”, dlatego tez (s)r przyjmuje maksymalng mozliwg
w tym przypadku wartosé ih, a (Sz)g 1 (Sy)g sa bliskie zeru. Gdy zaczynamy obrot

spinu, warto$¢ (s.)y zaczyna maleé¢ na korzysé (s,)g. W poblizu chwili ¢, + %Tmt war-
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tosci oczekiwane rzutdéw spinu przestaja sie zmienia¢, co spowodowane jest nizsza
predkoscia ruchu pakietu oraz mniejszymi wartosciami pola (rysunek 41.).

Dalej, dla t > t,+ %Tmt, obserwujemy na rysunku 42. ponowny wzrost warto-
Sci oczekiwanej (s,)y kosztem (s.)g. Spin jest ciagle obracany przeciwnie do ruchu
wskazowek zegara wokol osi y, poniewaz zmienit sie zaréwno kierunek pola elektrycz-
nego, jak i kierunek ruchu czesci pakietu falowego (rysunek 41.). Finalnie, w chwili
tu, w prawej kropce kwantowej spin ustawiony jest zgodnie z osig z: (s,)y osiaga
warto$¢ niemal rowna wartosci granicznej }lh.

Analogicznie, cho¢ w przeciwnym kierunku, obraca sie spin w lewej kropce
kwantowej. Spojrzmy ponownie na rysunek 41. Ruch czesci pakietu znajdujacej sie
w lewej polowie urzadzenia przez caly rozwazany czas odbywa sie w kierunku prze-
ciwnym do kierunku ruchu czesci pakietu pozostajacej na prawo od z = 0. Przy-
tozone pole elektryczne w kierunku z jest natomiast takie samo po obu stronach
drutu. Skutkuje to tym, ze spin w lewej kropce réwniez obraca sie wokot osi y, przy
czym obroét ten odbywa sie zgodnie z ruchem wskazowek zegara. Znajdujaca sie po
lewej stronie urzadzenia czes$¢ pakietu posiada w chwili ¢; spin skierowany ,w dol”,
dlatego roéwniez i tutaj spin zostaje w wyniku obrotu zorientowany zgodnie z osig x.
Na rysunku 43. zaprezentowane zostaly wartosci oczekiwane rzutéw spinu na osie
x, y i z liczone w lewej czeSci drutu: (sg)p, (sy)p 1 (s:),- Wartosci (sg); oraz (sy);

obliczamy analogicznie do (s,); (wzor 3.2).

t t+ 3ot tu
T T T B — T [ —

0,2 : : : i
= o 5 5 -
K ! :

—~ 0,0 S :
>
< ' '
I 01 ! L (sa)y, _
e : syl
-0,2 : : <SZ>L i
1 1 1 1 1 : 1 1
0 10 20 30 40 50 60 70

t [ps]
Rysunek 43. Obrét spinu w lewej kropce kwantowej. Kolorem czerwonym, zielonym

i niebieskim zostaly zaznaczone odpowiednio wartosci oczekiwane z-owej, y-owej i 2-

owej sktadowej spinu liczone w lewej czesci nanourzadzenia.

W pokazanych dotychczas symulacjach spin poczatkowy byt ustawiony w kie-
runku z, czyli byt zréwnowazona kombinacja liniowa stanow |1) i |J). W kolejnych sy-

mulacjach pokazemy, ze dla dowolnej orientacji spinu w chwili poczatkowej, w chwili
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koncowej spin zostaje zawsze ustawiony zgodnie z osig x. Rysunek 44. przedstawia
wartosci oczekiwane z-owej skltadowej spinu (s,), liczone na catej dtugosci drutu
kwantowego, uzyskane dla pieciu réznych poczatkowych stanéw spinowych: czer-
wona krzywa reprezentuje oméwiona poprzednio symulacje, zielona krzywa przed-
stawia obliczenia dla spinu skierowanego poczatkowo ,do gory” (stan |1)), niebieska
— dla spinu ustawionego w chwili ¢ = 0 w kierunku —z, natomiast dwa pozostale
kolory oznaczaja wyniki dla stanéw posrednich o (s, (¢t = 0)) réwnych kolejno 1h

. 1
1 Zh

0,50 o
5 5 5 |
= | | | ‘
—~ 0,00 : : o (s(t=0))
= : : Lh2 —
: | . h/4
025 | | L0 1
: : L B4 ——
-0,50 l l L —h/2 ——
i 1 il 1 i 1 L 1 i 1 i1 Il i Il
0 10 20 30 40 50 60 70

t [ps]
Rysunek 44. Inicjalizacja spinu dla r6znych poczatkowych stanéw spinowych. Krzywe
reprezentuja czasowe przebiegi wartosci oczekiwanej rzutu spinu na o§ x uzyskane dla

symulacji rézniacych sie wartoscia tej wielkosci w chwili ¢ = 0 (wedlug legendy).

Wszystkie zamieszczone na wykresie przebiegi (s, ), pomimo tego, ze zaczy-
naja sie od roznych wartodci, zbiegaja sie¢ w jednag krzywa juz w poblizu chwili
t = 8ps. W fazie obrotu spinu, od chwili ¢; do t;;, cho¢ przebiegi te wciaz sa so-
bie bliskie, to chwilowo rozdzielaja sie w miejscach, w ktéorych wykazuja drobne
oscylacje. Oscylacje te przejawiaja najwiekszg amplitude w symulacji, w ktorej spin
poczatkowo skierowany jest zgodnie z osia z (krzywa zielona). Przebieg (s, (t)) jest
natomiast najgtadszy, gdy spinowy stan poczatkowy jest zréwnowazona kombinacja
liniowa stanow [1) i |}) (przykrywajace sie catkowicie krzywa czerwona i niebieska).
Po zakoniczeniu obrotu spinu, w chwili ¢;;, niezaleznie od stanu poczatkowego wartosé

oczekiwana (s,) stabilizuje si¢ w poblizu wartosci 1.

3.7 Dokladno$é inicjalizacji

Aby zaprojektowane nanourzadzenie mogto stuzy¢ do ustawiania spinu elek-

tronu, musi cechowac sie wysoka dokladnoscia. Przez doktadnosé inicjalizacji rozu-
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mie¢ nalezy zgodnos¢ uzyskanego stanu spinowego z zalozonym stanem docelowym.
Za spinowy stany docelowy przyjmujemy stan wlasny operatora s, przynalezny do

1h (spin réwnolegly do osi x), ktory oznaczamy

dodatniej wartosci wlasnej s, = 3

przez | s, ).
Dowolny stan spinowy mozemy zapisa¢ w postaci unormowanej kombinacji

liniowej stanéw ze spinem ,do gory” i ,w dot™

[X(9,9)) = cos (5) [1) +sin (5) e 1), (3.7)

gdzie ¥ € [0, 7], a ¢ € [0,27). Rysunek 45. przedstawia wszystkie dozwolone stany
w postaci sfery Blocha [10]. W tabeli 4. natomiast wymienione zostaly stany, w kto-
rych spin elektronu zorientowany jest zgodnie lub przeciwnie do jednej z gtéwnych

osi nanourzadzenia.

Rysunek 45. Sfera Blocha dla spinu elektronu. Oznaczenie stanéw zgodnie z tabela 4.

Tabela 4. Stany spinowe o okreslonej wartosci rzutu spinu na o$ z, y lub z.

wartosé alternatywne
U [rad] | ¢ [rad] | |x(¥,9)) v

wlasna oznaczenie

0 [Oa 27T) |T> S, = +%h

x 0 |¢>j%¢> 5o = +1h |50t

;| B ] s = 500)

x - |¢>J§\¢> 50 =—1h |50 )

s T —1 J,

z 37 H\)\/E‘ ) Sy = _%h |Sy—>

T [0, 2m) 14) s, = —1ih
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Stany |s,y) i |s,_) reprezentowane sa przez ortogonalne wektory:

1|1 1|
=510 ors - x-=—5| |

bedace wektorami wtasnymi macierzy &, (1.10). Przy ich pomocy mozemy rozdzieli¢

funkcje falowa elektronu na sktadowe v, i ¢)_ zwigzane ze spinem w kierunku x:

lIl(xvt) = 1/J+(£L',t)X+ + ¢—(Ia t)X—- (38)

Prawdopodobienstwo znalezienia czastki w chwili £ w stanie spinowym |s,.) wynosi

L/2

Py(t) = / [y (2, ) P (3.9)

—Ly/2

Docelowym stanem przeprowadzanej inicjalizacji spinu jest stan |s,. ), dla-
tego tez za jej doktadnosé przyjmujemy warto$¢ Py obliczona w chwili zakoniczenia
zmian napiecia (¢;; &~ 57,0 ps). Zdefiniujmy blad inicjalizacji 5 jako réznice pomiedzy
prawdopodobieristwem uzyskania stanu docelowego w idealnym przypadku (rownym

100%), a prawdopodobieristwem obliczonym dla zaprojektowanego nanourzadzenia:
f=1—P,(ty). (3.10)

Zarowno btad, jak i doktadnosé¢ inicjalizacji beda przyjmowaé roézne wartosci dla
roznych stanow spinowych |y (¢, ¢)), ktore przyjmujemy dla elektronu w poczatkowe;
chwili symulacji (¢ = 0). Wielkosci te mozemy zatem uwazaé za zalezne od ¥ 1 ¢:
8 = B(9, ).

W poprzedniej czedci tego rozdzialu zamieszczone zostaly wyniki symulacji
(rysunek 44.), w ktorych elektron o kilku réznych poczatkowych orientacjach spinu
zostal sprowadzony do stanu bliskiego [s,+) ((sz(t)) & $h). Pozwolity one na ogélna
ocene poprawnosci zaproponowanej metody inicjalizujacej spin. Aby przetestowac
ja w sposob ilosciowy, musimy przeprowadzi¢ szereg symulacji, testujac zachowanie
nanourzadzenia dla wielu r6znych spinowych stanéw poczatkowych zlokalizowanych
na calej sferze Blocha (rysunek 45.). Wyniki takich obliczeri zaprezentowane zostaly
na rysunku 46. w postaci rozkltadu btedu inicjalizacji 5(9, ¢).

Ustawienie spinu osigga najmniejszy blad Sum =~ 0,31%, gdy poczatkowy
stan spinowy jest bliski stanowi docelowemu: |s,,). Gdy symulacje zaczynamy od
stanu |s,_), czyli po przeciwnej stronie sfery Blocha, btad jest nieznacznie wigkszy
i wynosi okoto 0,34%. Najmniejsza dokladnoscia natomiast cechuje sie inicjalizacja
spinu poczatkowo ustawionego w kierunku z lub —z, dla ktérej btad osiaga wartosé

Bmax ~ 0,47%. Zauwazalna jest korelacja pomiedzy bledem a amplituda oscylacji
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wartosci oczekiwanej (s, (t)) z rysunku 44., gdzie najbardziej nieregularny przebieg

otrzymali$my dla poczatkowego stanu |1).

[1) 14
o |s2+) - 0,50%
3r - B 0,45%
=
£ i 0,40% =«
ASS
1r : 0,35%
0 - : 0,30%
0 %77 %w %TI' T

Rysunek 46. Btlad inicjalizacji § w zaleznosci od katow 9 i ¢ okreslajacych spinowy
stan poczatkowy elektronu. Wazniejsze stany poczatkowe zostaly oznaczone zgodnie

z rysunkiem 45. i tabela 4.

Niezaleznie od poczatkowego spinu dokladno$é inicjalizacji przekracza 99,5%.

3.8 Inicjalizacja do stanu |s,_)

Jezeli chcemy uzyska¢ spin w stanie |s, ), mozemy zainicjalizowaé¢ go do
stanu s, ), a nastepnie obroci¢ go wokot osi y lub z o kat 7. Nie jest to jednak ko-
nieczne, gdyz zaprezentowane nanourzadzenie pozwala na ustawienie spinu réwniez
w kierunku —x bez potrzeby przeprowadzania dodatkowych operacji wigzacych sie
z wydtuzeniem czasu inicjalizacji.

Jedyne, co musimy zrobié¢, by uzyskaé stan |s,_), to zmieni¢ znak napiecia

przyktadanego do elektrody Uy, podczas fazy obrotu spinu (wzor 3.5):
Utop(t; <t < tyy) = —Uset Sin (wyot (T — 1)), (3.11)

przyjmujac tak jak poprzednio U,o; = 950 mV oraz hw,o, = 0,10 meV. Tym sposobem
odwracamy kierunek obrotu spinu w obu kropkach kwantowych, ktory teraz konczy
sie zorientowaniem spinu antyréownolegle do osi x. Na rysunku 47. zaprezentowane
zostaly przebiegi (s,(t)) otrzymane dla kilku réznych poczatkowych orientacji spinu

po wprowadzeniu zmiany znaku napiecia U, (t) (wzor 3.11).

88



0,50 N .
: (s2(t =0)) |
: h/2 ——
0,25 ! h/4 R
— ' 0
= |
—~ 0,00 ; ~h/4 —— |
= ! —h/2 ——
-0,25 : B}
0,50 i :
i 1 il 1 i 1 1 1 i 1 P 1 i 1
0 10 20 30 40 50 60 70

t [ps]
Rysunek 47. Inicjalizacja spinu do stanu |s,_) dla réznych poczatkowych stanow
spinowych. Krzywe przedstawiaja czasowe przebiegi wartosci oczekiwanej rzutu spinu
na o$ = uzyskane dla symulacji réznigcych sie wartoscia tej wielkosci w chwili ¢ = 0

(wedlug legendy).

Wszystkie przebiegi (s, (t)) w fazie obrotu spinu zmierzaja ku wartosci —3A,
stabilizujac sie w jej poblizu w chwili ¢;; =~ 57,0 ps. Dokladnos$¢ inicjalizacji do stanu

|s;—) jest rownie wysoka, co doktadnosé inicjalizacji do stanu |s,.) (> 99,5%).

3.9 Podsumowanie

Rozdzial ten poswiecony zostal omowieniu projektu nanourzadzenia opartego
na nanodrucie potprzewodnikowym, ktore pozwala na ustawienie spinu elektronu
rownolegle do osi nanodrutu. Przedstawiona zostata budowa urzadzenia oraz spo-
sOb jego dziatania. Przebieg inicjalizacji podzielony zostal na dwie fazy. Pierwsza
z nich jest przestrzenna separacja spinowych sktadowych funkcji falowej elektronu,
konczaca sie wzniesieniem bariery potencjalu, ktora dzieli obszar nanourzadzenia
na dwie elektrostatyczne kropki kwantowe. Druga faza inicjalizacji polega na jed-
noczesnym obrocie spinu w obu kropkach, przy czym obroty te wykonywane sa
w przeciwnych kierunkach. Finalnie uzyskujemy ustawienie spinu rownolegte (badz
antyrownolegte) do osi z z bardzo duza dokladnoscia (> 99,5%) i w czasie t ~ 60 ps
zdecydowanie krotszym od czasu dekoherencji (okolo 34 ns [64]).

Proponowane nanourzadzenie nie wykorzystuje pola magnetycznego ani 7ro-
det fotonéw. Inicjalizacja spinu jest otrzymywana przy pomocy krotkich impulséw
pola elektrycznego skierowanego prostopadle do osi nanodrutu, generujacych oddzia-
tywanie spin-orbita typu Rashby, oraz dzieki kontrolowaniu potencjalu uwiezienia
wzdtuz drutu. Dziatania te realizowane sa przez odpowiednie manipulowanie napie-

ciami przyktadanymi do elektrod sterujacych w nanourzadzeniu.
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Podsumowanie rozprawy

Przedmiotem niniejszej pracy bylo zaprojektowanie potprzewodnikowego na-
nourzadzenia zdolnego do szybkiej inicjalizacji spinu elektronu uwiezionego w elek-
trostatycznej kropce kwantowej. W rozprawie nadmienione zostaty dwa rodzaje na-
nourzadzen. Pierwszy z nich [44] oparty byl na strukturze planarnej bazujacej na
studni kwantowej wykonanej z InSb. Zaprojektowane nanourzadzenie tego typu po-
zwalalo na ustawianie spinu z doktadnoscig powyzej 99% w czasie okoto 400 ps. Nie-
stety, do poprawnego dziatlania wymagalto ono idealnie parabolicznego potencjalu
uwiezienia. Obecnie spos6b wytwarzania studni kwantowych z InSbh nie jest jeszcze
na tyle dopracowany, by warunek ten mogt by¢ spetniony, niemniej metody produkcji
planarnych struktur sg weiaz rozwijane, skutkujac wzrostem ich jakosci [68-70].

Drugi rodzaj nanourzadzen, stanowiacy obszar badan niniejszej pracy, oparty
jest na polprzewodnikowym nanodrucie otoczonym dielektrykiem. Technologia ka-
talitycznej hodowli nanodrutow jest dobrze opanowana i pozwala na wytwarzanie
wysokiej jakosci struktur tego typu. Proponowane w niniejszej pracy nanourzadze-
nie, zbudowane na bazie nanodrutu wykonanego z InSh, jest mozliwe do fizycznej
realizacji. Urzadzenia o podobnej budowie byty juz wytwarzane i wykorzystywane
w pracach eksperymentalnych do obrotu spinu elektronu. Na material nanodrutu
zostal wybrany InSb ze wzgledu na wystepujace w nim silne sprzezenie spin-orbita.

W odréznieniu od struktur planarnych, do elektrod w nanourzadzeniu bazu-
jacym na nanodrucie otoczonym dielektrykiem mozemy przyktadaé¢ wyzsze napiecia
nie ryzykujac przetunelowania czastki poza obszar drutu. Przylozenie wyzszych na-
pie¢ generuje silniejsze oddzialywanie spin-orbita, dzieki czemu rozdzielenie spinéw
moze by¢ osiaggniete przy pomocy pojedynczego impulsu napiecia. W ten sposéb
sama inicjalizacja staje si¢ szybsza, a potencjal uwiezienia wzdtuz osi nanodrutu nie
musi by¢ idealnie paraboliczny.

Dzialanie nanourzadzenia przebadaliémy przeprowadzajac symulacje nume-
ryczne bazujace na iteracyjnym rozwiazywaniu zaleznego od czasu rownania Schro-
dingera i wyliczaniu potencjalu elektrostatycznego w kazdej chwili czasowej przy
pomocy uogoélnionego réwnania Poissona. Przeprowadzone rachunki uwzgledniaja
szczegbly geometrii nanourzadzenia, przylozone do elektrod napiecia oraz oddziaty-
wanie czastki z tadunkiem wyindukowanym na elektrodach i w dielektryku. Uzyte
w obliczeniach wartosci statych materiatlowych odpowiadaja zaproponowanym ma-
teriatom.

Inicjalizacje spinu uzyskaliSmy przez przytozenie do lokalnych elektrod dwoch
impulséw napie¢ generujacych silne oddziatywanie Rashby. Pierwszy z impulsow se-

parowal przestrzennie spinowe sktadowe elektronowego pakietu falowego, ktére pu-
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tapkowalismy w osobnych elektrostatycznych kropkach kwantowych, utworzonych po
zmianie napie¢ na elektrodach. Nastepnie przy pomocy drugiego impulsu obracali-
Smy spin w obu kropkach w taki sposob, by finalnie caly spin elektronu skierowany
byl zgodnie z osig z. Operacja byla kontrolowana w calosci w sposéb elektrosta-
tyczny — bez uzycia zewnetrznych pol czy zrodet koherentnego $wiatta.
Zaproponowane urzadzenie [59] inicjalizuje spin z doktadnos$cia przekracza-
jaca 99,5% niezaleznie od poczatkowej orientacji spinu elektronu. Ustawienie spinu
udalo sie uzyska¢ w niecale 60 ps, co przy czasie dekoherencji dla InSb wynoszacym
okoto 34 ns jest obiecujacym wynikiem. Urzadzenie tego typu moze z powodzeniem
stuzyé¢ do inicjalizacji kubitow opartych na spinie elektronu oraz grupowania ich
w niewielkie rejestry i wykorzystywania do obliczen kwantowych. Projekt ten jest
roOwniez szansa na przyciggniecie uwagi eksperymentatoréw do interesujacego mate-

riatu, jakim jest InSh.
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