Rotacio de l'estructura cristal-lina del MoSs
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La figura 1 mostra dues possibles orientacions de la xarxa del MoSs i en la figura 2 veiem com és possible retallar un
triangle en les xarxes per aconseguir quantum dots triangulars amb frontera zig-zag o arm-chair. També se mostra que
una rotacié /3 de 'estructura cristal-lina del MoSy permet passar d’una a un altra orientacié i en conseqiiéncia canvia
el tipus de frontera, zig-zag o arm-chair, dels quantum dots triangulars.

e B S e s e S e s
5688586 ol

Y

y £ I

¢
=

4
<
<

e
<

D

£ £ ¢

-
<
<

-

<3
-4
<

&4
, YYY
j LYY; b
YY
Yy

. "&.(
%Céj(
o
<2
git
___d’ .
¢
7Y
7
Py
)
v

<

e

<

‘(_.{

<

4 g2
i

Figure 1: Dues orientacions o perspectives de la xarxa del MoSa.

Figure 2: Triangles de MoS; amb frontera zig-zag i arm-chair.

A. Korményos et al.[1] ham obtingut per a aquest compost un Hamiltonia k-p efectiu que incorpora els efectes de
espin-orbita, inclos el desdoblament (splitting) del a banda de conduccid.
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on els parametres «, 8 descriuen el trencament de la simetria electré-forat, x és responsable del trigonal warping,m = 1(—1)
segons ens referim al punt K o el K’. Finalment, el terme H,.,, és important per aconseguir un ajust quantitatiu de la
banda de valencia VB fora de les rodalies de K.

Podem reescriure aquest hamiltonia en la formas:
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on ky = (kz, ky), 01 = (05,0y), amb 0;,i = z,y, z les matrius de Pauli.

Efectuem una rotacié d’angle 6 al voltant de l'eix z (perpendicular a la xarxa 2D del MoSs). Si anomenem A} a les
components del vector A abans d’efectuar la rotacié i A; a les components despres d’efectuar-la, tenim que A, = A’,,
Ay = Al cost) — Al sinf, A, = A} sinf + A} cos), amb A=koq.

Calculem les rotacions de cada membre en 'equaci6 2. Els termes (€, + ak?) i (€. + Bk?) sén invariants perque ho és el
quadrat del modul del vector k;: k7 = k2 + k7. El terme (I + 0.) també perque ho és dbviament la identitat T i perque
una rotacié al voltant de ’eix z no altera o,. El terme 773 k: - 0y també és invariant perque el producte escalar de dos
vectors és invariant a la rotacié simultania dels dos vectors que es multipliquen. Amb aco trobem que la part Hy + Hg
més important de I'hamiltonia H.¢s és invariant sota rotacions al voltant de l'eix z.

Considerem el terme H,,p = ngkaZ - 0. Aquest també és invariant perqué ho sén separadament k* = k2 + k2 i el

producte escalar k_;g - 0¢. Finalment, considerem el terme de deformacié trigonal Hs,,. Tenint en compte el que hem dit
abans de com varien les components dels vectors amb la rotacié, després d’una poca algebra, trobem que:
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que particularitzat a 'angle § = /3, ateés que et = —1, queda:
/3 0 k‘2
HS’L{) ==K (k:2 J) = —Hsy (4)

En resum H.s és invariant sota una rotacié m/3 de I'estructura cristal-lina que converteix triangles amb frontera ziz-zag
en triangles amb frontera arm-chair, excepte el terme menor de deformacié trigonal Hs,, que canvia de signe. Per tant,
aquest és I'inic terme de H.f; que és sensible al canvi de condicions frontera ziz-zag vs. arm-chair. Per tant, podem
aplicar a H.ss les condicions frontera zig-zag a la vegada que canviem el signe del terme H3,, i el resultat hauria de ser
el d’aplicar a H.ss les condicions frontera arm-chair.

Ara be, hom pot llegir en la literatural2] que mentre que les condicions frontera zig-zag no mescla els valls K i K’, les
condicions frontera arm-chair si que els mesclen, encara que la condicié per a que hi hagi una mescla completa és que
tots el parametres de ’hamiltonia siguen iguals en les dos valls,[2] cosa que no és exactament aixi.[3] En altres paraules,
caldria usar ’hamiltonia efectiu 4x4 que té la forma de dos blocs 2x2, cadascun corresponent a una vall[2] i sobre ell
aplicar les diferents condicions frontera. Una alternativa més simple que pot capturar la fisica basica del problema és la
indicada més amunt: usar I’hamiltonia efectiu 2x2, inclos el termes de deformacié trigonal i aplicar condicions frontera
de hard-wall acompanyades del signe adient per a aquest terme, segon siga ’acabament de la frontera zig-zag o arm-chair.
Veure el paper de Guinea [4] per a un major aprofundiment en el tema.
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