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1 UVOD

1 Uvod

U ovom odeljku opisani su osnovni motivi i definisani problemi kojima se
ovaj diplomski rad bavi. U prvom delu dat je kratak opis kvantnih tacaka i
spintronike kao nove discipline u razvoju, dok je u drugom predstavljen cilj
samog rada.

1.1 Spintronika i kvantne tacke

Rad savremenih elektronskih uredaja bazira se na jednoj jednostavnoj osobini
elektrona, a to je njegovo naelektrisanje. Pored naelektrisanja, elektron ima i
spinske stepene slobode i trenutno se ulazu veliki napori, kako teorijske, tako
i eksperimentalne prirode sa ciljem kontrole i manipulacije ovim stepenima
slobode u realnim materijalima.

Spintronika, ili spinska elektronika, ima za cilj da razume interakciju
izmedu spina Cestice u nekom materijalu i njenog okruzenja (ostale cestice,
kristalna resetka) i da to znanje iskoristi za proizvodnju korisnih uredaja,
na primer spinskih tranzistora. Osnovni problemi sa kojima se spintronika
suocava su kako uspostaviti ili detektovati neravnoteznu spinsku populaciju,
odnosno stanje u kojem vec¢ina nosilaca ima odredenu orijentaciju spina, kao
i koliko dugo se dato stanje odrzava, odnosno posle koliko vremena se sistem
vrac¢a u ravnotezno stanje spinske popunjenosti.

Istrazivaci u oblasti spintronike koriste metode i rezultate iz razli¢itih
disciplina savremene fizike, od fizike poluprovodnika i optike, do fizike super-
provodnika i mezoskopskih sistema!. Takode ona uspostavlja vezu izmedu
ovih oblasti i na taj nacin daje bolji uvid u procese koji se deSavaju u samim
materijalima.

Jedan od objekata koji se ¢esto proucava u oblasti spintronike i od koga se
puno ocekuje su kvantne tacke. Najjednostavnija definicija kvantne tacke je
da je to nanostruktura u kojoj su nosioci naelektrisanja (elektroni ili Supljine)
ogranic¢eni u sve tri prostorne dimenzije. Kvantnu tacku mozemo da razliku-
jemo od kvantne zice, kod koje su nosioci ograniceni u dve dimenzije, dok
se slobodno kre¢u u trec¢oj, ili recimo od kvantne jame gde je ogranicenje u
samo jednoj dimenziji. Zbog ove svoje osobine kvantne tacke su veoma zan-
imljivi objekti za teorijsko proucavanje, jer ispoljavaju diskretnu strukturu
energetskih nivoa i mogu se posmatrati kao vestacki atomi.

'Mezoskopska fizika je podoblast fizike évrstog stanja koja proucava sisteme &ije se
dimenzije kre¢u u rasponu od nekoliko nanometara do nekoliko mikrona.
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Postoji nekoliko tipova kvantnih tacaka, koji se medusobno razlikuju kako
po nacinu proizvodnje tako i po potencijalnoj primeni. Tip sa kojim se
susre¢emo u ovom radu su takozvane samo-organizovane, koje se dobijaju
nanoSenjem, jednog sloja materijala na drugi osnovni sloj. Tipi¢an primer je
kvantna tacka sastavljena od CdTe koji se oblaze na osnovu koja sadrzi cink
(Zn'Te).

Dimenzije ovih objekata krec¢u se od nekoliko nanometara u pravcu rasta,
do nekoliko desetina nm u bo¢nom pravcu. Oblik je takode nepravilan i
mogucée su razne varijacije.

Moguce primene kvantnih tac¢aka su u proizvodnji efikasnijih solarnih pan-
ela, tranzistora, LED dioda, diodnih lasera, pa ¢ak i u biologiji kao agensi za
dobijanje kvalitetnijih prikaza procesa u c¢elijama. Jos jedna primena je i u
budué¢im kvantnim rac¢unarima, gde bi se koristile kao qubit-i.

Nedavno razvijene metode proizvodnje omogucavaju da se u pojedinacnu
kvantnu tacku ugradi atom Mangana. Ovaj atom je specifican po tome sto u
poslednjoj ljusci ima pet nesparenih elektrona, sa maksimalnom moguc¢om
projekcijom spina od g Eksperimenti vrSeni nad ovakvim sistemom su
pokazali da je moguce izvrsiti inicijalizaciju, odnosno postavljanje, i kontrolu
spinskih stanja pojedinacnog Mn atoma.

Koris¢enjem lasera sa odredenom polarizacijom moguce je podesiti spin-
sko stanje Mn atoma optickim putem [1], [2], [3]. Mehanizam po kojem
se ovaj proces odigrava joS uvek nije precizno utvrden, ali postoji nekoliko
mogucih objasnjenja.

1.2 Cilj rada

Osnovni cilj ovog diplomskog rada je da se izrac¢unaju vremena relaksacije,
odnosno verovatno¢e promene spinskih stanja kako za elektrone, tako i za
Mn atom u kvantnoj tacki. Takode pored ra¢una potrebno je utvrditi za-
visnost vremena relaksacije od relevantnih parametara (dimenzije kvantne
tacke, spoljasnje polje) i dati objasnjenje date zavisnosti.

Bitno je naglasiti da je ovo prvi put da se razmatra relaksacija spina
manganovog atoma u kvantnoj tacki. Upotrebljen je takozvani model spinske
necistoce [4], gde je Min atom tretiran kao necistoéa postavljena u elektronsku
gustinu raspodele.

Takode, u vecini relevantnih radova koji se bave kvantnim tackama, os-
novni oblik kvantne tacke je cilindar. Zbog rotacione simetrije, postoji
degeneracija elektronskih energetskih nivoa, $to ne odslikava realnu fizicku
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situaciju. Kako bi preciznije opisali elektronska stanja u kvantnoj tacki uzet

je oblik kvadra, ¢ime se data degeneracija gubi.
Dobijeni rezultati su na kraju diskutovani u svetlu postojec¢ih eksperi-

mentalnih rezultata iz literature.
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2 Teorijski model

U ovom delu su teorijski opisani procesi zasluzni za relaksaciju spina Mn
atoma. Prvo je opisan mehanizam mesanja spinskih stanja Mn sa orbital-
nim stanjima elektrona, a zatim je perturbativno uvedena elektron-fonon
interakcija kao jedan od moguc¢ih nacina relaksacije, s’ obzirom da direktna
interakcija sa fononima ne moze da dovede do promene manganovog spina.

2.1 Talasna funkcija

Tipi¢na kvantna tacka, iako mala u dimenzijama, sadrzi oko 10° atoma.
Egzaktno resavanje svojstvenog problema ovog mnogocesticnog sistema nije
moguce i zato se mora pribedi izvesnim aproksimacijama. Zbog prirode pro-
blema koji proucavamo, odnosno interakcije spina Mn atoma i elektrona,
jedini podatak koji je nama potreban je jednocesticna talasna funkcija elek-
trona.

U slucaju kvantnih tacaka nije mogucée u potpunosti primeniti Blohovu
teoremu o periodicnosti talasne funkcije. Umesto toga pojavljuje se takoz-
vana anvelopna funkcija, koja je sporo promenljiva i koja modulise inace
periodi¢nu funkciju. Ukupna talasna funkcija jednaka je proizvodu anvelopne
funkcije i Blohove funkcije sa periodom Bravaisove resetke. Anvelopnu funkciju
¢emo dobiti resavanjem Sredingerove jednacine za Gesticu u kutiji dimenzija
kvantne tacke.

Kao sto je ve¢ navedeno u uvodu, za oblik kvantne tacke uzet je kvadar,
dimenzija L,=15nm, L,=14nm, L.=3nm. Ovo je Cesto reSavan problem u
kvantnoj mehanici. Cestica je ograni¢ena potencijalom:

oo u ostalom prostoru

U(F):{ 0 0<r <L, (i—x,y,z)}

dok se za anvelopne funkcije (nadalje funkcije stanja) dobijaju:

8 xr . . z
Va(x,y, z) = \/ LI,L. sin(ﬂgi x) sm(WL—?y) 8111(721 z)

sa energijom

T _y+_z

£z 2L

—

n

2
h*n? [ng n,  n? ]
- *

2m
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Detaljno analiticko resenje ovog problema dato je u dodatku. Posto se
elektron ne moze smatrati potpuno slobodnim, masu elektrona je potrebno
zameniti efektivhom masom elektrona u CdTe koja je jednaka m} = k - my,
gde je mp masa elektrona u mirovanju, a k=0.106 (na osnovu [5]).

Brojevi pobude ng,,n, i n, mogu da se koriste da oznace odredeno stanje
elektrona tako da se funkcija stanja moze napisati i preko njih

wﬁ(xa Y, Z) = |nxnyn2>

2.2 Osnovni hamiltonijan
Osnovni hamiltonijan se sastoji iz tri dela i moze se predstaviti kao:

[A{U = ﬁe - F[B - g}%n—e

Prvi ¢lan je kineticka energija elektrona izrazena u formalizmu druge kvan-
tizacije:

n
He - Z Z Ei70617a6i70.7 g = (T? l) L= (n’ifm niy; niz)

=1 o

Suma se vrsi po svim stanjima elektrona pocevsi od osnovnog (i=1), do n-tog
stanja za razlicite orijentacije spina. Kreacioni (anhilacioni) operatori su dati
sa éz’o (¢i o) 1 deluju na vakuum tako sto stvaraju (unistavaju) elektron u or-
bitalnom stanju |n;s, ny, n;.) sa spinom o. Izraz za E; , je dat u prethodnom
odeljku.

Drugi ¢lan je hamiltonijan za Zeemanovo cepanje, posto se tacka nalazi
u spoljasnjem magnetnom polju, usmerenom duz z-ose

]:[B = ,uBgeBgz + ,uBgMnBMZ.

Jacina spoljasnjeg polja je B, dok su S, (MZ) operatori projekcije spina elek-
trona (Mn atoma) na z osu. Takode ¢, 1 gar,, su Landeovi g faktori za elektron
i Mn atom i njihove vrednosti su go=—1.67, gp,=2.02 (prema [5]) . Borov
magneton je pp=>5.788-107° %

Poslednji ¢lan hamiltonijana je interakcija koja je zasluzna za mesanje
spinskih stanja elektrona i Mn atoma:

. 1 <& . L . e
Hye =3 > Ji(R) [(C,T,Tcm — & e )M+ el e M el e M|

4,j=1
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gde su M i M~ operatori podizanja i spustanja spina Mn atoma i oni deluju
na standardni bazis kao:

M*)km) = Vk(k +1) — m(m + 1)|km + 1)

M~km) = Vk(k +1) —m(m — 1)|km — 1),

pa ¢e za spin Mn-a od g ova dva operatora biti reprezentovana kao:

M* =

>
coococo o
oooooﬂ
R

oooo&lo
coo wo o
oo oo o
=
oﬁloooo
R

|
I
ooooﬁlo
R

o O O o O
>

S O W o oo
o O O oo o o

o oo oo
=
ﬁlooooo
ot

Clan Jij(ﬁ) predstavlja jacinu interakcije izmene izmedu elektrona i Mn
atoma i moze se predstaviti kao Ji;(R) = J.% (R)s, (R), gde je J. konstanta
kuplovanja (J.=15 eV-A, prema [5]), dok je R polozaj Mn atoma unutar

kvantne tacke. Atom je postavljen priblizno na sredini kvantne tacke, tako
daje Ry = 7.4nm, R, = 6.9nm, R, = 1.6 nm.

2.3 Elektron-fonon interakcija

Nakon dijagonalizacije osnovnog Hamiltonijana, o ¢emu ¢e biti vise reci u
slede¢em odeljku, dobijena svojstvena stanja ¢e u sebi sadrzati razlicite ta-
lasne funkcije elektrona, kao i projekcije spina Mn i mogu se predstaviti kao:

(Wa) = Y e mln]s)m),

n,8,m
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gde |n) oznacava orbitalno stanje elektrona (|n) = |n,nyn.)), |s) spinsko
stanje elektrona (|s) = |+) ili |s) = |—)), a |m) spinsko stanje Mn. Energija
ovih stanja je:

Ho|lTo) = €| ¥s) a=1,2,3,...

Da bi se opisao prelaz, odnosno promena odredenog spinskog stanja Mn
atoma, mora se uvesti interakcija koja ¢e prevoditi ceo sistem iz jednog svo-
jstvenog stanja u drugo. Posto je energetska razlika izmedu nivoa razmatra-
nog prelaza veoma mala, idealan kandidat za ovaj proces je elektron-fonon
interakcija, odnosno relaksacija preko akustickih fonona [6], [7], [4]. Zbog
velikih vrednosti energije, opticki fononi ne mogu da dovedu do razmatranog
prelaza, pa se zato interakcija sa njima moze zanemariti.

Postoje dva moguca nacina interakcije elektrona sa fononima. Prvi je
preko takozvanog deformacionog potencijala, dok je drugi preko piezo polja.
Za svaki od ova dva tipa interakcije postoje tri moguce mode oscilovanja
reSetke, jedna longitudinalna i dve transverzalne, medutim doprinos ovih
moda interakciji nije isti, pa se tako na primer transverzalne oscilacije mogu
zanemariti prilikom interakcije usled deformacionog potencijala.

Hamiltonijan za energiju fonona je isti za oba tipa interakcije i moze se
predstaviti kao:

Hy, =Y hwga b b,
3
gde su I;g N (bg) operatori kreacije (anhilacije) fonona sa talasnim vektorom ¢
i energijom Awg . Indeks A (A = 1,2, 3) prebrojava razli¢ite mode oscilovanja.

Disperziona relacija, odnosno veza izmedu talasnog vektora i energije
fonona je za oba tipa interakcije linearna® i data je sa |q] = wgf, gde je
vy brzina zvuka za datu modu. Brzina prostiranja longitudinalnih oscilacija
je v = 3083 7, dok je za transverzalne vy, = 1847 “*. Podaci za brzine su
uzeti iz [8].

Interakcija fonona sa elektronom u kvantnoj tacki je data preko hamil-
tonijana:

ﬁep = Z Mq-;)\@)jj»—i‘ l;,q»)ei‘ﬁ
qA

Clan Mg\ se naziva matrica rasejanja i zavisi od nacina na koji elektron
interaguje sa fononima. Kod interakcije usled deformacionog potencijala ovaj
clan je proporcionalan sa ,/q, dok je za interakciju preko piezo polja Mgy ~

2Posto se radi o akustickim fononima
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\/ia. Takode, smatra se da samo longitudinalni fononi doprinose interakciji

preko deformacionog potencijala, dok se kod piezo polja moraju razmatrati
sve tri mode oscilovanja. Izrazi za svaki od ovih ¢lanova su:

’ Def ‘2 — hD2|§|
=1 2V pu,

MPzezo 2 _ hf (3ququ>2

| e = — o7
UVia |q |

|MP1ezo |2 — hg (ql“qy yqz + qqu - (BQZ‘quz)2>
Uta 71° g
gde je £ = %, a ¢ = (¢ qy,¢:). D je konstanta deformacionog po-

tencijala (D=>5.1eV'), p je gustina materijala za CdTe (p = 4850 %), V je
zapremina sistema, e je naelektrisanje elektrona (e = 1.6 - 10712 C), hyy je
piezoelektritna konstanta (hiy = 3.94 - 10° £) a k je staticka dielektri¢na
konstanta(k = 9.6). Svi podaci su preuzeti iz [9].

2.4 Racunanje vremena relaksacije

Posto je interakcija elektrona sa fononima energetski znatno slabija od svih
¢lanova u osnovnom hamiltonijanu, ona se moze smatrati perturbacijom, pa
se verovatnoca prelaza izmedu dva stanja moze racunati Fermijevim zlatnim
pravilom. Ova verovatnoca se ¢esto naziva i brzina relaksacije i oznaéava se

sa I';r, dok se takode koristi i pojam vremena relaksacije 7,5 = iy Brzina
relaksacue se moze izraziti kao:
iq-T = 1 1
Linp= Z| AP (W 477w ] x (g + 5 £ 5)0(er — € £ Twgy)

Poslednji ¢lan odrazava ¢injenicu da energija prilikom prelaza mora biti

ocuvana, odnosno da je razlika energija izmedu nivoa jednaka energiji fonona.
Znak + zavisi od toga da li je fonon nestao ili nastao, dok je ng srednji

broj fonona u stanju (¢, A), na temperaturi T i dat je Boze raspodelom:

_ 1
nq‘7>\ = hwqa’/\
eksT —1
Deo koji potice od talasnih funkcija se naziva i form faktor i moze se razviti
po vektorima starog bazisa:
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(Tfle [ T) = > el Ch o (n's'm/ €97 Insm)

n,S,Mm

f

= Crrgim Crnsm0s,5' O (n'| eiqﬂn)

= > Clun{/le™n)
n'nsm
Clan (n'|e’¥7|n) se moze dalje zapisati, uzimajuéi u obzir da su svi pravci
nezavisni:
(n'|e'T7|n) = (n.n/ nl|e Tt eta2) |y non )

z'ylhz
L; /
8 Looonkw T
= — H sin(——x;)e" % sin(—ux;)dx;
1=,Y,2

Form faktor se moze obeleziti i kao I;;(¢s,qy,q.) pa je izraz za brzinu
relaksacije:

2w N 1 1
Liep =4 > Mg P (4o, gy g2 X (Rga + 5 T 5)0(er —ei £ Twgy)
g,

Sa sume po ¢ u prethodnom izrazu moze se pre¢i na integral u prostoru

E — /
q‘) ( ) 7

pri cemu ¢e 0 -funkcija ograni¢iti integraciju po celom prostoru na sferu
polupreénika qq gde je:

_ B — B

q
¢ hvla(ta)

a F; 1 By su energije pocenog i krajnjeg stanja.

Iz prethodno recenog jasno je da se brzina relaksacije dobija usrednjavan-
jem funkcije 1;£(qs, gy, g.) po sferi polupreénika qo (slika 1.1). Sa Dekartovog
koordinatnog sistema prelazi se na sferne koordinate, tako da brzine relak-
sacije za moguce nacine interakcije postaju:

1 : i
= = Magy [ [ sinol(w1e7v) Pdsag
d

9
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1
— = Mygy / / sin® 0 cos?  sin? ¢ cos? ¢
Tpl
(0|7 5) *dhdep
1
— = Muqy / /(sin5 6 sin?  cos? @ +
Tpt

+sin® 0 cos?  — 9sin® @ cos? A sin?  cos? )

(W4T W) *dOdp
Koeficijenti My, M, i M, se mogu predstaviti kao:

AD?> 'V 1 2me D? e

My = 3 -
di QVPUZQ 87T3 hvla h 8vl2ap hﬂ-2
A B2 V 2 e 8e ( chia )2
Pipt) = T2 PV Via(ta) 8T I MUjaay PR\ KUla(ta)

Zbog slozenosti oblika funkcije I;; prethodna tri integrala je veoma tesko
resiti analitickim putem. Umesto toga u ovom radu je prihvacen drugaciji
pristup. Prvo su analitickim putem dobijeni pojedinacni ¢lanovi u sumi
za I;;, odnosno (n/[e’"|n) (ceo postupak je dat u dodatku), zatim su nu-
merickim putem racunate brzine relaksacije.

qxaqy’qz)

Slika 1: Sfera po kojoj se vr§i integracija

Uveden je parametar podele (d), kojim je sfera podeljena na male delice
Cija je povisina AP = g3 sin 0A0Ap, gde je A =2 | Ap = 2.

10
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Prethodno usrednjavanje je vrseno preko sume >,  [;f(0, 0)AP. Pre-
ciznost ovog racuna zavisi od veli¢ine d. Za velike vrednosti ovog parametra,
prethodna suma konvergira ka trazenom integralu.

Na ovaj nacin dobijena je verovatnoca da sistem prede iz stanja |¥;) u
stanje |U;). U realnim sistemima koji se nalaze na odredenoj temperaturi
sistem se u pocetnom trenutku moze na¢i u proizvoljnom stanju. Za svako
stanje postoji odredena verovatnoc¢a da bude popunjeno. Ako zelimo da
kazemo koliko je prosecno vreme za koje elektron ili Mn atom promene pro-
jekciju svog spina, potrebno je da izvrsimo usrednjavanje po svim pocetnim
stanjima. Tako se srednja brzina relaksacije dobija kao:

Fsr :7—3;1 = Zfzzrzﬂfa
i /

gde je za svako pocetno stanje (i) rac¢unata suma po svim moguéim finalnim
stanjima (f) i ovaj doprinos je pomnozen sa tezinom pri usrednjavanju:

E;
f; = Ce KT
Konstanta C je uvedena zbog normiranja i jednaka je:

1
C=—

> e_ﬁ;r[

11



3 NUMERICKI REZULTATI

3 Numericki rezultati

U ovom odeljku predstavljeni su dobijeni numericki rezultati. Pre racunanja
vremena relaksacije, prvo je bilo potrebno resiti svojstveni problem osnovnog
hamiltonijana, sto je opisano ukratko u prvom delu, a zatim slede i rezultati
od najveceg interesa za ovaj rad. Relaksacija spina Mn atoma je razmatrana
odvojeno od relaksacije spina elektrona. Za Mn atom je posmatran pojed-
inac¢an prelaz, dok je za elektron vrseno usrednjavanje po prvih Sest nivoa i
po svim F,. Uzeto je da se kvantna tacka nalazi na sobnoj temperaturi od
T=295 K.

3.1 Dijagonalizacija Hamiltonijana

Prilikom resavanja svojstvenog problema osnovno pitanje je koje funkcije
uzeti za pocetna bazisna stanja, odnosno kolike ¢e biti dimenzije matrice
hamiltonijana.

Elektron u odredenom orbitalnom stanju moze da ima dve projekcije
spina i kuplovace se sa Mn atomom koji ima Sest spinskih stanja. Zato
jednoj orbitalnoj funkciji elektrona odgovara 12 mogucih funkcija stanja.

Pravilo prilikom resavanja svojstvenih problema ovog tipa je da se broj
razmatranih pocetnih stanja povecava sve dok svojstvene energije ne poénu
da konvergiraju ka odredenim vrednostima. U ovom radu je posmatrano
prvih 10 orbitalnih stanja elektrona, sto daje 120 pocetnih bazisnih funkcija
stanja, odnosno matricu hamiltonijana dimenzija 120x120. Jedna od ¢injenica
koje olaksavaju dijagonalizaciju ove matrice je komutacija sa operatorom pro-
jekcije ukupnog spina F, =M.+ 5.,

[ﬁo,ﬁz] — O

Dokaz komutacije je dat u dodatku. Posto je F, dobar kvantni broj, matrica
osnovnog hamiltonijana je blok-dijagonalna, sa podmatricama na dijagonali
¢ije su dimenzije 10 x 10 (za F, = +3) 1 20 x 20 (za ostale F,).

Za dijagonalizaciju ove matrice upotrebljen je LAPACK, softverski paket
koji sadrzi skup metoda iz linearne algebre, medu kojima je i metoda za
dijagonalizaciju simetri¢ne realne matrice.
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F.=-3 0 0
0 F,=-2 0
Ho =
0 0 F, 0
0 0 F.=3

Nakon resavanja svojstvenog problema dobijaju se energije i stanja si-
stema elektron-Mn atom. U sledec¢oj tabeli dati su koeficijenti mesanja i
vrednosti energija za prva cetiri energetska nivoa, pri vrednosti spoljasnjeg
polja od B=5T. Zbog dimenzija tabele nije moguce prikazati koeficijente
mesanja za svih 20 relevantnih funkcija stanja, ali su dati najdominantniji.

E.meV]| T+ [1-=-3] R+-3] [2—-3)
428.7 —2.70-107' [ 9.62-107 | —2.31-107* | —6.89-107°
429.5 9.62-10"' | 2.70-10! 1.51-107* | —2.17-10~*
476.0 1.90-107* | 1.25-107% | —3.46-10¢ 9.99 1071
477.0 —2.09-10"* | 1.82-107* | 9.99-10"' | 3.46-10~*

3.2 Zeemanovo cepanje

Zbog slaganja spina Mn atoma i elektrona, pocetni spinski prostor HD @ HM™
se razlaze na dva potprostora. U prvom je ukupan spin F; = g + % =3, i
pri nultom polju postoji sedam degenerisanih nivoa, dok je u drugom spin
Fy =5 — £ =21 pri nultom polju je petostruko degenerisan.

Sa ukljucivanjem polja dolazi do ukidanja degeneracije i iz osnovnog i pr-
vog pobudenog nastaje 12 novih nivoa. Ovo je takozvano Zeemanovo cepanje.
Prelazi koje ¢emo posmatrati odigravaju se upravo medu ovim nivoima. Re¢
je o prelazima iz pobudenih stanja (F'=2, F, =0, £1,£2) u osnovna (F =3,
F,=0,4+1,£2 +3)
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3.2 Zeemanovo cepanje 3 NUMERICKI REZULTATI

Kao posledica ¢injenice da fononi ne mogu da interaguju direktno sa spin-
skim stepenima slobode, perturbacija koju smo koristili ne moze da promeni
vrednost F,, pa su dozvoljeni samo prelazi pri kojima je F, ocuvano, odnosno
|[F=2,F,) - |F=3,F,)i|F=3,F,) = |[F=2,F.,).

Sistem u stanju sa najnizom energijom ima najveéu vrednost projekcije
spina, odnosno spin elektrona i Mn atoma su paralelni. Ovo je posledica
feromagnetne interakcije (.J;;>0). Medutim zbog ¢injenice da je

gnin >0>gea

pri vrednostima polja ve¢im od 4T, Zeemanov ¢lan u hamiltonijanu postaje
dominantan i dolazi do ukrstanja nivoa tako da za vece vrednosti polja os-
novno stanje nema maksimalnu projekciju spina.

432 — 1 T T T T T T T T T T T T T T T 432
431 431
430 430
429 429

428 428

E[meV]

427 427

426 - 426

425 425

Slika 2: Zeemanovo cepanje energetskih nivoa u kvantnoj tacki. Prikazani su podaci
za dva najnizZa nivoa u energetskom spektru.Punom linijom oznaceni su nivoi sa
ukupnim spinom F = 3, dok su isprekidanom oznaceni oni sa F = 2.

Sa porastom jacine polja razlika energija izmedu nivoa nastalih cepanjem
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raste (Slika 2). Sa porastom rastojanja izmedu nivoa, mora doéi i do porasta
energije fonona koji mogu da izazovu dati prelaz.

Za akusticke fonone vazi linearna disperziona relacija. Energija fonona
je proporcionalna talasnom vektoru. Kako energija raste skoro linearno i
razlike u energijama ¢e biti linearne, pa se tako menja i talasni vektor sa
poljem (Slika 3). Iz zavisnosti energije nivoa od polja vidimo da upravo ona
mala nelinearnost koja je dovela do ukrstanja nivoa sa razli¢itim F', sada
dovodi do male nelinearnosti talasnog vektora sa poljem.

Posto su odnosi talasnih vektora za transverzalnu i longitudinalnu modu
obrnuto proporcionalni odnosu njihovih brzina, zakljucujemo da je oblik za-
visnosti ¢ od B u ova dva slucaja priblizno isti.

14 — 11—+ 14
12 412
10 1.0
E 08 |- —08
[
=
S 06| 406
04 |- 04
02| 402
l l l l l l l l l
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Slika 3: Zavisnost talasnog vektora longitudinalnih fonona od spoljsnjeg magnetnog
polja. U pitanju su fononi nastali prilikom prelaza izmedu nivoa sa navedenim F,
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3.3 Uticaj spoljasnjeg polja

Spoljasnje polje utice na vreme relaksacije na dva nac¢ina. Prvi je prethodno
spomenuta promena talasnog vektora fonona, dok je drugi promena koefici-
jenata mesanja pocetnih vektora stanja. Njihov red veli¢ine ostaje isti, ali se
njihov relativni odnos menja. Ova promena ne utice na red veli¢ine vremena
relaksacije, pa zato i nije detaljnije razmatrana. Ipak, potrebno je nagla-
siti da za odredene vrednosti polja nije mogucée utvrditi dominantno spinsko
stanje. Ovo se desava za male vrednosti polja, kada su nivoi jos uvek ener-
getski veoma bliski i kada su pocCetna stanja jos uvek dobro izmesana (Slika
4).

25 25

15 1.5
1.0 - 1.0
0.5 0.5
= 0.0 - 0.0
-05 -0.5
-1.0 - -1.0
-1.5 -1.5
-20 - -2.0
-25 -2.5
T T T T T
0 2 4 6 8 10
B[T]

Slika 4: Srednja vrednost projekcije manganovog spina za prvih deset energetskih
nivoa nastalih Zeemanovim cepanjem.

Uticaj preko talasnog vektora se moze podeliti na dva dela. Prvi je di-
rektan, jer talasni vektor figuriSe u matrici rasejanja, dok je drugi indirektan
i potice od form faktora. Form faktor je oscilatorna funkcija talasnog vek-
tora (Slika 5).Primenjene vrednosti polja mogu da promene talasni vektor u
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10-19 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 10

g [Y/nm]

Slika, 5: Promene usrednjenog form faktora sa talasnim vektorom za sve tri mode.
Uzeti su koeficijenti mesanja za vrednost polja od 5T za prelaz iz prvog pobudenog
u osnovno stanje, dok je ¢ menjano nezavisno od polja i energije prelaza

opsegu od 0.3 do 1.0 % (pocetak grafika), tako da se ne o¢ekuje oscilatorna
zavisnost vremena relaksacije za date vrednosti polja.

Razmotrimo sada detaljnije promenu spinskog stanja Mn atoma sa poljem
(Slika 6). Stanja sa datim F, za dominantno spinsko stanje Mn mogu da
imaju vrednosti F, —% ili Fz—i—% i ispostavlja se da prelaz iz prvog pobudenog u
osnovno stanje odgovara upravo promeni izmedu ove dve vrednosti. Kao sto
je veé receno, za slaba polja nije bas moguce reéi koje je dominantno spinsko
stanje, ali primenjena formula za racunanje je i dalje na snazi. Za vece
vrednosti polja stanja su jasno definisana i prelaz jasno odreduje promenu
stanja.

Posmatrajuéi prethodne grafike moze se zakljuciti da je relaksacija usled
interakcije preko deformacionog potencijala najverovatnija. Brzina relak-
sacije usled deformacionog potencijala je direktno proporcionalna treé¢em
stepenu talasnog vektora, za razliku od ostalih moda gde je proporcionalna
prvom. Takode dobija se ocekivani pad vremena relaksacije sa porastom
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1000

100

T[ns]

10

100

10

T[ps]

0.1

1000

T[ns]

100

—v—Fz=1

——Fz=2

10 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 10
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
B[T]

Slika 6: Zavisnost vremena relaksacije spina Mn atoma od spoljasnjeg polja. (a)
Relaksacija usled deformacionog potencijala. (b) Relaksacija usled piezo polja (za
longitudinalne fonone). (c)Relaksacija usled piezo polja (za transverzalne fonone).
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pocetnog polja.

Ono §to je posebno zanimljivo prilikom ra¢unanja ovih vrednosti je da
vremena relaksacije zavise i od broja uracunatih orbitalnih stanja elektrona.
Zato je u programu bilo neophodno uzeti bar deset stanja, da bi se dobili
konvergentni rezultati. Tipi¢no osnovno stanje za neku vrednost F), je oblika:

10) = oW1, +, M.y) + BY|1, —, Mao) + @2, +, M) 4+ P2, — M.y) ...,

gde je M,;, = F, — % (M, = F, + Koeficijenati mesanja a® i 6
za nekoliko redova veli¢ina veci od oz%") S™ zan # 1. Prvo pobudeno stanJe

takode mozemo napisati kao:
’\I}l> = al(l)’L +7 Mz1> +ﬁl(l)’17 ) Mz2> +O/(2)|27 +7 Mz1> +6/(2)‘27 ) Mz2> e

i ponovo su o M, 3" za nekoliko redova veli¢ina veéi od o™ 3™ n £ 1.
Dominantno orbitalno stanje ove dve funkcije je jednako, sto se i ocekivalo
jer su nastale Zeemanovim cepanjem.

Na osnovu ovog moze se ocekivati da samo ¢lanovi koji poticu od domi-
nantnih orbitalnih stanja (u ovom slucaju je to osnovno stanje) imaju uticaj
u form faktoru i da se ostali ¢lanovi mogu zanemariti.

Medutim, posto su stanja |¥) i |¥’) dobijena dijagonalizacijom pocetnog
hamiltonijana, vazi da je (V|¥’) = 0, odnosno

N

Y (@' 4 g gy — g

n=1

a posto su koeficijenti najveéi za n = 1, dobijamo da je:
*(1 + ﬁ*(l)ﬁ

Odavde zakljucujemo da najveéi doprinos u form faktoru imaju ¢lanovi kod
kojih se orbitalna stanja razlikuju, najmanje za +1. Ovo ima smisla i sa
stanovista relaksacije, jer fononi ne mogu da izazovu prelaze izmedu istih
orbitalnih stanja, pa se u razmatranje moraju uzeti bar dva razli¢ita orbitalna
stanja elektrona.

Ovo je jasno ilustrovano na slici 7 gde su data vremena relaksacije racunata
na dva nacina. U prvom slu¢aju su posmatrani samo dominantni ¢lanovi u ta-
lasnoj funkciji, dok su u drugom u obzir uzeti svi ¢lanovi. Vremena koja se do-
bijaju pri ovako gruboj aproksimaciji su daleko od ocekivanih i trebalo bi da
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Slika 7: Zavisnost vremena relaksacije od spoljasnjeg polja. Posmatran je prelaz
iz prvog pobudenog u osnovno stanje za F, = 2. Punom linijom su oznacena
vremena racunata aproksimativnom metodom, dok su isprekidanom ona dobijena
racunangem celog form faktora.

teze ka beskonacnosti za a*Ma’® + 5151 — 0, odnosno u slu¢aju hamil-
tonijana generisanog sa samo jednom orbitalnom funkcijom elektrona. Zbog
oblika hamiltonijana koji je zasluzan za perturbaciju, odnosno osobine da je
prilikom prelaza F, oCuvano, vreme relaksacije za spin Mn za neko F, jed-
nako je vremenu relaksacije za elektron za to F, tako da se vreme relaksacije
za elektron dobija usrednjavanjem po svim vrednostima F,. Takode, za sis-
tem u ravnoteznom stanju na datoj temperaturi postoji odredena raspodela
mogucih pocetnih stanja, pa je potrebno izvrsiti usrednjavanje i po ovoj
raspodeli kako bi se dobilo srednje vreme relaksacije za elektron u kvantnoj
tacki. U ovom usrednjavanju racunati su samo oni prelazi kod kojih je razlika
energija manja od 10meV, jer akusticki fononi mogu da izazovu samo prelaze
izmedu ovih stanja.

Za elektron je moguce racunati vremena za dva tipa prelaza, iz |—) u |+)
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iiz |[+) u|—). Odnos ova dva vremena je dat kao

—(Bi—Ey)
Ti}l =e¢e kBT Tf_i
Na malim temperaturama jedan od ova dva prelaza postaje verovatniji od
drugog. U ovom radu proucavana je relaksacija na sobnoj temperaturi, tako
da ¢e za male razlike izmedu energetskih nivoa izmedu kojih posmatramo
prelaz koeficijent proporcionalnosti teziti jedinici, pa je verovatnoca za ova
dva tipa prelaza jednaka (Slika 8).

100

10

T[ps]

0.1

0.01

Slika 8: Srednje vreme relaksacije elektrona. Vremena sa indeksom 17 odgovaraju
prelazu |+) — |—), dok vremena sa indeksom 727 prelazu |—) — |+).

3.4 Uticaj dimenzija kvantne tacke

Kao i spoljasnje polje, dimenzije kvantne tacke mogu da uticu na vreme
relaksacije na dva na¢ina. Prvi je preko promene energija fonona, odnosno
preko talasnog vektora, dok je drugi preko koeficijenata mesanja.
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Zbog karakteristicnog oblika kvantne tacke posmatrana je promena di-
menzija duz z pravca, pri ¢emu su ostali parametri ostali nepromenjeni ( za
polje je uzeta vrednost od 5T ). Takode ocuvan je i relativni polozaj Mn
atoma u okviru kvantne tacke.

Dimenzije kvantne tacke su najmanje u pravcu z-ose. Energija potrebna
da se tacka pobudi duz ovog pravca je najve¢a u odnosu na pobude duz x
ili y. Zato se prvo popunjavaju stanja duz ovih pravaca, dok je duz z sistem
veoma dugo u osnovnom stanju n,=1. Za prvih deset orbitalnih stanja, koliko
je ovde uzeto u razmatranje, nema pobude duz z. Ovaj pravac podjednako
doprinosi energiji svih nivoa.

Iz prethodno recenog moze da se zakljuci da promena dimenzija L., ne
moze bitno da utice na vreme relaksacije (Slika 9). Razlog lezi u tome $to
ova promena podigne (ili smanji) energije svih nivoa za podjednak iznos, dok
se relativni odnos izmedu energija pojedina¢nih nivoa ne menja.

Takode uticaj na koeficijente meSanja je neznatan. Posto je relativan
polozaj Mn atoma ostao nepromenjen, ni konstanta kuplovanja za Mn-elektron
interakciju (J;;(R)) se ne¢e promeniti, pa isto vazi i za koeficijente mesanja.
Da smo kojim slucajem ostavili Mn atom na svom poc¢etnom mestu i povecavali
dimenzije, verovatnoca da se elektron nade na mestu Mn atoma bi se menjala
i to bi direktno uticalo na stepen mesanja, pa i na vreme relaksacije.

Kao i u prethodnom slu¢aju moguce je izvrsiti urednjavanje po svim F,
i pocetnim stanjima kako bi dobili vremena relaksacije elektrona (slika 10).
Na osnovu veze izmedu ove dve relaksacije opisane u odeljku vezanom za
promene polja, dovoljno je reéi da se ni ovde ne uocavaju bitne promene.
Zbog date temperature vremena se ponovo skoro poklapaju i relaksacija preko
deformacionog potencija je i dalje najverovatnija.

Promene duz x i y pravca takode nemaju uticaj na vremena relaksacije.
Generalno mozemo da kazemo da posto smo posmatrali prelaz izmedu Zee-
manovih nivoa, kod kojih su orbitalna stanja za dato F, jednaka, promene
dimenzija ne mogu da uticu na razlike energija izmedu posmatranih nivoa.
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Slika 9: Zavisnost vremena relaksacije Mn atoma od dimenzija tacke duz z-ose. (a)
Relaksacija usled deformacionog potencijala. (b) Relaksacija usled piezo polja (za
longitudinalne fonone). (c)Relaksacija usled piezo polja (za transverzalne fonone).
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1000 1,000

T [ns]
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Slika 10: Srednje vreme relaksacije elektrona u odnosu na dimenzije duz z. Vre-

mena sa indeksom ”17 odgovaraju prelazu |4+) — |—), dok vremena sa indeksom

727 prelazu |—) — |4).
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4 ZAKLJUCAK

4 Zakljucak

Svi relevantni procesi vezani za mesSanje spinskih stanja, kao i kasniju re-
laksaciju obuhvaceni su predlozenim modelom Hamiltonijana. Kao sto je
ve¢ receno izbor oblika kvantne tacke, interakcije mesanja ali i posmatranih
prelaza nas navodi na konstataciju da relaksacija preko akustickih fonona
mnogo viSe zavisi od uticaja spoljasnjeg polja nego od dimenzija kvantne
tacke.

Predlozeni model daje vremena relaksacije u opsegu od I1ns do 100us
u zavisnosti od tipa interakcije, jacine polja, ali i dimenzija kvantne tacke.
Takode moze se zakljuciti da je relaksacija usled deformacionog potencijala
najdominantniji proces. Dobijeni rezultati su u saglasnosti sa zaklju¢cima iz
[10]. U prethodno spomenutom radu se nalaze interpretacije eksperimental-
nih rezultata o optickoj orijentaciji spina.

Povecanje jacine spoljasnjeg polja utice na energetsku razliku izmedu Zee-
manovih nivoa, $to za posledicu ima povecanje talasnog vektora fonona koji
dovodi do prelaza. Vremena relaksacije direktno zavise od ovog talasnog vek-
tora. Sto se promene dimenzija tice, relativan polozaj Mn atoma u okviru
kvantne tacke se ne menja, pa se ne uocavaju ni promene vremena relaksacije.

Jedan od bitnih neocekivanih rezultata je i da relaksaciji najvise doprinose
pocetna bazisna stanja koja nisu dominantna i da se prilikom racuna mora
obratiti paznja na njih, inace se dobijaju vrednosti daleko od ocekivanih.

Cinjenica da za mala polja nije moguée tacno odrediti projekciju spina
Mn, odnosno da racunata vremena relaksacije nemaju fizicki smisao se ne
moze protumaciti kao nedostatak izabranog hamiltonijana, jer ¢e pri niskim
poljima nivoi uvek biti energetski veoma bliski i nepostojanje dominantnog
spinskog stanja je neminovnost.

U buducnosti bi pocetnom hamiltonijanu trebalo dodati i spin-orbit in-
terakciju, koja dovodi do dodatnog mesanja spina T1i |. Jos jedan od param-
etara koji ovde nije uzet u obzir a koji bi bilo interesantno posmatrati je i
polozaj Mn atoma. Uspesnost meSanja zavisi od verovatnoce da se slobodan
elektron nade u blizini Mn atoma, pa ¢e i vremena relaksacije zavisiti od ove
verovatnoce.
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A  Pomoéni racuni

A.1 Resavanje Sredingerove jednaéine

Resavamo Sredingerovu jednacinu
h? 9
s V@) 9(0) = B

2m Ox?

u 1D slucaju za elektron u potencijalu:

U(x):(o O<az<lL >

oo u ostalom prostoru

Pri ¢emu u oblasti bez potencijala dobijamo:

V() + 27;%(95) —0 E>0
Resenje ove diferencijalne jednacine je oblika:
Y(z) = Asin(k - x) + Bcos(k - ), k* = 2;72E
Pri ¢emu moraju biti zadovoljeni granicni uslovi
$(0) = ¥(L) =0,
odnosno - 2
=0 k= =)

Koeficijent A dobijamo iz uslova normiranosti talasne funkcije

L
2
|A|2/0 siHQ(%Tx)dx =1 = A= \/;

Generalizacijom prethodnog resenja na sve tri dimenzije dobijamo:

ng:x) sin(nLy7T

on,T
) Y) sm(L—Zz)

U(z,y,2) =

L.L,L sin(

a2 [n2  n2  n?
Blrwmon) = o | T+ 8+ ]
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A.2 Komutacija HiF,

Treba dokazati da osnovni hamiltonijan komutira sa operatorom projekcije
ukupnog spina [Hy, F.], gde je:
Hy=H,—H,—H

Mn—e

H, = ZZEMC Ciro

Hp = upgeBS. + ppg,, BM,

]\/In e 9 Z JU [ mém - 61,léj,l)Mz + éj’,léj,TMJr + éj,réj,lMi
1,j=1
Vidimo da svaki ¢lan u hamiltonijanu za kineticku energiju ne menja vrednost
spina, tako da on u spinskom prostoru deluje kao Jedlnlcm operator koji
komutira sa . Komutacija Hp je takode ocigledna, s obzirom da S, 1M,
komutiraju sa ukupnom projekcijom spina. Isto moze da se kaze i za prva
dva ¢lana u H Mn-

Jedini deo hamiltonijana gde je potrebno dati pun dokaz su poslednja
dva clana. Iz oblika ovih ¢lanova vidimo da ¢e i oni komutirati zato jer oni
dovode do spin-flipa, odnosno povecavaju projekciju jednog spina i u isto
vreme smanjuju projekciju drugog i obratno. Ovakva interakcija ne dovodi
do promene ukupne projekcije spina.

Operatori é;léﬁ i ég,Téj,l se mogu napisati i kao é;réjkg* i éjéjét pa je
potrebno dokazati komutaciju STM~ 1 S~M* sa E,.

[S"®M+, 5VZ(X)IAM + IAS®MZ}:

[S7, 8. )@ M* + S~ @ [M*, M)
=-S @M+ S @M =0,
jer je o R X R R
[S%,S.] = +£5F  [M* M.]=+M*
Dokaz za STM~ se dobija po analogiji.
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A.3 Analiticka resenja za form faktor
Potrebno je izracunati clan:
(AT = D Ol n),

gde je:

(€ ) = (L 10 )

] Li ! A ,
=7 H sin( niﬂ x;) e sin( niﬁ x;)dx;
0 i i

1=x,Y,2

Ovde imamo proizvod tri integrala koji je moguce resiti analiticki. Resenje
duz jednog pravca dobijamo na sledec¢i nac¢in. Prvo uvodimo smenu:

/

nzﬂ- / nﬂT
— — k.
L; ‘ L; ‘
Pa podintegralni izraz postaje:
sin kjw; - sin k- €97 = 5(005 k~x; — cos kta;)(cos qiw; + i sin g;x;)

1
= 3 (cos k™ x; cos q;r; — cos k' w; cos q;x;)

+ %(cos k™, sin g;v; — cos kT, sin g;x;)
= (Ri—Ry) +i(l} - I5),

gde je dalje uvedena smena k= =kl — k; , (k¥ = Kkl + k;) 1 iskoriséene su
formule za proizvod trigonometrijskih funkcija. Zatim je racunata vrednost

28



A.3 Analiticka resenja za form faktor A POMOCNI RACUNI

svakog od prethodno dobijenih integrala.

R

1 b
3 / cos k™ x; cos q;x;dx;
0

1 [
1/ [cos(k™ — ¢;)x; + cos(k™ + q;)x;)dx;
0

Lsin(k™ —qi)xi ;- Lsin(k™ +qi)xi g,
4 k—q 4 k+q
1sin(k™ — q;) L N 1sin(k™ + ¢;)L;

1 / 1

—(—1 (ni—nj)(_
Y
1

N TS A B RN L

) sin g; L;

Po analogiji se dobija da je ¢lan R} jednak

Ré _ _(_1)(ni+n§)

1 4d; .
5 = () sin(q;Lq),

dok je imaginarni deo:

L

1 [fh
— / cos k™ x; sin q;x;dx;
2 Jo

1 [h
2 / [sin(q; — k7)x; + sin(q; + k™ )z;]dx;
0
Lcos(q; — k™ )xi gy N Lcos(q; + k7 )x; g,
4 -k % 4 gtk 0
11 —cos(q; — k™) L; N 11 —cos(q; + k™)L,

Clan I% se ponovo dobija po analogiji:

1 ’ ) qi
—(1 — (=)™ cos ¢, L !
(1= ()0 cos g L) 5
It = 1 1 — (—1)mtn) cosq~L-] %
2= 3 S e
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Dobijen je slede¢i rezultat:

(e

ni) = (Ry—Ry)+i(l; — I)

Form faktor izmedu stanja n’ i n je proizvod prethodnih ¢lanova za sve vred-
nosti 4, odnosno za sve pravce:

/] ,igx _ 871713 . 1Cx.
()" n) = BT, [, + i3]

= R+ 131) - Ry — S+ i+ Ry
i njegov realni deo se moze predstaviti kao:

Rewn = 1 [ (R — $535) = 1 (R + Ry
dok je imaginarni

I = (31 (R — 3585) + Ry (RS + RoS)]

Kvadrat modula ukupnog form faktora je:

n/nsm n/nsm

Ovo reSenje je dalje iskoris¢eno prilikom pisanja programa za rac¢unanje vre-
mena relaksacije.
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