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RESUMEN

En este trabajo estudiamos las corrientes persistentes en un anillo unidi-
mensional con cuatro atomos de carbono, basado en Grafeno, con el formalismo
de las funciones de Green utilizando la técnica de la ecuaciéon de movimiento.
El anillo es atravesado por un flujo de campo magnético de forma perpendicu-
lar al plano del anillo. Reproducimos el calculo de las corrientes persistentes
de carga en un anillo basado en grafeno sin interaccion Espin—(jrbita (EO).
Seguidamente, realizamos el célculo sélo con interaccién EO intrinseca propia
del Grafeno, luego sélo con EO rashba dependiente de un campo eléctrico ex-
terno. Realizamos el célculo para un anillo con ambas interacciones EO juntas,
en el cual se puede apreciar que las dos interacciones para la coriente actian
como una sola. En estas corrientes observamos que la presencia de estos aco-
plamientos suavizan los picos observados en la corriente sin interaccién EQO.
En todos los casos las corrientes degradan con el aumento de temperatura.
Ademas calculamos las corrientes de espin para arreglos del anillo con interac-
cién EO actuando de forma separada y luego actuando ambas interacciones;
observamos que estas corrientes también degradan con la temperatura y varia

el comportamiento segiin la componente de espin que se estudie.
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Grafeno, Tight Binding, Corrientes Persistentes, Corrientes Persistentes de
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INTRODUCCION.

En la ultima década se ha incrementado el estudio de nuevos materiales con posibles
aplicaciones para el desarrollo de nuevas tecnologias. Tal es el caso del Grafeno, un mate-
rial bidimensional de atomos de carbono, con una estructura hexagonal. Este fue descrito
por primera vez alrededor de 1930 y no fue sino hasta el ano 2004 que fue sintetizado por
Andre Geim y Konstantin Novoselov [2], razén por la cual se les otorga el premio Nobel
de Fisica en el ano 2010. Este material puede presentar dos tipos de acoplamiento Espin-
Orbita (EO): a) tipo Intrinseco propio del material, que depende de campos eléctricos
inherentes a su estructura cristalina y b) tipo Rashba, producida por un campo eléctrico

externo que rompe la simetria de inversién en el plano [3].

Una forma de caracterizar este material, es diagonalizando el Hamiltoniano para con-
seguir el espectro de energia [3]. En el caso del Grafeno, cuando se tienen las dos interac-
ciones espin-érbita, la diagonalizacion del Hamiltoniano resulta demasiado compleja, por

lo que la caracterizacion resulta poco trivial.

Si se toma un anillo mesoscopico, el cual esta sujeto a un flujo magnético que no
interactua directamente con los electrones en el anillo, se generaran unas corrientes persis-
tentes. Este es un efecto cuantico descrito originalmente por Buttiker en anillos metalicos
[4]. Esta corriente se genera por el corrimiento del estado base en el anillo, debida a la
fase introducida por el flujo magnético. Al desplazarse el estado base el valor esperado
del momento angular es distinto de cero [5]. Estas corrientes son caracteristicas para cada

tipo de material y su respectivo espectro de energia.

Asi como existen las corrientes de carga que se deben al movimiento de una particula
cargada, también existen las corrientes de espin, debidas al movimiento de al menos una
particula con un espin asociado. En presencia de un acoplamiento EO que rompa la si-
metria de inversién temporal en el material, es posible que estas corrientes sean relevantes,
ya que esto separa los niveles de energia degenerados en espin, introduciendo corrientes

de carga polarizadas para cada nivel desdoblado.

En el siguiente trabajo primero estudiaremos la estructura del grafeno y su Hamil-
toniano sin interacciones. Seguidamente revisaremos la interaccién Espin-Orbita e in-
troduciremos las interacciones propias del Grafeno. Estudiaremos el formalismo de las

funciones de Green y la técnica de la ecuacion de movimiento. Finalmente realizaremos



los calculos para corrientes persistentes de carga y de espin en un anillo unidimensional

basado en Grafeno con cuatro sitios.

Primero, reproduciremos los resultados ya conocidos de corrientes persistentes de carga
para un anillo basado en grafeno sin acoplamiento EO. Luego, se calcularan las corrientes

persistentes de carga y espin para las siguientes interacciones:
1. Sélo acoplamiento EO Intrinseco.
2. Sélo acoplamiento EO Rashba.

3. Acoplamiento EO Intrinseco y Rashba.

Objetivo General.

Calculo de corrientes persistentes de carga y de espin en anillos mesoscépicos basados

en grafeno utilizando el formalismo de las funciones de Green en el equilibrio.

Objetivos Especificos.

» Célculo de las corrientes persistentes de carga en un anillo de grafeno, utilizando la

técnica del formalismo de las funciones de Green en el equilibrio.

» Célculo de las corrientes persistentes de carga y de espin para un anillo sujeto a
interacciones espin érbita tipo Rashba e intrinseca, utilizando la técnica del forma-

lismo de las funciones de Green en el equilibrio.

= Relevancia y discusion del presente enfoque con respecto a resultados experimenta-

les.



Capitulo 1
Grafeno

El grafeno fue descrito por primera vez en la década de 1930, en relacion a su es-
tructura y sus enlaces quimicos; en 1949 Wallace calculé por primera vez la estructura
de bandas electronicas, en ese entonces a este material se le conocia como monocapa de

grafito, no fue sino hasta 1994 que se le llamé de manera oficial grafeno [6].

El grafeno fue sintetizado por primera vez en 2004, mediante exfoliacién micromecanica
por Andre Geim y su estudiante de doctorado Konstantin Novoselov [2]. Este descubri-
miento dio lugar al premio Nobel de Fisica en el ano 2010 para Geim y Novoselov. Para

poder estudiar este sistema, debemos entender algunas propiedades del grafeno.

1.1. Estructura del Grafeno

El grafeno es un nanomaterial bidimensional de 4tomos de carbono fuertemente cohe-
sionados en una superficie uniforme, plana de un atomo de espesor, con una estructura

que asemeja a la de un panal de abejas, como se muestra en la figura 1.1.

Figura 1.1: Estructura del Grafeno

En la figura 1.2 se muestra la celda unitaria del grafeno representada por un hexiagono

que contiene a dos d&tomos de carbono que denotaremos A (rosados) y B (morados). La red
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hexagonal no forma una red de Bravais, por lo tanto, se usaran dos sub-redes triangulares,
las cuales si forman redes de Bravais. Todos los atomos A forman una sub-red triangular,
al igual que los atomos B, con un atomo por celda unitaria; al superponer la sub-red A
con la sub red B formaran la red de panal de abejas.

V3 V3, —1

Los vectores de la red son: a; = <7a, %a) y Gy = <7a, %a) ; con el pardametro de

red a = |aj| = |d3| = v/3ag, donde ag = 1,42A, entonces a = 2,46A es la separacién

atémica entre los atomos de carbono.

Figura 1.2: La celda unitaria

En la figura 1.3 se muestra la primera zona de Brillouin del grafeno cuyos vectores de

red reciproca vienen dados por: by = (%, %”) y by = <%, _—2”> ; se puede observar que

a

la primera zona de Brillouin también tiene forma hexagonal.

B

|

k.r

Figura 1.3: La primera zona de Brillouin.
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1.2. Modelo Tight-Binding en el Grafeno

En general el modelo tight-binding es un enfoque para calcular la estructura de bandas
usando como aproximacién una base de funciones de onda localizada, ® (7" — ]:?j), basado
en una combinacién lineal de estas. Con un arreglo atémico que forma una red particular
descrito por los vectores de la red de Bravais (d;,ds), podemos tomar combinaciones
lineales de estos vectores ﬁj = m;d, + n;ds, para trasladarnos en la red, donde m; y n;
son numeros enteros. Para explicar el método consideramos, por simplicidad, el caso de
una red de Bravais con un atomo por celda unitaria y un electrén por atomo.

El Hamiltoniano para un electron arbitrario, marcado por el ntimero entero [ viene

dado por:

h? L =
Hi = ——Vi+ ) V(i— k), (1.1)

donde V7 es el operador laplaciano en 2D, la posicién del electrén 7 = (z,y;) y m es la

masa del electrén. Cada ién en el sitio R} produce un potencial electrostatico que siente el
N

electrén, y su energia potencial global Z V(r — R}), donde N es el nimero de sitios de
j=1
la red. Dicho potencial es una funcién periddica con respecto a una traslacion arbitraria

para un vector de la red ﬁz en el limite termodinamico N — oco. El Hamiltoniano del

sistema es la suma sobre todos los electrones,

H=> H,. (1.2)

l

El enfoque tight-binding se basa en la suposicion de que el atomo [ se une a un
ion particular en el sitio de la red ﬁl, y es descrito por un estado (atémico) ligado del

Hamiltoniano

h? L =
H? = —%V? + V(’l”l — Rl)

Las contribuciones a la energia potencial de los otros iones en los sitios ﬁj, j # | vienen
N —
dadas por AV = > V(7 — R;). El estado ligado asociado a H}* es descrito por la funcién

71

de onda @@ (7 — R;).
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1.2.1. Teorema de Bloch.

El teorema de Bloch describe el movimiento de los electrones en un sélido. Los atomos
del cristal forman una estructura periédica y ocupan las posiciones de una red de Bravais
descritas por el vertor 7; la funcién de onda de prueba debe cumplir con la simetria de
traslacion dado por el vector de traslacién Ei; esta traslacion puede ser descrita por el

operador:

Ts, = eipfi (1.3)

Es conveniente para este caso usar p = hlg, con k restringido a la primera zona de
Brillouin [7].

La funcién de onda de prueba, construida a partir de las funciones de onda ante-
riores & (7 — ﬁj), es

V() =Y R o7 - R)). (1.4)

Esta funciéon cumple con los requisitos antes mencionados, es un autoestado del ope-

rador de traslacién T :
3

donde la primera linea es la traslacién dada por el vector de traslacion R;en el argumento

de la funcién de onda y definimos R, = R R;.

1.2.2. Red con dos atomos por celda unitaria.

Si tenemos mas de un atomo por celda unitaria en la red, como es el caso de la red de

panal de abeja del grafeno, la funcién de prueba (1.4) queda como:

Vi) = ar () + bt (7), (1.5)
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donde ay, y by son funciones complejas del momento &, 1/}1(2’4) (7) y wl(;B) (7) son funciones de

Bloch con
w](;j)(F) _ Z eiE‘ém@(j)(F_ Rm),
Bm
donde j = A, B son las etiquetas de las subredes A y B. La ecuacién de Schrodinger para

este sistema se escribe:

HIip(7) = eglip(7). (1.6)
Multiplicamos a ambos lados por (¢z(7)| y nos queda:

(W (7) [ H|vg(7) = (g (M[¥r(7)),

reescribiendo en la forma matricial:

(ai b;;)?-[k<z:>:€k(az bZ)S’“(Z:)’ (1.7)

donde el Hamiltoniano escrito en forma matricial queda escrito como
*(A A *(A B
b ((GERY GG 18
k= «(B)gy,,(A)  *(B)gy,,(B) | T Ttk (1.8)
Y HY Y Hyy
y la matriz:

*(A A *(A B
- *(B A *(B B ) .
G B

es llamada la matriz de solapamiento y representa la no ortogonalidad de las funciones

de onda de prueba. Para resolver la ecuacién de Schrodinger se debe cumplir:

det[H;, — ;S| = 0, (1.10)

que debe satisfacer ap # 0 y by # 0 . La etiqueta A denota las bandas de energia, hay
tantas bandas de energia como soluciones a la ecuacién existan, dos bandas para el caso

de dos atomos por celda unitaria.

1.2.3. Elementos diagonales de la matriz Hamiltoniana.

Escribiremos los elementos diagonales de la matriz correspondientes a la sub red A

COINoO:
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N N
1 s —
Hoan = E E etk (Ra—Ras) (A (7 = Rai)H|®W (7 — R o)), (1.11)

=1 j=1
donde k = (kg ky) es el vector de onda en el plano del grafeno. La ecuacién (1.11) incluye
una doble sumatoria sobre todos los sitios A de la red. Si asumimos que la contribucion

dominante surge del mismo sitio j = ¢ dentro de cada celda unitaria, entonces:

N
1 A= B A= B
Hoan ~ N;@( (7 — Ray)[HI®W (7 — Ry ), (1.12)
Estos elementos de matriz tienen el mismo valor para cada sitio A, independientemente
del sitio i. Se propone que sea igual a un parametro [1]:
(OW(F — R ) [H|OW(F — Ra;)) = e, (1.13)
que es igual a la energia del orbital 2p,. Luego,

N
1
Hoan ~ ~ Zezp = €. (1.14)

i=1
Evaluando para la sub red B, de modo similar, obtenemos:

HBB :HAA%EQP. (1.15)
Los elementos diagonales de la matriz de solapamiento vienen dados por:

(DN (F — R )| (7 — Ra,)) = 1. (1.16)

Esto, asumiendo que tenemos el mismo indice,

-

N
Z i (Rag=Faid (W) (7 — Ry )| 0 (7 — Ry )

==

M= IIMz

@
Il
-

Saa =

Q

==

(@7 — Rag)| @ (7 — Ray))

Dﬁz

.
Il
—

De modo similar para la sub-red B nos queda que:

Saa = Spp = L. (1.17)
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1.2.4. Elementos no diagonales de la matriz Hamiltoniana.

Sustituyendo en la expresién de la funcién de Bloch, podemos escribir los elementos

no diagonales de la matriz como

N N
1 . B > B
Hap =+ Z_ Z_ FBs B (O (7 — R ) [HIOP)(7 — Bpy)), (118

que describe el salto de una sub red A a una sub red B, con la traslacion a los sitios A

dada por el el vector R A, ¥ para la traslacion a los sitios B con el vector ]%BJ.

Si consideramos que la mayor contribucién viene dada por los primeros vecinos, en-
tonces para cada atomo se toman en cuenta tres vecinos, por lo que usaremos un nuevo

indice [ (I =1,2,3), con esto, podemos escribir la ecuacién (1.18) como:

N 3
1 R g -
— ik-(Rp,j—Ra,i) _ _
Hap = ;;e i~ Ra) (W (7 — R, ) |H|®P) (7 — Rp,)). (1.19)
El elemento de matriz entre dtomos vecinos (& (7 — R4 ,;)|H|®®B) (7 — Rg,)), el estado
de B a A, es el mismo valor independientemente de los indices ¢ y [. Igualandolo a un

parametro .

t = (W (7 — BA,)|H|®P) (7 — Rp,)).

Esto puede ser calculado por célculos a primeros principios [8]. Como el pardmetro ¢ es
menor a cero [1], es comin y practico expresarlo con un término positivo 79 = —t; a partir

de aqui escribimos los elementos no diagonales de la matriz como:

Q

1¢ C R
HAB Zzezk (Rp,;— RA17

_.

—
I
—

donde f(k) se define
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y el vector posicién que va de un atomo A a un atomo B lo denotamos como 6; = Rp; — R4
que sera el mismo vector posiciéon que va de un atomo A a un atomo B, estos vectores

Son:

Figura 1.4: Vectores de un dtomo A a un atomo B a primeros primeros vecinos.

b = 5(1,V3) i = 5 (1.~ V3 %=a(l,0).  (120)
Nétese que 6| = |6, = |65 = a.

La funcién f(k) describe los saltos a primeros vecinos y podemos evaluarla como:

3
flk) = D e
=1

_ e%"(kx—&—\/gky)_i_e%(kw—\/?jky)_'_e—iakx

. iav/3 —iaV/3 ia
G L

. 3 ia
= ek 4 COS(%I{:y)eZ’kw.

El otro elemento no diagonal de la matriz Hpa es el complejo conjugado de H ap

Hap ~ —0f(k), Hpa ~ —of (k). (1.21)
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El célculo de los elementos no diagonales de la matriz de solapamiento viene dado por:

N N
_ 1 iR(Rpy~Fa) (o) (7 _ [ B)(7_ 3
Sap = N;;e DT TAQY (= Ra )| |9 (7 — Rpy))
3
1 ik (Rr i—RA — > = 53
~ Nz ¢ (Bpg=Rai) () (7 — B o )| 0P (7 — Ry,))
=1 =1
= SOf(E>7

donde el pardmetro sy = (B (7 — R;Ayi)||®(3) (" — éBJ)) V.
Sap ~ sof (k) Spa ~ sof* (k). (1.22)

1.2.5. Bandas energéticas de los electrones en el grafeno.

Con los resultados obtenidos anteriormente, los elementos de la matriz del Hamilto-

niano (1.21) y los elementos de la matriz de solapamiento (1.22) tenemos;

H= < B €2p _/VOf(IZ) ) ’ (123>

el valor de la autoenergia viene dada por det(H — E*S) = 0,

B BB |
B B |
B, — M 1.25
S LE sl f(R)] 1:29)

Los valores para esta expresion fueron tomados de [1] en donde vy = 3,033eV, so = 0,129,
e9p = 0. El valor de €y, es igualado a cero para que el cero de la energia sea igual a la
energia del orbital 2p.

La grafica de la estructura de bandas de la ecuacién (1.2.5) se muestra en la Figura
1.2.5. El nivel de Fermi en el grafeno se encuentra en la energia cero; hay dos bandas de
energia, a las cuales haremos referencia como la banda de conduccién (E.) y la banda
de valencia (F_). Como se puede observar en la figura, no hay una seperacién entre las

bandas mencionadas en las seis esquinas de la Zona de Brillouin, los puntos K los cuales
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Figura 1.5: Banda de energia en el grafeno. Imagen tomada de [1] el valor del pardmetro
Y = 3,033eV, so = 0,129, €9, = 0.

separamos en puntos K, y K_ como se ve en la grafica, las esquinas del Grafeno. Cerca
de estos puntos, la dispersion es lineal y pueden ser descritos con una ecuacion tipo Dirac,
por eso son llamados puntos de Dirac. También se puede observar que la estructura de

bandas es asimétrica respecto a la banda de conduccién y la banda de valencia.




Capitulo 2

Acoplamiento Espin-()rbita.

2.1. Acoplamiento Espin-6rbita en un atomo.

Vamos a estudiar la interaccion entre el momento angular intrinseco del electrén y el
campo magnético interno en un atomo monoelectrénico. El campo magnético interno que
experimenta el electrén en un atomo monoelectronico es debido a que el nticleo del a&tomo
gira en torno al electrén; este nicleo se encuentra cargado y forma una espira de corriente
lo cual produce un campo magnético.

Si el nicleo cargado se mueve con una velocidad —v, entonces la corriente es:
j = —et.

Segun la Ley de Ampere, esto produce un campo Magnético B que viene dado por:

L] X T el U X T
== == 2.1
dr 73 A 713 (2.1)
Recordando la ley de Coulomb, el campo eléctrico E viene dado por:
=~ e T
E=—— 2.2
drreg r3 (2:2)
sustituyendo en la ecuacién (2.1) nos queda:
— 1 . —
B = —E’U X E, (23)
1
con ¢ =
Ho€o

El momento magnético dipolar de espin de un electrén pueden tener diferentes orien-

taciones en el campo magnético interno del atomo y su energia potencial es diferente para
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cada una de estas orientaciones. El Hamiltoniano de un atomo monoelectrénico viene

dado por:

H=H, — ps - B, (2.4)

h
donde Hy = —2—V2 + V(r). El Hamiltoniano de un dtomo monoelectrénico se puede
m

escribir en términos del momento dipolar magnético del espin del electréon S donde

Gsly
s — — 87
a 2h

donde g, es el llamado factor giromagnético de espin y experimentalmente tiene un valor

gs =~ 2,0023 para el electrén [9], y asi:

H=H, + 25 . B (2.5)
2h
Es conveniente escribir el Hamiltoniano en términos de S y L, veamos las siguientes
relaciones:
— — — dv d
—eE=F v Fo VT
dr r

Con estas dos relaciones nos queda que la ecuacién (2.3) se puede escribir como:

!

- 11
B ___dV(r)Q7><

. 2.6
ec2r dr (2:6)

<

Haciendo una multiplicaciéon y una divisién por la masa del electrén se puede escribir en

términos del momento angular orbital L que viene dado por L=7"X mv=—-mtv X1y
asi:
- 1 1dV(r)
B=- - L, 2.7
emc?r dr 27)

con esto el Hamiltoniano queda escrito como:

sy 1
H=H -S-L,
ot 2mec?hr
con gs =2y lp = 2€_m; entonces
1 1
H=H -S- L. 2.8
ot 2m2c2r (28)

Si ahora consideramos que existe un campo magnético externo, el Hamiltoniano sera:

1 1 " _
———-S-L—pu-B—ps-B. (2.9)
c°r

2m?

H=H, +
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El segundo término de la ecuacion (2.9) es debido a la interaccién espin 6rbita, el tercero
es por la interaccién entre el momento orbital con el campo magnético externo y el titimo
corresponde a la interaccién del momento intrinseco de espin con el campo magnético

externo. Esta ecuaciéon puede escribirse como:

1 1 e - e o=
H=H ——S'L+—L-B+—-B. 2.1
o+ 2m2c2 r + 2m +m (2.10)

2.2. Acoplamiento Espin-6rbita en un sélido.

2.2.1. Simetrias de inversion

En los sélidos la forma en como se comportan los electrones viene dada por las bandas
de energia E (k) y por su vector de onda k. El acoplamiento espin-6rbita tiene efectos sobre
las bandas de energia; consideremos el Hamiltoniano para la interaccién espin-orbita, a
la cual se le agrega un potencial simétrico en el espacio V(r) y se puede reescribir de la

siguiente manera:

ox VV(r)-P+V(r). (2.11)

2m  4mc?
La funcién de onda para el Hamiltoniano anterior, segun el teorema de Bloch tiene la

siguiente forma:

W o (X) = exp™ 14 (1), (2.12)

donde 7, (r) es una funcién periédica, o denota un indice de espin y es un sistema sin

campo magnético externo.

A continuaciéon daremos una descripcién de los elementos de las operaciones de in-
versién espacial y temporal para entender como funcionan estas simetrias en los sélidos;
el operador de inversién temporal es T = U7y, donde Ty es la operacién de conjugacién
compleja que convierte al momento P — —P y deja invariante la posicién r — r; U es
un operador unitario de espin que conmuta con P y r pero cambia la direccion del espin
o— —0.

El hamiltoniano (2.11) es invariante ante transformaciones temporales por lo que con-
muta con 7 [10]; ademds, (2.12) es autofuncién de dicho hamiltoniano con autoestados

reales E, con esto se tiene que:

THY, ,(r) = HT Y o(r) = ET V(). (2.13)
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Este operador de inversién temporal, actia sobre la funciéon de onda de la siguiente

manera:

TUo(r) =Ty (r), (2.14)

lo que genera energias degeneradas:
E,(k)=E_,(—k). (2.15)

En las inversiones espaciales tenemos el operador K que cambia r — —r P — —P y
como conmuta con ¢ no cambia la direccién del espin. El hamiltoniano (2.11) es invariante
bajo transformaciones espaciales por lo que conmuta con el operador K y su autofuncion

cumple la siguiente relaciéon:

KU o(r) =V_o(—1), (2.16)

por lo que la energia se degenera de la siguiente manera:
E,(k) = E,(—k). (2.17)

Si aplicamos ambos operadores nos conduce a una degeneraciéon de energia E, (k) =
E_,(k), ya que ambas cambian el vector de onda k — —k. Esto se denomina degeneracién
de espin. Ahora, si el sistema no tiene simetria de inversién entonces no habra degeneracion
de espin E,(k) # E_,(k), obteniendose un gap en la energia que se manifiesta con dos

niveles de energia, una para cada componente de espin.

2.2.2. Interaccion espin-6rbita en dos dimensiones.

En los sélidos la interaccion espin orbita puede ser producida por la ausencia de si-
metrias de inversion en el bulto o por la ausencia de simetrias de inversién estructural en
los cristales. Entre estos tipos de interacién se encuentran los acoplamientos tipo Dres-
selhaus y Rashba. Si consideramos un sistema bidimensional, el Hamiltoniano para una

particula que esta en un sistema en ausencia simetria de inversion viene dado por:
H =H, + Hp + Hg,
donde Hp viene dado por:

Hp = fky(k) — k2)o, + p.c. (2.18)

La expresion (2.18) corresponde al hamiltoniano de Dresselhaus y es originada por la

asimetria en el bulto. El elemento k; corresponde con el vector de onda sobre los ejes
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principales del cristal; p.c son permutaciones ciclicas para los indices. Como estamos en
un sistema bidimensional el confinamiento se encuentra en [001], entonces (k.) =0, y
(k%) ~ 7 /d? donde d es el tamafio del confinamiento. Los términos k% son despreciados y

por lo tanto nos queda una expresion para el hamiltoniano:

Hp = ko, — ky0,). (2.19)

Por otro lado, Hg viene dado por:

Hp=\o - (kx VV). (2.20)

Esta es la expresion para el hamiltoniano de Rashba y se origina por la ausencia de simetria
de inversién estructural debido a un potencial V' externo no simétrico. Si tomamos un

potencial que sélo varie a lo largo del eje z, la expresién (2.20) tomara la forma:

Hy = a(kyo, — ko). (2.21)

Es importante destacar que existe un campo magnético efectivo dentro del material, lo
cual hace posible la precesién del espin. El valor de expectacion del operador de espin S,
(S), nos da la direccién del espin; este valor de expectacién es paralelo al campo magnético

efectivo, de manera analoga al esin cuando es aplicado un campo magnético externo.

2.3. Acoplamiento espin 6rbita en el Grafeno

En el grafeno hay dos tipos de interaccion espin orbita, de tipo Rashba e intrinseca. En
el articulo de Hongki Min y colaboradores [11] se mostré que una interaccién espin-6rbita
Intrinseca puede generar un gap en la energia y convertir el grafeno en un aislante, debido

a que ya no se toca la banda de conduccién con la banda de valencia.

La interaccion espin 6bita tipo Rashba, como se estudié en la seccién anterior, se
genera por la presencia de un campo eléctrico externo E perpendicular al plano, eli-
minando la simetria de inversion en el plano de grafeno, el término del Hamiltoniano

correspondiente a esta interaccién viene dada por:

iAr Yl (S x dy).Crtio, (2.22)

no
donde \p es la constante de acoplamiento Rashba, ¢! _, ¢, 1, son los operadores de crea-
cién y aniquilacion respectivamente, S el vector de espin y d,, son los vectores unitarios

que van de la posicion de un atomo a un primer vecino.
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El pardametro A viene dado por:

ek
AR = 3(spa)§’ (2.23)

donde E es el campo externo perpendicular al plano del grafeno, zy es proporcional al

tamano atémico del carbono, (spo) es el parametro de salto de un orbital a otro derivado
del modelo tight-binding y £ determina que tan intenso es este acoplamiento segun [11].
La interaccién espin oObita intrinseca propia del Grafeno, que depende de campos

eléctricos inherentes a su estructura cristalina y viene dado por:

igo Z UnClS.Crnioe (2.24)

no
donde Ago es la constante de acoplamiento de la interaccion espin-érbita intrinseco que

viene dado por:

E 2
—18(sp0)2€ , (2.25)

con |s| el pardmetro de salto de un orbital a otro derivado del modelo tight-binding,

Ao =

los demés pardmetros ya fueron mencionados anteriormente. Segin [11] las estimaciones
encontradas para Ar y Ago sugieren que estos efectos seran facilmente observables en
muestras ideales a temperaturas por debajo de los 0.01 K; por lo que nuestro trabajo se

realizard muy bajas temperaturas.




Capitulo 3

Funciones de Green y el método de

la ecuacion de movimiento.

3.1. Valores medios en Mecanica cuantica.

Para describir la evolucion temporal de sistemas fisicos comenzaremos con un ejemplo
sencillo, el promedio en Mecdnica Cuéntica. Siguiendo el érden de [12], consideramos un

operador A que actia sobre un sistema:

(A) (@) = (W) |A[P(1)), (3.1)

donde |¥(t)) estd normalizado y describe el estado del sistema en un tiempo t. A conti-
nuaciéon introduciremos el Operador de Evolucién temporal el cual se define a través

de su accién sobre el estado |W(#')), en cierto instante ¢', del sistema:

[W(t) = Ut ) w(t)). (3.2)

Este operador evoluciona en el tiempo el estado desde ¢’ hasta t. Algunas propiedades del

operador de evolucion temporal:
1. Ui, t")=U({,1).
2. Ul(t,t') = UL, 1).
3. Por las dos propiedades anteriores UT(¢,t') = U(¢, t).
4. Ulty, ty) = 1.

5. Ut t) =Ut U@, t).
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6. Aplicando la ecuacion de Schrodinger

ULt

AUt 1) ,
h——— = H,U(¢,t h————=
Z t ( ) )7 Z at,

= —-H,U(t,t
375 t (7)7

donde H; es el Hamiltoniano que describe el sistema en estudio y el indice t in-

dica una dependencia temporal.

Con la tercera propiedad, de las mencionadas anteriormente, se obtiene;

(W) = (T[T, ). (3.3)

Usando las propiedades 1 y 6 podemos escribir la forma integral del operador de evolucion

temporal como [13]:

t
Utt) =1— %/dtlHtlU(t,t’). (3.4)

t/

Luego de varias interaciones la ecuacién (3.4) puede escribirse como:

tn—l
00 -\ N t t1
Utt) =1+ (_%> / dt1/ dts... / dt,H, H,,.. H, (3.5)
n=1 ¢ ¢ v
t>t, >ty > ... >t, >1).

El orden temporal debe ser observado, ya que los operadores H;, para diferentes tiem-

pos no necesariamente conmutan.

Para més reordenamientos, se introduce un operador especial [13]:

Operador cronolégico de Dyson.

A(t1)B(ts) para t; > to,

(3.6)
j:B(tQ)A.(tl) para tg > tq.

Tp(A(t)B(tz)) = {

donde + indica si es un operador bosénico o fermidnico respectivamente. Veamos por

ejemplo, como actiia T p sobre un producto de tres operadores fermionicos (A(ty), B(t2), C(t3))
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TpA(t)B(ty)C(t3)

I
©)

+ o+
©)

/N TN N N N
~
o
~
w

En general este resultado consiste en n! términos cuando el operador Tp se aplica a
n operadores. De este modo, el operador de evolucién temporal se puede representar de

forma compacta en la forma siguiente:

t
U(t,t") = Tpexp —% / dt Hy | . (3.7)
t/
Un caso especial es un sistema cerrado:
oH

o =0 Uy(t,t') = exp (—%H(t — t’)) : (3.8)

Luego, la ecuacion (3.1) se puede escribir como:

(A) (1) = (W)U, ) AU, ) [ (H)); (3.9)

Esta combinacién de U(t',t)AU(t,t') es conocida como la Representaciéon de Hei-

senberg del operador A, que se denota como [12] :

A(t) =U(t,t)AU(t, ), (3.10)

en A(t) no se considera la dependencia en t’ ya que con frecuencia se consideran situaciones
donde ¢’ es un instante de tiempo dado [12]. El operador dependiente de ¢ satisface la
ecuacion de movimiento de Heisenberg :

dA(t)

ih— = = [A(t). H]. (3.11)

la cual se obtiene usando la ecuacion (3.10) y la sexta propiedad del operador de evolucién

temporal mencionada anteriormente.
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3.1.1. Matriz Densidad y Sistemas Macroscopicos.

Los promedios temporales en Mecanica Cuantica pueden ser reescritos conveniente-
mente en términos de la Matriz Densidad p(t) para el estudio de sistemas macroscépi-

cos. Usando una base arbitraria {|a)}, el promedio temporal (3.1) puede reescribirse:

(A)(1) = (Y)|AY())
= (TOIAQ_ la)(a)¥ ()

= ) (alU()(T(t)|Ale)

«

= Tr([v@)(¥()[A).

Se denomina Matriz Densidad a:

p(t) = [V () (L), (3.12)

La cual satisface:

1. Condicién de normalizacién Tr(p(t)) = 1.

dp(t)

L — H.p(1)

2. Ecuacion de Von Neumann A

Es facil ver que p?(t) = p(t), por ende Tr(p*(t)) = 1.
Para un Hamiltoniano de la forma:
H=H,+V, (3.13)
se cumple que:

p(t) = U<t7t/)pD(tl)U(t/7t)v (3.14)

donde p,(t') es la matriz densidad en la representacién de Dirac (representacion de in-

teraccion) y
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3.1.2. Respuesta lineal.

Para introducir las funciones de Green lo conectaremos con un problema fisico, ejemplo
tomado de [13]:
Vamos a introducir la respuesta-lineal tedrica. El sistema sera descrito por el siguiente

Hamiltoniano:

H=H,+V, (3.15)

donde V; describe la interaccién del sistema con un campo aplicado (una perturbacién).
H, describe al sistema libre. Debido a las interacciones entre particulas, los valores medios
de H no siempre se puede resolver de manera exacta.

Se asume el campo escalar F; para acoplarse con el observable B del sistema de la

siguiente manera:

Vi = BF, (3.16)

donde B es un operador y F} es un niimero complejo. Sea A un observable no dependiente
explicitamente del tiempo, cuyo valor de expectacién (A) estd asociado con una cantidad
medible. Se desea conocer como (A) responde a la perturbacién V;

Sin el campo aplicado tenemos:

(A)o = Tr(poA), (3.17)

donde p, es la matriz de densidad del sistema sin campo:

exp(—F£H,)

= ) 3.18
P = Tr{exp(—7H,) 1)

Promediamos sobre el conjunto gran candnico:
H =H, — uN, (3.19)

donde p es el potencial quimico. Ahora, si encendemos el campo Fj, la matriz densidad

se corresponde con:

Po = Pt

Esto afecta al valor de espectacién de (A) de la siguiente manera:

(A), = Tr(p,A). (3.20)
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La ecuacién de movimiento para la matriz densidad viene dada por:

dpt

5 = Hopl + (Vi (3.21)

Si asumimos que el campo fue encendido en un momento ¢ arbitrario, podemos usar

en la ecuacién (3.21) la condicién de contorno:

lim p, = p,. (3.22)

t——00

Ahora, cambiaremos a la representacion de Dirac de la siguiente manera, en donde ty = 0:

pP (t) = exp (%Hot) P.EXD (%Hot) . (3.23)

La ecuacién de movimiento viene dada por:

W) _ e, P ) (3.24)

con la condicién (3.22) y (3.24) tenemos que:

lim p’(t) = py, (3.25)

t——00

lo que resulta:

t

PP = py— 5 [ e VEPPW)] (3.26)

—00

Esta ecuacion puede ser resuelta con precision iterando:

=po+ P (1), (3.27)
n=1

donde,

o= o fo [ o it e Lz 1] |

(3.28)
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Esta férmula es extacta, con infinitos términos. Por ende, si asumimos que las perturba-
ciones externas son lo suficientemente pequenas como para poder limitarnos a los términos

lineales en la perturbacién V', queda entonces:

t
P: ~ Po — ﬁ / dtleXp <_ﬁHOt> [‘/;/D(t/>’ p0:|7 exXp (ﬁH0t> . (329)

—0o0
En esta expresién ya hemos transformado nuevamente la matriz densidad a la represen-
tacién de Schrodinger. Ahora podemos insertar (3.29) en (3.20) para calcular el valor de

expectacién perturbado:

(A), = (A)— % j dt'Tr {exp (—%Hot) (Vi ('), po] _ exp (%Hot) A}

—00
t

_ <A>O_%/dt'Tr{[BD<t'),pO}AD(t)}

~ (At / a'Tr{py [AP (1), B(1)]_}

— 00

Hemos usado la invariancia ciclica de la traza varias veces. Conocemos ahora la reaccién

del sistema a la interaccién, al medir el observable A

t
1

AA, = (A), — (A)y = — / dt' Fu ([AP (), BP ()] )o. (3.30)

Obsérvese que la reaccion del sistema estd determinada por un valor esperado del sistema

no perturbado. La representacién de Dirac de los operadores AP (t),BP(#') corresponde a

la representacién de Heisenberg cuando el campo esta desactivado.

Definimos ahora una funcién de Green retardada como:

Gip(tt') = ((A(t); B(t))) = —iO(t — t){[A(), B(t')]_)o. (3.31)

Los operadores aqui siempre estan escritos en la representacién de Heisenberg en ausencia
de interacciones.
ret

La funcién de Green retardada G'f5(t,t") describe la reaccién del sistema, tal como se

manifiesta en el observable A cuando la perturbacion actiia sobre el observable B.
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AAt:—% / dt' Fy GTeL (¢, 1), (3.32)

Usando la transformada de Fourier F'(w) en la perturbacion:

= ﬁ dwexp (—%(w + i0+)t) F(w). (3.33)

— 00

Fy

Como la funcién de Green en si misma depende sélo de la diferencia de tiempos t — ¢/,
cuando el Hamiltoniano no es explicitamente dependiente del tiempo podemos escribir la

ecuacion (3.32) de la siguiente forma:

?

1 o
AA, = s / dwF (w)Gg(w + 90T )exp ( h(w + i()*)t) : (3.34)
™

— 00

el término 0" garantiza el cumplimiento de la condicién de contorno de la ecuacion (3.22).

3.2. Funciones de Green.

Dado un sistema fisico y un par de operadores A(t) y B(#') asociados a tal sistema,

definimos la funcién de Green asociada de la forma [12] :

G(t,t') = —i(T.A(t)B(t)), (3.35)

con h =1, la funciéon de Green es un promedio tiempo ordenado sobre las variables del
sistema. con la definicién (3.6) del operador cronolégico de Dyson (también se puede

escribir como T.), la funcién de Green se escribe como:

G(t,t) = —iO(t,t') (A(D)B()) F O, t)(B(t)A(t)), (3.36)

el simbolo F dependera de si los operadores son bosénicos o fermionicos respectivamente.

La ecuacién (3.36) se puede separar en dos nuevas funciones la funcién de Green:

Funcién de Green Mayor

G~ (t,t') = —i(A(t)B(t)). (3.37)
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Funcién de Green Menor

G=(t,t") = Fi(B(t')A(t)). (3.38)

Quedando entonces:

G(t,t") = —iO(t, t") G~ (t,t') FiO(t', t)G=(t,1'). (3.39)

De la definicién de funcién de funcién de Green mayor y menor, se pueden obtener las

funciones retardadas y avanzadas.

Funcién de Green Retardada.

GT(t,t) = Ot — t)[G™ (1, ) — G=(t,1)). (3.40)

Funcion de Green Avanzada.

Gt t) = —O( — 1)[G™ (t, ) — G<(t, V). (3.41)

3.2.1. Ecuaciones de movimiento

La ecuacién de movimiento es la variacién temporal de la funcién de Green y se obtiene

derivando la ecuacién (3.36) respecto a los tiempos (¢ y t'):

z‘% () (AWBE)) + O ) <%§0B(t’)>
(3.42)
T 6t 1) (BIEYA(L)) + O, 1) <B(t')%§t>> |
OG(t, 1) , , , dB(t')
S () (AB() - O(11) <A(t) 2. > .

= 5(¢. 1) (B(1)A(1)) T O(F, ) <dB“’)A<t>> |

dt’

Recordando que la evolucién temporal de los operadores viene dada por:

P(t) = exp(iHt)Pexp(—iHt).

Donde H es el Hamiltoniano, por lo tanto:
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dP (1)
Cdt

Entonces, la ecuacién de movimiento respecto de t queda:

— —i[P(t),H].

OGWE) sy Nyt /

1=, = 06 ){[A(1), B(t)]) — 1O t)([A(t) H]_B(t) s
0, t)(B(t) [A(t), H]).

z‘aG((;t, t) _ 5(t, ¢)([A(), B(t)],) — i(T. [A(t), H]_B(Y)). (3.45)

Donde [P, Q]jF = PQ F QP es el conmutador o el anticonmutador respectivamente entre
Pya@Q.

La ecuacién de movimiento respecto de t' queda:

OG(t,t) , , . , p
—i—y— = (L T)([AQ), B(t)]5) +i0(t £){A() [B(t), H]_) (3.46)
+4iO(¢,t)([B(t'), H]_ A(t)).
_i%i;t/) = 6(t, t'){[A(¥), B(t’)]i) + (T A(t) [B(t"),H]_). (3.47)

Del segundo término en las ecuaciones de movimiento surge una nueva funcién de
Green por el nuevo promedio de pares de operadores, entonces se obtendrd un sistema de
ecuaciones de movimiento, con tantas ecuaciones como funciones de Green estén presentes.
Podria darse el caso en el que aparezcan infinitas funciones de Green, de ser asi, es
necesario que se impongan condiciones en el sistema fisico para reducir el problema a un
sistema de finitas ecuaciones. Una vez obtenido el sistema de ecuaciones de movimiento
asociado a todas las funciones de Green del problema, tenemos un sistema de ecuaciones
diferenciales de primer orden acoplado. En general cualquier método de resoluciéon es
valido, pero en nuestro caso tomaremos la transformada de Fourier del sistema. Esto
resulta en un sistema algebréico de ecuaciones acopladas, escrito convenientemente en el

espacio de frecuencias.

3.2.2. Equilibrio termodinamico.

En equilibrio termodindmico los promedios se evaluan de la forma:
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(Aalt) A1) Apea (1)) = TOETEZ)),

donde A(t) = exp(iHt)Aexp(—iHt), h =1, = 1/kgT, T es la temperatura del sistema

y H es el Hamiltoniano del sistema.

(3.48)

Se tiene la siguiente propiedad:

[exp(£iHt), exp(—FH)] = 0. (3.49)

Esta propiedad (3.49) simplifica las evaluaciones de los promedios:

Las funciones G95(¢,t'), con & =>, < (a), (r); dependen solo de la diferencia de sus

argumentos (¢-t') en estado estacionario, ya que:

Tr (exp(—SH)A(t)B(t')) = Tr(exp(—SH)exp(iHt)Aexp(—iHt)exp(iHt')Bexp(—iHt'))
iHt")exp(—H)exp(iHt) Aexp(—iH(t — t'))B)
SH)exp(—iHt")exp(iHt) Aexp(—iH(t — t'))B)
SH)exp(iH(t — ")) Aexp(—iH(t — t'))B)
B

H)A(t — #)B).

exp

exp

(exp(—
(exp(—
= Tr(exp(—
(exp(—
(exp(—

|
o=

exp

Con esto:

Gt t) =G5t —t,0) = GY5(0,t' —1). (3.50)
Asi, la transformada de Fourier es diagonal en frecuencias:

o0

Gt 1) = / dw%exp(—iw(i — )G9 p(w). (3.51)

—00
Veamos una relacién interesante y conveniente entre la funcién de Green mayor y

menor [12].

(B(t)exp(—SH)A(t))

= Tr (exp(—FH)exp(6H)B(t')exp(—FH)A(t))

= Tr (exp(—AH)exp(iH(—if))B(t)exp(—iH(—if))A(t))
(

(3.52)
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Luego usando (3.50) y (3.52) podemos llegar a:

Gle(ta t/) = iGjB(t t'— 25)7 (353>

con esto, vemos que las transformadas de Fourier de las funciones de Green mayor y menor

obedecen a la siguiente relacién:

Gap(w) = Lexp(Bw)Gip(w). (3.54)

Veamos relaciones entre las funciones de Green avanzada (ecuacién (3.41)) y retardada
(ecuacion (3.40)):

Z\B(tv t/) - ZB(ta t,) = GiB(ta t/> - GZB(ta t/)a (355>

con la propiedad (3.54) la diferencia entre la funcién de Green mayor y la funcién de

Green menor queda escrita como:

[e.9]

Gap(t,t) = Gip(t 1) = + / exp(—iw(t — 1)) (exp(fw)) Gp(w). (3.56)

—0o0

Por ende, con (3.55) y (3.56) se obtiene que:

GSplw) =+ GTAQB}E;’() ﬁ;)?Bl @), (3.57)

Es muy conveniente esta relacion pues como vimos en el ejemplo de la seccion anterior,
los sistemas fisicos mayormente son descritos por la funcién de Green menor; pero es mucho
mas simple hallar las funciones avanzadas y retardadas por el método de la ecuacion de

movimiento.




Capitulo 4
Corrientes Persistentes

Las corrientes persisentes son aquellas, que como su nombre lo dice, no varian en el
tiempo. Es un efecto cuantico en sistemas microscépicos y mesoscopicos, en el cual una
particula cargada se mueve en una geometria cerrada, como un anillo y en presencia de
un flujo magnético. Especificamente, estudiaremos la corriente sin interaccién electrén-
electron. Esta corriente se produce para cualquier configuracion del anillo, ya que el estado
base para el electron en el anillo es distinto de cero siempre, debido al corrimiento pro-
ducido por la fase introducida como consecuencia del flujo magnético, y por ende, su
momento angular es distinto de cero. Al ser el electréon una particula cargada con momen-
to angular tiene una corriente asociada sobre el anillo. El calculo de la corriente en un
anillo con varios electrones se puede reducir al cdlculo de la corriente asociada a la energia
de un electron para luego sumar cada una de estas corrientes. A continuacion describi-

remos cOmo se genera una corriente persistente en un anillo metalico para un solo electrén.

El modelo es un anillo miscrocopico unidimensional en el que circula un electron
con masa m y carga —e y en donde las condiciones de frontera para la funcién de on-
da del electrén son periddicas. Parametrizaremos el anillo de circunferencia L usando la

coordenada u. La ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo, que proviene de un
2

Hamiltoniano dado por H = o viene dada por:
m

—h? 0%y,
2m gbuglo = enPn(u), (4.1)

en donde la funcién 1, (u) cumple con la condicién de periodicidad:

p(u+ L) =y, (u).

Las autofunciones v, (u) son [5]:
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1
Up(u) = ﬁexp (27rm%> , (4.2)
y sus autoenergias €, son:
h2
€ = 573 n?. (4.3)

con donde n es el nimero cuantico principal

Figura 4.1: Grafica de energia para el electrén en el anillo. Los puntos verdes son los valores
permitidos de energia en el anillo; la linea denota la forma del espectro proveniente de un

Hamiltoniano cuadratico en el momento P

Ahora, consideramos los efectos de aplicar un campo magnético uniforme y constante
B al sistema. Elegimos las coordenadas tal y como se muestran en la figura 4.2 en donde el
campo magnético es paralelo al eje Z, siendo perpendicular al plano del anillo. El campo
magnético es confinado de tal manera que no interactia directamente con el anillo, mas
el Vector Potencial asociado a este si.

Cuando una particula cargada, de masa m y carga —e se encuentra en presencia de
un campo magnético, el momento candénico cambia para ser P, = P — e/_f, donde
P..ec = mv es el momento mecanico de la particula asociado a la velocidad v y A es el
vector potencial asociado al campo magnético que cumple con la condicion B =V x A.

Entonces el Hamiltoniano pasa a ser
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N>

Figura 4.2: Anillo unidimensional.

N\ 2
(Pmec - €A>

2m

H=

— — B A~ — ~
Para B = BZ podemos definir A = TTH. También podemos escribir A = %0, donde
2 Lo
o= 4—B es el flujo encerrado por el anillo. La coordenada u = o sigue la circunferencia

T s
del anillo, de forma que la derivada d/du es siempre tangente al anillo y por ende paralela

a 6. Con esto, la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo queda escrita como:

% (-m% - e%)Q n(t) = et (11). (4.4)

Las autofunciones vienen dadas nuevamente por la ecuacién (4.2) mientras que las auto-

energias vienen dadas por [5]:

__" AN

aqui introducimos el cuanto de flujo magnético ¢y =

o | >

Como se puede observar, para n = 0 la energia es distinta de cero, como se obser-

va en la grafica de la figura 4.3, por ende siempre tiene un mometo angular distinto de
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S |

d/dg

Figura 4.3: Comparacion de Graficas de energia para un electrén en un anillo sin pre-
sencia de campo magnético (puntos verdes) y con presencia de campo magnético (puntos

rosados).

cero, lo que da lugar al movimiento perpetuo de la particula en el anillo y se producen

las corrientes persistentes.

4.1. Corrientes persistentes de Carga.

Los electrones tienen una carga asociada —e, ademéds del espin, si estos electrones
poseen una velocidad, entonces el movimiento de las cargas dard lugar a una corriente de
carga. Un ejemplo de esta corriente es la generacién de una corriente de carga “pura’,
como se ilustra en la figura 4.4. Si tenemos una corriente de carga polarizada con todos
los espines hacia arriba que circula hacia la derecha y una corriente de carga polarizada
con todos los espines hacia abajo que también circula hacia a la derecha, al sumarlas, los
espines se cancelan entre si quedando una corriente de carga pura.

Para calcular la corriente persistente de carga encontraremos la corriente asociada con
cada autoestado. Un electréon, con carga —e que se mueve a una velocidad v a lo largo
del anillo, tarda un tiempo At = L/v en recorrer toda la longitud del anillo (siendo L la
longitud de circunferencia del anillo), entonces la corriente media es la carga que pasa
por cualquier punto del anillo por unidad de tiempo en un periodo, i = —e/At = —ev/L.

La velocidad de una particula cargada en un campo magnético se puede escribir como
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Corriente

de

N
e

BN H

Figura 4.4: Corriente de carga pura.

v = Ppec/m = (Pen + €A)/m, para el sistema que hemos estado considerando, la veloci-

dad v, asociada con el n-ésimo estado satisface [5, 14]:

nta(u) = 1 (u)

_h 10) 1 U
=7 (n + %) ﬁexp (2mnz) ,

entonces la corriente nos queda:

—eUy,

iy =
L
=)

De donde se observa que es posible escribir la corriente en términos de la ecuacién (4.5)

de la siguiente manera:

iy = —%. (4.8)

99
Ahora consideremos el caso de un anillo con varios electrones, asumimos que los elec-
trones no interactian. Para encontrar la corriente total [ a una temperatura 7', sumamos
todas las contribuciones de cada nivel con el factor de ponderacién f(e, u, T') dada por la

funcién de distribucién de Fermi-Dirac.
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I = Zznf(enul*L?T)

() 4

8¢’
donde Q = —KgT' )" (ln (1 + exp (%))) es el potencial termodinamico gran canéni-

co, donde el indice n también engloba a ambos estados de espin. Suponemos que la tem-

peratura esta muy por debajo de la temperatura de Fermi, para que el potencial quimico
i~ ep, donde ep es la energia de Fermi. En el limite de temperaturas bajas T"— 0, la
funcién de distribucién de Fermi-Dirac f(en, €, T) se convierte en la funcién de Heaviside
O(er — €,). Asi la suma de la ecuacién (4.9) se convierte en una suma sobre las corrientes
de todos los niveles de energia por debajo del nivel de Fermi.

La expresion de la corriente persistente de carga entonces queda [14]:

w
Lo = [ e (4.10)
donde J.(F) es la densidad de corriente de carga en general y viene dada por:
J.o= <V (4.11)
c N . .

4.1.1. Corrientes persistentes de carga para un Anillo de Gra-

feno con interaccién Espin-Orbita (EO) tipo Intrinseco y
Rashba.

Se desea conseguir las corrientes persistentes en un anillo unidimensional basado en
Grafeno con acoplamiento Espin—()rbita tipo Rashba e Intrinseco del grafeno, el cual es
atravesado por un flujo de campo magnético de forma perpendicular al plano del anillo
como se muestra en la figura 4.5. El sistema en estudio estd compuesto por cuatro dtomos
de carbono, espaciados por el valor del parametro de red a = 2, 46A 1o que nos da una
longitud de la circunferencia igual a L =~ 4a y un angulo de separacion entre los dtomos
de 0 = 7/2.

Primero trabajaremos con la densidad de corriente de carga, la ecuacién (4.11), con
V dado por:

([H, ),

1
V=_—
h
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Atomos de
carbono.

Figura 4.5: Sistema en estudio.

donde H es el hamiltoniano del grafeno con interaccién EQ, el cual viene dado por:

=t Z ¢l Cnot+t Z (c! e“chiie + h.c) +idpo Z Unc! S.Cpnioo

" (4.12)
-1—2)\320 Sxd )2Crtlos

El operador posicién x:

x =Y _cljc;, (4.13)
J
asi, la densidad de corriente es:

e

Para calcular el conmutador de [H, x| se dividird el hamiltoniano en cuatro términos

de la siguiente manera:
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= tz C)yCno +1 Z(c e Cn+1g- + h.c)+iXgo Z uncmS Cni2o

A B C
+idg » el (S x dy).Cosrs -
n

J/

94

El término A = ' ¢l c,, es el de autoenergfal, ¢’ es el pardmetro de salto sobre el

n
mismo sitio, ¢! es el operador de creacién en el sitio? n, ¢, es el operador de aniquilacién

sobre el sitio® n; el conmutador con el operador x da como resultado,

[A,x] =04,

El término B = tY (c!_e'®c,. 1, + h.c) es el de energfa cinética en donde ¢ es el

n
parametro de salto entre sitios y c,411, es el operador de aniquilacién en el sitio n + 1
(primer vecino), y ¢ es la fase debida al flujo de campo magnético presente en el anillo;

el conmutador con el operador posicién x es:

[Bv X] =1 Z <€i¢CIan+1U - 6_i¢CL+1UCna> .
n

El término C = iAgo Z VnC S, 120 corresponde al acoplamiento EO tipo Intrinseco

del Grafeno ° ¢ | donde )\ ro €s la magnitud del acoplamiento, S, es la matriz de espin en
la base de z y c,19, es el operador de aniquilacién en el sitio n + 2 (segundos vecinos);

2
Uy, = Tdn7n+1 X dpg1n, = £1 7 8. Luego, el conmutador con el operador posicién queda:

[C,x]| = iAgo Z vpoc! coiog,

no

siendo 0 = £1 y 0 = 1 simboliza T y ¢ = —1 simboliza |.

Ver apéndice A, ecuacién (A.3)
ZVer apéndice A, ecuacién (A.1)
3Ver apéndice A, ecuacién (A.2)
4Ver Apéndice A, ecuacién (A.10)
®Ver apéndice A, ecuacién (A.
SVer apéndice A, ecuacién (A.
"Ver apéndice A, ecuacién (A.
8Ver apéndice A, ecuacién (A.
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El término de EO tipo Rashba D = i)\RZCLU(g X dp).Cni10, donde Ag es la mag-

nitud del acoplamiento y S es el vector de espin ?. Luego, el conmutador viene dado

por:
v —1i0
[D, X] = —§>\R Z e 0 (Cjz—i—lacn(*ff) —+ C;rwcn+1(70')> .

Finalmente, el conmutador queda:

H, x| = tZ <ei¢c;flacn+1g — e—i%jﬁlacna) +iAEo Z UnOCl Cpioo
" " (4.15)

i —i0
- 5)\3 Z e ’ (CILUCnJrl(*U) + er[H—lJC”(*U)) ’

Al sacar el valor medio de la ecuacién (4.15) 1 y definiendo las funciones de Green
respectivas para el valor medio de cada par de operadores, la expresion de la densidad de

corriente de carga queda:

e —1
Jo=— [ ( 1¢Gn+1a na( ) —€ ¢Gna n+1a( )) + ZAEOVHO-GTL+20 ﬂU(O)

N n
AR —w@ G< G<
7 ( n+1( cr),ng(o) + n(fo'),n+10'(0) .
Para conseguir el valor de las funciones de Green, procedemos a aplicar la ecuacion de

(4.16)

movimiento!!
dGn o,noc t )
i Lnstona®) S 500,00 {enirrely 1) — T fenno Hlch)) . (417)
quedando,
M — it Z e T «Cno (1

1 Z dGnHG no = —it Z (TeCpi1o(t — it Z e (T.Cpioo(t

>\
—Z(Z) % Z VnU<Tch+3a (t)CLU>

AR Z o100 (<chn(_g) (t)c! ) — <chn+2(—a) (t)cjw>) )

9Ver apéndice A, ecuacién (A.9)
10Ver apéndice A, seccién A.4
Hp =1
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Redefiniendo los valores medios como las siguientes funciones de Green:

= —1 TCTH—QU( ) ILO’>;

= —i(T.coo(t)ch,);

n+20 no t

nana t
= —i{TeCarso(t)ch,);

) X
) i
) i
) = —i(Teca-o)(t)ch,):
) i
) i

n+30’ no t

t
= 1 Tcn+2( o) (t)cim>§
—1 TCn( o) ( ) f >

71—&-2(—0)7 no (T

(
(
(
Gn(—o)no(
(
Gr(=o)mo(t

Entonces la ecuaciéon de movimiento queda:

7 Z dG"+10 ”U = t Z Gn+lo na + tz ¢Gn+20 no t) + €_i¢Gn07nU (t»

z/\
+ 2EO ; VnUGn+3a',no'(t)

A .
+_R Z 67@00 (Gn(—a),na (t) - Gn—l—?(—a),na(t)) .

Realizando este procedimiento para cada funcién de Green, encontramos una expresion

general de la ecuacién de movimiento para nuestro sistema:

-~ 4G N (go) no(t) .
v Z dt = n+N(§U)7n05(t7 0) + t/ Z Gn—i—N(EU),na(t) + t Z (6 ¢Gn+N+1(§U)7nJ (t)

n

IAEO

+€_i¢Gn+N71(§a),na (t)) + Z Vijgo-GnJrNJrQ(gg)’na (t)

i)\R —i&ol
76 ‘ Z (Gn+N71(7£U)an (t) - Gn+N+1(f§0),na (t)) s

(4.18)

con £ = *£1.

Para cerrar el sistema de ecuaciones que proviene de las ecuaciones de movimiento
para cada funcién de Green generada, en un sistema de cuatro sitios, veremos el conteo
de los mismos en el ejemplo mostrado en la figura 4.6,

Al tener cuatro sitios el nimero de funciones de Green se cuentan desde n = 1 hasta
n =4, como se puede apreciar en la ecuacién (A.14) y cada funcién de Green generard
un sistema de ecuaciones como el de (A.15). En este sistema se puede ver que aparece al

menos una funcién de Green generada por cada una de las sumas sobre n, correspondientes
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o
-

n-1

Figura 4.6: Conteo de sitios en el anillo.

a las funciones de Green en la densidad de corriente de carga (4.16), por lo que se reduce
a cuatro sistemas de ecuaciones. Los sistemas de ecuaciones resultantes arrojan que todas

las funciones de Green que se estan sumando, son la misma funcién, es decir:

Z Gn+10’ n(f 20’0( ) + G30’,2O’(O> + GZO’,3O’< ) + Go‘ 40’( )

2<U,U(0) = 3<0',20'(0) = Za,3o‘(0) = :,40'(0)’
entonces se puede decir que:

4

Y Grtione(0) = 4G5, ,(0),

n=1

por lo que sélo usaremos un sistema de ecuaciones y reducimos la densidad de corriente

de carga a:

JC = Z[ ( Z¢G2O‘O’( ) _Z¢G40'0'< )) +7’)\EOV”0G3UU( )

/\R

2 <G< ~ono(0) + Gl o) 7’L+10'<O)>:| . o
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4.1.2. Resultados de Corrientes Persistentes de Carga para un

Anillo basado en Grafeno.

Para el caso en el que no hay interaccén EO, la ecuacién (4.19) se reduce a:

Jc =t (6i¢G2<o,cr(0) - €_i¢G§O‘,U(O)) ) (42())
en la cual, una vez resuelto el sistema de ecuaciones y realizando las transformadas de

Fourier queda:

t
= 1 (cos(¢) (m(0(w + 2tsen(¢)) — 0(w — 2tsen(¢))) — w(0(w — 2tsen(¢)) (421)

—0(w + 2tsen(¢)))) — 2msen(¢)(d(w + 2t cos(¢)) — d(w — 2t cos(¢))))

[

En la gréfica 4.7 vemos como la densidad de corriente de carga se degrada con la
temperatura. Para ciertos valores de flujo magnético observamos cambios abruptos en los
valores de la densidad, estos puntos se corresponden con los puntos de Dirac en el espectro

de energia, donde aunque es continua la derivada no esta definida.

60000F

— KgT=0
— KgT=1

]
T — KeT=100

20000

-20000F

-40000F

-60000E

= ) 0 2 4
/D,

Figura 4.7: Gréfica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno variando la temperatura con ¢t = 1.

Realizamos una integracién numérica de la densidad de corriente de carga para obte-

ner la corriente. Como se muestra en la grafica 4.8 la corriente realiza cambios abruptos
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KgT=0
KpT=01
KTt |f
— KeT=100 ||\

Iy ©

/D,

Figura 4.8: Grafica de corriente de carga de un anillo unidimensional basado en Grafeno

variando la temperatura.

de signo, al igual que en la densidad, para determinados valores de flujo. Una vez reali-
zados estos cambios abruptos, la corriente tiene una pendiente que cambia de signo mas
"suavemente”, asemejando a unos dientes de sierra. Vemos que si aumentamos un poco
la temperatura hasta llegar a KgT = 1, los picos se suavizan, disminuyendo la amplitud
de la corriente. Para valores muy altos de temperatura, como KgT = 100, la amplitud de

la corriente disminuye considerablemente y se regresa a la forma de dientes de sierra.

4.1.3. Resultados de Corrientes Persistentes de Carga para un
Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Intrinse-
co.

Para el caso en el que solo hay interaccon EO tipo intrinseco, la ecuacién (4.19) se

reduce a:

Jo =i [t (G5, ,(0) — e Gy, ,(0)) 4+ iApornoGs, . (0)] (4.22)

20,0 40,0

en la cual, una vez resuelto el sistema de ecuaciones y realizando las transformadas de

Fourier con v, = 1 queda:

7 4tseng cos ¢ (A%, + 4t?sen?o + (1 — 2t)w?) (4.23)
C(eP + 1) (A, + dtseng(tseng — w) + w?) (AL, + dtsend(tsend + w) + w?)
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Figura 4.9: Gréfica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura.

En la grafica 4.9 se observa como la densidad de corriente de carga se degrada con la
temperatura. La asimetria en los picos cercanos a valores enteros del flujo magnético nos
indica que los electrones superficiales en estos niveles tienden a cambiar de la banda de
valencia a la banda de conduccién de forma mas abrupta, en comparacion con los electro-
nes que se encuentran en niveles alrededor de flujo igual a cero y valores semi enteros. Lo
que nos dice que en los puntos cercanos a valores enteros del flujo el cambio de la derivada
de la energia es menos suave, comportamiento tipico del Grafeno al rededor de los puntos
de Dirac donde en el caso de cero acoplamiento EO es una discontinuidad como se observa
en la gréafica 4.7.

Los efectos de temperatura son mas relevantes alrededor de estos puntos, obteniéndo-
se estados “protegidos” contra la temperatura en las cercanias de los puntos con valores
semi-enteros del flujo. Claramente la densidad de corriente no degrada para aumentos
pequenos de temperatura, se necesitan 4 érdenes de magnitud para obtener una disminu-
cion de aproximadamente la mitad en la intensidad de la densidad. Para esta comparacion
utilizamos un valor para el parametro de acoplamiento EO Intrinseco de Agp = 0,07, pero
usualmente es 3 6rdenes mas pequeno en magnitud; esto da evidencia de que la presen-
cia de un acoplamiento EO grande ensancha la brecha entre la banda de valencia y la

banda de conduccién produciendo asi que los electrones en los niveles poco profundos
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necesiten energias mayores para promoverse a la banda de conduccién. Esto implica que
la ocupacion dependiente de temperatura en estos niveles disminuye, protegiendo asi la
corriente para valores del pardmetro de EO entre 0.00007 y 0.07. Como se observa en la
grafica 4.10. Para valores mayores del acoplamiento EO se abre més la brecha entre la
banda de valencia y la banda de conduccién y la forma de la corriente converge a una con
oscilaciones tipicas de un semiconductor. Esto da pie a pensar que el espectro de energia
pasa de ser lineal a tomar una forma parabdlica y con un ancho de brecha suficiente para

degradar la corriente.

03 — Agp=0.00007
- Ago=0.0007
— Agp=0.007
02t Ago=0.07
— Agp=0.7
01r
Jldy 00
=01F
=02}
=03F
—4 -2 0 2 4

/P,

Figura 4.10: Grafica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco variando la magnitud del acoplamiento
con KgT = 0.

Se puede apreciar en los graficos 4.10 y 4.11 como recuperamos la simetria alrededor de
los picos al aumentar el acoplamiento EO, clara indicacién de que el espectro es parabdlico.

La corriente de carga viene dada por I.(¢) = [*  Je(E)dE, realizando la integracion
de forma numérica obtuvimos la grafica 4.12. La corriente de carga muestra la degra-
dacién en temperatura esperada, los valores en temperatura deben ser muy altos para
obtener una degradacién significativa, comportamiento observado también en la densidad
de corriente. Los cambios se observan especialmente alrededor de cero y valores impares

del flujo magnético. Cambios alrededor de valores en los que la corriente se hace cero
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Figura 4.11: Grafica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,7 variando la temperatura.
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Figura 4.12: Grafica de corriente de carga de un anillo unidimensional basado en Grafeno
con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura.
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son mas robustos, similares a los reportados en [3]. Cerca de valores de flujo pares, los
electrones estan méas hundidos en la banda de valencia, por los que los electrones disponi-
bles cerca del nivel de Fermi disminuyen, protegiendo asi las corrientes contra cambios en
temperatura. Como se puede observar en la expresién (4.23) no tiene ninguna relevancia
la polarizacién de espin a pesar de tener un acoplamiento EO que se esperaria desbloble
la energia para valores de espin, dando como resultado la misma corriente de carga para

cualquier polarizacién de espin.

4.1.4. Resultados de Corrientes Persistentes de Carga para un

Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Rashba.

Para el caso en el que solo hay interaccén EO tipo Rashba, la ecuacion (4.19) se reduce

: i —i A
Jc =1 |t (6 ¢G2<O',U(O) —€ d)GZU,U(O)) + TRU (G2<(fo),ncr(0> + Géf(o’),n+lo(0)>:| : (424>

en la cual, una vez resuelto el sistema de ecuaciones y realizando las transformadas de

Fourier queda:

7 t2sen(2¢) (4\% + 2t cos(2¢) — 2t* + w?) 195
(P 1) ((w— 2Ag)2 + 2t2 cos(2¢) — 2t2) ((2Ag + w)? + 2t2 cos(2¢) — 2t2)’ (4.25)

Como se observa el la grafica 4.13 para temperaturas muy altas la densidad de corriente
se degrada. Cambios pequenos en la temperatura no afectan la densidad. Es notable que al
igual que en el caso del acoplamiento EO intrinseco, para valores grandes del acoplamiento
el comportamiento es similar a una densidad de corriente en un semiconductor.

En la gréafica 4.14 se puede ver que para un valor menor del acoplamiento EO Rashba
el comportamiento es similar al anterior. En este caso, la temperatura sélo se lleva hasta
KpT =1y la densidad de corriente es bastante robusta contra cambios de temperatura.
La diferencia fundamental con el caso anterior es la forma de la corriente; en este caso
la simetria entre los picos y el cero se desvanece, vemos que al igual que en un sistema
con acoplamiento EO Intrinseco tinicamente, la forma cambia, deformando los picos en
un sentido. Esto denota que el espectro no tiene una forma parabdlica pero aun asi es li-
neal, dando como resultado una corriente continua pero deformada. Este comportamiento
se sostiene incluso para 6rdenes de magnitud mayores y menores del acoplamiento EO

Rashba, al igual que la magnitud de la corriente.
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Figura 4.13: Grafica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Rashba Az = 5 variando la temperatura.

Realizamos la integraciéon de la densidad de corriente de carga se obtiene la corriente
de carga vista en la grafica 4.15, en la cual se observa que para el valor de acoplamiento
EO Rashba Ar = 0,12, la corriente que proviene de las contribuciones de los niveles de
energia mas superficiales se ve poco afectada frente a cambios de temperatura. Esto es
consistente con la apertura de una brecha donde la dispersion difusa del nivel de Fermi
no alcanza niveles muy profundos que afecten la corriente.

En la corriente es evidente como la dispersion no cuadratica afecta su forma. Valores
cercanos a enteros impares del flujo magnético reflejan la dispersion cuasi-lineal del es-
pectro [3]. La degradacion de las corrientes ocurre en mayor grado alrededor de valores
semi-enteros del flujo magnético. Alrededor de valores enteros la degradacion es menor,
debido que los niveles que contribuyen son més profundos en la banda de valencia, prote-
giéndolos contra cambios de temperatura. Como se puede observar en la expresion (4.25)
la polarizacién de espin no tiene ninguna relevancia a pesar de tener un acoplamiento EO
que desblobla la energia para valores de espin, dando como resultado la misma corriente

de carga para cualquier polarizacion de espin, resultado similar al caso de EO Intrinseco.




4.1 Corrientes persistentes de Carga. 67

015l — KgT=0
K T=0.001
KgT=0.01
4ol — KgT=01
i A
005+
Joldy 0.00
-0.05}
=010+
=015+
= -2 0 2 4

@/,

Figura 4.14: Grafica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Rashba Az = 0,12 variando la temperatura.
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Figura 4.15: Grafica de corriente de carga de un anillo unidimensional basado en Grafeno

con acoplamiento EO tipo Rashba Az = 0,12 variando la temperatura.
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4.1.5. Resultados de Corrientes Persistentes de Carga para un

Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco
y Rashba.

Para el caso en el que se tiene interacciones EO tipo Intrinseco y Rashba, se resuelve

el sistema de ecuaciones y realizando las transformadas de Fourier, con v, = 1 la ecuacién
(4.19) queda:

t2sen(2¢) (473, — 2%, ) +2t2 cos(26) — 22 +w?)
(er+1) (((Wpo—a0% ) +2) 214 cos(4g) +614-+412 cos(26) (103~ Voo ) —202+w2 ) 422 (40 =X} ) 4002 )
(4.26)

c =
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Figura 4.16: Grafica de densidad corriente de carga de un anillo unidimensional basado en
Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 y Rashba Az = 0,12 variando

la temperatura hasta KgT' = 1.

Considerando ambas interacciones EO en el anillo se obtiene el mismo comportamien-
to que en la densidad de corriente de carga para el caso con acoplamiento EO Rashba
unicamente. Observando los casos de acoplamiento EO por separado vemos que los orde-
nes de magnitud de las densidades de corriente son diferentes; la separacion de la brecha
entre bandas debido al acoplamiento EO Rashba impide que los niveles de energia més
profundos contribuyan a la corriente. En este caso, como se observa en las graficas 4.16 y
4.17, se repite el comportamiento descrito, denotando que ambas interacciones juegan el
mismo papel, como se ve en la expresién (4.26) 4\% — A%, en donde se evidencia que la

cotribucion de EO Rashba supera a la contribucion de EO intrinseco.
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Figura 4.17: Grafica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 y Rashba Az = 0,12 variando

la temperatura hasta KgT = 100.

Fijando un valor del parametro EO Rashba Ar = 0,12, se puede observar en la grafi-
ca 4.18 que para la densidad de corriente es indiferente la variacién del parametro EO
Intrinseco. Sélo existe una degradacion significativa para valores mayores al del EO Rash-
ba, en donde se impone el acoplamiento Intrinseco, abriendo mas la brecha de energia,

dificultando que los electrones pasen de la banda de valencia a la banda de conduccion.

Fijando un valor del parametro EO Intrinseco en A\gop = 0,07, se observa en la grafica
4.19 que la densidad de corriente de carga es robusta para cambios de EO Rashba, salvo

para el valor en que se iguala en orden de magnitud con el parametro de salto de energia
Tight-Binding .

Al realizar la integracciéon numérica de la densidad de corriente de carga, se observa
como el rol extrinseco e intrinseco de cada acoplamiento EO se desvanece. Como se observa
en la gréfica 4.20, las contribuciones aparecen como diagonales en espin en ambos casos.
Un resultado interesante si se recuerda que el término de interaccion EO Intrinseca es el
unico diagonal en espin en el Hamiltoniano del Grafeno. De esta manera esperariamos
que la ruptura de degeneracion de espin cambiaria inicamente la magnetizacion total de

la corriente de carga, para ambos valores de sigma.
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Figura 4.18: Gréfica de densidad de corriente de carga de un anillo unidimensional basa-

do en Grafeno a temperatura KgT = 0 con acoplamiento EO tipo Rashba A\ = 0,12 y

variando el acoplamiento EO Intrinseco.
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Figura 4.19: Grafica de corriente de carga de un anillo unidimensional basado en Grafeno
a temperatura KT = 0 con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 y variando el

acoplamiento EO Rashba.
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Figura 4.20: Grafica de corriente de carga de un anillo unidimensional basado de Gra-
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 y Rashba Az = 0,12 variando la

temperatura hasta KgT = 100.

4.2. Corrientes Persistentes de Espin.

Los electrones poseen espin, asi como la carga, si ademés tienen una velocidad, entonces
el movimiento del espin dara lugar a una corriente de espin adicional a la corriente de
carga. Un ejemplo de esta corriente es la generacion de una corriente de espin “pura’,
como se ilustra en la figura 4.21. Si tenemos una corriente de carga polarizada con todos
los espines hacia arriba circulando hacia la derecha y una corriente de carga polarizada
con los espines hacia abajo circulando hacia la izquierda, al sumarlas, las corrientes de
carga se cancelan quedando una corriente de espin pura polarizada hacia arriba circulando
hacia la derecha y una corriente de espin pura polarizada hacia abajo circulando hacia la
izquierda.

Se debe tener en cuenta que la corriente de espin tiene un cardcter matricial, la velo-
cidad de los electrones en presencia de acoplamiento EO es un operador en el espacio de
espin. La componente de la densidad de espin en la representacion del espacio real viene
dada por s,(7,t) = ¢1(7, t)s¢(F,t) con s = Lo y o es el vector de las matrices de Pauli

[14]. La derivada temporal de la densidad de espin es:
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Figura 4.21: Corriente de espin pura.

Algo importante a considerar es que la corriente de espin es relevante sélo en presencia
del acoplamiento EQO, el cual rompe la simetria de inversién espacial y permite el desdo-
blamiento de los niveles de energia correspondientes a cada espin [15]. Ademds, como
pudimos ver en la seccién anterior, la presencia de un campo magnético en el centro del
anillo produce que la energia tenga un término adicional, cambiando el estado base como
se observa en la figura 4.22 por lo que se produce una corriente persistente. Por ende si
hay acolamiento EQO, en presencia de un campo magnético, se producird una corriente

persistente de espin cuya expresién general viene dada por [14]:

H —
L) = [ e, (4.25)
donde i(E) es la densidad de corriente de espin y viene dada por:
J, = L{§ v} (4.29)
TNt Tl '

4.2.1. Corrientes Persistentes de Espin para un Anillo de Gra-
feno con interaccién Espin-Orbita (EO) tipo Intrinseco y
Rashba.

En esta seccién se buscaran las corrientes persistentes de espin en el anillo de grafeno
descrito en la seccién 4.1.1. Primero, trabajaremos con la densidad de corriente de espin,

la ecuacién (4.29), que se reescribe:

— {5 [H,x]} , (4.30)
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Figura 4.22: Comparacion del desdoblamiento de energia en espin en precencia de aco-
plamiento espin-érbita sin presencia de campo magnético (puntos verdes). Con el desdo-
blamiento de energia en espin en precencia de acoplamiento espin-orbita con presencia de

campo magnético (puntos rosados).

en la seccion 4.1.1 realizamos el calculo de [H,x], dio como resultado la ecuacién (4.15).

Calculando el anticonmutador '2 nos queda:

12Ver apéndice A, seccién A.5
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—7}26 0 Z(c;ernJrl(,g) —+ CL+1aCn(a))]2x2] T

i —i T ;
t<e¢ E cl coprooy — e E cnﬂacmay) + iAgoln E oc! Cni200y
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A —1i0 ~
+7R6 ‘ Z o(cl Cni1(—o) + CL.HUCn(U))[QXQ] y

+2 [t < i@ jwcnﬂoaz —e Z'gi’cjwlacm,az) + i)\Eocjwang[QXQ] 2} 13
(4.31)

Tomando el valor medio y nombrando diferentes funciones de Green tal y como se hizo

en la seccion A.4 nos queda:

—a 1
Js ' = ; ZU_L_N { [ < Zcz)ZCTYn-i-lana 71¢ZG710'H+10 >

+i>\EOVnZUGn+ZUnU( )U
Z/\R ,wgz( S )—I—G< n+1o(0)) I2X2] T

( 0 Z Gn+1o’ na - e*“i) Z Gno’ n+1o ) + Z>\EOV7L Z UGn+2a ncr( )Uy

)\ X
AR _waz Gt (—oyne(0) + Gy n+10(0))12><2] Yy

+ 2t [ ( Z¢C¥n—&—1cr na( )O - €—Z¢Gng n—l—lo( )Oz) + 1)\E0Gn+2o ncr(O)IQXQ} 2} :

(4.32)

Como se puede observar, son las mismas funciones de Green que conseguimos en el
apéndice A mostradas en (A.14), y reduciremos la densidad de espin de carga a un sélo

sistema de ecuaciones procediendo de la misma forma que en la seccién 4.1.1, quedando:
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—=a

JS = {[ (Z¢ZG2JU —e_Z¢ZG4UU >—|—Z>\E0VnZO'G300 ) O

)\RO'

+5- Z(Gi_a) (0) + Gi_00 (0 ))]2x2] 2

( Z(bZGQag o 6_1¢2G4UU > +ZAEOVHZJG3UJ ) Ty

Z)\RO' ~
5 ZU(G;—U)J(O) + GZ(—U),U(O))szzl Yy

(e

+2[t (G5, ,(0)0. — e Gy, ,(0)0.) + iApoGs, ,(0)Ia2x2) 2} .
(4.33)

4.2.2. Resultados de Corrientes Persistentes de Espin para un

Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Intrinse-

CO.

Para el caso en el que solo hay interaccén EO tipo intrinseco, la ecuacién (4.33), con
v, = 1 se reduce a:

JS {[ < Z¢ZG200 _€*i¢ZGZ0,U( ) +Z/\EOZUGSUU ) ] ‘TA;
( Zd)ZGQUU _6_2¢ZG40‘0‘ ) +Z/\EOZUGSUU ) y] ?)

-+ 2|t |: ( Z¢G2<UU( ) _Z¢Géfcro( )O’Z) +Z>‘EOG300( )]2><2] Z} .

(4.34)

Componente &

1. Para la entrada ++ de la matriz 14,

Jit =0,

2. Para la entrada +- de la matriz,

4Ver apéndice A, ecuacién (A.16)
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1 1
Ji = A t
- Z efv 41 { ro? ( seng ()\2EO + (2t cos ¢ + w)?

1 1

— A
Ao + (w — 2t cos ¢)2) +Awoo ()\QEO + (2tsen¢ + w)?

1 1
+)‘2EO + (w — 2tsen¢)? * Ao+ (w — 2t cos ¢)?

1
T <2tcos¢+w>2>)} |

(4.35)
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Figura 4.23: Grafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura

hasta KgT = 1.

En la grafica de la densidad de corriente de espin, figura 4.23, con acoplamiento EO

Intrinseco, se puede observar como degrada con la temperatura. En la grafica de

la figura 4.24 se observa que para valores pequenos del parametro del acoplamiento

EO Intrinseco la densidad se hace cero, lo que da como evidencia que la corriente de

espin so6lo es posible bajo la presencia de un acoplamiento EO. Miramos que en las

dos graficas mencionadas, para determinado valor del acoplamiento EO la corriente

esta desplazada por encima de cero.
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Figura 4.24: Gréfica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco y temperatura KgT = 0 variando el

parametro de acoplamiento.
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Figura 4.25: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 variando la temperatura hasta
KgT = 100.
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Realizamos una integracién numérica de la densidad de corriente de espin respecto
a la energia obteniendo la corriente de espin mostrada en la grafica de la figura
4.25. Al igual que en las corrientes de carga, los niveles més profundos en la energia
contribuyen menos para ciertos valores del flujo magnético. Se evidencia que la co-
rriente de espin aumenta en ciertos valores del flujo, como lo es en cero, cercano a
-3/2, 3/2, -3 y 3; la corriente toma electrones de los niveles de energia mas super-
ficiales, cercanos al nivel de fermi. Esto ocurre de manera similar a la corriente de
carga, pero ésta posee una forma mas compleja. Se obtienen maximos en regiones
de flujo donde la intensidad de polarizaciéon de espin es maxima. Analogamente a

las corrientes de carga, la temperatura degrada la corriente de espin.

3. Para la entrada -+ de la matriz,

J_ T =J.
4. Para la entrada — de la matriz,
J, =0
Componente y
1. Para la entrada ++ de la matriz,
++
Jgy =0.

2. Para la entrada +- de la matriz,

2tsen(2¢) (A3, +4t2sen? g+ (1—2)w? )
(65“’ + 1) (AQEO +4tseng(tsenp—w) +w2) (AQEO +4tseng(tseng+w)+w? ) :

Ji = (4.36)
La densidad de corriente oscila con el flujo como se observa en la grafica de la
figura 4.26, y se comporta de manera similar a la corriente de carga en presencia de

acoplamientos EO que ya fueron observados en la seccién 4.1.

Realizamos una integracién numérica de la densidad de corriente de espin para va-
lores por debajo de la energia de Fermi obteniendose la corriente mostrada en la
grafica de la figura 4.27. La corriente toma electrones de los niveles mas extremos
de la banda de energia; se puede apreciar como para valores de temperaturas muy
altas, en los valores del flujo magnético en donde se ven los picos de la corriente es

mas dificil extraer electrones, mientras que, para valores cercanos a cero la corriente
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Figura 4.26: Grafica de desndidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura
hasta KgT = 1.

alcanza un minimo y es robusto a cambios de temperatura, incluso para dos érde-
nes de magnitud de diferencia. Los valores maximos de corriente se obtienen para
valores cercanos de flujos impares, de manera que se puede inferir que la corriente
se debe a electrones que provienen de niveles maximamente separados en espin. Si
la integracion numérica de la densidad se realiza para valores cercanos a la energia
de Fermi, aproximandose en el espectro a los puntos de Dirac, se obtiene la grafica
de la figura 4.28; se puede observar que los valores enteros del flujo magnético son
los que contribuyen a la corriente tomando electrones de los niveles cercanos a la

dispersién lineal y se obtiene una corriente acotada entre cada par de picos.
Para la entrada -+ de la matriz,

Jo = —Jg (4.37)
Como se puede apreciar la expresién de la corriente de carga (4.37) es el negativo
de la expresién (4.36), por lo que existe una simetria entre la componente y+ — y la
componente y — +. Por lo que simplemente las corrientes cambian de polarizacion

como se ve en la grafica 4.29.
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Figura 4.27: Gréfica de corriente de espin de un anillo
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura hasta

KpT = 100.
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Figura 4.28: Grafica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-

feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 variando la temperatura hasta
KpT = 100. Integrando a valores cercanos de la energia de Fermi.
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Figura 4.29: Grafica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura hasta

KpT = 100. Integrando a valores cercanos de la energia de Fermi.

4. Para la entrada - - de la matriz,

Jy =0.
Componente 2
1. Para la entrada ++ de la matriz,
1 1 1
JiT = ———— | Agoo [ tsen —
5z (e + 1) [ o ( ¢ ()\%O + (2tcosp +w)? A4, + (w— 2t cos gb)2)
1 1

A
TApoT (AQEO + (2tseng 4 w)? * Ao+ (w — 2tseng)?

1 1
+>\2Eo + (w — 2t cos ¢)? * Ao + (2t cos ¢ —I—w)2>)] '
(4.38)

Si observamos la expresién para la componente z—— (4.39), vemos que es el negativo

de la expresion (4.38) por lo que s6lo analizaremos la entrada ++.
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Figura 4.30: Grafica de la densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional

basado en Grafeno a temperatura Kg1' = 0 variando el acoplamiento EO tipo Intrinseco,

con polarizacién positiva de espin o = 1.

Mirando el gréfico 4.30 de la densidad de corriente de espin en donde se varia el
parametro de acoplamiento EO Intrinseco, notamos que ocurre el mismo efecto que
en la componente z, los valores de la densidad de corriente se aproximan a cero a
medida que disminuye el parametro del acoplamiento; la forma de la corriente se

deforma para valores muy grandes del pardmetro EO.

La densidad de corriente degrada con la temperatura y es menos robusta, en compa-
racion con las otras componentes. Para cambios de un orden de magnitud degrada

a menos de la mitad.

Realizamos una integraciéon numérica de la densidad de corriente de espin, obte-
niéndose la corriente de espin mostrada en la grafica 4.32, en la cual observamos
el efecto de temperatura. Para altas temperaturas la degradacién de la corriente
satura. En este intervalo de energias cerca de los valores de flujo magnético pares;
donde la corriente es cero, los efectos de temperatura son menos pronunciados, para
valores de dos érdenes de magnitud degradan poco la corriente. Este es un efecto de
proteccion, donde los niveles de energia que contribuyen estan muy por debajo del
nivel de Fermi, ofreciendo pocos electrones e inclusive resistiendo los efectos térmi-
cos. En esta grafica se observa solo una de las componentes de espin, especificamente
la polarizacién positiva del espectro desdoblado o = 1. Para el caso en el que se tiene

la polarizaciéon negativa ¢ = —1 ocurre el mismo efecto, salvo que es el negativo de
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Figura 4.31: Grafica de desnsidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Agp = 0,07 variando la temperatura

hasta KgT' = 100, con polarizacion positiva de espin o = 1.
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Figura 4.32: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 variando la temperatura hasta

KT = 100, con polarizacién positiva de espin o = 1.
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Figura 4.33: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-
feno con acoplamiento EO tipo Intrinseco Ago = 0,07 variando la temperatura hasta

KgT = 100, con polarizacién negativa de espin 0 = —1.

esta, como se aprecia en la grafica 4.33, en donde la corriente era méxima, para esta

polarizaciéon de espin ahora serd minima.

2. Para la entrada +- de la matriz,

JF==0
3. Para la entrada -+ de la matriz,
J, =0
4. Para la entrada - - de la matriz,
J =—J" (4.39)

4.2.3. Resultados de Corrientes Persistentes de Espin para un

Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Rashba.

Para el caso en el que solo hay interaccén EO tipo Rashba, la ecuacion (4.33) se reduce
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Componente z =0

Para el caso de esta componente, la corriente da cero; por el arreglo muy particular
de nuestro anillo, en el que los d4tomos se encuentran con un espaciamiento angular de
7/2, como se evidencia en la expresion (4.32). El espaciamiento angular entre los dtomos
en el anillo tiene un rol importante en la expresion del acoplamiento EO Rashba dentro
del Hamiltoniano y por lo tanto en las densidades de corriente de carga y espin'®. Cada
componente es funcionalmente perpendicular a la otra (Z y ¢) de manera que observamos
que la corriente tendra variaciones en la intensidad de sus componentes a lo largo del anillo.
En nuestro caso muy particular de 4 &tomos, nos encontramos que donde la corriente tiene
un maximo espacial en la componente g tiene un minimo espacial en la componente Z.
Para observar esta dependencia espacial a lo largo del anillo es necesario agregar mas

atomos, lo que numéricamente esta fuera del alcance y los recursos para este trabajo.

Componente 7

1. Para la entrada ++ de la matriz,

++ _
Jg =0.
2. Para la entrada +- de la matriz,

2t%sen(2¢)) (40% + 2t% cos(2¢) — 2t* + w?)

(€8 +1) ((w — 2AR)2 + 2t2 cos(2¢) — 2t2) ((2Ag + w)? + 2t2 cos(2¢) — 2t2)
(4.41)

+— _
Jo =

15Ver apéndice A, subseccién A.2.2
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Figura 4.34: Grafica de desidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO tipo Rashba Ar = 0,12 variando la temperatura hasta
KgT = 100.

Como se evidencia, la entrada y — + cuya expresién viene dada por (4.42) es la
negativa de la expresion (4.41), por lo que s6lo analizaremos la entrada y + —. En la
grafica 4.34 se observa la degradacién de la densidad de corriente cuando se aumenta

la temperatura, que disminuye considerablemente para valores muy altos.

En la gréafica 4.35 se observa que la densidad de corriente de espin cambia poco ante
variaciones en el pardmetro EO Rashba. Sélo cuando el valor del acoplamiento EO
iguala en orden magnitud al parametro de salto ¢ se observa un cambio notorio en

la densidad, ampliandose en magnitud y cambiando su forma.

Realizamos una integraciéon numérica para valores cercanos al nivel de Fermi obte-
niendo la corriente mostrada en la grafica 4.36. Se observa que en los valores cercanos
a flujo magnético impares la corriente tiene una discontinuidad; en estos valores es
donde los niveles de energia que contribuyen a la corriente son los méas superficiales,
cercanos al nivel de Fermi. En estos puntos los electrones tienen un comportamiento
cuasi-lineal, lo que podria explicar el cambio abrupto de signo, recordando que la
corriente de espin es una superposicion de corrientes de carga polarizadas en espin,
cuya derivada en estos puntos es discontinua. También se puede observar que la
corriente es resistente a cambios de temperatura, se requiere de un aumento de dos

ordenes de magnitud para ver una degradacién de la corriente de espin.
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Figura 4.35: Grafica de desidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en

Grafeno con acoplamiento EO tipo Rashba a temperatura KgT = 0 variando el parametro

de acoplamiento.
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Figura 4.36: Grafica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Grafeno

con acoplamiento EO tipo Rashba Az = 0,12 variando la temperatura.
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3. Para la entrada -+ de la matriz,

J. b =—Jt (4.42)

sy sy

4. Para la entrada — de la matriz,

Jo =0.

sy
Componente Z =0

4.2.4. Resultados de Corrientes Persistentes de Espin para un

Anillo basado en Grafeno con acoplamiento EO Intinseco
y Rashba.

Para el caso en el que se encuentran presentes ambas interacciones EO, una vez resuelto
el sistema de ecuaciones y realizando las Transformadas de Fourier de cada funcién de

Green, la ecuacién (4.33) da como resultado:

Componente =

1. Para la entrada ++ de la matriz,

JH=o.

2. Para la entrada +- de la matriz,

gt — Z 1 [2@t2sen(2¢) — Apoo (Ao + i)
— 4(e7 +1) [ (Apoo + iw)? + 217 cos(2¢) + 2¢2
AE00(—Apo0 + iw) — 2it*sen(2¢)
(Apoo — iw)? + 2t2 cos(2¢) + 212
2235 (A% —42% ) —2t2 cos(20) +22+w?)
(X2 *4/\%3)+W2)2+2t4 con(46) 1611 +417 con(2) (102,20 ) ~202 +107) 422 (NN ) 407

(4.43)

En la grafica 4.37 se observa como la densidad de corriente de espin es degradada
por la temperatura, ademas vemos que la amplitud de la densidad disminuye para
valores entre 10 y 100 en unidades de KT
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Figura 4.37: Grafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco Ago = 0,07 y Rashba Az = 0,12 variando la

temperatura.

Dejando fijo el parametro de acoplamiento EO Rashba en Az = 0,12 y variando el
intrinseco, observamos en la grafica 4.38 como se agrega una componente constante
a la densidad de corriente de espin por debajo de cero para un valor alto de Ago.
Se evidencia que la densidad depente fuertemente del valor de Ago, pasando de
cero para valores pequenos, hasta tener el comportamiento oscilatorio regular para
valores mayores comparables con el parametro de EO Rashba. Esto es debido al
rol que tienen en la expresién de la densidad de corriente de espin (4.43) donde se

engloba a ambas interacciones como 4% — \%,,.

Dejando fijo el parametro de acoplamiento EO Intrinseco Ago = 0,07 y variando el
de Rashba, observamos en la grafica 4.39 como al aumentar el parametro EO Rashba,
aumenta la densidad de corriente. Comparando con la variacion del parametro EO
Intrinseco los aumentos son pequenos. Para valores que se aproximan a la energia de
salto t la densidad aumenta radicalmente y cambia su forma. Esto deja ver como la
presencia de EO Rashba no desdobla mas los niveles de energia en espin, sino que al
abrir los niveles de energia reduce la brecha creada por la interaccién EO Intrinseca
en un factor proporcional a la apertura entre los niveles desdoblados; lo que hace

que incremente la ocupaciéon de electrones debido a estos niveles en la corriente.

Integrando de forma numérica la densidad de corriente de espin obtenemos la grafica
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Figura 4.38: Grafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco variable y acoplamiento EO Rashba Ag = 0,12

a temperatura KgT = 0.
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Figura 4.39: Grafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basa-

do en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco Agpo = 0,07 y acoplamiento EO Rashba

variable a temperatura KgT = 0.
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Figura 4.40: Grafica corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Grafeno
con acoplamiento EO Intrinseco A\go = 0,07 y Rashba A\g = 0,12 variando la temperatura
hasta KT = 100.
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4.40, en la que se puede observar que la corriente es robusta para cambios de la
temperatura, para aumentos de dos érdenes de magnitud. En las cercanias de valores
semi-enteros del flujo magnético se observa una discontinuidad en la corriente de
espin, lo que nos indica que en estos valores los niveles de energia que contribuyen
a la corriente, son los mas cercanos al nivel de Fermi. En estos puntos se tiene un
comportamiento cuasi-lineal, lo que podria explicar el cambio abrupto en el signo
de la corriente, ya que la derivada de la energia respecto al flujo es discontinua
en estos puntos. Para valores de flujo magnético impares la corriente es maxima
y para valores cercanos también presenta discontinuidad. Se puede apreciar que
existen maximos para valores por debajo de cero en la corriente de espin, mientras
que para valores superiores a cero no existen maximos o minimos; lo que denota
escencialmente la presencia del acoplamiento EO Intrinseco tal como se aprecié en

las densidades de corriente de espin antes mencionadas.

3. Para la entrada -+ de la matriz,

Jo T =J.
4. Para la entrada - - de la matriz,
J, =0.
Componente 7
1. Para la entrada ++ de la matriz,
++ _
Jg =0.

2. Para la entrada +- de la matriz,

2tzsen(2¢)( b+2t2 Cos(2¢)72t2+w2)
(eA«+1) (( w2—b)>+2t* cos(4¢)+6t4-+4t2 cos(2¢) (b—2t2+w?) —4t2(b+w?) ) ’

Ji = (4.44)

donde b = (4%, — \%p).

Se puede observar en la grafica 4.41 que la densidad de corriente de espin es robusta

para pequenos cambios de temperatura.

Fijando el parametro EO Rashba Az = 0,12 en la grafica 4.42 se observa que la

densidad de corriente es insensible a los cambios en el parametro EO Intrinseco,
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Figura 4.41: Gréfica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco A\gp = 0,07 y Rashba Ar = 0,12 variando la

temperatura hasta KgT = 100.

s6lo cuando el parametro EO Intrinseco esta por encima de Rashba se observa una
disminucién en la intensidad. Esto es debido a la forma en que se complementan
ambas interacciones en el parametro b, que se observa en la expresion (4.44), ademas
del aumento en la brecha entre las bandas de valencia y conduccion, dificultando

tomar electrones de los niveles desdoblados en espin.

Dejando fijo el valor de parametro de EO Intrinseco Ago = 0,07 observamos en la
grafica 4.43 que la densidad de espin es insensible ante variaciones del parametro
EO Rashba, salvo para cuando se iguala en orden de magnitud al parametro de
salto de Tight-Binding, donde se observa que aumenta abruptamente la magnitud

y cambia de forma.

Integrando de manera numérica la densidad de corriente de espin se obtiene la
corriente mostrada en la gréafica 4.44, en la cual se observa que se degrada con la

temperatura y su comportamiento estd escencialmente dominado por la interaccién

EO Rashba.
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Figura 4.42: Gréfica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado

en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco variable y acoplamiento EO Rashba Ag = 0,12

a temperatura KgT = 0.
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Figura 4.43: Gréfica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basa-

do en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco Agp = 0,07 y acoplamiento EO Rashba

variable a temperatura KgT = 0.
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Figura 4.44: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Grafeno
con acoplamiento EO Intrinseco Ago = 0,07 y Rashba A\gp = 0,12 a temperatura variable
hasta KT = 100.
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3. Para la entrada -+ de la matriz,

Jot = —Jg (4.45)
donde a = (424 — N\%p)
4. Para la entrada - - de la matriz,
Jo =0.
Componente 2
1. Para la entrada ++ de la matriz,
1 2it*sen(2¢) — Apoo(Apoo + iw)

J++ —
5 4(efv +1) | (Apoo + iw)? + 2t2 cos(2¢) + 2t2

AE00(—Apo0 + iw) — 2it*sen(2¢)
(Mmoo — iw)? + 2t2 cos(2¢) + 2t2
2>\2EO( (>\2EO—4)\%)—21§2 COS(2¢)+2t2+w2)
( (Mo—tNg)+w?) 4214 cos(46)+614+4¢2 cos(20) ( (VR-N]0) 262 4+w2) —4e2( (40F-X}0)+w2)

(4.46)

Se observa en la grafica 4.45 como la densidad es robusta a pequenos cambios de
temperatura y tiene una componente vertical que desplaza un poco la corriente hacia

la polarizacién negativa de la densidad de corriente.

Fijando un valor del pardmetro de EO Rashba de Ag = 0,12 y variando el Intrinseco,
las variaciones en la densidad son muy pronunciadas. Para valores pequenios de EO
Intrinseco la densidad es muy baja y no aumenta de manera importante hasta

alcanzar tres ordenes de magnitud por encima del caso tipico.

Fijando el valor del parametro EO Intrinseco de Agp = 0,07 unidades de energia y
variar el de Rashba, el escenario de las componentes anteriores se repite. Es robusta
salvo para valores iguales en orden de magnitud del pardmetro de salto de Tight-

Binding ¢ donde se altera de manera notable la forma y la amplitud de la densidad.

Integrando de forma numérica la densidad de espin respecto a la energia obtenemos
la corriente de espin que se ve en gréafica 4.48, en la que observamos que degrada
de la forma esperada en temperatura, la cual oscila entre dos polarizaciones de

espin. Para este caso con polarizacion positiva, la corriente toma alternativamente
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Figura 4.45: Grafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco Agp = 0,07 y Rashba Ar = 0,12 a tempera-

tura variable hasta KgT = 100, con polarizacién positiva de espin o = 1.

electrones de niveles de espin no degenerada. Los picos al rededor de cero de deben
a ruido numérico en la integracién. Para el caso en el que se tiene la polarizacion
negativa en espin, el efecto de la corriente es el mismo, como se aprecia en la grafica

4.49, en la cual se invierten los maximos y minimos.

2. Para la entrada +- de la matriz,

3. Para la entrada -+ de la matriz,

4. Para la entrada — de la matriz,

Jo=—J (4.47)
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Figura 4.46: Gréfica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basado
en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco variable y acoplamiento EO Rashba Az = 0,12

a temperatura KgT = 0, con polarizacion positiva de espin o = 1.
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Figura 4.47: Gréafica de densidad de corriente de espin de un anillo unidimensional basa-
do en Grafeno con acoplamiento EO Intrinseco Agpo = 0,07 y acoplamiento EO Rashba

variable a temperatura KgT = 0, con polarizacion positiva de espin o = 1.
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Figura 4.48: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Grafeno
con acoplamiento EO Intrinseco Agp = 0,07 y Rashba Az = 0,12 a temperatura variable

hasta KgT = 100, con polarizacién positiva de espin o = 1.
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Figura 4.49: Gréfica de corriente de espin de un anillo unidimensional basado en Gra-

feno con acoplamiento EO Intrinseco Agp = 0,07 y acoplamiento EO Rashba Ag = 0,12 a

temperatura variable hasta KgT = 100, con polarizacién negativa de espin 0 = —1.




CONCLUSIONES.

En este trabajo calculamos corrientes persistentes de carga y de espin para anillos me-
soscopicos de cuatro sitios basados en Grafeno utilizando el formalismo de las funciones
de Green en el equilibrio con la técnica de la ecuacién de movimiento. La implementacion
de esta técnica tiene muchas virtudes, entre las que destaca que no es necesario diagona-
lizar el Hamiltoniano, por lo que pudimos obtener las corrientes persistentes de manera
simple. Otra virtud del hecho que al obtener la funcién de Green menor es posible cal-

cular numerosas cantidades fisicas relevantes, ya que todas dependen de dicha funcién [12].

Se reprodujo el calculo de una corriente de carga para un anillo basado en Grafeno sin
interaccién Espin-Orbita (EO), obteniendose los resultados esperados. Primero, se obtuvo
la densidad de corriente, la cual presenta cambios abruptos en el signo cuando se grafica
en funcién del flujo magnético y se obtiene el mismo comportamiento en la corriente de

carga. Ambas decaen con el aumento de la temperatura.

Para un anillo con interacciones EO Intrinseca y Rashba por separado, se obtuvieron
resultados similares para la densidad de corriente, son robustas a cambios de temperatura
por debajo a KgT' = 1, pero decaen para temperaturas superiores. En el caso que soélo se
tiene EO Rashba, no ocurre un cambio significativo de la densidad de corriente al variar
el parametro, salvo para el caso en el que es comparable con el salto de sitios ¢, donde la
densidad aumenta de forma significativa y cambia su forma. Para el caso en el que sélo
se tiene EO Intrinseco ocurre todo lo contrario, al aumentar el valor del parametro la
corriente decae pero mantiene su forma ondulatoria. En el caso de las corrientes, ambas
presentan cambios abruptos en los signos y son robustas ante el aumento de la tempera-

tura.

Para un anillo con ambas interacciones EO resulta sumamente interesante el hecho
de que en la expresion de la densidad de corriente de carga ambas interacciones entren

juntas de la forma 4)\% — A%, en la cual domina el valor del pardmetro EO Rashba Ag,
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por lo que tanto en la densidad como en la corriente predomina el efecto que tiene este

parametro.

En el caso de las corrientes persistentes de espin el anélisis es mas complejo, ya que van
por componente vectorial y entrada matricial. En el caso de la componente & la diagonal
es cero, mientras que ambas entradas antidiagonales son equivalentes. En todos los casos,
se suman las contribuciones de ambas polarizaciones de espin. Para el caso de un anillo
en presencia unicamente del acoplamiento EO Intrinseco la densidad y la corriente estan
desplazadas por encima de cero a partir de tres 6rdenes de magnitud de este parametro
por encima del valor comin, hecho ademas acompanado de un aumento en su amplitud.
Decaen con el aumento de la temperatura. Para poder observar otras componentes de la
corriente cuando se tiene un anillo en presencia de EO Rashba, es necesario aumentar
el nimero de sitios en el anillo, ya que por la simetria de cuatro sitios, esta componen-
te se anula. Para un anillo con ambas interacciones, observamos que la expresion de la
densidad de corriente de espin se divide en dos partes, una que involucra tinicamente el
acoplamiento EO Intrinseco y otra en la que entran juntas con la misma forma que en la
corriente de carga, por lo que la densidad de corriente disminuye en amplitud y se acerca
mas hacia cero desde los negativos al disminuir el valor del EO Intrinseco, pero esta por
debajo de cero al aumentarlo. La corriente presenta un maximo por debajo de cero y
cambios abruptos de signo en todo el dominio, predominando el efecto del acoplamiento

EO Intrinseco.

En el caso de la componente ¢ la diagonal es cero, y en la antidiagonal, una en-
trada es el negativo de la otra. En todos los casos, se suman las contribuciones de ambas
polarizaciones de espin. La densidad y la corriente presentan un comportamiento similar

a la corriente de carga en todos los casos.

En el caso de la componente 2z la antidiagonal es cero y en la diagonal una es el
negativo de la otra. En estos casos, se considera una sola polarizacién de espin tomando
provecho de que una es el negativo de la otra. Para el caso de un anillo en presencia
unicamente del acoplamiento EO Intrinseco la densidad para valores muy grandes del
acoplamiento esta por encima de cero, cambiando por completo su forma. La corriente
presenta maximos y mininos con cambios abruptos de signo y se observa que al aumentar
la temperatura disminuye la amplitud. En un anillo en presencia inicamente de EO Rash-
ba esta componente se anula. Para un anillo en presencia de ambas interacciones EQO, la

densidad de corriente presenta un comportamiento similar al caso de la componente T y




por el mismo argumento se impone la interaccion EO Intrinseca. En el caso de la corriente

existen maximos y minimos con cambios abruptos de signo.

Un aporte interesante que se presenta, se relaciona con la caracterizacién del espectro
para el caso en el que un anillo de Grafeno u otro material presente interaccion EO, re-
cordando que en el régimen de respuesta lineal la derivada del espectro respecto del flujo

magético se corresponde con la densidad de corriente persistente.

Una recomendacion para la ampliacién de este trabajo, seria reproducir todos es-
tos cdlculos para anillos con un mayor ntimero de sitios y asi observar las componentes

de la corriente de espin que no obtuvimos en este trabajo.
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Apéndice A

Cuentas.

A.1. Operadores de creacion y aniquilaciéon escritos

de forma matricial

Operador de creacién en el sitio n:

b 0
Cho = ( o i > (A1)
0 ¢, .
Operador de aniquilacion en el sitio n:
C, 0
o= (A.2)
0 Cny
Operadores de creacién y aniquilacién en el sitio n:
c! Cnt 0
cl Cpno = nt ; (A.3)
0 Cp Cnl
0 c;rl Cny
Cjwcn(—tf) = ( T ! ) (A4>
Cp, Cnt 0

A.2. Cuenta de los términos de Acoplamiento Espin-

Orbita en el Grafeno

A.2.1. El término de acoplamiento EO Intinseco.

Z->\EO E VncilgSzCnJchr
n
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Quedando entonces:

5 E Vn0C,,,Cnt20

n

A.2.2. El término de acoplamiento EO Rashba.

i)\R Z Ciw(g X dAn)zCn—i-la

1
2

Donde

S=S.2+S,0+8.2== (0,04 0,)+0.%)

Figura A.1: Vectores a primeros vecinos.

l
>
l

671,77,—}—1 = —CLH, 6n+17n = a/e,

(A7)




A.2 Cuenta de los términos de Acoplamiento Espin—érbita en el Grafenb09

cuyos vectores unitarios son:

A ~ ~

dn,n+1 == _0, dn+1,n = é7 (A8>

i)\R Z <CLU <§ X d12> Cn+lo + CIL+10 (g X d21> Cna)

asi
%)\R Z (ciw(—ax cost — oysend)c, 1, + CIL_HU(O'J; cos O + O'ysene)c,w>
' che 0 0 1 Cop1r O che 0 0 Cotuy
ChoO01Cntlec = =
mo e o <, J\1o0 0 Cosiy 0 ¢ J\cuy 0
0 CL Cn+1y
= t T = Ciwcn-l-l(—cf)
Cp, Cnt1t 0
c. 0 0 —i Cop1r O cl. 0 0 —Cpop
CIwO'ndJ,-la - nt T =1 nt e
0 «cf, i 0 0 Curyy 0 ¢, ) \cur 0
0 —c! Cn
= 3 ¢ nt +1 — _iUC;I:LUCn-i-l(_g)
Cp Cnt1t 0

T T
CT +1 O:Che = Cn+1T 0 O 1 CnT O = Cn+1T 0 0 Cn\L
e 0 < 10 0 cn 0 ¢ Cor 0

T
_ 0 Cri11Cnl ) t

= =c Cn(—
T n+1on(—o)
Cn—i—lJ,CnT 0
c! 0 0 —i cop O c! 0 0 —c
CLHkoCna _ n+11 ; nt — 3 n-+11 ; nl
0 ¢y v 0 0 cpny U ¢y 0
0 —c!,.c
— S VIR
= 1 ( CT . no > = —10Cp11,Cn(—0)
n+1,%nt
Entonces,

!
5/\3 g (c;rw(—am cos — oysend)c 11, + CILHU(O'J; cos 0 + Jysen9)07w>
Finalmente:

i —i0
5)\3 Z (& 0 <CL+IJCn(,U) — CLUCnJrl(,U)) (AQ)

donde € es el dngulo que hay entre un sitio del anillo y su primer vecino.
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A.3. Conmutador.

El conmutador del primer término del Hamiltoniano con el operador posicién viene

dado explicitamente por:

t Z c Cuo, Z c}g,jcja/ =t Z[cjwcm,, C;(,/Cja/]j
n J nj
=1 Z(C;rm' [Cmf? C;[Cj] + [Cjw'? C;fCJ]CnU)j
—tz »({€no, € ]}C] — ¢ {Cnaacj}) (A.10)

({Cna7 ]}CJ T'{Cizoﬂcj})cnﬂ)j
=1 (cl,Ci0nj00ar — lCuobnjdoar)]

=0
A.4. Valor medio de la ecuaciéon (4.15) y definicién

de las funciones de Green para el mismo.

Procedemos a conseguir el valor medio de la ecuacién (4.15) de la siguiente manera:

H X =1 Z 0 Iwcn—&—la —t Z e jﬂ-lgcno + Z/\EO Z Vno-ciwcn-i-Qa

no
J/
-~ -~ -

A B C
Z. ; (A.11)
0 —io6
- 5)\R E : e cj’baanrl - _)‘ E ZJ Crt15Cn(—0) -
n
D £

Para el valor medio de A

(A) = tz ew(cjwcnﬂa).

n

Definimos la funcién de Green:

GnJrla,na(t) = _i<TCCn+1U(t)CILJ>7

de modo que:




A.4 Valor medio de la ecuacién (4.15) y definicién de las funciones de Green

para el mismo.

111

G’rf—i—la na(t) = i<ciwcn+10(t)>>

y asi:

= _th zdefL—i—lo’ na

Veamos el valor medio de B:

= tZe n+1JCnO'>

Definimos:

Gno,n—l—la(t) = _Z.<chn0(t)cjt+la>7

de modo que,

Gr<w n+1a( ) = i(CLHUCm,(t)),

y asi:

_tz _Z(ﬁGrfan—‘rla )

Para el valor medio de C,

(C) =ilgo Z Upo <C,Twcn+20.> )

no

Definimos:
Gn+2a,no (t> =1 <TCCTL+UCILO'>’

de modo que:

GT<L+20' no <t> - 7;<Ciwcn+20' (t)>7

y ast:

<C> = Z/\EO Z V”UGT<L+20',TL0'(O)'

Para el valor medio de D
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4 —100
(D) = 3R > e (el enti-a))-

Definimos:
Gn—l—l(—a),na (t> =—1 <chn+1(—o) CLg) )

de modo que:

GT<L+1 (—o), no'(t) = 7;<Cjw'cn+1(—ff) (t)>7

y ast:

= __)\RZ(E*WUG”+1( o) na( )

Para el valor medio de £

i —1i00
(€)= _5/\RZ€ ’ <CL+1acn(—0)>‘

Definimos:
Gn(—a) n+lo (t) =—1 <chn(—a) (t) CL+10> )

de modo que,
G; (—o) crn-l—la(t) = Z.<CIL—|-1<TCT7«(—U) (t)>7

y ast:

i —100
<5> = _5/\RZ € ¢ G:(—(r),n—‘rlo'(o)'

A.5. Anticonmutador.

El anticonmutador del vector S con la ecuacién (4.15) la cual dividimos como en
(A.11), viene dado por:

[8.4) = L3¢ ({0 clyenno} # 4+ {0y, cluuins} i+ {0 chocanno} 2) . (A12)

resolviendo por separado para cada componente,
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01 c e, 0 c ¢, 0 0 1
{O'x, chCnHJ} _ nton+11 . + ntn+171 ;
10 0 Cp Cnt1l 0 Cp Cnt1l 1 0

_ 0 CL¢Cn+1¢ + 0 Clmcn—s-l?
c:rﬁanr 1t 0 CL 1Cnt1y 0

_ 0 CIuCnJrli + CLTCn+lT
C:rﬁcn—&-l? + CL¢Cn+1¢ 0
0 Z CLUCﬂJrlU
— g
Z CILUCTH-lU 0
g
= Z Cjzgcn-i—laa':cy
g
(A.13)
{O'y, Cjwcn+lo} = Z C;rwcn+1oa'y>
g
{0’2, Ciwcn—&—lcr} - 2Ciwcn+laaz7

nos queda:

~ t ) . A .
{S, .A} = 5 Z el® (Z ciwcnﬂao-xx + Z cjwcnﬂgayy + 2cjwcn+1(,crzz> .
g o

n

- t .
i f . i A t ;
{S,B} =3 ; e~ ({a-x, anUcm} T+ {a'y, cnﬂgcno} U+ {o‘z, anUcm} z) ,

resolviendo por separado para cada componente,

T _ T
{O-CE7 Cn+10'CTLO' - Cn+10'CTLO'o-$7
o
o CJr C = CJr Cno O
Y ¥n+lo~no - n+lovno¥ y,
o
T — T
{az,cnﬂgcm = 2C;115Cno 0z,

nos queda:
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~ t .
— —i 1 - T A T 5
{S,B} =3 En e (EU Cr116Cno0 T + EU Cp116Cno Tyl + 2cn+1gcmazz) .

Luego,

{g,C} _ i)\;;o Z Un ({00, 0! Coioot &+ {0y, 0C! Cring } §+ {0, 0¢) cpian} 2),

n

resolviendo por separado para cada componente,

{00, 0¢] Crize} = D 0Cl,Cia0s,
o
{0’ O'CT C } = O'CJf C o
Y no ¥n+2o noen+20¥ y,
o
{o-zao_cjwcn—ﬁﬂa} = QCILJCH+2UIQX27

nos queda:

~ IA\EO X ) A
{S, C} = 2E Z Uy (Z achanrgaal,x + Z acjwcnﬂaayy + 2Cimcn+20]2><22> .

n o

Luego,

{S’ D} - %)‘R Z e ({ow chotriin } &+ {0y, chotirico} I+ {os chotriin ) 2)

resolviendo por separado para cada componente,

{Uxa CLganrl(fa)} - Z CILaCnJrl(*U)[sz’
o
{O'y, CILO.Cn+1(_g) } = 1 Z JCILO-CTL—‘—I(—O’)[2><27
o
{o.clotiicor} = 0

nos queda:

- i . o .
{S,D} = ZARXH:ewe (20: CLUCn+1(_O—)IQ><2$ + ZZU:UCLUCN+1(—U)[2X2Z/> .
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Q i —io - 2
{S,S} — Z)\Rze 0 ({ax,clﬂocn(_a)} T+ {ay,clﬂgcn(_o)} Y+ {a’z, ILchn( 0)} Z)

n

resolviendo por separado para cada componente,

{O'x, CL_HUCH(,U)} = Z Cr+15Cn(— [2><2>
{O'y, CL—&—laCn(*U)} =1 Z O—Cn—l—ler”(*U)IQXQ’
g
! = 0
o, Cn+1ocn(—0) -

nos queda:

Q i i00
{S,S} = ZARZe <Z Cpi15Cn(— nggzv—i—zZJanJcn( U)[2X2y>

A.6. Funciones de Green

La sumatoria de las diferentes funciones de Green que aparecen en las dendidades de

corriente y de espin:

ZGWW = G5, ,(0) + G5, 5,(0) + G, 5,(0) + G54, (0)

Z Grpni10(0) = G505(0) + G5, 5,(0) + G5,.4,(0) + G, ,(0)

Z Grvoomo(0) = Gy 0 (0) + G, 5(0) + G5, (0) + G5, 4, (0) (A.14)
Z Crirtorno(0) = G5y 1 (0) + G5y 5,(0) + G5y 5,(0) + G=,. 4, (0)
Z Grcoyntio(0) = GZp50(0) + G5 gy 5, (0) + G5y 4, (0) + Gy, (0)

Sistema de ecuaciones generado por la primera funcion de Green:




116 Cuentas.

szzc};f(t) G o (1) + (G (1) + €9Cg (1)) + 210G (1)

i MTRG—W" (G5 (t) = G3(—0)0 (1))
z’dGZ; O 5(8,0) + £Go (t) + 1 (€ Ga00(t) + €¥Cag o (1))

iIAEO UG o (1) + MTRe—iU9 (Ga(oyo(t) — Gar_o)0 (1))

@'dGi};{;@ = VG (t) + 1 (€9Gi0,(t) + €9 G (1)) + Mg 20 Goo 1)

L %Re—wﬂ (G0 (t) = G oo (1))
S0 (1) 11 (G0 0 (1) + 4G (0) + P2 1,0G0 (0

4 PR (G ) o(0) = Gra8)
z'dG%‘f(t) = H'G oo (t) +1 (€Cr(-0)o(t) + € Ci(-0)0(1)) — e Vn0Gs(-o)o (1)

-
+ S (G (t) = Gano(t))

dG —0),0 t / i '
ZM =+t G2(—U)7a<t> +1 (61¢G3(—U),0 (t) + ewG*U,U (t)) -

dt

i)\EO

I/nO'G4(_U)7g<t)

-
+ SR (Gl t) = oo 1)

dG5(—0) .o (1 , , A\
i A dt)’ ( ) = +t/G3(*o’),a(t) +1 <€Z¢G4(fo'),a-(t) + ewﬁGQ(,a—)’a—(t)) — ! 2EO VnUG—U,J<t)
iAR
+ 57" (Gaoa(t) — Cioa(1))
dG —0),0 t . . A
— Aok dt)7 (¥ = —I—t’G4(_(,),U(t) +1 (e’¢G_a,a(t) + 6Z¢G3(_g)7g(t)) _ Apo Vn0Go(—o) 0 (t)
IR
5 o (1) = G 1)
(A.15)
A.7. Matriz.
Denotaremos las entradas de una matriz 2 x 2 dela siguiente manera:
Mg, = ( +i - ) (A.16)

con ab representando las entradas de las matrices.
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