Simetria de I'Hamiltonia WZ sota C5;, 1 Cg,

Josep Planelles

May 8, 2015
La Taula de caracters del Cjy, és:
O3h E C;_ C; oy Sg— S5 E C’; Cy op 5’; Sg_ basis
A’ 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 J.
E’, 1 w w* 1 w w* 1 w W 1 w w* T+ 1y
E" 1 w* w 1w w 1w w 1 w* w T — 1y
A" 1 1 1 -1 -1 -1 1 1 1 -1 -1 -1 z
EY 1 w wr* =1 —w —w* 1 w w* -1 —w —w* | Jy+iJy
E" 1 w* w -1 —w* —w 1 w* w -1 —w* —w Jo —idy
E_ 1|1 —w w 1 —iw  w* -1 w —w* - w —w* | J_1/2
Ei)s 1 —w* w - w* —w -1 wr —w i —iw*  dw Ji/2
Es/o 1 —w w' - dw —w* -1 w —w* 4 —iw W
E 5|1 —-w w i —iw*  w -1 w —w =1 W —iw
Egp|l -1 1 & —i i 11 -1 —i i —
By |1 -1 1 —i i —~ -1 1 -1 i - i
where w = ¢ % and J; is the i-th component of the angular momentum.
La Taula de productes d’irreps de Cay, és:
A" B E' A" EY E" E_yy Eyy FEs;y E 55 E_3pn Esp
A A’ E; EL A" Eg{ Eﬁ E_1/2 El/Q E5/2 E_5/2 E_g/Q E3/2
E', E" A B!l E' A" E_5,5 FEsn By E_gpn E_yp Esp
E" E. E" A" E! E_ 35 Espn FEsp  E_1p E_ 55 Eip
A" A" E\ B FEs; E_5;5 E_i15 Eijs  Espp  E_gp
EY E'" A Eyy E_35 E_55 Esn FEsp  E_ip
E” E' FEs;n E_i E_35 FEsp  Eiyp  E_gp
E_1)2 E” A E" A" EY E'
Ey /2 E A E'. E" E"
Ess E' A E, E!
E 5,9 E" E” E"
E_3/2 .A// A/
Ey/a A"
L’Hamiltonia WZ és:[1]
F —-K* -—H* 0 0 0
-K G H 0 0 V243
-H H* A 0 V2As 0
0 0 0 F -K H
0 0 V2As —K* G —H*
0 V2A4 0 H* —H A



on:

= A1+A+A+10

= A1 —As+)A+90

= Ak? + AskY

= Azk? 4 A4k3

Ask? + AK (4)
= Agkik, + AH

= 2V2A.k_k.

= Ak%

A
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amb A, =0 (i, per tant AK = AH = 0) en el cas de WZ.

Considerem primer simetria rotacional pura. Calculem la simetria del diferents factors: (k2, k2 ) que entren en F,G i A,
k_%_ que entre en K i ki k., que entra en H (més els corresponents complexos conjugats), a partir de les simetries de: k,
(0), kg £k, (£1). Obtenim que:

F,G,A — (5)
K — (6)

K* — =2 (7)

H — 1 (8)

H - -1 (9)

La simetria de "'Hamiltonia i I’equacié simbolica d’autovalors de ’autovector fonamental amb moment angular total
F, = 3/2 resulta:?

o -2 -1 - - - 0 0
2 0 1 - -0 2 2
1 -1 0 - 0 - 1 1
- - - 0 2 1 31 |3 (10)
- - 0 -2 0 -1 1 1
- 0 - -1 1 0 2 2

Considerem ara un confinament triangular amb un planol horitzontal de simetria (Csp) i, com abans, calculem la simetria
del diferents factors: (k2, ki) que entren en F,G i A, k‘i que entre en K i kik. que entra en H (més els corresponents
complexos conjugats). Ho calculem a partir de les simetries de k. i k, £ ik, que d’acord amb la taula 1 sén A” i E/,,
respectivament.? Aleshores obtenim:

F.GA — A (11)
K — (E\)?=E. (12)

K* — E| (13)

H — FE.A"=F/ (14)

H* — E” (15)
(16)

La simetria de ’'Hamiltonia resulta

2
1Ometem el factor 2771 pel que han d’anar multiplicats tots els parametres A;.

2Recordem que la seqiiencia de valors de J, de les funcions de Bloch associades amb ’Hamiltonia 3 és: 3/2,—1/2,1/2,—3/2,1/2,—1/2.
3La reduccié de simetria Cso — C3 tnicament ens diu que les simetries sén A, F4, perd nosaltres estarem interessats en el comportament
enfront de oy, és a dir en el caracter bonding/anti-bonding, per aixd acudim a Csp,.




A g_ B _ _ _

B A Bl - - A
E// Eﬁ A' _ A/ _
_+ _ _ A E E! (17)
. w B o4 g
&~ BB A
i les funcions bonding i antibonding fonamentals seran:
A/ A//
El El/
El// E/
1 (18)
E" E’

Veiem doncs una situacié similar al cas ZB: la primera i quarta component (espin 3/2 i —3/2) tenen la mateixa simetria,
tant en el cas enllagant com en lanti-enllagant. Ara bé, si mirem l'eq. 3 veiem que element (1,1) no pot interaccionar
amb el (4,4) via pertorbacions de segon ordre, siné de tercer (e.g. HioHasHps 0 Hi3Hzs5Hs4).

Possiblement, la mescla en QDs-molecules de ZB no tinga paralilel en QDs-molecules de WZ, pero cal tenir en compte
que si fem zero el camp cristal-li i triem els parametres A; dintre de 'aproximacié quasi-ctibica, obtenim "'Hamiltonia ZB
en la direccié [111], el qual recupera exactament simetria rotacional si fem AK = AH = 0. Amb aco la pinta de la matriu
no canvia, pero el "tercer ordre” de pertorbacié és efectiu. Perque? Perque es converteix en segon ordre si canviem les
bases de Bloch adaptant-les de moment angular total, que suposa combinar columnes 2 i 6 per un costat i 3 i 5 per un
altre, cosa que origina termes que permeten el link dels elements 1 i 4 a segon ordre i no tercer.

Considerem ara el grup de 'hexagon.

ca e [c|or |o|@F[@r|i | [oufss |s [P | geime | ane
Ay |+l |+1 [+1 |+ [+ |1 |#1[#1 [+1 |#1 [+ [+ |R, X+, 2 |-

By |+1[-1  [+1 |-1 [+1 [-1 [+ ]2 [+ [-1 |0 |1 |- - 2

£, |1 [YE. 7 (-1 |8 48T (41 48 |87 -1 |-€ |47 [ReHRy an

e 41 |+8° |- |-1 |-87 |48 |41 |+87 |- |-1 [-87 [+ |RiR,
N A B e B N N A R v ) |-
+1[-8 & |+1|-8 - +1|-& |-& [+1 |-&8 |-&
A, [+1]+1 |41 |+ [+ [+ [-1 1 a1 f-1 |1 |1 |z g 2. 2(+y°)
B, [+1([-1 [+1 [-1 [+1 -1 [-1 |+1 [-1 |+1|-1 [+1 |- - y3x-y), x(x7-3y7)

+1|+8 [-&87 -1 [-&8 |+&7 [-1 |-& |+87 |41 |+8 |-€7 |xtiy RN 2.2
+1|+8" |€ |-1|€" [+&8 |1 |&" [+&8 |41 |+&" | |xiy - (2, y2) [y ), YY)l

E. |t €7 |-& |18 |-& -1 |+E7 |48 [-1 [+E7 |48
2u * *

- o2
+1|-8 |&* || | |1 |+ 487 |1 |+ |+87 | ; bz 2y

e=exp(2 mi/6)

Figure 1: Taula de caracters del grup Cep

Procedint de manera analoga, trobem en la taula de la Figura 1 que k. i k, £1 &k, sén de simetria A, i Eliu7 respectivament.
Per tant, k2 és de simetria (E{}))2 = Eg) i kyk, de simetria By, X A, = Eg). Les constants sén de simetria 4,. Amb
aco construim 'Hamiltonia:



Direct product table (for binary products only)

Céh Ag Bg Elg E2g Ay By Enn Ex

e | Ay Ey, Eyg A En Epy Ay

- By Ag Epg Eig By Ay Eyy Efy By

Ejg | Etg Eyy Ag@[A]®@Ey, 2B,@E;, Ep Ey 24,05 2By, ®Ep, | Ey

Eyg | Epg Eyg 2B, @ Eg A6 [A]6Ey,; Epy Epy 2B, @ Ey, 2A,8E,, Ejg

Ay Ay By Ey Epy Ag Bg Elg Ezg Ay

By By Ay Epy Eqy Bg Ag E?.g E].g By

Eqn Hit BE 2A; B Eyy 2By dEyy Elg E.?,g Ag (::] [Ag] (::] E_Zg 2 Bg ;2] Elg Enn

Eyy | Eou En 2B, ®Ey, 2A, @By, E)s Eyg 2B, @E A; & [A] 8By, | Egy
Ag Bg Elg E2g Ay By Epn En

Figure 2: Taula productes de simetries del grup Cgy,
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La funcié bonding fonamental (F, = 3/2) la podem deduir de 'Hamiltonia anterior, excepte la quarta component que en
el grup de la linia tenia un moment angular L. = 3 [f(#) = €3] i que per reduccié de simetria fins a Cg, (calculant els
caracters de f(6) en Cgp) concloem que pot ser B, o B,. L’equacié d’autovalors ens fa descartar B,,. El corresponent
antibonding el determinariem de manera semblant. Quedant aixi els autovectors:

E(JF)

lu
B

L2y

Allo important a remarcar és que primera i quarta component tenen simetries diferents i per tant no es poden mesclar.
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