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Resumen

En esta tesis, se investigaron las propiedades de transporte electrénico del grafeno con
distorsiones Kekulé. Se derivéo un Hamiltoniano generalizado para esta stperred, que
describe tanto las estructuras electrénicas previamente observadas como las nuevas
predicciones. Se utilizé este modelo para analizar el flujo de corriente en uniones pn
de grafeno con distorsiones Kekulé, revelando un fenémeno de transporte cooperativo
en el que el tunelamiento de Klein y el intercambio de valle ocurren simultaneamente.
Estas uniones presentan propiedades de filtrado y polarizacion perfectas para fermio-

nes masivos de Dirac, los cuales son cruciales para dispositivos de valletrénica.

Ademas, estudiamos una heterounién compuesta por dos tipos de grafeno Kekulé-O
con fases topologicas distintas. Demostramos que el orden y la magnitud de los enlaces
modificados introducen una fase en el término de masa efectiva del Hamiltoniano, lo
que resulta en masas reales, negativas o complejas que afectan la fase de Berry del
sistema. Esto puede inducir la formaciéon de estados de borde balisticos en la interfaz
de la heterounion. Analizamos las propiedades de transporte utilizando el método de
Funciones de Green Fuera del equilibrio, revelando una conductancia de e?/h para
los estados de borde, independiente de la orientacion de la subred del grafeno. Este
hallazgo sugiere que se pueden crear trayectorias de corriente con diferentes formas y

utilizarlas en dispositivos topologicos.
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Abstract

In this thesis, we studied the electronic transport properties of Kekulé distorted
graphene. We obtained a generalized Hamiltonian for Kekulé graphene that describes
already observed electronic structures and predicts new ones. We employed this model
to study the current flow in Kekulé distorted graphene in pn junctions, evidencing
a cooperative transport phenomenon, where Klein tunneling goes alongwith a valley
flip. These junctions act as perfect filters and polarizers of massive Dirac fermions,

which are essential for valleytronics devices.

Furthermore, we studied a heterojunction consisting of two types of Kekulé-O graphe-
ne with distinct topological phases. We demonstrated that the order and magnitude
of the modified bonds introduce a phase in the Hamiltonian effective mass term, resul-
ting in real, negative, and complex masses that affect the Berry phase of the system.
This can induce the formation of ballistic border states at the interface of the hete-
rojunction. We analyzed the transport properties using the Non-equilibrium Green
Functions method, revealing a conductance of €*/h for the border states, which is in-
dependent of the graphene sublattice orientation. This finding suggests that current

paths with different shapes can be created and utilized in topological devices.
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Capitulo 1

Introduccion

Desde su descubrimiento, el grafeno ha atraido la atencién de la comunidad cientifica
debido a sus interesantes propiedades electronicas y mecanicas. [22], 23] Este material
es un semimetal y presenta una dispersion energética lineal a bajas energias, seme-
jantes a la dispersion de particulas relativistas sin masa descritos por la ecuacion de
Dirac. Ademaés de esto, el grafeno presenta dos libertades de movimiento: el de subred
y el de valle. Ambos grados de libertad pueden ser manipulados para nuevos tipos de
dispositivos electronicos como la pseudoespintronica y la valletronica. El pseudoespin
de red es producto de la presencia de dos subredes triangulares de la estructura cris-
talina del grafeno y el pseudoespin de valle se debe a la formacion de conos de Dirac

en los puntos de alta simetria K y K'.[[]

Una forma de manipular el pseudoespin de valle es juntando los puntos inequivalentes
K y K’ en el punto I' de la primera zona de Brillouin. [I7] Esto puede lograrse
mediante la formacién de una supercelda V3 x V3 mayor a la celda unitaria del
grafeno asistida por una distorsion periddica de los enlaces, conocida como distorsion

de Kekulé. [5, [10] 13, [14]

'El pseudoespin de red proviene de las dos subredes triangulares que conforman la estructura
cristalina del grafeno. La zona de Brillouin producto de esta estructura genera dos puntos de alta
simetria inequivalentes, los puntos K y K.
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A B C

energy v
- ' K’

Figura 1.1: Zona de Brillouin del grafeno Kekulé. La zona de Brillouin de esta stpercelda es
V/3 x v/3 menor a la del grafeno pristino y los puntos K y K’ se doblan en el punto I' del
grafeno Kekulé. [6]

Esta distorsion en los enlaces debe su nombre al quimico August Kekulé, el descu-
bridor de la estructura molecular de la molécula de benceno, debido a la semejanza
que guarda el arreglo de modificaciéon de enlaces con la estructura de benceno. Es-
ta distorsion puede generarse al depositar epitexialmente grafeno sobre un sustrato
hexagonal con pardmetro de red mayor al del grafeno, como Cu(111), InyTey y Li

intercalado en capas de grafeno sobre un sustrato de SiC. [4] 11, [14]

Graphene CO=00 CO=00 0O=00=00 * C

@« Q00000
«w Q000000
Q00000000 C
«“ Q000000 S

Figura 1.2: Grafeno Kekulé en sustratos de a) Cu(111), b) IngTes y ¢) Li intercalado en
capas de grafeno sobre un sustrato de SiC. [4] 11l [14]

Gutierrez en su tesis doctoral propuso la existencia de dos tipos de distorsion de

Kekulé, llamados Kekulé-O y Kekulé-Y. [13]
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Figura 1.3: Imégenes de Espectroscopia de Efecto Tunel de: a) grafeno Kekulé-O sobre un
sustrato de Li intercalado y SiC, b) grafeno Kekulé-Y Cu(111). [4] [I4] Estructura cristalina
del grafeno: ¢) Kekulé-O, se puede observar que los enlaces modificados crean una estructura
dimerizada periddica. d)Kekulé-Y, los enlaces modificados forman una estructura periodica
con forma de Y.

La estructura electronica del Kekulé-O presenta una brecha de energia prohibida
proporcional al grado de deformaciéon del enlace pero con una degeneracion en los
valles, mientras que el Kekulé-Y presenta un acoplamiento del pseudoespin con el
valle y genera cuatro bandas con electrones rapidos y electrones lentos sin brecha de

energia prohibida.
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k k

Figura 1.4: Dispersion energética: Izquierda: Grafeno Kekulé-O, se osbserva la presencia
de una brecha prohibida, proporcional al nivel de la deformacién de los enlaces. Derecha:
Grafeno Kekulé-Y, se observan cuatro conos de Dirac con diferentes velocidades y sin brecha.

La estructura electrénica del grafeno con distorsion de Kekulé podria servir para
generar dispositivos valletronicos debido a que es posible . El objetivo de este trabajo
es estudiar las propiedades de transporte del grafeno Kekulé-O y Kekulé-Y en uniones
pn y en heteroestructuras con dos regiones topologicamente distintas. Encontramos
que los electrones en uniones pn de grafeno Kekulé experimentan un intercambio de
valle proporcional al grado de deformacion de los enlaces y que puede generarse una
polarizacion de valle perfecta dependiendo la energia de incidencia del electron. En
las heterouniones de grafeno Kekulé-O, mostramos la presencia de estados de borde
balisticos independientes de la orientacion de inyeccion de los electrones. Estos estados
de borde dependen de la fase de la masa efectiva, donde podemos encontrar un estado
de borde lineal si la fase es v = 7 o con una brecha menor a la brecha del bulto si

v = £27/3.



Capitulo 2

Antecedentes

La distorsion de Kekulé fue propuesta inicialmente para explicar la estructura de los
fullerenos [24] y posteriormente fue empleada para determinar si las distorsiones de
la red de grafeno podian explicar la presencia de solitones con carga fraccionada en
nanotubos de carbono. [5] En este trabajo se propuso un modelo que conectaba los
puntos de alta simetria K y K’, lo que generaba la mezcla de dos tipos de fermiones
de Dirac y se forma una masa efectiva que acopla el pseudoespin con el valle de los
electrones. [I7] A partir del descubrimiento experimental del grafeno [23], multiples
propuestas para su sintesis y caracterizacion fueron efectuadas, entre ellas depositar
grafeno sobre un sustrato con adatomos para poder generar la distorsion de Kekulé.
[6] La estructura electrénica de esta distorsion fue estudiada, evidenciando la existen-
cia de una brecha de energia prohibida proporcional al tamano de la deformaciéon de
los enlaces. |7, 8, [I7] Posteriores trabajos mostraron que existen diferentes estructuras
electronicas para una red hexagonal con distorsion de Kekulé [1I] que no correspon-
dian con las descritas por trabajos anteriores. Gutierrez mostré la presencia de un
nuevo tipo de distorsién de Kekulé al depositar grafeno epitaxial sobre un sustrato de
Cu(111), el cual llamé6 Kekulé-Y debido a la forma de “Y” dado que hay una mayor
densidad electronica en los enlaces de grafeno. [I4] Gamayun y Beenakker calcularon
la estructura electronica para el grafeno Kekulé-Y, el cual se diferencia del Kekulé

original (que Gutierrez bautizé como Kekulé-O debido a la forma tipo “O” que hacen
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los enlaces) por la presencia de cuatro conos de Dirac sin masa, con velocidades de
Fermi modificadas. [I0] La distorsién de Kekulé-Y muestra dos tipos de fermiones de
Dirac, uno rapido y otro lento, ademéas de la posibilidad de romper la simetria (tam-
bién llamada helicidad) del grafeno si se coloca un adatomo en uno solo de los sitios
A de la supercelda de Kekulé. El equipo de Bao sintetizo grafeno con distorsion de
Kekulé-O al intercalar atomos de Li entre hojas de grafeno depositadas sobre un sus-
trato de SiC, mostrando una dispersiéon electronica con cruces de bandas cuadraticas

que no se describen por el trabajo de Beenakker. [4]

Las propiedades de transporte de la distorsion de Kekulé-Y presentan precesion de
valle, transporte resonante en nanocintas, polarizaciéon dinamica y dispersion de plas-
mones, conduccion 6ptica, birrefringencia, Zitterbewegung mediado por valle, filtro
de valle perfecto y tunelamiento de Klein valle-cooperativo. [1} 2 [I5] [16], 25] 28] [32]
El grafeno Kekulé-O presenta supercorriente, efecto Josephson, estados de borde de-
pendientes de la terminacion y estados de borde al generar heterouniones con dos
regiones topologicamente distintas. 9] [18-20] 29431, B3], [34] El proposito de esta tesis
es explorar las propiedades de transporte en grafeno Kekulé-Y y Kekulé-O, empleando

modelos analiticos y el método de las funciones de Green fuera del equilibrio.



Capitulo 3

Marco Teo6rico

3.1. Propiedades electrémnicas del grafeno

3.1.1. Teoria de Amarre Fuerte

El grafeno es un alétropo de carbono que forma estructuras hexagonales como un
panal de abejas. No obstante, esta estructura cristalina tiene que ser descrita como
dos subredes triangulares A y B, conectados por enlaces o, como se observa en la

figura

CH40<

N\

Figura 3.1: Red cristalina del grafeno pristino. Los vectores aj y az definen la celda unitaria
hexagonal del grafeno, que cuenta con dos atomos de carbono, A y B, como base.
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Podemos calcular la estructura electronica del grafeno mediante sus vectores a pri-

meros vecinos

6= 5(V3.-1),
—g(\/§,1), (3.1)

63 = CL(O, 1),

62:

donde a = 0.142 nm es la constante de red del grafeno. Los vectores directos de la

red son

3
a; = 63 — 51 = \/2_(1(—1, \/g),

(3.2)
3a
az = 63 - 62 = \/_T(]-a \/5)7
y sus vectores reciprocos
2m 1
bl - = <_17 _) )
V3a V3 (3.3)

Empleando el formalismo de segunda cuantizacion, con a; como el operador de ani-
quilaciéon en la subred A en el sitio ¢ y b; como el operador de aniquilacion en la

subred B en el sitio 7, el Hamiltoniano es

3
H==>" tralbyys +h.c. (3.4)
r l

Empleando la transformada de Fourier
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Ay = —F—= Zel .Ta/kh
VN 4

X _ (3.5)
br+5z - \/_N Zez e l)bka
k

el Hamiltoniano queda como

3 3
H=— (tT,zaLbk PBCARES S e““”) , (3.6)
l l

el cual podemos reescribir con la base cx = (ag, bg)”

Y

0 2 b eth0
H=—c| ' 21 T Ck, (3.7)
S T 0
donde podemos identificar
0 Z? trjleik'él
ZOEE , 339
> t:,le_m'él 0

con eigenenergias

3
E(k) = £ Ztr,leik'él| = +t,|3+ 2cos (\/gakz> + 4 cos (?al{;x> cos <§aky)

l

cuya dispersion se ve en la figura |3.2
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Figura 3.2: Dispersion energética del grafeno pristino.

Podemos observar que la dispersion energética del grafeno presenta unas intersecciones
con forma conica en los puntos K+ = 3277%@:1, V/3) en la energia de Fermi Er = 0.
Estos son los llamados "puntos de Dirac", que pueden comprenderse més al expandir

el Hamiltoniano (3.8) a primer orden alrededor de los puntos K=, obteniendo

N 0 tk, — ik,
H>(ky, ky) = hop (3.10)
tk, + ik, 0
donde vp = 3;_;; es la velocidad de Fermi. Este Hamiltoniano puede reescribirse con
las matrices de Pauli
H"(ky, k) = vpo - p,
! (3.11)

H™ (ky, ky)

*
—Vfp0O - D,
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donde o = (0,,0,,0.) y 0% = (04,0,,0.). Sus eigenenergfas son

E(ky,ky) = thopy /K2 + k2 (3.12)

Estas energias nos indican que las dispersiones en los puntos de Dirac son dos conos

sin una masa efectiva, como observamos en la figura

k)"
0.0 05 1O
-1.0 —0.5__ ey

Lo
I
I
L
I
|
0.5
'.
L
|
i
l_
0.0 |
L
L
I
|
05|
|.
L
L
L
-1.0 l‘u

-1.0

0.0 .
kx 0.5 .

1.0

Figura 3.3: Dispersion a bajas energfas de los electrones en el punto K/K’. Los electrones
se comportan como fermiones de Dirac relativistas sin masa debido a la dispersiéon lineal.

Este resultado es similar al de las particulas relativistas sin masa en dos dimensiones

E(pz,py) = cy/ P2 + P2 (3.13)

descritas por la ecuacion de Dirac. Este resultado nos dice que los electrones a bajas
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energias cerca de los puntos K* se comportan como electrones relativistas.

Ademas, los electrones en estos puntos presentan una propiedad llamada "helicidad",

cuyo operador esta definido como

_lo-p

=5l (3.14)

y conmuta con los Hamiltonianos (3.11).[21]

3.2. Ecuacion de Dirac

Paul M. Dirac propuso en 1928 una ecuacion que exitosamente relaciono a la teoria

cuantica con la relatividad especial, de la forma

H=cp-a+mdp (3.15)

donde p es el vector del momento, ¢ es la velocidad de la luz y m la masa en reposo

de las particulas. Las matrices a y 3 estan definidas como

0 oy
a; =
o; 0
(3.16)
(o) 0
b=
0 —0p

donde o; son las matrices de Pauli y 0y es una matriz unitaria 2 x 2. Las eigenenergias
de este Hamiltoniano son la energia relativista de Einstein que dan 4 soluciones, 2

positivas y 2 negativas

E = ++/m2ct + p?c2. (3.17)
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Las soluciones positivas indican la dinamica de electrones con espin 1/2, una para
espin arriba y otra para espin abajo. Las soluciones negativas describen a positrones
con espin arriba y espin abajo. Estas energias se encuentran separadas por una brecha

de energia de 2mc?, donde m es la masa en reposo del electron y del positron. [12]

3.2.1. Tunelamiento de Klein

La ecuacion de Dirac da paso a fendémenos interesantes, como el tunelamiento de Klein.
Poco después de la publicacion de Dirac, Oskar Klein propuso hacer interactuar a un
electron relativista con una barrera de potencial cuya magnitud fuera mayor a la

energia de la masa en reposo, como se ve en la imagen.

Figura 3.4: Electrén incidiendo sobre una barrera de potencial de magnitud V.

Considerando una dimension, la ecuaciéon de Dirac en la region I sin potencial es

(cprag +mcB)r = By, (3.18)

donde p, es el momento en la region sin potencial. Las soluciones son
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T
i CPx ipia/h
=(1,00 —= Pa/

Vi <”’m2+E) ‘ ’

c
e\ (3.19)
ro__ e A —ipha/h .
wl—r(l,0,0, m02+E> e
1
P = —VE? —m2c,

C

donde el superindice 7, r indican la funcién de onda incidente o reflejada, respectiva-

mente, y r es el coeficiente de reflexion.

La ecuacién en la regiéon I con un potencial electroestatico constante es

(cquoy +mcB) Y = (E — V)yy, (3.20)
donde ¢, es el momento dentro de la barrera. La soluciéon para esta region es
o\ T
E—-V —mc ) it/

Clz

1
4 = -V = Bf =,

wgl =1 <17 O? 07
(3.21)

donde el superindice t indica que es la funciéon de onda reflejada y ¢ es el coeficiente
de transmisiéon. Aqui podemos observar que si V > E +mc?, obtenemos que ¢, es un

valor real, por lo que se permite que una onda libre se propague por la region II.

Las funciones tienen que ser iguales dentro del potencial, tal que

iz = 0) + ¥j(z = 0) = ¢y, (z = 0), (3.22)

obteniendo dos sistemas de ecuaciones
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14+r=t,
(mc* + E)(E -V —mc )
Pale

1—r=t

Sustituyendo p, v ¢, en la segunda ecuaciéon obtenemos que

(mc® + E)(E —V — mc?)
02\/ E? —m2ch)((V — E)?2 —m2ct)

:t\/(E—l—mCQ)(E—V—mc?)

l—r=t

(E—mc?)(E—V +mc?)

(E4+mc?)(E—V —mc?
con y = \/ Foma)(B—VTm CQ . Sumando ambas ecuaciones obtenemos

2=t(1+~)
y restando
2r =t(1 — )
Por lo tanto,
2
t=—"
1+~
L—n
r =
I+~

Empleando la ecuaciéon de continuidad

15

(3.23)

(3.24)

(3.25)

(3.26)

(3.27)
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j(x) = ¢agp (3.28)
Tenemos los siguientes valores

i 2epg

e = B me

. 20Dy 9

j[,x - E+ mCQ‘ | (329)
. 2(E -V —mdc?)

¢t _ /2
Il cd ‘ ’

Por lo tanto, las probabilidades de reflexion R y transmision T son

.rm 1_ 2

N 14~
_— il |t|2(E+m02)(E—V—mc2) Y

it N

(3.30)

Pals (147)?

Podemos observar que cuando V' — oo, v — /1 + EQTniQCQ por lo que las probabilida-

des de reflexion y transmision quedan como

5 4 (3.31)

Podemos observar que para particulas con masas pequenas o sin masa efectiva la
probabilidad de reflexion tiende a 0 y la de transmision a 1, lo que nos indica que hay

transmision casi perfecta sin importar el tamano de la barrera de potencial. [12]

Una forma de simular este fenémeno es con una unién pn de grafeno pristino. Los
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electrones en el grafeno pristino cerca de los puntos de Dirac se comportan como
electrones sin masa efectiva, por lo que se puede replicar este célculo pero ahora en

dos dimensiones.

Partiendo del Hamiltoniano

H=vpo-p+V(x) (3.32)
con
0 siz<0
V(z) = (3.33)
Vo six>0

Los eigenvectores del sistema son

i) = e (1,659),
U, y) = re-Ger b (1, 0-0)) (3.34)

Vir(w,y) = te == (1, —e”)

donde ¢ = arctan(k,/k,) es el 4ngulo entre el eje z y el vector de onda k? = (k,, k,) =
E(cos¢,sing) y 0 = arctan(k,/q,) es el angulo entre el eje = y el vector de onda

k* = (¢, k) = —(E — V)(cosb,sin ).

Imponiendo la condicién de continuidad en = 0, tenemos las ecuaciones

(3.35)

resolviendo para r y t, obtenemos
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cid 4 ¢
T == *,
6—1(;3 _ 619
e’ + e
t= o—ié _ pib’
Empleando la ecuaciéon de continuidad
j(z) = ¢TUI¢
obtenemos los valores
J1a=coS¢
. 2
Jie=—Ir["cos¢
-+ 2
Jirz = —[t[* cosd

Por lo tanto, los coeficientes de reflexion R y transmision 1" son

2 (6=
R—|p2= (%)
)
_cost ., cosg
N cosgb|t| sin® (#) cos?

El angulo 6 lo podemos calcular de la igualdad k; = k;, teniendo

Esing =—(E —V)siné,

E
0 = arct
arctan (V

7 sin 9) + 7.

18

(3.36)

(3.37)

(3.38)

(3.39)

(3.40)
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La transmision dependiente del angulo de incidencia es perfecta cuando hay incidencia

normal a la barrera de potencial, como podemos observar en la figura.

1.0
0.8

0.6
=
0.4

0.2+

|
Ny
o
NS

Figura 3.5: Coeficiente de transmisioén para electrones en uniones pn de grafeno. V = 3E.

Esta transmision perfecta es debido a la conservacion de pseudoespin del electron
de Dirac sin masa efectiva, obteniendo el mismo comportamiento que los electrones

relativistas descritos por la ecuacién de Dirac.

3.3. Modelo de Jackiw-Rebbi

Jackiw y Rebbi propusieron en 1976 un sistema relativista con dos regiones, tales que

—my siz <0

m(x) = (3.41)

Mo siz>0

Por lo que la ecuaciéon de Dirac correspondiente en una dimension es

(—ichOyo, +m(z)o,) [Y(z)) = E |¢(z)) . (3.42)

Se propone el siguiente Ansatz:
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wa<oy=[ ) e
by
(3.43)
+
>0y ={ " |,
3
y obtenemos las ecuaciones seculares
m(x)c® — E ich\
det (@) T =0, (3.44)

Fich\y  —m(z)* — E

y asi calculamos

m2ct — E?

ch (3.45)
m3ct — E?
Ay = F0———.
ch
Los eigenestados de cada region son
__achA_
<o) = [ "™ gpet,
1
(3.46)
_ iChA+
(e >0)= | "F ) efer,
1
e imponemos la condicién de continuidad en x = 0, obteniendo
__achA— _ichA4
mic2+E ¢2— _ moc?—F ¢;’ (347>

1 1
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esto nos lleva a la ecuacion

A Ap
= 3.48
mic2+E  mec?—F ( )
y sustituyendo A4, obtenemos
vmict — B2 \/m3ct — EQ’ (3.49)

mcc+E  me®—FE

donde E = 0 es la solucion que cumple la igualdad. La funciéon de onda es

C mMimy Z _| (a:)x\c/h
e U evar— ! 3.50
[V () hmy + mo 1 € ’ ( )

Esto nos indica que en una dimension vive una cuasiparticula llamada "soliton", con
energia F = 0 y esta distribuida en las cercanias de la interfase, como se ve en la

figura

ME

0.
X

Figura 3.6: Densidad de la probabilidad del eigenestado del soliton con energia E = 0. Se
observa que la densidad de probabilidad es asimétrica en x > 0 debido a que mg > m;.
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En dos dimensiones, debemos recurrir al siguiente Ansatz

[z < 0,y)) =) e/l

' (3.51)
(@ > 0,y)) = |g) e Meotmwity
y la aplicamos al Hamiltoniano de Dirac de dos dimensiones
H(x,y) = c(psory + pya,) + me®B. (3.52)
Con lo que obtenemos la ecuacion secular
m(x)c® — E 0 0 —ich (£Ay + ky)
0 m(z)c* — E —ich (AL — k 0
det ( ) ( =+ y) —0
0 —ich (£ s + k,) —m(z)* — E 0
—ich (£ s — k) 0 0 —m(x)c® — E
(3.53)
obteniendo
\/h%zkg + m3ct — E?
A =
he (3.54)
\/h262k§ + m3ct — E?
>\+ =
he

Los eigenestados de cada region son
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ihe(A= — ky) ihe(A_ + ky)

T
[Y(x < 0,y)) = (1, 1, ) by Hikwy

E—miyc2 ' E—myc? (3.55)
ihe(\y + k) iheOy — k)N i '
>0 =(1,1,- ,— +EtyY
ot > 0.9) = (12, - R TR e
Imponiendo la condicién de continuidad en = 0, tenemos que
¢1 = X1,
ihe(A- —ky)  dhe(Ay + ky)
ihe(A_ +ky)  ihe(Ay — k)
E —myc®2 E + moc?
y sustituyendo Ay, obtenemos la energia del soliton como
Eso = £hck,, (3.57)

esto nos indica que los solitones tienen una dispersion lineal, como electrones sin

masa. [20]

3.4. Distorsion de Kekulé en grafeno

Chamon propuso un tipo de modificacién periédica de los enlaces en hojas de grafeno
para observar si existe una fraccionalizacion de la carga eléctrica en nanotubos de
carbono. En su articulo del ano 2000 plantea una distorsion con enlaces dobles y
simples con la forma propuesta por August Kekulé para la estructura de la molécula

de benceno.
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‘ \/‘\/’\I/’\.
C
/ ‘\ 7 _ /
Telelal
/ \ N \.
' C A | B | C |
e e

Figura 3.7: Estructura cristalina para el grafeno Kekulé. Se observa un patron peridédico de
dobles enlaces, lo que aumenta el tamano de la celda unitaria. [5]

La distorsion de Kekulé fue encontrada experimentalmente por primera vez por Gu-
tierrez et al. [I3] 14] al depositar grafeno epitaxialmente en Cu(111). Los atomos de
carbono interactiian con las vacancias del cobre, provocando una alteracion periddica
de la magnitud del salto entre sitios, lo que provoca una modificacién a la estructura
electronica y la ruptura de la simetria del valle de los electrones. Gutierrez propu-
so la existencia de dos fases de grafeno Kekulé, a los cuales llam6 Kek-Y y Kek-O,
por la semejanza con la disposicion espacial de los enlaces modificados, como puede

observarse en la figura |3.8

a) b)

Figura 3.8: Estructuras cristalinas para el grafeno: a) Kekulé-o y b) Kekulé-Y. Los enlaces
rojos y azules son enlaces con mayor magnitud de energia de enlace.
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La supercelda de grafeno Kekulé es v/3 x /3 mayor a la celda de grafeno pristina y
esta rotada 30° con respecto a la celda original. La simetria de valle se encuentra rota
debido a que los puntos K y K’ del grafeno se encuentran conectados en el punto I" en
la zona de Brillouin de la supercelda de grafeno Kekulé. Gamayun et al. propusieron

un Hamiltoniano para el grafeno Kek-Y y Kek-O, de la forma

3
H==>" tralbyys +hc., (3.58)
r l

donde ¢,.; es la amplitud del salto entre vecinos, a, y b, son los operadores de aniqui-
lacion para la subred A y la subred B, respectivamente, y s; es el vector a los primeros

vecinos.

El término del salto para el grafeno Kek-Y y Kek-O esta definido por

tr1 = to (1 + 2Re [Ae/PK+TaK-)srtiGr]y (3.59)

donde K = %(il, V3),G=K,-K_= ;7“5(1, 0) y A es el grado de deformacion.
Gamayun emplea v = Mod[l 4+ q — p, 3] para distinguir las fases de grafeno Kek-O

(v =0)y Kek-Y (v = £1).

Haciendo una transformacion de Fourier, se obtiene el Hamiltoniano en espacio de

momentos de la forma

H(k) = —e(k)apby,—Ae(k+pK  +qK _)al, obu—A*e(k—pK ; —qK _)al,_gby+h.c.,
(3.60)

donde e(k) = 37, e**. Para restringirlo a la nueva zona de Brillouin, se emplea la

base

Cr = (ak7 Ak+G) Ok—G) bk7 bk+G7 bk—G)? (361>

lo que permite obtener un Hamiltoniano para bajas energias, empleando la nueva base
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up = (—bx-c, 0K -G, 0K +6, VK +G), (3.62)
y expandiendo cuando k ~ 0, se obtienen los Hamiltonianos

Hgepoy =070 @ (p-0) +v.(p-T) ® 0,
(3.63)

Hger—o = vp(p - o) + 3Aty0.,

donde oy y 79 son matrices unitarias que acoplan al pseudoespin y al valle al momento

del electron, respectivamente. La eigenenergia de las fases de Kekulé son

Exery = it(vy +vvy)y /K2 + k2 (364
3.6

FErer—o = M\/(kg + k;)’l}% + (3At0)2

b)

Figura 3.9: Dispersion energética del grafeno: a) Kek-Y, los conos rojos son los del valle K
y los conos azules del valle K'. b) Kek-O, la brecha de banda es proporcional a 3At.

El grafeno Kek-Y presenta dos conos de Dirac sin masa en el punto I' de la nueva

zona de Brillouin, con velocidades de Fermi valledependientes debido a la ruptura
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de la simetria de valle. Por otra parte, el grafeno Kek-O se encuentra degenerado en
el valle, pero presenta una brecha de banda prohibida proporcional al grado de la

deformacion de los enlaces.

3.5. Meétodo de las Funciones de Green Fuera del
Equilibrio

Un sistema nanométrico esta definido por un Hamiltoniano de amarre fuerte

H= Z ecle; + Z(tm-cjcj + H.c.) (3.65)

i>j

La funcién espectral esté definida como

A(E) =2m0(E — H), (3.66)
y la densidad de estados es
D(E) = %TT(A(E)) = 6(E — ). (3.67)

k

La funcién de distribucion 6 puede ser reescrita como

2v 1 1
20 (E — = =1 — 3.68
mo( ) (E —e,)?+ 12 Z{E—ek—l—w E—¢ —iv|’ (3.68)

y reescribiendo
AE)=i[(E—-H+iv) ' = (E - H —iv) '] = =2Im(G), (3.69)

donde (F — H+iv)™' = Gy (E— H —iv)"' = GT son las funciones de Green

retrasada y avanzada, respectivamente.
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Al conectar el nanosistema a un reservorio fuente y un reservorio de drenaje, tenemos

que resolver las ecuaciones de Schrédinger para cada reservorio,

(E — Hg)|®s) =0,

(3.70)
(E— Hp)|®p) =0.
Estas ecuaciones pueden reescribirse como
(E — Hs +1iv) |®s) = [Qs),
(3.71)

(E— Hp +w)|®p) = |Qp),

el término v |Pg/p) representa la extraccion de electrones desde el contacto, mientras
que |Qgs/p) representa la reinyeccion de electrones desde las fuentes externas. La
modificacion a las ecuaciones de Schrodinger causa que la energia ya no sea eigenvalor
del Hamiltoniano y se convierte en una variable independiente, que da la energia de
las excitaciones |Qgs/p) desde las fuentes externas. Cuando conectamos los reservorios
al nanosistema, usamos las matrices 7g/p para acoplar los reservorios con el sistema,
por lo que los estados [®g/p) se difunden y excitan a los estados |1)), y estos tltimos
excitan a los estados xg/p en los reservorios. La ecuaciéon de Schrodinger para el

sistema acoplado es

E—Hg+iv —1] 0 Qg+ x5 Qs
—T9 E—H —TD w = 0 ) (372>
0 _TIT) FE — Hp +iv ®p + xp ®@p

|XS/D> = GS/DT;/D V), (3.73)
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donde Gg/p = (E — Hgyp +iv)~".

La fila de en medio se expresa como

(E—H—-%s—Xp)[¥) =|Q), (3.74)

con Xg/p = Tg/ DGS/DT; /p que son llamadas auto-energias.

La excitacién total del nanosistema es

Q) =75 |®s) +7p|Pp) . (3.75)

Podemos escribir a los estados

) =G Q) (3.76)

donde definimos G = (E — H — Xg — Xp)~ L

La matriz de la anchura

r=i(2 -3, (3.77)

mide la No-Hermiticidad de las auto-energias y nos sirve para calcular la funciéon

espectral del nanosistema

A= Z(G - G+) = G(FS + FD)G+ = Al + Az, (378)

A1/2 = GFS/DG+, (379)

La funcion de correlaciéon es
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) (W] = GIQ)(QIGT = G7s|@5) (O] 7§ G + G7p [Pp) (P 7HGT,  (3.80)

debido a que |®g/p) (Ps/p| = As/pf(E — ps/p) ¥y I'syp = TS/DAS/DT;/D, la funcion

de correlaciones se reescribe como

G" = GTsAsT§G+f<E - M3> + GTDADTBG+f(E — /LD)

— A f(E — ps) + Ao f(E — i) (3.81)
= GX"GT,
donde definimos
i — E?+Zin =Tsfs+ITpfp. (3.82)

El operador de corriente se define en la representacién de Heisenberg con

d 1
S 10) (0] = 3 11v) (v, H) (3:83)

Si el estado es estatico, el término de la izquierda se desvanece y la conmutacion es la

taza de electrones perdidos en el sistema. Por lo tanto, la ecuacion se reescribe como

2

17 = —[H,G"), (3.84)

donde e es la carga del electron. Los términos de la diagonal se definen como

9 ie n n
I = 3 (ti; GG — £:G35), (3.85)

J
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y mide la corriente total fluyendo hacia el sitio i-ésimo. Los términos individuales
pueden ser identificados como la corriente local fluyendo entre el i-ésimo y j-ésimo

término.

e

1i;(E) .

El flujo total de electrones con energia E que atraviesa el sistema es

I(E) = Tr(I%) = %Tr(zigA —TpG™), (3.87)

debido a que el niimero de electrones esté conservado, la tasa de inyeccion de electrones
es igual a la tasa de extraccion, por lo que el flujo total es cero. Si separamos la funcion

de inyeccion y la funcién de anchura en sus contribuciones individuales, tenemos

In(E) = %Tr(zigA —TpG™). (3.88)

La corriente total también se puede calcular con la férmula de Landauer, con

=" / 0 Tps(E)(fs — fo). (3.89)
con
TDS = TT(FDGF5G+)7 (390)

que es la funcién de transmision, que da la probabilidad de que un electrén inyectado

sea transmitido hacia el drenaje. [27]

La conductancia es definida como

G(E) = %T(E). (3.91)
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3.6. Topologia

3.6.1. Teorema de Bloch y Teoria de Bandas

Un estado de Bloch es una funcién de onda de un electrén en un potencial periodico.

La condicion de periodicidad H(r) = H(r + R) obliga a que los estados cumplan

[Unk(r)) = €7 lun(r)), (3.92)

donde |u, g(r)) es una funcion periodica que cumple |u, k(7)) = |u,x(r + R)). Las
energias correspondientes a este Hamiltoniano cumplen E, (k) = E,(k + K), donde

K es el vector reciproco de la red.

Considerando un Hamiltoniano que varia con el tiempo con un pardmetro R — R(t)
y hacemos una evolucion ciclicade t = 0at = T, de maneraque R(t =0) = R(t =T
y hacemos que el parametro varie lentamente a lo largo de un camino cerrado en el
espacio de parametros. [3| 26] Introduciendo una base ortogonal de eigenestados del
Hamiltoniano H(R(t)) en cada punto R(t)

H(R(t)) [un(R(1))) = en(R(1)) [un(R(1))) , (3.93)

Al hacerse evolucionar en el tiempo se rompe la ambigiiedad de alguna fase arbitraria

que pueda tener el eigenestado del sistema.

iﬁ% () = H(R(?)) [¥(1)) , (3.94)

donde [¢(t)) = e7® |u, (R(t))). De esta forma, la ecuacién anterior se observa como

eo(R) n(R0) = 1 (40 ) o (RO + 0 (RN (3:99)

y proyectando (u, (R(t))| del lado izquierdo a ambos lados de la ecuacién obtenemos
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co(RI0) = i (1 (RO G o (R0 =1 (). (3.96)

La solucion para esta fase es

o(t) % /0 dte, (R(#)) — i /0 d (un(R(t’))\%\un(R(t’))>. (3.97)

El primer término es conocido como la fase dindmica, mientras que el segundo es

conocido como la fase geométrica o fase de Berry. Podemos emplear la relacion % =
%}f” - VR y sustituirla en la fase de Berry
[ : oy AR(E)
6= [ (R Vi (R S =1 [ (R e s (R) AR
(3.98)

Haciendo una analogia con los campos electromagnéticos, podemos definir en la dltima
ecuacion una funcién vectorial llamada Conexién de Berry o Potencial Vectorial de

Berry, definido por

A, (R) = i (up(R)| Vi |un(R)) dR. (3.99)

Por lo tanto, la fase de Berry ¢,, se reescribe como

Pn = /C A,(R) - dR, (3.100)

Empleando el teorema de Stokes podemos reescribir la fase de Berry como

by = /A O"(R) - dS, (3.101)

donde Q"(R) es conocida como la Curvatura de Berry y esta definida por
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Q"(R) = Vg x Au(R).

34

(3.102)



Capitulo 4

Hipdétesis y Objetivo

4.1. Hipbtesis

La estructura electronica del grafeno Kekulé presenta un rompimiento de la sime-
tria quiral o una brecha de banda prohibida que puede ser empleado para diferentes

dispositivos electronicos.

El grafeno Kekulé en uniones pn puede ser empleado como un filtro de valle y pola-

rizador de corriente de valle.

El grafeno Kekulé-O tiene diversas fases topolodgicas dependiendo el ordenamiento
general y de la intensidad de los enlaces modificados. Las heteroestructuras de grafeno
Kekulé-O con distintas fases topologicas generarédn estados de borde con relacion de
dispersion lineal y cuadratica, que pueden ser empleados para dispositivos electronicos

topologicos.

4.2. Objetivo

Calcular un Hamiltoniano que contemple potenciales de sitio, acoplamientos pseudoespin-
valle y enlaces modificados para tener un modelo generalizado para el grafeno con

distorsion de Kekulé. Posteriormente, determinar analiticamente los coeficientes de

35
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transmision y reflexion para los electrones en uniones pn de grafeno Kekulé con di-

ferentes parametros para conocer sus propiedades de transporte.

Calcular analiticamente y numéricamente la dispersion energética de los estados de
borde de las heterouniones de grafeno Kekulé-O con diferentes fases topologicas y
conocer las propiedades de transporte mediante el método de las funciones de Green

fuera del equilibrio.



Capitulo 5

Resultados

5.1. Hamiltoniano Generalizado para el Grafeno Ke-

kulé

El grafeno con distorsion de Kekulé ya ha sido sintetizado y observado experimen-
talmente con las bandas encontradas y anteriormente mencionadas. No obstante, al
depositar grafeno sobre un sustrato de SiC con Li intercalado, se observan bandas

que no son descritas por el modelo de Beenaker.

c)

— X

s. V4

— -

Lll.lu DP, —r: - .

w v
DP, =

0.0 03 -03 0.0 0.3
k, (A7) kK, (A)

-0.3

Figura 5.1: a) Dispersion ARPES de los conos de Dirac doblados en grafeno Kekulé medidos
en la direccion M —I" — M. b)Dispersion ARPES de los conos de Dirac medidos en el punto
K. ¢) Grafica esquematica de los conos de Dirac con brecha observados en el experimento.

g
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En nuestro trabajo de 2022 proponemos un Hamiltoniano generalizado que explica

esta ultima estructura de bandas y predice nuevas fases.

T¥TTIXZZ
X RN T ¥ ¥

Figura 5.2: Estructura electronica del grafeno Kekulé con diferentes parametros. Las bandas
rojas corresponden al valle Kt y las bandas azules al valle K. Se observa el rompimiento
de la simetria quiral debido a la presencia de potenciales de sitio y los enlaces modificados.

2N vep- vrp- 2pE=
H Vo P+ 2p 26 Urp— (5 1)
KekGr — ) .
Urpy 200 2p wep-

277;% UrP+ UsP+ 22

EY =&, + sv/ (Vg + v0.)2p2 + 12, (5.2)

donde s =sign(E —&,), & =A+p+v(d+n)y o =—0+n+v(A—p).

Con los eigenestados

[U2) = |uZ(k)) e, (5:3)

s

(1, e, vaye®), yeis)

, 5.4
2[1 + (a)?] o4

|ug(k)) =

v o__ Esy_gl/_ylul/ (55)

N o ey

Este Hamiltoniano puede emplearse para describir las diferentes estructuras electro-

nicas en grafeno Kekulé.

A partir de este Hamiltoniano, calculamos las propiedades de transporte en una union
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p-n.

Haciendo una superposicion de los valles, tenemos la funciéon

wi()) = Y a” [ul (k) *4, (5.6)

donde a” es la amplitud de probabilidad en el valle K” y k! = (kY ,, k,) es el vector

1,

de onda incidente, donde k, es una cantidad conservada parametrizada en términos

del 4ngulo de incidencia 6 de los electrones del valle K+

k, = \/(i &fi);; L sin . (5.7)

Los electrones chocan contra la interfase p-n con diferentes angulos debido a que k,

depende del valle, como podemos observar en la figura

Figura 5.3: Union pn del grafeno Kekulé. a) Perfil del potencial que muestra el desplazamien-
to de los conos en las dos regiones. b) Construccion cinemética que muestra la conservacion
de la energia I/, momento k, y la densidad de corriente. Las flechas representan a los vectores
de onda kY para los estados involucrados en el proceso de dispersion.
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La funcién de onda de la region I es

I (r)) = lwy(r)) + Y ul (k) e, (5-8)

donde k; = (ky,, k,) es el vector de onda de los electrones reflejados y ' son las

amplitudes de la reflexion de los valles. En la region II, el potencial electrostatico

desplaza la relacion de dispersion, por lo que la funcién de onda en esa region es

(U (r)) = uk (k) e, (5.9)

donde s = sign(E — ¢, — V), k] = (k

¥z ky) es el vector de onda de los electrones

transmitidos y t” son las amplitudes de la transmision de los valles.

Al imponer una condicién de continuidad para las funciones de onda de ambas regio-

nes, obtenemos los coeficientes de reflexion y transmision

Jea (k)

R = — _ |7’V|2,
ZV |aV|2J571‘(ki) (5 10)
S
20 P sa(kY)
con la densidad de probabilidad de corriente
2a” N
T = 0, B = 2 V) k) (5.11)

1+ (ay)?

Los coeficientes de reflexion y transmision cumplen > (RY +1T%) = 1.

5.1.1. Analisis de transmision de corriente.

Analizando primero el caso para Kekulé-Y sin potenciales de sitio (u, = 0), la trans-

misiéon TF se simplifica a
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(g £ v-)a™]*  cos ¢(k:)

T (k) = , 5.12
(k) > (e +vug)|ar|? cos p(ky) (5.12)

donde podemos observar que a incidencia normal, tenemos
T+(0) = (v £ vr)la (5.13)

> (0o +vus)|ar|?

Aqui podemos observar que, para |a*| = 1y |aT| = 0, tenemos transmision perfecta
para los electrones del valle seleccionado. No obstante, al hacer |a™| = |a~| = 0.5,
donde tenemos un 50 % de electrones en ambos valles, la transmision 7%(0) se reduce

a

TH(0) = = (1 + ﬁ) : (5.14)

2 Vg

donde podemos observar que la transmision depende de la proporcion entre la veloci-
dad modificada de Fermi y la velocidad de Fermi del grafeno, es decir, en la magnitud
de la deformacion de los enlaces. En particular, podemos observar que se cumple que
>, T7(0) = 1, pero observamos un aumento de electrones en el valle K" y una dismi-
nucion de electrones en el valle K~ con un porcentaje que depende de la magnitud de
la deformacion de los enlaces. Este efecto depende tnicamente de las velocidades de
Fermi v, y v,, el cual llamamos Tunelamiento de Klein Valle-Cooperativo. El efecto

se puede observar en la figura .

(b)

==T"0.6f

-30 0 30 60 90 -90 -60 -30 0 30
0 [degree] 6 [degree] 6 [degree]

1
-90 -60

Figura 5.4: Coeficientes de probabilidad de transmision y reflexién como funcién del angulo
de incidencia para el grafeno Kekulé-Y con diferentes grados de deformacion y polarizaciéon
de inyeccion de los valles. a) Transmision perfecta para electrones en el valle K~ al inyectar
100 % de electrones en el valle K~. b) y ¢) Tunelamiento de Klein valle-cooperativo. Hay
un intercambio de valle al incidir en la barrera, provocando un aumento de electrones en el
valle K, proporcional al grado de deformacion del enlace modificado.
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Analizando ahora la transmisiéon en funcion de la energia E y con p, # 0, dejamos
las probabilidades de ambos valles en |a”| = 0.5, incidencia normal y la proporcion

v, /v, = 0.1 obtenemos las figuras

(a) 1.0 (b)

- 0.8

==T" 0.6

il I ———————— e -

—T* la=|* = 0.5
0.2F

d=p=0.1
V=1
0=0°

0.7

Figura 5.5: Coeficientes de probabilidad de transmisién y reflexién con incidencia normal
en funciéon de la energia para diferentes configuraciones del grafeno Kekulé. a) Kekulé-Y.
b) Rompimiento de la simetria quiral. ¢) cruce de bandas cuadraticas. d) Acoplamiento
valle-orbita. e) Cruce de bandas de conduccion. f) Efecto similar al Zeeman. Los rectangulos
rojos y azules muestran las regiones de energia de filtro de valle perfecto. El rectangulo verde
indica reflexiéon total de los valles.
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Podemos observar que el cambio de valle permanece incluso rompiendo la quiralidad
de valle, debido a la dependencia de las velocidades de Fermi. No obstante, se pueden
manipular los parametros para obtener filtros de valle dependiendo de la energia de

los electrones. Para medir el grado de polarizacion, definimos

pP=—t = (5.15)

§ 1,======
1 7
n Ly
1
- (=25
- =50 |
mm =100
] 1 ] ! .
0.4 0.7 1.0 1.3 1.6 1.9

Figura 5.6: a) Polarizaciéon como funcion de la energia de Fermi para el caso de fermiones
sin masa, rompimiento de la simetria quiral, cruce de bandas cuadraticas y acoplamiento
valle-6rbita. b) y ¢) Efecto del suavizacion de la barrera de potencial para el caso b) de
rompimiento de la simetria quiral y ¢) cruce de bandas cuadraticas.
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Se puede apreciar que hay dispersiones electronicas que presentan poca polarizacion
sin importar la energia del electréon y en otros donde se puede polarizar la corriente
totalmente, como se observa en la figura [5.6h. Este efecto se conserva si se suaviza el

perfil del potencial electrostatico, como se observa en la figura y [5.6k.

5.2. Electrones balisticos en heterouniones de gra-

feno Kekulé-O

El grafeno Kekulé-O tiene un Hamiltoniano de la forma

o-p  m(y)vio.

Hgero(7) = (5.16)

m'(Y)vpo.  o-p

donde m(y) = Aty/vie? es la masa efectiva 'y v = 27/3(p + q) = {0, 7, +27/3}. La
fase v emerge del término del enlace modificado (3.59)), que depende del valor de p y

q escogidos. Las energias de este sistema son

E =&\ /h2o} k2 + A (5.17)

y podemos observar que la fase v no afecta al término de la brecha de banda prohibida.
No obstante, la fase v puede ser definida como v = 0 para obtener masas reales
positivas, v = 7 para masas reales negativas y v = +27/3 para masas complejas.
Tomando en cuenta esta propiedad, podemos generar una heterounion tipo Jackiw-
Rebbi donde Aty funciona como la masa efectiva del electréon y v para obtener una

masa negativa o compleja en la segunda region. La heterouniéon puede verse en las

figuras [5.7]
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a)

020%""e% %
830202(500008

o
2020990000

Figura 5.7: Diagrama de la heterounion de grafeno Kekulé-O. a) Heterounion Kekulé-
0O/Kekulé-O’; donde se puede observar que hay una dislocacién entre ambas regiones. La
region izquierda presenta una masa efectiva real, mientras que la regién derecha presenta
una masa efectiva compleja. b) Heterounion Kekulé-O/Kekulé-O’; donde los enlaces rojos
son mas intensos y los enlaces azules son més débiles. La regién izquierda presenta una masa
efectiva positiva, mientras que la region derecha presenta una masa efectiva negativa.

Calculamos la estructura electronica de nanocintas zigzag de grafeno Kekulé-O uti-
lizando interaccion a los primeros vecinos. La celda unitaria consiste de dos cadenas

con 6 atomos de carbono, cada una, unidos por la textura de Kekulé-O. Estas cadenas
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se asemejan al modelo de Su-Schrieffer-Heeger. Los Hamiltonianos son

0 0 0 t(k) tk) 0
0 0 0 0 (k) tk)
mago| ¢ ¢ O k)0 ) | 518
tk) 0 tk& 0 0 0
t*(k) tk) O 0 0 0
0 k) & 0 0 0
0 0 0 tk) 0 t(k)
0 0 0 tk) tk) O
(k) — 0 0 0 0 (k) t'(k) | (5.16)
k) (k) 0O 0 0 0
0 t(k) tk) 0 0 0
0 0 0

tk) 0 (k)

con t(k) = te®) y #'(k) = t'¢®® donde ¢’ = (1 + A)t es el enlace modificado. Las

cadenas se encuentran acopladas por

00 0O0O0O 0
00 0O0O0O0
00 0O0O0O0

C= , (5.20)
00000
0t 0000
00t 000

obteniendo entonces el Hamiltoniano para nanocintas zigzag de Kekulé-O

Hgn (k) C

Hosn (k) = , (5.21)

CT Hésh(k)
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La heterounion consiste en dos nanocintas de Kekulé-O acopladas con la matriz C’,
con un cambio en el orden de los enlaces modificados distinto, para obtener una

v = {0, 7, £27/3}.

00 0O0O0O
00 0O0O0O0
, 000 0O0O
C' = , (5.22)
t 00000
0Ot 0000
00 ¢t 000
El Hamiltoniano de la heterounién queda como
Hssh(k) O 0 0 0 0
CT Hésh(k) C
0 C't Hgn(k) C" - .
Hysen(k) = : (5.23)
. 0 . . .
C
0 0 0 0 O7 Hyu(k)

Las estructuras electronicas de las heterouniones se observan en la figura [5.8] En
~v = 7, intercambiamos ¢’ por ¢t y observamos un estado de borde lineal, de acuerdo
al modelo convencional de Jackiw-Rebbi, debido a que tenemos una regiéon con una
masa efectiva positiva y otra regién con una masa efectiva negativa. Para v = £27/3
podemos notar que se genera un estado de borde con una brecha de banda prohibida

menor a la del bulto.
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1.0

-1.01 =

Figura 5.8: Estructura de bandas de heterouniones de grafeno Kekulé-O, donde los electrones
de la region II tienen (izquierda) masa efectiva compleja o masa efectiva negativa (derecha).
Las bandas del bulto estan senaladas de color azul, las bandas verdes indican la estructura
de bandas del Hamiltoniano efectivo de bajas energias y las bandas rojas son los estados de
borde calculados mediante el modelo de Jackiw-Rebbi modificado.

5.2.1. Modelo de Jackiw-Rebbi modificado

Para explicar el origen de estos estados de borde, proponemos el siguiente Ansatz

Tz, y)) = e"ve o),

| (5.24)
(WR(z,y)) = e™¥e 7 |x),

donde |¢) = (¢1, b2, P3,04)" es el espinor de cuatro componentes en la region 1y
IX) = (X1, X2, X3, X4)T el espinor de la region II. Asumimos que los estados de borde
se propagan libremente en la direccion y y decaen exponencialmente en la direccion

x. La condiciéon para encontrar los estados dentro de la brecha de banda del bulto es

(Hkero(0) — E) [¥) =0,

(Hkero(v) — E)[¥r) =0,

(5.25)
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que nos permite calcular las longitudes de penetracion

. VIm(O)Puh + w2t — B2
L= h?}F

. VIm()Poh + R2k20} — B2
R — .

hUF

Y

(5.26)

donde |m(v)| = A/v% . Imponiendo una condiciéon de continuidad de las funciones de

onda en x = 0, donde se encuentra el borde de la heterounién, obtenemos

|\I;L(x = an» = ‘\DR<x = an)>

(5.27)
9) = x)
De la ecuacion (5.25]), tenemos que
gb _ E¢3 + ihUF(k?y -+ >\L)¢4
1 m(0)* v}
. —E¢4 + ihUF(ky — )\L)(Zs;g
02 = m(0)*v?
. F (5.28)
. EX3 + ZhUF(]{?y — )\R)X4
X1 = %,,2
m(y)*vF
_ —EX4 + ’lh/UF(k’y + )\R)X?)
v m()"v

Al igualar lo términos ¢; = x1 y ¢2 = X2, obtenemos la energia del soliton balistico,

dado por

B(y) = 1/ R2k20% + A cos?(1/2). (5.29)

Y calculamos los eigenestados
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’\I’SEdge (.CE, Y, 7)> = (8 ei’Y/QT]a _€i7/27 1,s 77) eikyy€_% siny/2z| (530)

DN | —

E()

Reoss 2 ifyor La densidad de la probabilidad de los eigenestados se observa

con 7 =

en la figura [5.9]

0.15

0.10¢

W2

0.05¢

0.001 |
-10 -5

LIlXx O

Figura 5.9: Densidad de probabilidad de los eigenestados del solitéon con A = 0.15. La
funcion azul es la densidad de probabilidad para v = 27 /3 y la funcion roja para v = .

Este modelo efectivo nos confirma que pueden existir estados confinados en el borde
de la heterounion con una masa efectiva meage = A cos(y/2)/v} y podemos obtener
diferentes tipos de estado de borde en funcién de «y. Para v = 0 tenemos el caso trivial,
con una cinta de grafeno Kekulé-O homogenea y los estados de borde se pierden en
las energfas del bulto. Para v = 7 tenemos que E(m) = £hvp|k,|, donde recuperamos
el resultado de Jackiw-Rebbi para heterouniones con masa positiva y masa negativa.
En particular, cuando v = £27/3, obtenemos estados de borde con una brecha de
banda prohibida exactamente la mitad de la masa de los estados del bulto. Estos
resultados los comparamos con las nanocintas de amarre fuerte en la figura[5.8] con

una excelente concordancia.
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5.2.2. Transmisién y Corriente local en Heterouniones de Gra-

feno Kekulé-O

Mediante el método de las funciones de Green, calculamos la transmision de la hete-

rounioén de grafeno Kekulé-O, obteniendo la siguiente figura

2.5 , , :
. [— Keko
2.0 i :
= '\ | — KekO-KekO", y=2m/3|
o, " | _ KekO-Kek®, y= 1t
Q : , i
< ' '
*E : .
S 1.0
o
< H .
(@] F
S
0.5
0.0 . . -
-0.1 0.0 0.1
E[t]

Figura 5.10: Conductancia de los electrones en la heterounion de grafeno KekO-KekO’. La
grafica de color azul representa la conductancia del grafeno Kekulé-O, la de color rojo la
heterounién con masa compleja y la de color verde la heterouniéon con masa negativa. Se
observa una conductancia de e?/h para los estados de borde, la presencia de una brecha
menor a la del bulto en el caso de masa compleja y la ausencia de brecha en el caso de masa
negativa.

En este sistema elegimos una A = 0.15. Podemos observar que la conductancia para
el Kekulé-O homogéneo tiene una brecha de 2A, que coincide con la brecha de energia
descrita por la energfa del bulto. Al modificar la v de la heterouniéon podemos generar
estados de borde dentro de la brecha prohibida, donde podemos observar la presencia
de una brecha para el estado de borde cuando v = 27/3 con un valor de A, que
coincide con nuestra expresion . Cuando v = m, tenemos el sistema tipico de

Jackiw-Rebbi, con una regiéon con masa positiva y otra regién con masa negativa, lo
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que genera una conductancia de un e?/h sin brecha.
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Figura 5.11: Densidad local de los estados y corriente local para heterouniones de grafeno
KekO-KekQO’ en diferentes direcciones de subred.

Mediante el método de funciones de Green calculamos la corriente local de la hete-
rounion y su densidad local de estados, como se observa en la figura Podemos
observar que la corriente esta localizada justo en el borde de la heterouniéon y la co-

rriente puede pasar por bordes zigzag, armchair o ambos. El efecto es tan robusto que
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podemos generar una heterouniéon con las letras de nuestro instituto, ICF-UNAM.
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Figura 5.12: Corriente local de una heterounion de grafeno KekO-KekO’ con las letras de

nuestro instituto. La corriente es inyectada desde la izquierda y sigue las letras de nuestro
instituto, ICF-UNAM.

5.2.3. Analisis Topolégico de la Heterouniéon de grafeno Kekulé-

O

Podemos calcular la curvatura de Berry para los estados descritos por el Hamiltoniano

(5.16) mediante la ecuaciéon (3.102f), obteniendo

2,2 \242
e . > P 5.31
Fsign(cos y) (or k)2 - DI (5.31)

y empleando la ecuacion (3.101f) obtenemos la fase de Berry
¢+ = Fsign(cosy)m (5.32)

Esto nos indica que tenemos una fase de Berry distinta para cada valle en regiones

con diferentes 7.

Ahora analizamos las propiedades de los estados de borde (5.30)), empleando la ecua-
cion ((3.100)).

¢8Edge =53 (533>



Capitulo 6

Conclusiones

Se realizd un estudio teodrico de las propiedades de transporte en grafeno con dis-
torsion de Kekulé-Y y Kekulé-O. En el primer trabajo se propuso un Hamiltoniano
generalizado que toma en cuenta los potenciales de sitio e interacciones pseudoespin-
valle. Este modelo se empled para estudiar las propiedades de transporte en uniones
pn mediante las ecuaciones de probabilidad de corriente y continuidad de las funcio-
nes de onda, encontrando fenémenos atipicos de transporte como el tunelamiento de
Klein valle-cooperativo y polarizaciéon de corriente de valle. La ruptura de la simetria
quiral en grafeno puede ser empleado para generar masa en los fermiones de Dirac
mediante el intercambio de valle, ademas de poder generar un filtro de valle perfecto
dependiendo la energia del electrén incidente, lo cual puede ser 1til para la generaciéon
de dispositivos valletronicos. Se mostré que el efecto de polarizacion se conserva aun

si se suaviza el potencial de la unién pn.

En el segundo trabajo se estudiaron las propiedades de transporte en heterouniones
de grafeno KekO-KekO’ mediante el método de las funciones de Green y resultados
analiticos con un Hamiltoniano de amarre fuerte a bajas energias. Se encontr6 que se
genera un estado de borde balistico independiente de la orientacién de la subred del
grafeno. Se hallé qué tipo de deformacion genera una masa efectiva en el Hamiltoniano

de bajas energias que puede ser positiva, negativa o compleja, dependiendo la fase

o4
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v, que surge del orden del enlace modificado a sus primeros vecinos. Si una de las
regiones tiene masa positiva y la otra masa negativa se genera un estado de borde
con dispersion lineal y sin brecha, mientras que si la region tiene masa compleja se
genera un estado de borde cuadratico con brecha de banda prohibida de A. Estos
estados de borde se generan por la diferencia de fases de Berry. Estos estados de
borde son robustos incluso con fronteras curvas e irregulares, lo cual puede ser tutil

para la generacion de tecnologias basadas en estados topologicos.
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