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Motivation

Motivation

o Realisierung eines
Quantencomputers durch
Festkorper-Qubits

o Leistungsfahigkeit hiangt ab
von Lebensdauer

@ Spin-Bahn-Kopplung
beeinflusst Qubit-Dynamik
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Tight-Binding Modell

Erweiterung

Erweitertes Tight-Binding Modell

Min et al., Phys. Rev. B 74, 165310
(2006)

@ Storungsrechnung erfordert
weitere Zustdnde

@ Beriicksichtigung von s-und
p-Orbitalen

Matrixelemente:
HAyﬂ;A,u’(k) = HB,u;Byu’(k):tu‘Su,u’

3
HA:Htiﬂl(k) = HE,H;A,H’(k) = Z elk.éi t,u,,u’(éi)

i=1
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Tight-Binding Modell Erweiterung

Hamilton-Operator

Matrixelemente am K (K')-Punkt:

Orbital | A,s  A,px Apy, A p: B,s B,px B,p, B,p:
As s’

A, px p

A, py p

A, p; p

B,s s’

B, px p

B, p, p

B, p, p
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Tight-Binding Modell Erweiterung

Hamilton-Operator

Matrixelemente am K (K')-Punkt:

Orbital | A,s  A,px Apy, A p: B,s B,px B,p, B,p:
A s s

A, px 0

A, py, 0

A, p, 0

B,s S

B, px 0

B,p, 0

B, p, 0
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Tight-Binding Modell Erweiterung

Hamilton-Operator

Matrixelemente am K (K')-Punkt:

Orbital | A,s  A,px Apy, A p: B,s B,px B,p, B,p:
As s 0 0 0 0 tia e 0
A, px 0 0 0 0 Fia - Fip 0
A, py 0 0 0 0 —a  Fip I} 0
A, p; 0 0 0 0 0 0 0 0
B,s 0 Fia -« 0 s 0 0 0
B,px | Fia -0 +ip 0 0 0 0 0
B, p, «@ +if3 I} 0 0 0 0 0
B, p. 0 0 0 0 0 0 0 0

«, B: Modell-Parameter; s: relative Energie des s-Orbitals
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Tight-Binding Modell Erweiterung

Eigenwerte und Eigenvektoren

# E | As Ap. Ap, Ap, B,s B,p. B,p, B,p;

1 —y_ | == 0 0 0 0 Fia o 0

2 - 0 Fia -« 0 —y- 0 0 0

3 =24 0 +i -1 0 0 +i 1 0

4 0 0 0 0 1 0 0 0 0

5 0 0 0 0 0 0 0 0 1

6 s Yt 0 0 0 0 Fia Q@ 0

7 s 0 Fiaa —a 0 Yt 0 0

8 20 0 Fi 1 0 0 +i 1 0
- Wis

Adrian Auer Spin-Bahn-Kopplung in Graphen



Tight-Binding Modell Erweiterung
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Tight-Binding Modell Erweiterung
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Atomare Spin-Bahn-Kopplung

Aus Dirac-Gleichung:

Hso = —— s ([VV(n)] xp)-S

2(mec)

Fiir kugelsymmetrisches Potential (V(r) = V(r)):

o200
1 10V(r) 1 19V(r)
= Hso= 2(mec)? (r or p) 5= 2(mec)? (r or ) L-s
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Atomare Spin-Bahn-Kopplung

Naherung durch lokale atomare Beitrage:

Hso =Y _ Pu&iLi-S;

il

Matrixelemente: (X € A, B)

(X.pilHso|X,s) = 0

(X, pz|Hso| X, px) = —i&S,
(X, pz|Hso|X,py) = i§S«
(X, pz|Hso|X,pz) = 0
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Vorgriff

Zwei Moglichkeiten fiir Spin-Bahn-Kopplung in Graphen:

@ intrinsische Spin-Bahn-Kopplung (Dresselhaus-Term, Aso)

@ extrinsische Spin-Bahn-Kopplung (Rashba-Term, Ag)
—  erzeugt durch Symmetriebrechung
(BIA = Bulk Inversion Asymmetry)
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Einteilchen Stark-Effekt

Motivation:
@ Symmetriebruch
@ physikalischer Hintergrund

Externes elektrisches Feld:
HEF =eE ZZ,'
Matrixelemente: (X € A, B)

(X, pz|Her | X, s)

eEzO
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Storungsrechnung

Gesamter Stér-Hamilton-Operator AH = Hso + Hgp
Entartete Stérungsrechnung 2. Ordnung

S (mOIAH) G A HI)
EQ _ E©

J

Hin =

a5
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Storungsrechnung

Gesamter Stér-Hamilton-Operator AH = Hso + Hgp
Entartete Stérungsrechnung 2. Ordnung

HR) Z<m(°)IAHIJ'(°)><j‘°)|AH\n(°)>

0 0
je ES - E°

_ 3 (el 0) GO Heoln®) | (m a0l ) ) Hieln)

(0) (0)
j#4,5 —E; J#4,5 -

=HP,(30,50) =HZ),(SO,EF)

Z <m(0)|HEF|j(0)><j(0)|HSO|n(0)> N Z <m(0)|HEF|j(0)><j(0)|HEF|n(0)>

© ©
45 —E; 45 —E;

=HP,(EF,S0) =0
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Berechnung von HE\Q)Z;B,pZ(SOv SO)

P

H®) (SO,S0) =

A,pz;B,pz

> (A, pz|Hso i) (i |Hso B, pz)
(0)
j#45 —E
(A, pz|Hs0 /1) (19| Hso | B, p:) n (A, pz|Hs0|29) (2| Hso | B, pz)
_E(O) _E(O)
1 2

(A, pz|Hs013) 3 |Hso|B, pz) | (A, pz|Hs0[6') (6 |Hso|B, p-)

+ 0 + 0
—E9 —E?
n (A, pz|Hso|7©) (1) |Hso| B, p:) L (A, pz|Hso[8) (8" |Hso| B, p:)
_E(O) _E(O)
7 8

Adrian Auer Spin-Bahn-Kopplung in Graphen



Stér-Operatoren

Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung
Berechnung von H{ (SO, SO)
& A.pz;B.p, 2
Hi 12,0 (50,50) =

> (A, pz|Hsoli®) (i |Hso|B, p-)

©
s —E

(A, pz|Hso[1) (19 |Hso| B, p-)

(A, pz|Hso[2) (2| Hso| B, p-)

+

= _EI(O) _Ez(o)
=0 =0
4+ (ApelHso 39)(3®|Hso|B, p-) + A pz|Hs016©) (6”)|Hso|B, p-)
7E350) 7E6(0)
=0
L $A Pl Hso| 1) (1) Hso| B, pz) , (A, pe|Hso[8) (8| Hso B, ps)
_E(O) _E(O)
7 8

=0
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Stér-Operatoren

Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung
Berechnung von H{ (SO, SO)
& A.pz;B.p, 2
HY & ,.(S0,50) =

3 (A, pz|Hso i) (/| Hso B, p=)
_EO®
J

j#a.5

15 {(A Pz|Hso|A, px)(B, px|Hso|B, pz) + i(A, pz|Hso| A, px)(B, py|Hso|B, pz)

LilA, pe|HsolA, py ) (B, px|Hso| B, ps) — <A,pz|Hso|A,py><B,py|Hso|B,pz>]

— é i 2__§ 2 _
=~ 35(5Hi5) =~ 35 (57 =0

=0

<A7PZ|HSO|A7 pX> = —i§5y
<A7PZ|HSO|A5 p.V> = lgSX
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Berechnung von HE\Q,;)JZ;B,pZ(SO’EF) und H/(\zi[))Z;B’pz(EF,SO)

H®

A,pz;

8.5, (SO,EF) + HY) . (EF,S0) =

,Pz:B,pz

_ Z m®|Hso i) (/| Hur|n®) Ly (m®|Her i) (/| Hso |n)

(0) (0)
Jj#4.5 —E Jj#4.5 —E
B eEzo§ B eEZo§
=i (S iS)) =2i 5 = S
=:AR
= 2iArRS-

AR: extrinsische Kopplungskonstante (Rashba-Konstante)

<A7PZ|HSO|A7 Px> = _155}’
(A, pz|Hso|A, py) = i§S«
<A,pz|HEF|A,S> = eEZo
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Gesamtergebnis fir H 5\2,)3 Bp.

Insgesamt:
2 2 2
& sp = HE 5. (S0,80)+HY) o (SO,EF)+ HY) o (EF,S0)

= 2iAgS-

Matrixelemente fiir Spin-Anteil der Wellenfunktion:

(1 12iArS_|T) = 0
(112iArS-| 1) = 0
(L2iARS-| 1) = 2idn
(L2iARS_| 1) = 0
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

(2)

- ()
Matrixelemente Hy ) ., und Hg' 5

(2) _ lslg?
HA,pz:A,pz T g2 (25z - 1)
=:Aso
= —Xs0+2Xs0S:
Hl(S’z,Lz;B,pz = —Xs0 —2Xs0S:

Aso: intrinsische Kopplungskonstante (Dresselhaus-Konstante)
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Matrixelemente der Spin-Bahn-Kopplung

Orbital | A,pz1 A,pz1 Bipzr Bipzy | Apzr Apz, Bipzy Bipz,

A pai 0 0 0 0 | —2x0 0 0 2iAr

Aps. | 0 —2\s0 2w 0 0 0 0 0

B,p.i | 0 2\ —2\s0 0 0 0 0 0

B, pz,| 0 0 0 0 —2i)r 0 0 —2Xs0
K-Punkt K’-Punkt
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Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Matrixelemente der Spin-Bahn-Kopplung

Orbital | A,pz1 A,pz1 Bipzr Bipzy | Apzr Apz, Bipzy Bipz,

A pai 0 0 0 0 | —2x0 0 0 2iAr

Aps. | 0 —2\s0 2w 0 0 0 0 0

B,p.i | 0 2\ —2\s0 0 0 0 0 0

B, pz,| 0 0 0 0 —2i)r 0 0 —2Xs0
K-Punkt K’-Punkt

Effektiver Hamilton-Operator der Spin-Bahn-Kopplung

Heﬂ- e *)\SO + )\SOO-ZTZSZ + )\R(O-XTZS)/ - UySX)

Adrian Auer Spin-Bahn-Kopplung in Graphen



Stér-Operatoren
Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung

Bandstruktur

Effektiver Hamilton-Operator:
Hegr = —Aso + )\SOO—ZTZSZ + AR(JXTZS)/ - Jysx)

Energieliicke:
250 Ar =0
A= 2()\50 — )\R) 0 < Ar < As0 2/\SO ~ lueV
0 AR > Aso

K (K) k

E(K)
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Stér-Operatoren

Spin-Bahn-Kopplung Stérungsrechnung
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Neueste Ergebnisse

Gmitra et al., 21. April 2009

= fail Gmitra et al., arXiv:0904:3315v1
: T - o d-Orbitale dominieren Aufspaltung

= @ intrinsische Aufspaltung:
_
g 0 ) Ig; 2Xs0/1 = 24 peV
“ o5l ~ | o Dirac-Kegel werden in abgerundete Kegel

sl / | aufgespalten

/22" e 2-fache Entartung der Bander
1¢05%0 05 1

k| [10°A]
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Neueste Ergebnisse

Gmitra et al., 21. April 2009

8 Aer=0 B Al o NN
500\ / SO //'
\ N
25| : J 25| o
; -
3 o Iz) ol
Sl N ol / G|
S0 / 50
120590705 1 106 0 05 1 1 05 0 05 1 105 0 05 1
|k| [10’5A] | k| [1075A] |k| [1075A] |k| [107°4]

@ Zusammenspiel zwischen
intrinsischer und extrinsischer

Spin-Bahn-Kopplung = Bandstruktur z.B.

@ Gap hdngt vom Verhiltnis durch elektrisches
AR/BR ZU Aso/1 ab Gate einstellbar
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Neueste Ergebnisse

Zusammenfassung

e Tight-Binding Modell: s- und p-Orbitale
@ Storungstheoretische Behandlung der Spin-Bahn-Kopplung

liefert die Kopplungskonstanten:

_ lsle? _ eEz¢
ASO = oz AR = T35

Dresselhaus-Konstante Rashba-Konstante

@ Spin-Bahn-Kopplung fiihrt zu Energie-Liicke

o GroRenordnung der Aufspaltung wird durch neueste Ergebnisse

in Frage gestellt.



Neueste Ergebnisse

Quellen

e Min et al., Phys. Rev. B 74, 165310 (2006)

e Gmitra et al., arXiv:0904:3315v1 [cond-mat.mtrl-sci] 21 Apr
2009

Adrian Auer Spin-Bahn-Kopplung in Graphen



	Motivation
	Tight-Binding Modell
	Wiederholung
	Erweiterung

	Spin-Bahn-Kopplung
	Stör-Operatoren
	Störungsrechnung

	Neueste Ergebnisse

