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1. Segunda cuantizacion

Consideremos un sistema cuantico descrito por un espacio de Hilbert . En este caso, podemos interpretar
que cada estado |¢)) € H es una configuracién posible para una particula situada de alguna manera en el
sistema descrito por este espacio de Hilbert. Esta idea de analizar sistema uniparticulas se puede extender
a sistemas de multiples particulas, y esto mediante la definicién de sistemas descritos por espacios de
Fock. Sin embargo, en este trabajo no consideraremos los efectos de muchos cuerpos, pero la notacién
descrita por este formalismo sera la base fundamental para describir los sistemas de analisis, y esto més
que nada por la comodidad de escritura de hamiltonianos y ficil entendimiento de las interacciones que
componen a este objeto.

1.1. Operadores de campo

La idea de esta expansion es considerar ahora un estado multiparticula:

|n1,n2...ni...nN>€®Hi (1.1)

En donde n; es la cantidad de particulas con autovalor k; para algin operador. De esto, obtenemos la
primera definicién pertinente:

Definicién 1.1.1: Espacio de Fock/Ocupacién
Sean {H,}¥ ; espacios de Hilbert, entonces se define el espacio de Fock como:

Desde esta definicién, tenemos dos casos especiales en términos de los estados que componen a este espacio
recientemente definido:

1. 10,0,...,0) :=|0) (No hay particulas en ningin estado uniparticula)
= Se denomina vacio
= Normalizado: (0/0) =1

2. 10,0,...,n; =1,0,0...) :== |k;) (Solo 1 particula con autovalor k;)

= Estado analizado en cdantica uniparticula, con el Hilbert H previamente definido.

A partir de esto, es natural (y conveniente)definir un operador que nos permita describir la accién de
crear una particula con autovalor k;, tal que:

el ny,ng .. ong.. ) o |ng,ng . ong+1...) (1.2)

La logica para establecer esta relacion se basa en el hecho de que este operador crea una particula con
autovalor k; en el estado a operar, tal como impusimos previamente. Esto nos lleva naturalmente a pensar
que, si aplicamos este operador sobre el vacio, entonces deberiamos obtener un estado proporcional al
estado uniparticula |k;). Entonces, postulamos lo siguiente:

ch|0) = |k:) (1.3)

Usando (1.2), (1.3) y el hecho de que tanto |k;) y |0) estdn normalizados, se puede mostrar que:

ai ki) = |0) (1.4)

Lo cual nos lleva a pensar que ¢; es un operador de aniquilacién. Finalmente, podemos definir comple-
tamente este operador de campo:



6 1 Segunda cuantizacion

Definicion 1.1.2: Operador de campo, creacion y aniquilaciéon
Sea |n1,n2 . ..) € F, entonces se define el operador de campo/creacién como:

cj:]-'—)}" ,  |n1,ne.. >»—>c|n1,n2 Ni...):X|ny,ng...n;+1...)

Y, en consecuencia, el operador de aniquilaciéon como:
G:F—=F , |nyyne...ni..)—=élng,na...ng..)ioc|ng,ng...on; —1..0)
= Se tienen los siguientes postulados:

Postulados de los operadores de campo

Se define, a su vez, el operador nimero:

nl:]-'%}' s |n1,n2nZ>Hﬁz|n1,n2nl>:élél|n1,n2n1>£nl|n1,n2nl>

Ademsds, invocando el teorema de estadistica de spin [5, 14], podemos dar con la siguiente tabla:

Propiedades de operadores de campo

Bosones ‘ Fermiones

lal,al] =0 {af,al} =0

[a;,a;] =0 {ai,a;} =0
la;, al] = 651 {ai,al} = 6,1

1.2. Escritura de operadores uniparticula en segunda cuantizacién
Ahora, nos gustaria construir operadores que hagan méas que contar particulas, como el operador nimero.
Para esto, supongamos un operador uniparticula aditivo C, tal que:

C = ZICZ s con Kli ‘kJ> = (Sijkj |k‘]> (15)

y un estado multiparticula |¥) = |ny,ng...), entonces podemos representar K en términos de la base
compuesta por los operadores nimero, dado que (1.5) nos dice que el estado uniparticula |k;) es autoket
de léj, entonces, para cada suma parcial que compone l@, debemos dejar el estado uniparticula intacto,
y solo extraer el respectivo autovalor. Esto es lo que hace el operador nimero:

K=>"kin (1.6)

No obstante, nos gustaria una expresién que use los operadores de campo como base, y para ello veamos
lo siguiente. Si estuviésemos en una base distinta, para un estado en H se cumple la regla de cambio de
base tipica:

Z 1) (151k:) (1.7)

EH 7—[’
Entonces, a partir de esto, podemos proponer naturalmente lo siguiente:
Proposicién 1.2.1. Sean |k;) € H , |l;) € H' , Vi, j, entonces:

Z ; lilki) <= a; = Zl;j (kill5) (1.8)

J
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Demostracion: Solo queremos probar si tiene sentido. No es una demostracién per se. Para esto, sabemos
desde el primer postulado de los operadores de campo que &I |0) = |k;). Podemos entonces hacer el cambio
de base para el operador de campo y ver si llegamos al mismo resultado:

Zb (1;|k;) |0)
—wao (1 1k:)

:llj)
= Zu (1 |ks)
= |/fi>

Por lo que podemos decir que la proposicién tiene sentido. No es tan riguroso, pero de esta misma
manera podemos probar los demas postulados y con eso ya podemos decir que el cambio de base es un
homomorfismo (conserva la estructura). O

Ya con esto, podemos computar el cambio de base para el operador ntimero:

ala
= Z (I ki) b <k1|ln>

- n m|]€ <k2|ln>

g

y esto reemplazarlo en (1.6):
K= Zk meb (L |Fei) (ki |L)

Notar que K |k;) = > Kj ki) = > 6jiki |ki) = ki [k;), entonces:

£ = Xl (S )

= "blbn (| K i) (Bl 1)
m,n 1 .
=1
K= b (L K 1) (1.9)
m,n ':KU

Por lo que ahora tenemos una regla para poder escribir cualquier operador uniparticula aditivo en el
lenguaje de segunda cuantizacién.
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2. Modelo de enlace fuerte

En primera instancia, nos gustaria construir un modelo efectivo que nos permita emular la fisica de algiun
cristal. Hay diversos métodos para hacerlo, pero nos fijaremos en uno en especifico que es el modelo de
combinacién lineal de orbitales atémicos (LCAQO), o enlace fuerte, en literatura mas moderna.
Para esto, debemos entender primero que nada cémo se constituye un cristal.

2.1. Simetria traslacional en un cristal

Un cristal se define como un arreglo periédico de particulas interactuantes, con su interaccién mediada por
un potencial periédico V(r). Sea # = {t, }, el conjunto base de vectores traslacién, tal que la posicién
de una particula que compone al cristal sea una combinacién lineal integral de la base 4, es decir:

R = Zaltl s W,ai eEZ (21)

3

Entonces, queremos describir la interaccién V(r) a partir de la simetria traslacional existente que
define al cristal, es decir:

V(ir)=V(r+R) (2.2)

y efectivamente describir el sistema a partir de una base descrita por una representacion del grupo
traslacional, i.e. un operador T que conmute con el hamiltoniano:

[H,T(R) =0, VR (2.3)
Definamos (r| T(R) 1) := (r — RJ¢), dado que:
e

(rHT(R)[) = —5 =V (r|T(R)[v) + (r|VT(R)[)

_27Lmv2 (r = RIY) + V(r) (x| T(R)[0)

_%VQ (r —R|Y) + V(r) (r — R|Y)

(r|T(R)H|¢) = (r — R|H|)
2
_ 72%v2 (r— RJ¢) + V(r — R) (r — R[))

Con esto, vemos que para que se cumpla (2.3), se impone la simetria traslacional de (2.2), por lo que
T(R) es una representacién del grupo de simetria traslacional.

Ahora, para poder encontrar este operador, podemos hacer lo siguiente. Consideremos la accién infinite-
simal del operador T sobre un estado |1), proyectado en la base de posicién:

(r|T(dR)[¢)) == ¢ (r — dR) (2.4)

Expandiendo en Taylor, y solo considerando el primer orden, esto por el hecho de que la traslacion espacial
es infinitesimal:

(e (@) ) = v() — R - 20 4 piare) (2.5)

Ahora, podemos usar el hecho de que la accién de p sobre un estado 1) en la base de posicién se expresa
segun:
. L O(r) Op(r) i, .
- _ = 2.
elply) = —ih" T = 2 = L riply) (26)
entonces:
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(e[ (dR) ) = (efs) — AR T (x[pl)
— T(dR) =1 — %dRq?)

Ahora, para armar una traslacién no infinitesimal, podemos decir lo siguiente:

— T(R)= e RO/ (2.7)

Ahora, dado que se cumple la relacién de conmutacién (2.3), podemos encontrar los autoestados de T(R)
para asi escribir los autoestados del sistema. Notemos que, si imponemos que |¢) sea un autoket de T'(R),
entonces:

(| T(R) ) = (rle™ TP M) = (rle™ ™ Rlghi) = e Ryye(r) (2.8)

pero a su vez:

(r|T(R)[¢x) = ¢x(r — R) (2.9)

entonces, igualando (2.8) y (2.9):

P (r — R) = e &Ry (1) (2.10)

Con esto, podemos forzar la construccién de una funcién periédica en R. Esta es la llamada funcién de
Bloch:

U (r) = e KTy (r) (2.11)
Proposicién 2.1.1. uk(r) es periddica en R

Demostracion: Veamos que:

u(r + R) = e ® TRy (r + R) (2.12)

Pero por (2.10), podemos hacer el cambio R — —R, y decir:

Y(r+ R) = eik'ka(r) (2.13)

Entonces:

uilr + R) = ¢ BT GkRy, (r)

= e Ty (r)

Soug(r 4+ R) = ug(r) (2.14)

Y con esto, podemos enunciar el Teorema de Bloch:
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Teorema 2.1.1: Teorema de Bloch
Sea A C R? la red directa generada por la base & = {t,,},, y A* C R? su red reciproca, definida
por:

A :={GeR?| G -Re2rZ,VR € A}

Definimos el toro real 'H‘Cf := R?/A y el toro de Brillouin BZ := R?/A*. Ahora, consideremos el
operador de Schrédinger H : L2(R?) — L%(R?), tal que:

(r| H = (—QFL;VQ - V(r)> (r|

Ve+R)=V(), VReA
tal que [ﬁ, T(R)] = 0 para todo R € A. Entonces:

1. Para cada k € BZ, existe un operador reducido:
. . 1
Hy : L2(TY — LA(TY) | w(r) — (r|Hyuy) := (m(—ihv + hk)? + V(r)) u (1)

2. Para cada k € BZ, la relacién de dispersién de Hy es puramente discreto y esta formado por
una sucesion creciente de autovalores:

El<E2<- - +o0
3. Los autovectores del operador reducido Hy correspondientes tienen la forma:
%) = €™ |up)

con Uy k(v + R) =ty k(v), ¥ un i (r) € L2(T9), lo que implica que ), x(r) € L*(R?)

» El conjunto {t,, x(r)},x es una base completa de L?(R¢)

2.2. Combinacién lineal de orbitales atémicos (Modelo de enlace fuerte)

Ya con esto, podemos empezar a suponer un modelo para un problema de un cristal arbitrario. Suponga-
mos que, dado el arreglo periédico de fermiones que compone al cristal, el potencial que rige al sistema
cumple:

V(r)=> Vo(r-R) (2.15)
ReA

en donde Vo(r — R) es un potencial tipo pozo decadente centrado en R, el cual atrapa al electrén
alrededor de cada atomo, y deja un solapamiento con los pozos vecinos. Debemos mostrar ahora que
V(r) es periédico:

Proposicién 2.2.1. V(r) = > g Vo(r — R) es periddico en R.

Demostracion: Notemos que:

1% = ~R/
r+R)= > W(r+R-R)
R/EA —R/eA
= > W(r-R)
R'7€A

S V(E+R)=V(r)
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Ahora, como tenemos un potencial periédico, por el teorema de Bloch se cumple:

U ae(r) = €™ty i (1) (2.16)

pero estas funciones no son localizadas, sino que son ondas planas moduladas por la periodicidad de la
red. Para localizar las soluciones, definimos las funciones de Wannier:

Definicion 2.2.1: Funciones de Wannier
Sea R € A, entonces la funcién de Wannier de la n-ésima banda, centrada en R, se expresa segun:

Pnr(r) == L > e R a(r) (2.17)
|A| keBZ

= En el limite continuo |A| > 1, podemos considerar la siguiente definicién:

$nr(T) : ~ R (1) dk (2.18)

T
- ——— e
IBZ| JxeBz

Estas funciones son la forma de representar el estado localizado en un n-ésimo orbital de un dtomo
situado en la posicién R del cristal, y esto proyectado en el espacio posicién. Con esto, tenemos una base
completa del sistema de anélisis, por lo que podemos decir que si consideramos H el hamiltoniano de
un sistema, entonces:

H= Z Z Hy R 0 RN Pnr R | (2.19)

n,n’ R,R'€A

en donde H, R R = <¢n,R|I:I\¢n/,R/>, y la firma del cristal sobre este término radica en el potencial
V, y como decimos que este potencial es lo suficientemente fuerte como para localizar electrones en
los atomos que componen al cristal, podemos hablar acerca de acoplamientos vecinos. En general,
podemos decir que H,, ,»;r,r’ = 0 para vecinos de [ 4 1-grado en adelante, lo que nos lleva a un régimen
de enlace fuerte de acoplamiento a [-vecinos mas cercanos.

Con esto, reemplazando este término en (1.9), obtenemos la representacién en segunda cuantizacién
de un hamiltoniano de enlace fuerte con n grados de libertad intracelda:

H=3 > & géwrHywrs (2.20)
n,n’ R, R'€A

En donde EL’R es el operador de creacién de un n-ésimo fermién (bosén)en la celda situada en la po-
sicion R del cristal. Por otra parte, ahora que tenemos la informacion del cristal en una base la cual
representa la red directa, nos gustaria obtener una expresion dependiente de la red reciproca. Para
ello, nos retornamos a la definiciéon de las funciones de Wannier, y hacemos la transformada directa,
obteniéndose:

1 .
|¢n, > = T e_lk‘R |1/Jn, > (2'21)
VU 2, )

Podemos llegar a una expresion de la misma naturaleza para los operadores de campo usando el primer
postulado de los operadores de campo, es decir:

¢, r10) = [onR) (2.22)

Reemplazando esto en (2.21), obtenemos:

1 ,
éL,R = Z e_Zk'RéL,k (2.23)

Vv ‘A keBZ

Lo que se conoce como la transformada de Fourier discreta para este operador de campo. Esto lo
podemos reemplazar directamente en (2.20). Al trabajar la expresién, obtenemos:
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N 1 1 R k. R ~
H= o SN Y SRR g v i (2.24)
n,n’ R, R’€A k,k/eBZ

Lo que nos daria la expresién para este hamiltoniano en la base de momenta del sistema, 1til para
obtener la relacién de dispersion de este, o bien la representacién modal de un sistema.

3. Funciones de Green

Una herramienta poderosa tanto a nivel analitica como de computacién numérica para resolver problemas
en el régimen de fisica cudntica son las funciones de Green, las cuales traducen el problema de una
ecuacion diferencial a encontrar el nicleo de esta para asi obtener una forma de propagar una solucién
desde un punto en especifico (espacio o tiempo. En este trabajo consideraremos hamiltonianos indepen-
dientes del tiempo, por lo que su dependencia temporal sera siempre mediante una fase)para asi obtener
las soluciones a lo largo del sistema completo. Esto es titil sobretodo a la hora de analizar sistemas més
grandes los cuales tengan alguna simetria interna, como simetria traslacional, por ejemplo, dado que
existen formas recursivas para computar y evaluar estas funciones de Green y asi obtener las propiedades
que querramos analizar. En esta seccién definiremos formalmente la idea de una funcién de Green asocia-
da a un operador diferencial, y luego explotaremos la forma de la ecuacién de Schrédinger para obtener
una forma recursiva para estas funciones. Esto es sumamente importante a la hora de querer analizar
propiedades de transporte, como veremos en los ejemplos de las siguientes secciones.

3.1. Ecuacién de Dyson

Consideremos la ecuacién de Schrodinger para un autoestado [i) del sistema descrito por H:

(B — A)[¢) =0 (3.1)

Por la definicién de las funciones de Green, sabemos que esta se define como el nicleo de la ecuacion
diferencial aplicada sobre el estado [¢), por lo que se tiene que:

G:=F1-m)! (3.2)

Ahora, si consideramos nuestro sistema descrito por la accién de un hamiltoniano local Hy y un potencial
perturbativo ‘7, tal que el efecto de este potencial sobre el sistema local sea mucho menor que el efecto
dado por la propia estructura de este, entonces podemos reescribir nuestro hamiltoniano del sistema de
la siguiente manera:

H=Hy+V (3.3)

La gracia de esto es que ahora podemos elegir nuestro Hy tal que la funcién de Green asociada a este

operador diferencial sea obtenible de manera analitica, y luego usar teoria de perturbaciones indepen-

dientes del tiempo para incluir la accién de V' de manera aproximada. A continuacién, reemplazamos la
separacién que imponemos para H en (3.2):

G=(Fl-Hy-V)?! (3.4)

Dado que V' es un operator perturbativo, entendemos que si encontramos una solucién al problema
homogéneo:

(E1— Ho)|g) =0 (3.5)
entonces este potencial aporta con una correcion al estado homogéneo en cuestién para asi obtener el
estado total [¢). Bajo esta consideracién, podemos definir entonces la funcién de Green asociada al
operador diferencial Hy de la siguiente forma:

§:= (Bl - Hy)™? (3.6)
y esto lo podemos reemplazar en (3.4), obteniendo:

G=g+gva (3.7)
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lo cual es una forma recursiva para obtener la funcién de Green total G del sistema. Esta forma es la
ecuacién de Dyson, y su uso es sumamente util a la hora de considerar sistemas discretos, dado que
podemos explotar las simetrias existentes de una forma directa para asi obtener soluciones analiticas de
ciertos sistemas. Lo siguiente que desarrollaremos seran las bases de lo que se conoce como transporte
electrénico, en donde usaremos este formalismo para derivar la densidad de estados; ttil para ver la
localizacién/extension de estados a lo largo de una regién de energias, y la transmitancia; probabilidad
de que exista tunelamiento cuéntico en un sistema.

3.2. Densidad de estados

Nos gustaria ahora desarrollar una herramienta que nos sirva para visualizar los estados de un sistema
de alguna manera. Para ello, podemos pensar en la siguiente representacién:

DOS(E Za E — ER) (3.8)

Esto nos dice que los estados con energias Fr son polos de esta funcién, y justamente por esta razon es
que podemos usar esto para entender sistemas en la aproximacién de enlace fuerte. Ahora bien, debemos
buscar una forma de medir esta cantidad. En este caso, podemos llegar de manera sencilla a partir del
formalismo de funciones de Green.

Sean H un espacio de Hilbert, y & := {|Yr)}r < H una base para H, y ademds consideremos una
funcién de Green para el sistema tal que se cumpla la ecuacién de Dyson. Esta ecuacién la podemos
reescribir de la siguiente manera:

A [YR)(YR|
G ( sz Bt in_ Bn (3.9)

En donde hemos explotado el hecho de que % es una base para H, y consideramos 7 > 0 infinitesimal
como detour para los polos en E = Er. Esta expresion se denomina representacion de Lehmann para
la funcién de Green, y en particular es una manera de poder evaluar estas funciones si es que tenemos el
conjunto de autofunciones . Ahora bien, si tomamos la traza de este operador, obtenemos:

A , 1 , E—ER—in
T (GT(E)) =1 —_— =1 —_ 3.10
r< ( )) lm%:Eﬁ—in—ER 1m;(E—ER)2+772 (3.10)

n—0t n—0t
Usando la construccion de la funcién Lorentziana normalizada:

1 gl

LE) = 7 (E — Ep)? + 12

(3.11)

y sabiendo que en el limite v — 0% este perfil tiende a una funcién tipo delta en energia centrada en
Ey, entonces reemplazando esto en lo anterior y considerando inicamente la parte imaginaria, se obtiene
directamente:

[ (GT )]:—wz(w ER) (3.12)

Finalmente, reemplazando la definicién de densidad de estados de (3.8) tenemos:

DOS(E) = —%% [Tr (G’%E))] (3.13)

Y esta expresién nos sera util a la hora de realizar cdlculos numéricos, dado que la funcién de Green la
podemos determinar de otras formas, tal como veremos en la siguiente seccién, pero luego de obtenerla,
tenemos una forma de visualizar el sistema mediante la densidad de estados, independiente de la forma
en que se obtenga este operador.
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Dispositivo

LC .- RC

Figura 1: Esquema de la configuracién de contacto-dispositivo a analizar

3.3. Formulacién de Fisher-Lee

Uno de los sistemas méds clasicos en el area de transporte electrénico es el estudio de las propiedades
de scattering a través de un material. Justamente la forma en la que analizaremos los sistemas mas
adelante sera mediante esta formulacion la cual se compone de dos partes. En este caso consideraremos
un dispositivo; el cual emulard la zona de scattering para los electrones para asi analizar las propie-
dades de transporte a través de este material, y contactos; lo que se puede entender como cristales
semiinfinitos los cuales se acoplan al dispositivo. La gracia de que se consideren cristales semiinfinitos es
que los electrones que circulen desde un contacto, a través del dispositivo, hasta otro contacto, tendran
un continuo de energias por las cuales pueden incidir al material. Esto es sumamente ttil para poder
analizar efectos de atrapamiento electrénico y efectos de interferencia cuéntica, tal como veremos en los
sistemas de andlisis de este trabajo.

Existen una diversidad de configuraciones posibles para la conexién de los contactos, y cada una de ellas
ha demostrado tener efectos importantes dependiendo del sistema. En particular, nos centraremos en la
configuracién dada por el esquema de la Figura 1, en donde (L/R)C son el contacto izquierdo y derecho,
respectivamente. Bajo esta consideracion del sistema, podemos escribir el hamiltoniano total del sistema
de la siguiente manera:

e Vip 0
H = |V, Hp Vi, (3.14)
0 Vap Hrc

En donde H (L/r)C s el hamiltoniano local para el contacto izquierdo (derecho), V@ /R)D el potencial de

acoplamiento entre el contacto respectivo y el dispositivo y Hp el hamiltoniano local del dispositivo. Desde
esto, podemos emplear la definicién de la funcién de Green total del sistema segtin (3.2) y determinar:

Grp = grcVipGp
Gp = gp + .@DVEDGLD + QDV}J{DGRD (3.15)
Grp = JrcVanGp

Luego, encontramos una forma cerrada para la funcién de Green total del dispositivo:
Gp = gp + §pXLGp + GpErGp (3.16)

En donde definimos las autoenergias f](L/R) = Vl/R)Dg(L/R)C\Af(L/R)D. Un aspecto importante de esta
expresion es que, si retornamos a la ecuacién de Dyson presente en (3.7), podemos considerar un
sistema efectivo el cual se compone de un hamiltoniano local H, y un potencial perturbativo V, en donde
si hacemos ahora la comparacién de ambos términos, concluimos con:

Hjy = Hp + (1, + 3R) (3.17)

Esta expresién es util dado que no tenemos que preocuparnos por la injerencia del continuo en el sistema,
dado que este queda codificado en este nuevo potencial dependiente de las autoenergias de los contac-
tos. Sin embargo, el precio a pagar es que este potencial efectivo que estamos considerando suele ser
no-hermitico, lo cual podemos interpretar como pérdidas/ganancias en el dispositivo. Esto tiene total
sentido dado que los contactos funcionan como reservorios que interactiian entre si mediante el dispositivo
como sumidero de particulas, por lo que, desde el punto de vista del dispositivo, existen pérdidas/ganan-
cias debido a esta interaccion.
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Ahora, nos gustaria obtener la informacién acerca de la corriente a través del dispositivo. Para ello,
podemos usar la expresién para la corriente de probabilidad desde el contacto izquierdo hasta el
derecho:

JLor = —%e (Yrc|Vap|¥p) — (¥n|Vip [¥re) (3.18)

Y si imponemos la ecuacién de Schrodinger componente a componente:

El— HLC —VLD 0 |1/)LC> ‘0>
~Viy  El-Hp Vi, o) | = | 10) (3.19)
0 _VRD Eﬂ — I;[R,C |"/}RC> ‘0>

Podemos obtener:

[Yre) = greVip [¥p)
l¥p) = GoVii, [ve) + GoVip [Yre) (3.20)
[Yre) = GreVab |¥b)

Lo cual lo podemos reemplazar en (3.18), obteniendo:

e ~ AL A A A

JLoR = 7 <¢LC|VLCGEFRGDVLTC|¢LC> (3.21)

en donde definimos f‘(L JR) ‘= —i(i(L JR) — ﬁlIL /R)). Finalmente, si observamos la definicién de la corrien-
te:

I(L/R) =2 / f(E,,u(R/L))JL_)RdE (322)

En donde f(E,u) es la funcién de distribucién, la cual en este caso la consideramos en su forma fer-
midnica, segin la forma de la distribucién de Fermi-Dirac:

1

f(E,p) = Fopm
1+exp( k:BT>

(3.23)

Y reemplazamos lo que obtuvimos para la corriente de probabilidad, podemos obtener la corriente total
del sistema:

I=1I,+1Ig = ZTL@ / (f(E,pL) — f(E, pr)) Tr(GLILGHTR)dE (3.24)

Ahora bien, este trabajo considera todos los sistemas a analizar a temperatura T = 0, por lo que la
funcién de distribucién queda:

J(E,p) = O — E) (3.25)

Entonces, podemos reescribir la corriente, quedando:
HR 9o .
1= / —Tr(GTDFLG%FR)dE (3.26)
o
En donde hemos definido exitosamente la transmitancia de Fisher-Lee:
T(E) := Tr(GHILGHIR) (3.27)
La cual se relaciona con la conductancia del sistema segtin:

G(E) = GoT(E) (3.28)

En donde Gy = 2¢/h es un cuanto de conductancia. Esto nos dice que si conocemos la funcién de
Green del sistema y las autoenergias, entonces podemos computar la conductancia del sistema mediante
el formalismo de Fisher-Lee.
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Figura 2: Cadena lineal monoatémica con una impureza lateral.

4. Fendmenos de interferencia

Ahora que tenemos la nocién de lo que consiste el transporte electrénico, podemos empezar a indagar
en ciertos fenémenos que pueden ocurrir. Esto, con la finalidad de comprender el sistema a cabalidad,
mediante una traduccién directa de efectos microscépicos hacia fendmenos mesoscépicos. En particular,
analizaremos dos de estos, los cuales son el efecto Fano y los estados ligados en el continuo (BICs).
Estos fendmenos tienen una utilidad préactica tanto a la hora de analizar sistemas los cuales presentes
alguno de estos, o bien a la hora de explotarlos para la ingenieria de estructuras las cuales interfieran
de forma controlada algin otro sistema. A continuacién, veremos la caracterizacién de estos fenémenos
mencionados.

4.1. Efecto Fano y estados ligados en el continuo

La forma maés directa de analizar fenémenos de interferencia es considerar la perturbacion a un sistema
continuo. En la fisica cudntica fundamental, uno analiza el comportamiento de una particula libre, la cual
es perturbada por un sistema el cual se modela con cierto potencial acotado en el espacio predefinido de
manera independiente, y desde esto se concluye que la forma en la cual se manifiesta esta interacciéon es
mediante un cambio en la fase de los estados de esta particula, y en particular, existe la probabilidad de
tunelamiento resonante. La idea ahora es analizar cémo es el perfil de esta probabilidad de transmisién,
lo que nos daria a su vez la fase resultante del estado, o bien la transmitancia del sistema, la cual es
util para calcular propiedades de transporte como la conductancia, como vimos previamente.

El modelo que proponemos se basa en la configuracién presente en la Figura 2, la cual seria una cadena
monoatémica lineal con energias de sitio ¢4 y acoplamiento intersitio —vy a primeros vecinos. Esta es
perturbada por una impureza lateral con energfa de sitio €/; con un acoplamiento —y'. Este sistema es la
forma minimal en el que podemos analizar efectos de interferencia, dado que en términos de transporte,
la particula dispersada tendra dos caminos por los cuales puede transitar, siendo el pasar por la impureza
o prescindir de ella directamente. Esto lo interpretamos como estados los cuales son resonantes con esta
estructura, lo que produce tunelamiento resonante, o bien antirresonante, lo que implica atrapamiento
cuantico en este recorrido.

Observando el esquema presente en la Figura 2, podemos describir la cadena inferior mediante el siguiente
hamiltoniano:

H=—y> éléj +he (4.1)
JEL
Con esto en mente, podemos encontrar la relacién de dispersién de esta cadena rapidamente imponiendo
la transformada de Fourier discreta para ¢;, obteniéndose:

Ey=—2ycos(k) , keBZ=[-mm) (4.2)

Esta relacién de dispersion dicta los valores de energia para cualquier estado perteneciente al continuo
dado por esta cadena monoatémica infinita. Si ahora suponemos que la impureza se acopla a los sitio
j =0y j =1 de la cadena monoatémica inferior, podemos imponer el siguiente ansatz para la funcién
de onda:

Z (€™ + e ) |E), j<0

) =REE 4.3
va) > tke™ k), j>1 3

keBZ
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Figura 3: Perfiles de transmitancia tipo Fano para distintos regimenes de ¢, considerando +' = ~ y

&d = —7

Y con esto, imponer la ecuacién de Schrodinger en el espacio de momento k para distintas celdas. Esto
nos da como resultado lo siguiente:

£+ q)?
T(e) = |t(e)]? = e+a” 4.4
() = e = 54 (4.4)
En donde definimos:
) FE — FE,
E = ?
12
E,.=¢e4+ X
. (45)
? 2v-E '
= QL#
Y V4?2 - E?
2,)//2
q:= 'yT

A este tipo de perfil se le denomina perfil Fano, y los pardmetros definidos tienen una interpretacién
directa considerando la idea de que la particula que se disperse a través del sistema verd dos caminos
posibles; a través de la impureza, o directamente a través de la cadena. En particular, el parametro ¢
centra el perfil en torno a una energia de resonancia F,., la cual seria la energia efectiva de la estructura
triangular que se forma considerando la vecindad de la impureza. Esta depende de un factor de ancho
I, el cual cuantifica la tasa de escape desde dicha estructura, y su interpretacion fisica se puede dar me-
diante la idea de que esta tasa es inversamente proporcional al tiempo de vida media de la particula
en la estructura. Por otro lado tenemos el factor de asimetria ¢, el cual depende de esta tasa de escape
del sistema, y al ser no-nula en este caso, corrobora el hecho de que existen muiltiples caminos para la
particula, y cada uno de ellos se caracteriza por una fase presente en el estado, las cuales difieren entre
si, provocando fenédmenos de interferencia, tal como se intuia.

La forma de interpretar un sistema que tenga estos fenémenos de interferencia a partir de este perfil
es mediante el factor de asimetria g, el cual en este modelo se relaciona con la tasa de escape I'. En
particular, existen 3 regimenes distintos dependiendo del factor de asimetria, segtin lo que se muestra en
la Figura 3. Primeramente, tenemos el caso ¢ € [0,1), en donde se muestra un dip en transmitancia para
E = E,, lo que se traduce en una interferencia destructiva total entre ambos canales dispersivos en esta
energia. Luego, tenemos el caso perfectamente asimétrico con ¢ = 1, lo que se interpreta de la siguiente
manera. Si consideramos una energia F < F,., entonces este perfil indica que a medida nos aproximamos
a esta energia efectiva E,., los canales interfieren destructivamente. Caso contrario para cuando E > F.,
en donde al aproximarnos a esta energia efectiva, existe interferencia constructiva. Por dltimo, tenemos
el régimen ¢ > 1, en donde se ve un perfil tipo Breit-Wigner; una resonancia en torno a esta energia
efectiva, lo que indica que alrededor de esta existe tunelamiento resonante.

Estos son los perfiles convencionales que podremos encontrar a la hora de realizar simulaciones numéricas
de sistemas que no consideren efectos de muchos cuerpos, y justamente este sera el puente de interpretacion
para las estructuras que analizaremos en este trabajo. Sin embargo, existe un régimen aparte de los
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Figura 4: Esquema de un sistema traslacionalmente invariante. El orden del hamiltoniano local HO dicta
la cantidad de grados de libertad intracelda que se tienen.

previamente explicados, y es el caso en donde g — 00, lo que es equivalente a considerar I' — 0. Es decir,
una configuracién en donde existen estados los cuales no irradien en absoluto, por lo que su tiempo de
vida tiende a infinito. A este tipo de estados se le denominan estados ligados en el continuo, o BICs
(bound states in the continuum), los cuales no tienen una firma en la transmitancia, y su generacién se
debe en primera instancia a fenémenos de interferencia, entre otros mecanismos. Recrear este tipo de
estados de manera experimental es materia de interés debido a las diversas propuestas de ingenieria que
se han presentado a lo largo de los anos. Sin embargo, debido a los errores experimentales a la hora de
disenar una estructura que admita este tipo de estados, estos estados tienen un tiempo de vida finito,
lo que se traduce en que este estado irradia hacia el continuo, dejando de ser un BIC y pasar a tener
un ancho T' cuantificable (lo que nos lleva al régimen ¢ > 1). A este tipo de estados se le denominan
cuasi-BICs, y su mera existencia es un buen indicio para el objetivo de confinar una particula de manera
perfecta.

5. Flujo de trabajo numérico

Como establecimos previamente, en este trabajo consideraremos sistemas cuya configuracion sea como en
el esquema presente en la Figura 1. Las propiedades a analizar son justamente la densidad de estados
y la transmitancia, ambas obtenibles con el formalismo de funciones de Green, como vimos en la
seccién anterior, por lo que debemos establecer un flujo de trabajo numérico para poder obtener resultados
de una manera generalizada. En particular, trabajaremos con python por simplicidad, pero cabe recalcar
que los algoritmos que se desarrollaran en esta seccién son transversales para cualquier otro lenguaje de
calculo numérico.

5.1. Metodologia general

Nuestra meta primordial es obtener la funcion de Green del dispositivo de anilisis, y para ello existen
diversas formas, algunas mas eficientes que otras. Dada la exigencia numérica que se presentard debido a
los sistemas que escalan segun el tamano geométrico de la red que los describe, optaremos por calcular la
funcién de Green minimizando la cantidad de inversiones matriciales a realizar, por lo que directamente
usaremos la definicién de las funciones de Green presente en (3.2) considerando un hamiltoniano efectivo
que tiene de por si la informacién de los contactos, tal como se expresa en (3.17), por lo que nos redu-
ciremos a construir el hamiltoniano del dispositivo y a calcular las autoenergias, para posteriormente
construir la funcién de Green total. En las préximas subsecciones, analizaremos paso a paso como realizar
estos calculos numéricos y como explotar ciertas simetrias que se observan en el sistema.

5.2. Hamiltonianos traslacionalmente invariantes

Queremos encontrar una forma de explotar las simetrias de un hamiltoniano traslacionalmente invariante
para poder construirlo numéricamente de manera generalizada. Para ello, notemos que si consideramos
un sistema tal que se pueda particionar segiin como se ve en la Figura 4, entonces podemos escribir
el hamiltoniano total pensando al sistema como una cadena de celdas unitarias las cuales tienen como
hamiltoniano local el operador ffo, y V como acoplamiento interceldas n — n+ 1. Luego, el hamiltoniano
total lo escribimos como:
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=2
3

Ny—1
H=> Hychen+ > (Véhentr + Vel 60) (5.1)
n=1

Hy V. 0 0
R vt Hy V 0
H=|0o vi B, v (5:2)

lo que es un hamiltoniano tridiagonal, debido al comportamiento de cadena finita con dim(ﬁo) grados de
libertad intracelda. Ahora que tenemos una forma de construir el hamiltoniano de cualquier dispositivo
(o parte de este), podemos desarrollar el flujo numérico para la incorporacién de los contactos.

5.3. Decimacién de Lopez Sancho-Rubio

Si observamos la ecuacién (3.16), la funcién de Green del dispositivo depende de las funciones de Green
de los contactos, pero dado que estas estructuras con semiinfinitas, no podemos computar numéricamente
la inversion del hamiltoniano de estos contactos, por lo que debemos desarrollar una herramienta que nos
permita computar las autoenergias asociadas a estos cristales. Existen diversos métodos, pero en este
trabajo usaremos el formalismo de Lépez Sancho-Rubio [17] para derivar lo necesario para obtener
estas autoenergias.

Primeramente, si observamos el hamiltoniano presente en (3.14), vemos que los subhamiltonianos H (L/R)C
tienen dimensién infinita, dada la consideracién de que estas estructuras son semiinfinitas de por si, por
lo que estas autoenergias implican la multiplicacién de matrices de estos 6rdenes. Ahora bien, si retor-
namos a la Figura 1, vemos que solo conectamos las interfases de cada contacto con las del dispositivo,
respectivamente, por lo que el potencial V@ /R)D 10 podemos redefinir para que afecte los términos su-
perficiales de cada estructura, y con esto lo que logramos es tener una multiplicaciéon entre matrices
de orden finito. Sin embargo, al redefinir este potencial de esta manera, nos tenemos que asegurar de
encontrar la funciéon de Green de cada contacto ligada a la superficie de este. En particular, tenemos un
contacto en donde su espacio de Hilbert se puede subdividir de la siguiente manera:

H= HJ: ® Hintra (53)

En donde H, es el subespacio de Hilbert asociado a las celdas unitarias que construyen el cristal
traslacionalmente simétrico y Hintra €l subespacio de Hilbert que compone el comportamiento intracelda
mediante el span de todos los grados de libertad dentro de estas. Con esto en mente, trabajaremos en el
subespacio H,, y definiremos la base %, := {|¥,)}52,, entonces la funcién de Green superficial se
define como:

gc = (0[2G0), (5.4)

En donde empleamos la notacién |-), para denotar un vector asociado a H,. Hay que tener el cuidado
de que g¢ sigue siendo un operador, pero ahora sobre el subespacio de Hilbert Hintra, dado que hemos
trazado sobre el otro subespacio. Luego, podemos expresar exitosamente las autoenergias usando estos
nuevos operadores:

Sw/m) = Vil mpdamcViLmp (5.5)

Por lo que ahora bastara con construir los potenciales de acoplamiento manualmente y computar esta
funcién de Green superficial. Aqui es donde entra en juego el formalismo de Lépez Sancho-Rubio.

Consideremos que tenemos un contacto semiinfinito traslacionalmente simétrico tal que se pueda escribir
en su aproximacion de enlace fuerte a primeros vecinos de la siguiente manera:

He =" Hochen + Velen + Vel 00 (5.6)

n=0
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En este caso, estd implicita la denominacion de la celda unitaria, esta siendo la subestructura descrita
por Hy, y Vel potencial que describe la interaccién entre celdas unitarias vecinas. Si ahora imponemos
la ecuacién de Dyson desde (3.7), podemos llegar al siguiente set de ecuaciones:

(5.7)
(Bl — Ho)Gro = VTG 10+ VGuiio
En donde Gy, := <n|mé|m>x Si despejamos la n-ésima ecuacién, obtenemos lo siguiente:
Gno(E) = ﬁovTén—Lo + ﬁoVén-H,o (5.8)
con go := (E1 — Hy)~'. Notemos que si ahora consideramos n = 1, obtenemos:
Gro(E) = §oV1Goo + oV Gao (5.9)
Si reemplazamos esto en la primera ecuacién de (5.7), obtenemos:
(Eﬂ - éls)é’oo =1 + VQQVGQO (510)

En donde &1, := Hy + VgoVJr Analizando esta ecuacién, vemos que ahora se relaciona Goo con Gog. En
este caso, la omisién de la dependencia entre GOO y G1o proviene de condensar la informacién de sitios
en sus vecinos, logrando un sistema efectivo entre vecinos mas lejanos, con componentes de Green que
varfan en fun(non de las iteraciones que vamos incluyendo. Ahora, si consideramos la 1iltima ecuacién de
(5.7) y despejamos los términos G 1,0Y Gn+1 o0 y los reemplazamos en (5.8), obtenemos:

(Bl —£))Gpo = Blén—Q,O + @1én+2,0 (5.11)
con:
(341 = ‘A/gof/
By = VigVT (5.12)

£ =215+ VigeV

La idea es que con esto podemos considerar el mapa n — 2n, y con esto llegamos a:

{((E —215)Goo =1 + 41Ga (513)

E —£1)Gono = B1Gam—-1),0 + &1G2n+41),0
lo que describe un isomorfismo para el sistema original hacia una cadena con la constante de red
modificada segin a +— 2a. Es decir, es una cadena el doble de larga, debido al acoplamiento entre celdas

pares Unicamente. Esta transformacién constituye una iteracién del método de Lépez Sancho-Rubio. Si
hacemos esto k veces, llegamos al siguiente sistema efectivo:

{ (B —A ékf)éoo = fl “"Adké%,o o (5.14)
(E = éx)Gakno = BrGarn—-1),0 + GxGarmi1)0
con:

Gy = dy1 (BT — &p_1) Mg

Br = Br—1(E1 — é,—1) " B (5.15)

m>

k= ko1 + Qo1 (B — €5—1) 7 Bt + B (BT — &-1) Ly
s = Eh1.s + G (E1 — 1) e

Luego, podemos realizar v interaciones hasta que los términos &, y 3, sean lo suficientemente pequenos
para decir que:

Goo~ (E1 —¢,,)7! (5.16)
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Figura 5: Error del método de Lépez Sancho-Rubio para una nanocinta armchair de ancho transversal
N, =5 y una grilla de energias con 1 x 103 puntos. La tolerancia se fija en tol = 1 x 1073°

Lo que corresponde a una aproximacion efectiva para la funcién de Green superficial del contacto. Fi-
nalmente, debemos aclarar cudl es el criterio para controlar la precisién de este método. En particular,
consideramos una expresion para el error del método tal que:

Il + By 2 < tol (5.17)

Y con esto se ha demostrado que los sistemas de anélisis convergen siempre a la funciéon de Green super-
ficial en aproximadamente 20 iteraciones. Este niimero es meramente representativo, dado que dependerd
fuertemente de la cantidad de puntos de energia a considerar para la grilla, y el tamano geométrico de
la celda unitaria, pero en simulaciones diversas, la media ronda aproximadamente en esas cantidades, tal
como se ve en la Figura 5.

5.4. Obtencién de resultados numéricos

Ahora que tenemos las funciones de Green superficiales de los contactos, el hamiltoniano del dispositivo
construido y los potenciales de acoplamiento contacto-dispositivo computados manualmente, podemos
calcular la funcién de Green total del sistema directamente mediante (3.16), en conjunto con la densi-
dad de estados (3.13) y la transmitancia (3.27).

A modo de comentario, esta metodologia es sélida dado que es general para cualquier sistema que cumpla
con algin tipo de simetria traslacional, pero es sumamente sensible al tamano de la celda unitaria. Si
la celda unitaria del sistema es grande, el método suele ser menos eficiente, por lo que en esos casos se
tendria que emplear una forma distinta de conseguir estos resultados numéricos. Existen diversos intentos
para lograr esto, como por ejemplo el método de Green recursivo [10], entre otros.

6. Grafeno

El grafeno es una monocapa bidimensional de dtomos de carbono dispuestos en una red hexagonal tipo
honeycomb. Aunque este material fue aislado experimentalmente recién en 2004 mediante exfoliacién
mecanica del grafito, su estructura electrénica habia sido estudiada tedéricamente mucho antes en el
contexto del grafito. En particular, Wallace (1947) derivé la estructura de bandas para una red hexagonal
de carbono usando un modelo de enlace fuerte, mostrando caracteristicas que hoy se asocian directamente
al grafeno, como la aparicién de puntos de Dirac en la zona de Brillouin. Durante décadas se pensé que los
cristales estrictamente bidimensionales no podian existir de manera estable; sin embargo, el aislamiento
del grafeno demostré lo contrario y abrié un nuevo campo de investigaciéon en materiales bidimensionales.
El grafeno posee propiedades electrénicas, mecénicas y térmicas excepcionales, entre ellas alta movili-
dad electrénica y un comportamiento efectivo de fermiones de Dirac cerca de los puntos de contacto
entre bandas. Debido a estas propiedades, el grafeno ha sido propuesto para multiples aplicaciones en
nanoelectronica y dispositivos cudnticos. Posteriormente, surgié un gran interés en estructuras derivadas
como las nanocintas de grafeno (GNRs), que corresponden a tiras cuasi-unidimensionales de grafeno
con ancho finito. En estos sistemas, el confinamiento transversal y la geometria de los bordes (armchair



22 6 Grafeno

Figura 6: Esquema del grafeno en su aproximaciéon de enlace fuerte a primeros vecinos. Los acoplamientos
respectivos estan demarcados en lineas sélidas, y las lineas punteadas de colores son las subredes trian-
gulares dentro de las cuales pertenecen atomos de la propia subred. En este caso, definimos los vectores

71 =a(—3/2,-1/2), 7 = a(\/3/2,-1/2) y 73 = (0,a)

o zigzag) modifican significativamente la estructura de bandas, pudiendo inducir la apertura de un gap
o la apariciéon de estados localizados de borde, lo que resulta fundamental para posibles aplicaciones
electrénicas.

6.1. Modelo de enlace fuerte

Consideramos un modelo tipo panal de abeja, el cual se compone de dos subredes, A y B, las cuales
forman dos subredes triangulares solapadas entre si, formando la estructura presente en la Figura 6.
Desde esto, podemos formular el hamiltoniano de enlace fuerte a primeros vecinos:

H=— Y af br, (6.1)
<Ra7Rb)

En donde v es la intensidad de acoplamiento a primeros vecinos en este modelo de enlace fuerte
para el grafeno, (-, ) la notacién que usaremos para referirnos a primeros vecinos y h.c. el hermitico
conjugado del término de la suma. Veamos que podemos pensar en todas las interacciones presentes en
el hamiltoniano de la siguiente manera. Si nos situamos en cada uno de los orbitales tipo A, los orbitales
vecinos siempre estaran a una distancia 7; desde la posicién R,, entonces dada la simetria traslacional
del problema, podemos decir:

3
=SSl brsr, + D (6.2)
R, i=1

Con esto, imponemos la transformada de Fourier discreta presente en (2.23), obteniéndose:

3
. 1 . N R At
H= 772 Z Z Wezk'(R““’l)e K'Ragl b +hec. (6.3)
R, i=1 kK’
Usando la propiedad de ortonormalidad g eilk—K)Ra |A|0k i, llegamos a:
A~ 3 . ~
H=->"> " e*alb, +hc. (6.4)
k i=1

Considerando el vector de operadores de campo Uy = (ax, Bk)T, la forma matricial de este hamiltoniano
en la base de momenta k queda:

H="Y Ul (6.5)
k
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Figura 7: Relacion de dispersién Fy para grafeno en su aproximacion de enlace fuerte a primeros vecinos,
considerando a = 1.

con:

3
0 _’Y Z eik-‘l'i
e = . i=1 (6.6)
_,y Z e_ik""i 0
i=1
Al diagonalizar esta matriz, obtendremos una nueva base con la cual obtendremos la relacién de dis-
persién de este sistema:

Fy =+~ /Z etk (ri=7i) = 4~ | 34 2cos(V3ak,) + 4 cos (?al@) cos (gaky> (6.7)
2

la cual estd presente en la Figura 7. En este caso, existen ciertos puntos de interés en donde el gap se

cierra. Estos puntos son los llamados puntos de Dirac K* = (327;a,j:§—’;). En este caso, basta con

escribir dos puntos inequivalentes para describir los seis puntos aparentes en la relacién de dispersién
debido a la simetria traslacional del sistema. En particular, elegimos esta base compuesta de K=,
dado que podemos generar los puntos restantes sumando vectores reciprocos G € A*.

6.2. Densidad de estados del grafeno

Para computar la densidad de estados de este material, podemos emplear la expresién presente en (3.13),
considerando la representacién de Lehmann en el espacio de momenta, que en este caso es continuo:

k) (k|
BYZ E — Ek + ’LT]
De lo cual se obtiene una expresién para la densidad de estados:

G"(E) = d’k (6.8)

1 n
DOS(E) = — / d’k 6.9

(E) 7 Jpz (B — Ex)? + n? (6.9)
Observando la Figura 8, podemos notar la distribucion de estados con respecto a la energia de dispersién
que tenga la particula. Dado el acotamiento en [—37,37v] que impone el material por el limite de sus
bandas, analizamos esta regién energética y observamos que en la aproximacién de material pristino en
todas las direcciones no hay acumulacién de estados con energia igual a la energia de Fermi.
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DOS (arb. units)

Figura 8: Densidad de estados para el grafeno, considerando a =1

Sin embargo, en los puntos E = ++ existe una singularidad tipo Van Hove, lo que se interpreta como
estados que tienden a ser estacionarios, por los pliegues entre las bandas presentes en esta energia. Veamos
que la densidad de estados se puede pensar como el largo de las curvas de energia constante pesada por
la velocidad de dispersién:

dl
DOS(FE N/ - 6.10
B~ o TVER] (6.10)

Por lo que estos estados se generan una vez la velocidad de dispersién Vi Fy tiende a anularse, lo que se
interpreta como estados cada vez mas localizados. Estos puntos k € BZ que optimizan el gradiente de
energia se le denominan puntos M, los que formalmente serian puntos silla para la relaciéon de dispersién.
La relacion de dispersién en torno a estos puntos tiene el siguiente aspecto:

Ex—m ~ v + akl + Bk (6.11)

y esto implica que en torno a estos puntos, la densidad de estados tenga un comportamiento logaritmico:

DOS(E ~ Ey—n1) ~ log |E — 7| (6.12)

Lo que explica el perfil pronunciado en estos puntos en la densidad de estados. Por 1ltimo, notamos
que el sistema tiene simetria particula-hueco, esto debido a que no consideramos energias de sitio en el
material, y por ende, todo el analisis que uno puede hacer para un material a energias positivas sera
equivalente en energias negativas. La interpretacién de esto es justamente que, al no considerar energias
de sitio, las particulas tendrdn exactamente la misma energia que su antiparticula (en el contexto de
redes electrénicas, su respectivo hueco), y por ende el anélisis es el mismo debido a la equivalencia en
naturaleza para estos cuerpos en el material.

7. Nanocintas de grafeno

Las nanocintas de grafeno (GNRs)son estructuras infinitas en una direccién y finitas en otra, y
dependiendo los tipos de borde que se tengan, las propiedades de la estructura resultante varian. En
general, existen diversos tipos de borde estudiados previamente en la literatura, pero centraremos nuestra
atencién en dos muy particulares y distintos entre si. Consideramos nanocintas de grafeno con bordes
tipo armchair (aGNR)o con bordes tipo zigzag (zGNR)

7.1. aGNRs

Dada la libertad que tenemos para escoger la celda unitaria que describe el sistema, podemos indagar en
diversas opciones para distintos propositos. En general, uno considera una celda unitaria tal que el sistema
de andlisis tenga alguna simetria traslacional global (o local)tal que la escritura de las soluciones se
simplifique. En este caso, analizaremos las soluciones analiticas para el autosistema del problema, en
conjunto con las propiedades de transporte de este y por tltimo veremos una forma distinta de pensar el
problema tal que nos de las herramientas para analizar homoestructuras construidas con este tipo de
nanocintas.
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Figura 9: Esquema de indexacion de aGNRs a utilizar para simulaciones

7.1.1. Eleccién de celda unitaria para simulaciones

La eleccién de celda unitaria tipica que uno encuentra en la literatura se basa en el principio de querer
encontrar una estructura que se repita a lo largo del sistema. En este caso, si nos referimos a la Figura
9, vemos que podemos pensar la nanocinta como un conjunto de columnas hexagonales conectadas entre
si. Para ser méds precisos, el espacio de Hilbert del sistema lo separamos de la siguiente manera:

H= Hintra by Hinter (71)

En donde Hintra denota el subespacio de Hilbert de todas las celdas unitarias encerradas en la Figura 9,
vV Hinter todos los acoplamientos entre estos subespacios. Bajo esta légica, consideramos:

H=> Hy®élen+V@chtn+Vi@dhén (7.2)
neR

en donde Hj es el hamiltoniano de la n-ésima celda unitaria, V' es el acoplamiento entre las celdas unitarias
nyn+1y ¢l es el operador de creacién para una celda unitaria en el indice de sitio n a lo largo del
sistema. Los operadores intracelda e intercelda se definen como:

N, Ny
Hy=—7 | Y afbm +he+ > albnir + blamir +hoc.
m odd m=1 (73)
Ny
V=—y > albn

Notar que con esta convencién, naturalmente definimos:

G @ b = Grum (7.4)

con o = a, b. Debido a que tenemos simetria traslacional en términos de la periodicidad de la aparicién
de la misma celda unitaria, podemos tomar (7.2) y realizar la transformada de Fourier discreta para los
operadores de campo relacionados a las celdas unitarias por completo, tratdndolas como sitios con grados
de libertad dentro de estos:

1 )
n = | > elme, (7.5)

‘AI qEBZ
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Figura 10: Esquema de indexacién para un aGNR. Los dtomos sélidos siguen la convencién de colores
predispuesta en la leyenda del esquema, y los dtomos representados por un X son dtomos fantasma

En donde hay que tener cuidado ya que al condensar la informacién de la celda unitaria completa sobre
un solo operador de campo, estamos reduciendo de 2 grados de libertad a solo 1, y esto provoca un
doblamiento en la zona de Brillouin. Para compensar esto, basta con considerar la mitad de esta BZ.
Al reemplazar esto en (7.2), obtenemos:

H= > (Hy+e"?V+e 2V 0cle, (7.6)
qeBZ

_.A,

De lo cual interpretamos que este sistema es diagonal en la base de momento longitudinal, lo cual es
esperable, dado que el sistema cumple con la simetria traslacional en este limite de nanocinta pristina.
Ahora, para obtener la relacion de dispersion, basta con diagonalizar el suboperador I:Iq para encontrar
la dependencia con el momento transversal. Podemos intentar argumentar que se puede hacer un trabajo
similar para el momento en la direccién transversal, pero refiriéndose al Apéndice A podremos notar que
este operador no es diagonal en esta direccién, por lo que no es una forma conveniente para obtener
el autosistema de esta configuracién. Para ello, debemos recurrir a una eleccién distinta para la celda
unitaria. Sin embargo, esta expresion diagonal en g basta para poder observar el comportamiento de este
sistema, y en general, homoestructuras que no rompan la estructura transversal de esta configuracién
de nanocinta pristina. Por esta razon, esta eleccién de celda unitaria nos conviene a la hora de simular
sistemas de este tipo.

7.1.2. Espectro energético y autofunciones de aGNRs

La eleccion de celda unitaria usada convencionalmente para obtener resultados analiticos se presenta en
la Figura 11. Con esto, consideramos el siguiente hamiltoniano:

Ny
-FAI = - Z Z djlm (bnm + bnfl,mfl + bnfl,m+1) +h.c. (77)

nezZ m=1

y las condiciones de borde abiertas (OBCs)estdn dadas por el hecho de que solo existen sitios en donde
n, m comparten paridad. Para escribir de forma cerrada esta idea, definimos r € D,, C N y analizamos
caso a caso. Si n es par, entonces m = 2r. En caso contrario, si n es impar, entonces m = 2r — 1. Sin
embargo, debemos encontrar la forma de este subconjunto D,,. Para ello, retornamos a la Figura 10 y
proponemos:
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Ny
1,2]ON Ny par , Vn
Ny + . .
D, =< |1, NN, N, impar y n impar (7.8)
[N, —1
1, y2 } NN, N, impar y n par

Ahora debemos imponer las OBCs. Para ello, consideramos el siguiente spinor:

Ny
\II> = Z Z ZmAjzm + '(/Jnm nm) ‘0> (79)

nezZm=1
y parametrizamos m segun:
M= My 1= 21 — Py (7.10)
definiendo:
1, n impar
Pn = (7.11)
0, n par

Con esto, podemos reescribir el spinor |¥) obviando los 4tomos fantasma interiores, por lo que las OBCs
se reducen inicamente a las de los extremos:

mi—pn = U0 Nyp, =0 (7.12)

con 0 = A, B. Para encontrar los valores permitidos de k debido a las OBCs, proponemos el siguiente
ansatz:

o = A% 4 BIeikm (7.13)

nm

y con esto, las OBCs quedan de la forma:

Aaeik(l—pn) + Bde—ik(l—pn) =0
" " (7.14)
Azelk’(Ny""Pn) + Bge_lk(Ny‘f‘Pn) =0
Desde la primera ecuacién, vemos que:
By = —Age*imrm) (7.15)
y reemplazando en la segunda ecuacion, llegamos a la condicién:
Q2ENyF20=1) =]y = — " ey (7.16)

Ny +2p,—1 ~

Y esto tiene sentido dado que esta cuantizacién denota el comportamiento tipo cadena finita en la direc-
cién transversal de la cinta, tal como se reporta en la literatura, solo que ahora, debido a elegir nuestra
celda unitaria como se ve en la Figura 10, esta siendo la mitad de la celda unitaria convencional, entonces
existe una dependencia en la paridad del cell index de esta.

Ahora que tenemos la forma de estos k, podemos imponer cémodamente la transformada derivada del
ansatz previo para los operadores de campo &,.,,, y con esto el hamiltoniano del sistema queda:

H= Z Z Vbnk + Nbp—1 &) +he (7.17)

neZ keBZ

en donde se define el acoplamiento 7y := 27 cos(k). Dado que este hamiltoniano es diagonal en la base de
momento transversal, la estructura modal es una cadena SSH, tal como se ve en el esquema presente
en la Figura 11. Y esto es sumamente potente a la hora de analizar homoestructuras que no rompen esta
estructura de momento transversal, dado que podemos realizar este mapeo y analizar el comportamiento
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Figura 11: Estructura modal de un aGNR. En este caso, es idéntica a la estructura de una cadena SSH

de cada canal de dichos sistemas.

Ahora, para encontrar la forma del espectro energético del sistema, procedemos a imponer la trans-
formada de Fourier a lo largo de la direccién longitudinal, lo que se expresaria de la siguiente manera:

1 .
Gnge = Ta1 D € Gqk (7.18)
‘ | qEBZ
En donde debemos tener el cuidado de definir:
n o=A
Xon=2<%" 7.19
" {n+1/2, c=RB (7.19)
Con esto en consideraciéon, podemos reemplazar en el hamiltoniano total, obteniéndose:
H=— Z (ve'/? 4 nke_iqp)d;kl;q’k +h.c. (7.20)
q,kEBZ

Si imponemos la forma matricial de este operador, considerando la base del espacio de Fock como & =
{@q,5,bq,k}, entonces obtenemos:

H= > Wl her¥gu (7.21)
q,k€BZ
con:
s 0 —~elt/2 — pe~ia/2
hq,k = (,Yeiq/2 o nkeiq/Q 0 (722)

Entonces, la relacién de dispersién estd dada por los autovalores de esta matriz. En particular:

+ M | 2

Lo cual muestra la existencia de dos bandas las cuales se generan por las dos subredes que conforman al
sistema completo. Antes de proseguir con las autofunciones, notemos un caso interesante. Si por alguna
razén tenemos una configuracién tal que pueda existir un modo dado por k = 7/2, entonces en este
caso 1) /2 = 0, por lo que la energfa serfa constante. En particular, £, r—r/2 = 7, lo que serfan bandas
planas. El caso en el cual podemos forzar la aparicién de estas bandas planas ocurre inicamente si NV,
es impar. Esto lo podemos demostrar observando la condicién de cuantizacién para k en este marco:

s

k= ————
Ny +2p, —1

, SEL (7.24)

Si buscamos alguna condicién para que el modo singular k = 7/2 exista, encontramos:

S

—  =1/2 2(s —p,)+1=N, 7.2

Es decir, se comprueba répidamente que N, debe ser impar.
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Figura 12: Relacién de dispersién F, ; para un aGNR de diversos anchos transversales INV,. Las bandas
planas (si es que existen) estan rotuladas de rojo

Notamos que existen casos en los cuales el sistema es gapless, 1o que implica que existe una fase metalica
para este tipo de nanocintas. En particular, si analizamos el ancho del gap, computando la diferencia
entre los valores de energia entre las bandas en ¢ = 0, podemos dar con los siguientes valores:

0, Ny,=3l-1
2v |1+ cos 3l T N, =3l
A, ={"7 3+1 )]0 YT (7.26)

3l+1
2~ [1+cos(3l+27r>}, Ny=3l-1

con | € N. Esto serd interesante a la hora de computar las propiedades de transporte de este sistema,
ya que nos permite predecir que si IV, = 3l — 1, entonces nuestro sistema estara en una fase metélica, lo
que se traduce en que el primer canal conducird de manera perfecta, y no asi para los otros casos.

Por 1ltimo, analicemos las autofunciones de este sistema. En este caso, podemos usar el hamiltoniano
proyectado en la base de momento y encontrar las autofunciones encontrando la forma de los autovectores
de hg de (7.22), obteniendo, tras normalizar:

1 . i
ﬁ(a;kie f0xp! )10) (7.27)

En donde esta fase de diferencia entre subredes estda dada por:

|\Ijik> =

G,k = arg(ve'?/? e 1/2) (7.28)
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Figura 13: DOS(E) y T'(E) para un aGNR de diversos anchos transversales IV, respectivos

7.1.3. Propiedades de transporte de aGNRs

A continuacién, analizaremos las propiedades de transporte de un aGNR. En especifico, estudiaremos la
densidad de estados, la densidad local de estados y la conductancia. Esto, con la finalidad de
entender a priori las caracteristicas que se tienen en un régimen balistico de transporte a lo largo de esta
configuracion en su forma pristina, tal como hemos estado estudiando hasta ahora.

Primeramente, veremos en detalle la densidad de estados y la conductancia. Para esto, usaremos el
flujo de trabajo numérico que desarrollamos en la seccién previa y llegaremos a una simulacién de estas
cantidades. En primera instancia, usaremos el hamiltoniano presente en (7.2), y lo particionaremos tal
que tengamos un flake de aGNR conectado a dos contactos pristinos hechos del mismo material. Esto,
con la finalidad de decimar estas regiones semiinfinitas y poder asi obtener la informacién del continuo
en la simulacién. Luego de esto, seguimos el conducto regular del calculo numérico, armando la funcién
de Green total del dispositivo y luego computando la densidad de estados segiin:

DOS(E) = f%S[Tr(CA}’(E))] (7.29)

Por otro lado, la conductancia la calcularemos usando el formalismo de Landauer-Biittiker. En particular,
como consideramos nuestra configuracién en temperatura 0, tenemos la relacién:

G(E) = T(E) (7.30)

En donde (e7) es la carga del electrén, h la constante de Planck y T'(F) la transmitancia. De ahora
en adelante, lo que simularemos serda la transmitancia, lo que bajo este régimen se entiende como
la conductancia en unidades del cuanto de esta, es decir Gy := 2(e~)%/h. La transmitancia se calcula
mediante la relaciéon de Fisher-Lee:

T(E) = Tr[ILG RG] (7.31)

Diversas simulaciones se muestran en la Figura 13, en donde podemos ver claramente que en el caso en
donde N, = 3l — 1 se tiene un canal que transmite perfectamente en torno a la energia de Fermi del
sistema, mientras que en otros casos este canal se destruye, lo que se condice con lo predicho previamen-
te. Por otro lado, vemos que en el caso Ny = 5 tenemos peaks tipo delta en la densidad de estados en
E = 47, lo que se explica con el hecho de que en estas configuraciones aparece una banda plana con
esta propia energia, y justamente al aparecer esta banda plana, se permiten estados los cuales tienen
velocidad de grupo nula. Esto, dado que la velocidad de grupo a cierto momento longitudinal para un
modo transversal en especifico depende linealmente de d,F, 1. Entonces, al tener una velocidad de grupo
nula en estas energias, interpretamos que estos estados estdn localizados en el material, y por ende no
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LDOS (Arb. Units.)

Figura 14: LDOS(E = ) para un aGNR con N, = 5. Se selecciona un trozo longitudinal arbitrario
explotando la simetria traslacional presente en esta direccién

A B
O [ ]
- - -
o——— e o——0e o—— o
n—1 n n+1

Figura 15: Estructura del modo k& = 7/2 de un aGNR con ancho N, impar

conducen. Esto concluye con un peak en la densidad de estados sin firma en la transmitancia, tal como se
ve en el panel derecho de la Figura 13. Notar que en el caso N, = 4, dado que el ancho es par en términos
de la cantidad de dimeros que conforman la celda unitaria, no tenemos bandas planas, por lo que este
estado tipo delta directamente no aparece. Por iltimo, vemos singularidades de Van Hove en ambos
casos simulados, y esto se debe a los cruces de banda que se tienen en esas energias. Estos perfiles son
hiperbdlicos por un lado, lo que se traduce en una apertura/cierre de un nuevo canal de transmitancia,
tal como se ve en ambos paneles de la Figura 13. Una forma rapida de comprobar esto es observar las
relaciones de dispersién pertinentes presentes en la Figura 12, fijar una energia en especifico y contar
las bandas que crucen esa energia. Dado que estamos en el régimen de nanocinta pristina, cada modo
transmite de manera perfecta, por lo que solo basta con contar los modos transversales disponibles para
asi obtener el valor de la transmitancia del sistema.

Por ultimo, analizaremos la densidad local de estados, y en particular para E = = en sistemas con
N, impar. Esto, para ver de qué manera se localizan estos estados con velocidad de grupo nula a lo largo
de la nanocinta. Para esto, expresamos la densidad local de estados de la siguiente manera:

LDOS(E) = — - [é(E)] (7.32)

1
0
y computamos esta expresién para cada sitio descrito por G‘(E) Esto da como resultado lo que se ve
en la Figura 14. Este patréon de localizacién se fundamenta en lo siguiente. Si observamos la estructura
modal efectiva presente en (7.17) y reemplazamos k = 7/2, vemos que 7),— /2 = 0, como vimos antes, solo
que ahora la interpretacién es mucho mas profunda, dado que la estructura para este modo en particular
es la de dimeros desconectados entre si, tal como se ve en el esquema presente en la Figura 15. Y esto
explica el peak tipo delta en DOS sin incidencia en la transmitancia, dado que es son estados localizados
en cada dimero, y como no se conectan entre si es imposible transmitir en esta configuracion, por lo que
se espera que la banda sea plana (velocidad de grupo nula)y que la localizacién sea en forma de dimeros
apilados desconectados entre si.

7.2. zGNR

A continuacién haremos el mismo andlisis para las nanocintas de grafeno con borde zigzag, o zZGNRs de
ahora en adelante. Este tipo de estructura es similar a un aGNR, solo que esté rotada 60°, entendiéndose
ahora el borde como una estructura zigzagueante (de ahf su nombre caracteristico). A diferencia que en
el caso aGNR, este sistema no se puede expresar en una escritura de modos transversales desacoplados
usando una base tal que se cumpla la separacion de espacios de Hilbert necesaria para el calculo numérico,
lo cual demostraremos en el andlisis de las expresiones resultantes que obtendremos usando esta base. La
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Figura 16: Indexacién de celda unitaria para un zGNR con ancho transversal N, = 4. Los dtomos sélidos
siguen la convencién de colores predispuesta en la leyenda del esquema, y los dtomos representados por
un X son atomos fantasma

indexacién necesaria para este sistema y en conjunto y las soluciones analiticas y numéricas se presentan
a continuacion.

7.2.1. Espectro energético y autofunciones de zGNRs
Si observamos el esquema de indexacion de la Figura 16, podemos dar con el siguiente hamiltoniano:

Ny
H=>">"al, (bam +bn-1.m-1 +bnr1m-1) +hec (7.33)

nezZ m=1

Y las OBCs estan dadas simplemente por:

ino = bon, =0 (7.34)

Como dijimos previamente, con esta eleccién de base podemos separar el espacio de Hilbert total de la
siguiente manera:

H= Hintra @ Hinter (735)

En donde pensamos Hintra €S €l espacio de Hilbert para la zona intracelda de una celda unitaria, la cual
se repite a lo largo de todo el sistema, y H;nter €s €l espacio de Hilbert que mezcla dos celdas unitarias
aledanas. Bajo esta légica, podemos ahora construir el hamiltoniano del sistema de la siguiente manera:

H=Y Hy®@één+V@eltny+ VI @cfén (7.36)
neR

en donde Hj es el hamiltoniano de la n-ésima celda unitaria, V' es el acoplamiento entre las celdas unitarias
nyn+1yél es el operador de creacién para una celda unitaria en el indice de sitio n a lo largo del
sistema. Los operadores intracelda e intercelda se definen como:

Notar que con esta convencién, naturalmente definimos:
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G ® Cn 1= Gnm (7.37)

con o = a,b. De igual forma, tenemos simetria traslacional a lo largo de la direccién longitudinal con
esta configuracion, por lo que podemos hacer el proceso homologo de imponer la transformada de Fourier
que hicimos para el caso aGNR, obteniéndose:

=3 (ﬁo y ey e*iq/QVT) @ éléy (7.38)
qeBZ

En donde g € BZ es el momento longitudinal del sistema y se considera la mitad de este dado que ¢,
condensa dos grados de libertad en uno, por lo que doblamos nuestra zona de Brillouin. Esta estructura
para el hamiltoniano cumple con la condicién necesaria para el cdlculo numérico. No obstante, podemos
ain asi encontrar una forma cerrada para el autosistema y estructura modal de esta configuraciéon con
la misma eleccién de base. Si observamos la forma independiente de la paridad de m de (7.33), podemos
imponer un spinor que sea una superposicion de ondas planas con momento transversal k y buscar
la condicién de cuantizacién que este debe cumplir, similar al trabajo que hicimos para el aGNR. En
particular, definimos el spinor:

Ny
W) =" (vh,,ah,, +¢h,,b,,) |0) (7.39)

n€Zm=1

Y si observamos la OBC dada por (7.34), debemos relacionar las subredes mediante la ecuacién de
Schrodinger. Tras imponer esto, obtenemos la siguiente relacién:

i a a a
’?Lm = _E (¢n7n + wn-&-l,’rn—i—l + wn—l,nb-{-l) (740)

En donde E es la autoenergia del spinor |¥). Ahora, podemos proponer el ansatz de superposicién de
ondas planas dado por:

ik —ik
om = A e 4 By et (7.41)
Y con esto encontrar la condicién para el momento transversal k. Viendo la primera OBC, tenemos:
mo =0 = o5, = 2iA] sin(km) (7.42)

Ahora, para imponer la segunda OBC, reemplacemos lo obtenido en (7.42) en la ecuacién auxiliar (7.40):

9
Yo = —% (Ag sin(km) + (A%, + A%_y) sin (k(m + 1))) (7.43)

y ahora imponemos la OBC:
b Ny =0 = A%sin(kN,) + (A%, + A%_))sin (k(N, +1)) =0 (7.44)

Ahora, dada la simetria traslacional a lo largo de la direccién longitudinal previamente discutida, podemos
separar el spinor total en los subespacios longitudinales y transversales segin (7.35). Sabiendo que la
base diagonal para este tipo de sistemas es la transformada de Fourier de los operadores de campo en la
direccién simétrica, podemos efectivamente decir que:

AT = elan/2 po (7.45)

y con esto llegamos a la condiciéon de cuantizacién para k:

sin(kNy) + ggsin (k(Ny, +1)) =0 (7.46)

En donde definimos g4 := 2cos(g/2). Notamos que esta ecuacién es una ecuacién trascendental, por
lo que k£ no tiene forma cerrada en términos de funciones elementales. Sin embargo, las soluciones se
pueden calcular de manera numérica sin problema, y con esto obtener el espectro de valores para k. El
analisis de esta ecuacion la haremos en la siguiente seccién, puesto que existe el fenémeno emergente de los
estados de borde. Por ahora, sabemos a priori que estos valores existen y son calculables con métodos
numeéricos. Ahora bien, el hecho de que este momento transversal dependa justamente del momento
longitudinal, como se ve en (7.46), hace imposible encontrar una estructura modal desacoplada para
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este sistema, dado que para este tipo de estructuras es necesario que el hamiltoniano proyectado a un
modo transversal (mds precisamente, los coeficientes de la transformacién transversal para los operadores
de campo) no dependa de ¢ para asi poder separar ambos espacios y trabajar con un representante de
uno de ellos para deducir el comportamiento a través de todos los modos. Lo bueno es que la base que
considera el momento total dada por la combinacién entre ¢ y k si block-diagonaliza el hamiltoniano, y
gracias a esto podemos obtener la relacién de dispersiéon y las autofunciones. Primeramente, veamos que si
observamos las componentes de los spinores obtenidas en (7.42) y (7.43), respectivamente, y reemplazamos
los coeficientes dependientes de n segin (7.45), obtenemos:

o = C¢ Z €' 1"/2 sin(km)

q,k€BZ e

q,k
sian/2 (7.47)

Y, = —yC°® Z (sin(kzm) + ggsin (k(m + 1)))
q,keBz. Tk
Yok

En donde C® := 2iA% es el coeficiente de normalizacién a obtener usando métodos numéricos por la

dependencia de k. Ahora, si imponemos la ecuacién de Schrédinger para la componente de la subred A
usando el hamiltoniano total presente en (7.33), llegamos a:

b b b
Ewim = _7( nm + ’(/}nfl,mfl + 7/}n+1,m71) (748)
Luego, reemplazamos la expresién en el espacio de momento tanto para ¥2, como para %, obteniendo
finalmente:
E,r = :&:7\/1 + 2g4 cos(k) + g2 (7.49)

lo cual es la relacién de dispersién del sistema. En la Figura 17 se pueden ver ejemplos de cémo seria el
perfil de esta relacion de dispersién. Lo primero que se debe notar es que el niimero de bandas que aparecen
en cada panel corresponde justamente a N, — 1, por lo que podemos interpretar que cada subestructura
dimeral rotulada por m vecinos entre orbitales corresponde a un canal de transmisién efectivo (obviamente
esto no implica que sean canales desacoplados entre si, tal como vimos previamente). Ademds, notamos la
aparicién de bandas planas en un cierto intervalo de g. Esto es interesante porque nuevamente podemos
deducir que existen regiones energéticas del sistema en las cuales existe localizacién de estados. Esta
localizacion la podremos observar una vez que analicemos las propiedades de transporte del sistema,
pero antes nos gustaria entender y deducir la region de g en la cual surgen estas bandas planas.

7.2.2. Andlisis del momento transversal

Debemos analizar la ecuacién trascendental (7.46) la cual indica la cuantizacién del momento transversal
k. Para ello, definimos:

Fy(k) := sin(kNy) 4 gqsin (k(N, + 1)) (7.50)

y la tarea se reduce a encontrar las raices de Fj(k). Luego, podemos considerar la forma dependiente de
los polinomios de Chebyshev, recordando:

sin (k(m + 1))

Up, (cos(k)) = Sn (k)

(7.51)

Entonces, si suponemos x := cos(k) y k € (0, 7) para evitar el spinor trivial segin lo obtenido en (7.47),
podemos reescribir la ecuacién trascendental, obteniéndose la siguiente definicion:

Fy(x) := Un,-1(z) + g4Un, (z) =0 (7.52)

Ahora, podemos explotar el hecho de que las raices de estos polinomios de Chebyshev tienen la forma:

Uy, 1(z;) =0 = z; = cos <7”> (7.53)
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Figura 17: Relacién de dispersién E, ; para un zGNR de diversos anchos transversales IV,,.

Ny — 2 subintervalos

r=—1 T =TN,—-1 r =21 r=1

Figura 18: Esquema de particién del intervalo (—1,1)

Y considerar la particién & := {[z;_1, zj]}jv:”l para el intervalo (—1,1). En este sentido, definimos dos
clases distintas de subintervalos; los subintervalos internos y los externos, tal como se puede ver en el
esquema de la Figura 18. Analizando los subintervalos internos, podemos usar la propia definicién
de los polinomios de Chebyshev dada en (7.51) para encontrar una forma recursiva que nos permita
relacionar Uy, —1(x) con Uy, (x), y con esto podemos ver que:

Fy(x;) = (=1)gq (7.54)
Es decir, para cada subintervalo interno, los extremos tienen signos opuestos, por lo que por el Teorema
del Valor Intermedio (TVI)podemos argumentar que siempre habra una solucién por cada subinter-
valo de este tipo, por lo que concluimos con IV, — 2 raices hasta ahora. A continuacién, nos centramos
en los subintervalos externos. Usaremos la misma légica para asegurar raices mediante el TVI; los
extremos de cada subintervalo externo deben tener signos opuestos para que exista una solucién dentro
de cada regién. Esto lo expresamos de la siguiente manera:

F(-1)E,(xn 1) <0 = 1 raiz por TVI
{ g(=1)Fy(zn,-1) P (7.55)

ﬁg(acl)ﬁg(xl) <0 = 1 raiz por TVI
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Fy(k)
9

k J
(@) 94| > Ny/(Ny +1) (®) [gq| < Ny/(Ny+1)
Figura 19: F,(k) con N, = 6, considerando diversos valores para gq. Los puntos sélidos demarcan las

raices de Fy(k) para mayor claridad.

Usando lo anterior y las siguientes identidades ttiles:

{Fq(_l) = _(_1)Ny[(Ny) = 9q(Ny +1)] (7.56)
Fy(1) = Ny + gq(Ny +1)
Podemos llegar al siguiente perfil para el niimero de soluciones a la ecuacién trascendental:
N,
N, K —Yey Ye
" \gq|>Ny+1<=>q€(qq)
#sol = N (757)
Ny =1, |gql < Nyil = g€ (-7 —¢) U (g,m)
En donde se define el angulo critico ¢. de la siguiente manera:
N,
e i=2cos | 7.58
‘ (5,5 (753

Lo cual es peculiar porque con esto decimos que la cantidad de modos transversales depende del valor de
momento longitudinal del sistema, haciendo que en una regién en especifico un modo se pierda. Esto es
asi matemédticamente dado que la ecuacién trascendental es una ecuacién polinémica de orden N, por lo
que siempre habran N, soluciones por el Teorema Fundamental del Algebra. Lo que ocurre en particular
es que al trabajar la ecuacién definiendo x := cos(k), estamos confinando el andlisis a = € (—1, 1), pero
justamente en la regién en donde una solucién se pierde, es porque se sale de este intervalo propuesto.
La tnica forma para seguir a este modo cuando se sale de este intervalo es considerando un valor de k
complejo. En particular, la continuacion analitica que hacemos es la siguiente:

ke kS +in (7.59)
En donde definimos:
07 € (— y — Yce
ke = 4 € (=m —4c) (7.60)
T, q € (qe,)

Y esto lo interpretamos como un modo evanescente, dado que si vemos la forma de las componentes
del spinor k-dependiente de (7.42) y (7.43), estos dependen de términos sinusoidales en k, y si este valor
de momento transversal pasa a ser complejo, entonces estos estados dejan de ser extendidos y pasan a
tomar un perfil hiperbdlico. Con esto en mente, podemos reemplazar esta continuacién en la ecuacién
trascendental, quedando en una ecuacién con una tnica solucién para el pseudo-momento transversal #:

{sinh (n(Ny)) + ggsinh (n(N, + 1)) =0, ¢ € (-7, —qc)

sinh (17(N,)) — ggsinh (n(N, +1)) =0, ¢ € (ge,7) (7.61)
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Luego, tras obtener el valor de n, podemos computar la autoenergia asociada a este momento reempla-
zando la continuacién analitica para k en (7.49), obteniéndose:

. :I:’y\/l +2g4cosh(n) + g2, q€ (-7, —qc)
n,q,+ =
ify\/l — 2g4 cosh(n) + g2, q € (qc,7)

(7.62)

lo cual reproduce el perfil de la banda plana que se ve en las relaciones de dispersién de la Figura 17.
Otro aspecto importante de este célculo es que tenemos acceso al punto en donde se ve la coaliciéon de
dos bandas en una sola banda plana. En este caso, si retornamos a (7.58) y consideramos el limite de
nanocinta ancha, es decir N, > 1, obtenemos:

, 2w
lim ¢q. = —

7.63
Ny>1 3 (7.63)

E imponiendo que —q. y ¢. son los puntos en donde se crea esta banda plana, en este limite, estos co-
rresponden a los puntos (¢, k) = K*, los cuales son los puntos de Dirac para el grafeno.

Finalmente, podemos conseguir la forma del spinor asociado a la banda plana, mediante el reemplazo de

la continuacién analitica en (7.42) y (7.43) respectivamente. Esto nos entrega dos perfiles dependiendo
de la regi6n en donde se encuentre g. Si g € (—m, —¢.):

Yo, =C° Z '1"/2 sinh(nym)

4,kEBZ
(7.64)
b eiqn/Q
om = —7C* Z (smh(nm) + gqsinh (n(m + 1)))
g.keBz Dk
Por otro lado, si ¢ € (g¢, 7):
o =C" Y €™/ sinh(nm)
4,kEBZ
(7.65)
eiqn/Z
bm = —7C* (sinh(nm) — gqsinh (n(m + 1)))
q.keBz Dk

En ambos casos, vemos que la componente A se anula si m = 0 y empieza a crecer exponencialmente a
medida que crece m. Por otro lado, el comportamiento es contrario para la otra componente. Si m = N,
la componente B se anula y empieza a crecer a medida que m decrece. Esto nos dice que este estado
degenerado se localiza en los bordes y se irradia hacia el bulto del sistema. Esto lo comprobaremos una
vez tengamos la densidad local de estados.

7.2.3. Propiedades de transporte de zGNRs

De igual forma para el caso de las aGNRs, usaremos el formalismo de funciones de Green para computar
estas propiedades. Primeramente, para la densidad de estados se obtiene lo que se ve en la Figura 20, en
donde se ve un perfil similar que en el caso armchair, en términos de la aparicién de singularidades de Van
Hove, pero ademas aparece este nuevo estado en E = 0, el cual corresponde a estados situados en esta
banda plana segin la relacién de dispersién. Estos estados son los que se localizan en los bordes, como
discutimos previamente, y para observar esta localizacién, podemos computar la densidad local de estados.

Observando la Figura 21, vemos que, en efecto, se localiza este estado asociado a la banda plana en
los extremos del material, considerando que el extremo inferior tiene orbitales tipo B y los del extremo
superior orbitales tipo A, segtin la convencién utilizada en el esquema de la Figura 16. Esto se condice
fielmente a lo derivado en la seccion anterior, en particular analizando el perfil del estado evanescente
resultante. Por otro lado, tenemos singularidades de Van Hove de igual manera que en el caso de la
terminacién armchair; apertura/cierre de modos transversales, los que serian los canales dispersivos del
material.
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Figura 20: T(E) y DOS(E) para zGNRs de diversos anchos transversales N,

LDOS (Arb. Units.)

Figura 21: LDOS(E = 0) para un zGNR con N, = 4. Se selecciona un trozo longitudinal arbitrario
explotando la simetria traslacional presente en esta direccion

8. Sistema bilayer

Este sistema es el primer tipo de homoestructura de grafeno que analizaremos, puesto que es el primer
pilar de estudio para poder entender los efectos que se tienen en el interferémetro a analizar en la
siguiente seccién. La configuracion esquematica se muestra en la Figura 22. En este caso, consideraremos
un GNR tal como los previamente analizados, y en una zona en especifico, sobrepondremos un flake
de grafeno de la misma terminacién, con stacking AA. Es decir, cada orbital inferior se conectard a su
homdlogo superior mediante un acoplamiento Van der Waals. Cominmente se puede considerar este
acoplamiento como una parte del acoplamiento intracelda -, cumpliéndose:

/ Y
~ L 8.1
7= (8.1)
en donde v/ es el acoplamiento tipo Van der Waals. Otra cosa a considerar es que este sistema lo podemos
replantear como un sistema de dos contactos con un dispositivo central, y bajo este planteamiento, los aco-
plamientos contacto-dispositivo tendran exactamente el mismo perfil que los acoplamientos intercelda
de la propia nanocinta infinita. Analizaremos este sistema para ambas terminaciones por separado.

8.1. Terminacion armchair

Primeramente, analizaremos el comportamiento de la homoestructura compuesta por aGNRs. El esquema
de esta configuracién se muestra en la Figura 23. Si consideramos la elecciéon de celda unitaria que nos
permita obtener una estructura modal desacoplada, como se ve en la Figura 10, podemos escribir el
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L(%{/ -

Figura 22: Esquema de una configuracion bilayer compuesta por un flake de grafeno sobrepuesto a una
nanocinta del mismo material. El monolayer inferior lo subdividimos tal que la regién de scattering sea
esta zona bilayer.

Figura 23: Esquema de configuracién bilayer para un aGNR de ancho transversal IV, = 5 y un largo
longitudinal N, = 2 para la regién bilayer.

hamiltoniano total de la zona bilayer de la siguiente manera:

Hgi = Hy+V (8.2)
En donde:

2Nm Ny

ﬁ(] : - Z Z Z &Lma (i)nma + l;nfl,mfl,oz + l;nfl,m+1,a) + h.c.

a=\,Tn=0m=1
2N, Ny

Vi=—y Z Z Z &Lmr&nml +h.c.

n=1m=10c=A,B

(8.3)

La razén de porque consideramos n € [0,2N,] NN es porque en esta representacién estamos doblando la
zona de Brillouin, como discutimos previamente en la seccién anterior. Otra cosa importante a considerar
es que ahora existen condiciones de borde longitudinales para el flake superior. Si ahora analizamos el
problema modo por modo mediante la representacién modal, podemos llegar al siguiente hamiltoniano:

]:]k = ﬁo’k + Vk (84)
En donde:
2N, —1 2N,
Hop:=— [ > il pabake +he + Y mpaly bao1ka +hoe
a=],T n=1 n=1 85
2N, —1 (8.5)
Vi i= —' Z [ Z &Lm&nkl + h.C.:| - 'y'(bgmbom + &;NzydegNw’]g‘L +h.c.)
oc=A,B n=1

La visualizacion de esta representacion modal se muestra en la Figura 24. Antes de analizar las propiedades
de transporte de este sistema, analicemos las propiedades locales, imponiendo las OBCs:

(0,1, = b2, ko = 0 (8.6)

con o =/, T. Esto nos deja el sistema totalmente aislado de ambos contactos, lo que nos permite analizarlo
de una manera sencilla. Para proseguir, consideremos la siguiente transformacién asociada al grado de
libertad a del sistemas:

. . .
Onk+ = \ﬁ(dnm + k) (8.7)
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Figura 24: Esquema de la estructura modal para un sistema bilayer aGNR con stacking AA de largo
longitudinal N, = 2. Las lineas sélidas son acoplamientos —v y las lineas dobles son acoplamientos

—ng := —2vycos(k)

- - - - - - - -
s=+ e o———e o=@ o——e (e}
O
+' +' +7' +7' +v' +7' +v' +7 o B
§=— e  O—e_ = O—=0 O——e (@]

Figura 25: Estructura modal efectiva en la base bonding/antibonding para un bilayer de aGNR. Las
lineas sélidas son acoplamientos —v y las lineas dobles son acoplamientos —ny := —2v cos(k)

Esta transformacion es la separacién en la parte simétrica/antisimétrica del sistema. Veamos que la
inversa de esta transformacién luce de la siguiente manera:

skt = 5 (Gukr + Oni)

Onkt = —=\Onk+ Onk—
\@1 (8.8)

Onkl = *ﬁ(&nm — Onk—)
Entonces, al reemplazar en los hamiltonianos presentes en (8.5) obtenemos:
2N, —1 2N,
Hop=— > [ >yl baks hee + Y mral b1k + h.c.]
s=+4,— n=1 n=1 8 9
2N, —1 (8.9)
et 3 e X % (0] - (o + by, o, o)
s=+,— n=1 oc=A,B

En donde hemos definido:

1 =
o im { oot (8.10)

Esta transformacion efectivamente desacopla las cadenas SSH, incorporando energias de sitio efectivas
para ambas de ellas, tal como se muestra en la Figura 25. Notemos que tras esta separaciéon que hemos
hecho, hemos logrado obtener la estructura modal efectiva del sistema, la cual se compone de dos canales
independientes entre si por cada modo transversal. Si ahora incorporamos los contactos, veremos que
estos modos se mezclan. Viendo la Figura 24, notamos que los acoplamientos contacto-dispositivo se
escriben:

—’ngmi)@ki + h.c. (8.11)

= _,yb;Nx,kia’?Nmki + h.c.

—N—
< =
=3 e
Q Q

Il

Por lo que si ahora imponemos la transformacién hacia la base bonding/antibonding presente en (8.8),
llegamos a lo siguiente:

VkLC — *%d&k(i)o’c-ﬁ- — l;()k—) —+ h.c.
- he Y s A A (8.12)
Vi = _7b2Nw,k(a2Nm,k+ —asn, k—) +hc

V2
Lo que claramente demuestra que en estos puntos de conexién hacia los contactos, existe una mezcla de

estos canales efectivos de transmisién, por lo que esperamos obtener fenémenos de interferencia entre
estos canales, los cuales ocurren justamente en estos nodos, como se ve en la Figura 26.
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Figura 26: Estructura modal del sistema de transporte para un dispositivo bilayer aGNR con stacking
AA en la base bonding/antibonding.
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Figura 27: DOS(F) y T(F) para un sistema bilayer aGNR con stacking AA, considerando 7' = v/10 y
N, = 2. Las sombras azules son los resultados para una nanocinta pristina de la misma geometria que el
sistema de andlisis.

8.2. Resultados numéricos para aGNRs

Siguiendo el flujo de trabajo numérico descrito en la Seccién 5, podemos computar la densidad de
estados y la transmitancia del sistema, en donde lo ultimo lo entenderemos como la conductancia en
unidades de Gy := 2¢/h. Nos centraremos en la fase metalica de este sistema, considerando N, = 31 —1,
con [ € N, dado que asi podemos comparar el comportamiento entre sistemas con distintas termina-
ciones, recordando que un zGNR estd siempre en una fase metélica, debido a que es una configuracién
gapless. Desde esto, vemos que un solo canal en esta fase se describe por IV, = 2, por lo que primero
entenderemos el perfil de esta configuracion para luego deducir el comportamiento de sistemas més anchos.

Observando la Figura 27, podemos ver justamente efectos de interferencia en este canal, los cuales de-
penden del largo longitudinal del sistema. Esto es esperable, segin lo que derivamos previamente, dado
que esta mezcla de canales bonding/antibonding que constituyen el modo que estamos analizando inter-
fieren entre si en las conexiones a los contactos, segin lo esquematizado en la Figura 26.

Esta mezcla de canales por modo genera estados que no transmiten, dada la diferencia de fase que hace
que ambos canales se anulen, y este efecto depende del largo IV,,, como se ve analizando cada panel de la
Figura 27. En general, el patrén es que existen 2N, dips de transmitancia en cada configuracién para la
parte electrénica (para la parte relacionada a los huecos es equivalente, dada la simetria particula-hueco
existente en el sistema tras considerar energias de sitio nulas en el sistema en la red directa).

Podemos profundizar el entendimiento de este sistema viendo la localizacién de estos estados no-radiantes,
y para ello computamos la densidad local de estados. En este caso, como sabemos que los dips en
transmitancia se producen por la interferencia entre los canales bonding/antibonding de cada modo, espe-
ramos que estas interferencias se den justamente en las energias permitidas por el flake superior, y que sus
estados propios sean las energias de los dips. Si observamos la Figura 28, podemos notar que, en efecto, la
localizacion de estos estados no-radiantes son configuraciones las cuales son autoestados del subsistema
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Figura 28: LDOS(F) para las energias de cada dip de transmitancia para un sistema bilayer aGNR con
Ny=2y N, =1

del flake aislado (arménicos del sistema, representados en la base de posicién de la red directa). Esto lo
podemos entender mediante la idea de que el flake superior afecta a la nanocinta perturbativamente, y
esta separacién entre canales bonding/antibonding se debe a esto. Sin embargo, las energias permitidas
para el flake son finitas, y si la energia del electrén en el proceso de scattering dentro del sistema coincide
con las autonergias del flake, la perturbacion alcanza el maximo de amplitud, por lo que los fenémenos
de interferencia se centran en estas energias. Bajo esta ldgica, podemos pensar este sistema como una
barrera de potencial para el continuo, el cual representamos con la nanocinta en este modelo. Esta
intuicién serd 1util para poder llegar con el sistema de la siguiente seccién.

Por otro lado, dada esta interfencia entre canales, la singularidad de Van Hove dada en el borde del canal
se empieza a romper, generando un perfil cada vez mas suavizado en estos extremos de la banda. El
estado tipo delta restante fuera de la banda se entiende como la accién de interferencia entre el estado
bonding y el antibonding en esta energia, desdoblando este estado en dos partes, una dentro de la banda,
lo que genera ese perfil de transmitancia suavizado en el borde, y otra la cual es el estado tipo delta
no-radiante.

Ahora que entendemos a cabalidad la accién del largo longitudinal N, sobre un tnico modo del sistema,
y el perfil de este, comprobando que existe esta mezcla de los canales bonding/antibonding, podemos
empezar a analizar el caso minimal de este sistema aGNR bilayer, en el cual la terminacién tendra una
firma en los resultados. En este caso, consideramos N, = 5 como el primer caso en donde tendremos a lo
maximo dos canales, considerando el sistema en su fase metalica. Las simulaciones las vemos presentes
en la Figura 29. En particular, si vamos analizando cada panel, vemos que existe la misma dependencia
entre la cantidad de dips en transmitancia y N, para cada canal, solo que ahora este efecto ocurre dos
veces con frecuencia distinta dados los dos canales diferenciados por el valor de n; en cada modo, lo que
varia la estructura de los acoplamientos de este. Ademas, el mismo efecto que hace que se desdoblen los
estados tipo Van Hove sigue apareciendo, solo que ahora afecta a los bordes de cada modo que se abre o
se cierra.

Ademas, vemos que en la configuracién N, = 5 aparece una banda plana en Ey = £ en la relacién de
dispersién, tal como dedujimos previamente, por lo que en el limite de nanocinta pristina existe un estado
tipo delta en esta energia. Al perturbar esta nanocinta con el flake superior, este estado se desdobla debido
a la hibridacién de estados bonding/antibonding, creando dos estados tipo delta distintivos en F = Ey+~'.

Por tltimo, observando la Figura 30, vemos que la localizacién de los estados desdoblados en E = Eq £~/
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Figura 29: DOS(F) y T(F) para un sistema bilayer aGNR con stacking AA, considerando 7' = v/10 y
N, = 5. Las sombras azules son los resultados para una nanocinta pristina de la misma geometria que el
sistema de anélisis.
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Figura 30: LDOS(E) para (a) E = Ey £+ (b) el estado tipo delta proveniente de la singularidad de
Van Hove en E = 2, considerando Ej := +v, para un sistema bilayer aGNR con N, =5y N, =4

sigue exactamente el mismo patrén que en el caso de nanocinta pristina, lo que tiene sentido, dado que
la perturbacion del flake en Ej se interpreta como la hibridacién entre dimeros, los cuales estan desaco-
plados, segin lo que analizamos en la seccién anterior. Esta hibridaciéon desdobla este estado degenerado
producido por los dimeros tanto de la nanocinta como el flake en estructuras bonding/antibonding, con
sus respectivas energias. Por otro lado, sabemos que los estados tipo Van Hove se desdoblan debido a la
perturbacién del flake, y si consideramos sistemas multicanales, vemos que este desdoblamiento implica
un estado tipo delta no-radiante existente en el canal aledano. La localizaciéon de este tipo de estados la
podemos extraer de la configuracién con N, = 4y N, = 5, siguiendo el desdoblamiento de la singularidad
de Van Hove en E = 2+ presente en la nanocinta pristina, y con esto computamos la densidad local de
estados, cuyo perfil se muestra en el panel derecho de la Figura 30.

8.3. Terminaciéon zigzag

Al observar la Figura 31, podemos notar que las configuraciones unimodales del sistema describen la
misma red en términos de dimeros, por lo que los fenémenos de interferencia debido a la mezcla de canales
bonding/antibonding son los mismos, incluyendo la dependencia con el largo longitudinal N,. Esto lo com-
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Figura 31: Esquemas de las configuraciones unimodales equivalentes entre terminaciones para un sistema
bilayer.
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Figura 32: DOS(E) y T(FE) para un sistema bilayer zGNR con stacking AA, considerando v = /10 y
Ny = 1. Las sombras azules son los resultados para una nanocinta pristina de la misma geometria que el
sistema de andlisis.

probamos simulando los sistemas zGNR con el doble de dimeros (esto es, N, — 2N, ), dado que la celda
unitaria que usamos para simular el sistema aGNR se compone de dos dimeros, como se ve en la Figura 9.

En particular, si observamos la Figura 32, notamos que los resultados se condicen con lo discutido previa-
mente, debido a que son idénticos a los de la configuracién unimodal equivalente con la otra terminacién
presentes en la Figura 27. Desde esto deducimos que el fenémeno de interferencia impuesto por el flake
superior se presenta de la misma manera para cada canal del sistema respectivo. La diferencia entre
las terminaciones se debe unica y exclusivamente a co6mo se mezclan estos modos. Si analizamos
el sistema aGNR, este era diagonal en el espacio de modos transversales, entonces basta con entender
el comportamiento de uno de ellos para luego generalizar hacia todo el sistema. Para escribirlo de ma-
nera mas formal, el espacio de Hilbert asociado a un sistema simétrico en la direccién transversal se
descompone de la siguiente manera:

"= P M (8.13)

keBZ

Sin embargo, para el caso zGNR no pasa esto, debido a que los modos se mezclan inherentemente, como
discutimos previamente. De igual manera, pese a que la estructura modal no esté desacoplada, los canales
de conduccién disponibles se reestructuran de igual manera, dado que la incidencia del flake provoca la
particién de cada modo en subcanales bonding/antibonding, independiente de si estos estdn mezclados
o no. Para mostrar esto, nos referimos a la Figura 33 para considerar el siguiente hamiltoniano:

H=Hy+V (8.14)

con:
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Figura 33: Esquema de configuracién bilayer para un zGNR de ancho transversal N, = 4 y un largo
longitudinal V,, = 3 para la region bilayer

N, Ny
HO =7 Z dlma (bnmoz + bn—l,m—l,a + bn+1,m—1,a) + h.c.
a=|,tn=1m=1 (815)
N, Ny
Vi=— Z &Lmﬁ&nmi +h.c.

n=1m=10=A,B

Si imponemos la misma transformacién hacia la base bonding/antibonding para los operadores de campo
Gnma de la ecuacion (8.8), considerando la parametrizacién k — m, los subhamiltonianos de este sistema
quedan:

Nz‘ Ny
I;IO =Y Z Z djlms (bnms + bnfl,mfl,s + anrl.,mfl,s) + h.c.

s=4,— n=1m=1

A Ne Ny
Vi =YY > > 6l Gnms — 6l G

n=1m=10c=A,B

(8.16)

Lo que se interpreta como un sistema de dos flakes finitos de zGNR desacoplados con energias de sitio
efectivas. Esto evidentemente produce dos subsistemas desacoplados, los cuales se acoplan en los contac-
tos, de igual forma que en el caso armchair, en donde cada uno de estos tiene una relacién de dispersién
equivalente, pero desplazadas +' entre si, formando los subsistemas bonding y antibonding. Si bien no
podemos obtener una forma analitica para visualizar los modos transversales desacoplados, podemos ob-
servar la accion de este potencial perturbativo sobre uno de los canales, y resulta que la accién de este
sobre el sistema es invariante frente a la terminacién, como vimos previamente. La tinica explicacién para
esto es que el potencial perturbativo tiene que ser diagonal en la base de momento transversal. Esto es
evidente para el caso armchair, dado que podemos obtener la forma analitica del efecto del potencial en
cada modo, y observando la segunda ecuacién de (8.5), vemos efectivamente que el potencial perturbativo
es diagonal en k. Por consiguiente, extendemos el argumento considerando que la accién es invariante
frente a la terminacién para afirmar que este potencial no mezcla modos inherentemente. Otra forma de
comprobar esto es observar la relacién de dispersion para cada terminacién presente en la Figura 34 y
notar que la accién del potencial perturbativo desplaza las relaciones de dispersion, independientemente
de la terminacién.

Por 1ltimo, si observamos nuevamente la Figura 34 y analizamos el panel derecho, vemos que las bandas
planas asociadas a los estados de borde se desdoblan en canales bonding/antibonding, por lo que debemos
esperar que la acumulacion de estados en torno a la energia de Fermi del sistema se separe justamente a
medida que aumentamos el largo transversal N,.

8.4. Resultados numéricos para zGNRs

Dado que sabemos que el efecto del potencial perturbativo impuesto por el flake sobre un modo singular
es el mismo independientemente de la terminacién del sistema, podemos analizar el primer caso en donde
la terminacién si tiene una firma en los resultados. En este caso, consideramos un sistema con ancho
transversal IV, = 3 y seguimos el flujo de trabajo numérico sefialado previamente. Los resultados para
distintos largos se encuentran en la Figura 35. De esto vemos que los subcanales bonding/antibonding
dentro de cada modo interfieren destructivamente, generando dips de transmitancia tal como en el caso
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(a) aGNR, N, =2 (b) zGNR, N, =3

Figura 34: Relacion de dispersién para un sistema bilayer de diferentes terminaciones considerando
!/
v =7/10
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Figura 35: DOS(E) y T(FE) para un sistema bilayer zGNR con stacking AA, considerando v = /10 y
Ny = 3. Las sombras azules son los resultados para una nanocinta pristina de la misma geometria que el
sistema de andlisis.

armchair. Vimos previamente que el efecto del flake sobre cada modo es el mismo independientemente
la eleccién de terminacion, pero al incluir el segundo modo en el caso zigzag, notamos diferencias con la
otra terminacién, y esto se debe a que la cuantizacién que selecciona los modos transversales disponibles
no es la misma entre sistemas, lo que genera un espectro de modos transversales distintos, induciendo un
patrén de interferencia distinto.

Sin embargo, lo que sigue siendo equivalente entre terminaciones es el desdoblamiento de los estados tipo
Van Hove, los cuales se diseminan parcialmente; una parte hacia la banda precedente y otra hacia fuera
de esta banda. El mecanismo que causa esto es exactamente el mismo que en el caso armchair, dado que
podemos incluso ver este efecto para la configuracion unimodal que es equivalente entre terminaciones,
tal como se ve en la Figura 32. Por otro lado, vemos que el estado de borde se empieza a desdoblar a
medida aumentamos el largo longitudinal N, de la parte bilayer. Esta dependencia la podemos observar
claramente en la Figura 36, en donde se deduce que este estado se desdobla perfectamente en el sistema
bilayer infinito.
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Figura 36: Energia del estado de borde tipo delta proveniente del desdoblamiento causado por el flake
superior en la terminacién zGNR, considerando N, =3y 7/ = /10
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Figura 37: Esquema de la geometria de un sistema Fabry-Pérot. LC/RC son los contactos respectivos, y
las distancias demarcadas en la figura son en términos de celdas unitarias. La estructura inferior completa
es un GNR pristino de una terminacién en especifico, y las estructuras superiores son flakes de la misma
terminacién

9. Sistema Fabry-Pérot

Finalmente, analizaremos la propuesta de un sistema el cual emula el efecto de una doble barrera de
potencial mediante la disposicion de dos flakes de grafeno sobre una nanocinta de la misma terminacién,
con stacking AA, tal como se ve en la Figura 37. De igual manera que con la homoestructura previa,
analizaremos para cada terminacién por separado el comportamiento del respectivo sistema, basandonos
en el conocimiento que desarrollamos en la seccién previa. La idea de haber entendido a cabalidad la
homoestructura anterior es que ahora sabemos que los nuevos comportamientos que tenga este sistema
se deberan netamente a la interaccion entre estas dos zonas bilayer separadas por una distancia. La idea
fundamental detras de esta configuracion es la busqueda y descripcién de estados ligados en el con-
tinuo, debido al atrapamiento de estados entre estas dos zonas bilayer.

9.1. Comportamiento general del sistema

De la misma manera que logramos separar el dispositivo de los contactos, generando una estructura
efectiva para este en el caso bilayer, podemos pensar el presente sistema como una zona bilayer, seguida
de un monolayer inferior y finalmente otra zona bilayer. Esta disposicién serd 1til a la hora de simular
el sistema para observar el comportamiento y las propiedades de este de manera numérica. Sin embargo,
podemos reescribir el problema de tal forma que ahora nuestra celda unitaria sea cualquiera de los flakes
superiores, considerando que ambos son equivalentes entre si. La razén de por qué esto es posible es debido
a que la estructura inferior tiene simetria traslacional y, en particular, consideramos la aproximacién de
que tiene largo infinito, por lo que la descripcién del monolayer inferior total es independiente de la
eleccién de celda unitaria. Con esto en mente, podemos reformular el sistema segun lo establecido en
la Figura 38 y comenzar a analizar de manera genérica el sistema. Sabemos a priori que ambos flakes
interfieren destructivamente segin lo analizado en la seccién anterior. Sin embargo, la inclusién de dos
resonadores como estos separados por una cierta distancia incorpora otro fenémeno de resonancia, el cual
dependerd del largo central N, ¢, y debido a tener dos fuentes de interferencia independientes entre si,
existe la posibilidad de obtener estados ligados en el continuo. Esto, dado que puede existir una
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Figura 38: Esquema efectivo para el sistema Fabry-Pérot

configuracion en términos de los parametros del sistema tal que un estado el cual es resonante en uno de
los resonadores sufra un shift en su fase debido a la distancia recorrida en el centro del sistema y termine
siendo antirresonante en el otro. Esto, en efecto, se piensa como un estado total del sistema el cual
queda confinado entre los resonadores, sin acoplamiento hacia el continuo. A continuacién encontraremos
la condicién de pardmetros que nos garantiza la existencia de uno (o mds) de estos estados. Para ello,
observando el esquema de la Figura 38, podemos notar que la estructura que se forma en la parte inferior
se comporta como una cadena lineal infinita, con grados de libertad intracelda, descrita por el siguiente
hamiltoniano en el espacio de momento longitudinal:

Hing = Z (Ho + eV +e V) @ 62611 (9.1
qEeEBZ

Desde aqui, podemos obtener la relaciéon de dispersién de la capa inferior de la siguiente manera:

det(E, — Hy — eV — e~V =0 (9.2)

Por otro lado, los flakes actiian como una perturbacién local sobre las celdas respectivas de la estructura
inferior, y su acoplamiento 1% , considerado desde abajo hacia arriba, contiene la informacién del stacking
AA que consideraremos més adelante. Dicho esto, podemos considerar el siguiente ansatz para el j-ésimo
spinor asociado a este espacio de Hilbert:

e |A) + e |B), j< -1
|U,):=< e |C) +e "I |D)y, je€[0,N+1] (9.3)
' |E), j2N+2
En donde hemos considerado que la posicién de los resonadores es j = 0y j = N + 1, respectivamente,
en términos de celdas unitarias. Ademads, los coeficientes son vectoriales dada la estructura intracelda

que tiene el sistema de andlisis. Notemos que este spinor |¥;) es elemento de una base para el espacio
de Hilbert del sistema inferior, por lo que se cumple:

Hinf W) = Z Eq[Vq) (9.4)
qEBZ

En donde |¥,) es la g-ésima base de proyeccién hacia el espacio de momento longitudinal para el spinor
|¥). Ahora, para describir estados que no tengan incidencia en el continuo, forzamos su confinamiento
considerando |A) = |B) = |E) = |0). Esto nos dice que el estado estd efectivamente confinado en la
zona central. Luego, si trabajamos las ecuaciones de Schrédinger para el spinor definido en las celdas que
contienen a los resonadores, obtenemos:

{ (Bq — Ho = Ve') |C) + (Eg — Hy — Ve ) D) = V' |®p) (9.5)

INTY(B, — Hy — Vie™) |C) + e 9WNTV(E, — Hy — VTe') |D) = V' |®g)

En donde [®,/p) es el spinor que contiene la informacién del flake superior respectivo. Luego, podemos
imponer la ecuacién de Schrédinger para estos flakes, obteniéndose:

{|<1>L> = (B - Hy)"'V'I(|C) + |D)) (9.6)

|(I)R> — (E _ I_”[O)flf/lf (eiq(NJrl) |O> + efiq(Nle) ‘D>)

Y luego, tras reemplazar esto en (9.5), obtenemos el siguiente sistema:
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(Ey — Ho = 8¢ = Ve') |C) + (B, — Hy — 8y — Ve™) |D) = |0)
(Eq — Ho — 85 — VieT) |O) + e 24NV (B, — [y — 5 — V') |D) = |0)

En donde definimos f]f = V’(E — H’O)*IV'T como la self-energy asociada al efecto del flake sobre la
parte inferior de esta celda. La condicién para evitar el spinor trivial se reduce a lo siguiente:

det(€72iq(N+l)M22 - MglMﬁlMlg) =0 (98)
En donde hemos definido:

Y (Mll Mm) L ( E, - ﬁo — if — Veit E, - fAfo _ if _ f/e—iq>

M|=|( - ~ N - ~ . N - N 9.9
[ ] My, Moo Eq—Ho—Zf—VTe_Zq Eq_HO_Ef_VTeUJ ( )

Si observamos la expresién (9.8), los valores permitidos para ¢ dependen fuertemente de la estructura
intracelda del sistema. Sin embargo, podemos pensar en lo siguiente. Dado que hemos definido la self-
energy ¢, este término actia como una correcién en ciertas celdas de la cadena lineal inferior con
estructura intracelda, por lo que si imponemos el caso asintético ||53 ]| = oo, podemos interpretar esto
como que la accién de los flakes superiores es la de paredes rigidas sobre el continuo, lo que seria
el mecanismo de confinamiento que hace que este spinor que describimos anteriormente no tenga
radiacién hacia el continuo. Para que esto se cumpla, podemos notar lo siguiente:

Spo=V/gvt (9.10)

En donde definimos la funcién de green gy := (E — I;To)_l. Si reescribimos esta funciéon de Green en
su forma espectral, considerando Hy como el espacio de Hilbert asociado al hamiltoniano Hy y % :=
{lYr)}r < Ho como base, entonces:

. Ar
Y= e 9.11
1= 2. E-m (9.11)
Reintra
En donde definimos Ag := V' [Yr)(¢r| VT y usamos la convencién de que [¢r) sea la R-ésima compo-
nente vectorial intracelda del spinor total |¥). Con esto en mente, podemos analizar el caso asintético
imponiendo £ — ER,, para algin Ry, lo que nos da la siguiente estructura:
. A .
S,=—Ro 4% (9.12)
f E — ERO reg
En donde flreg es un operador regular (i.e. sin singularidades). Esto es posible ain cuando existen
degeneraciones. En ese caso, el operador Agr, se descompone en suma segun los proyectores hacia estos
estados degenerados. La gracia de esto es que ahora tenemos la singularidad de manera explicita si
consideramos el caso asintotico. Con esto en mente, podemos reescribir el superoperador M de la siguiente
manera:

- Ag, 11 Ey—Hy—Y1g — Ve E,— Hy— S0 — Ve ™
Ml = _ . “Ro q ; 0 Treg T ) q AO —~reg . ] 913
[M] E — Fg, (1 1) * (Eq —Hy—Yeg —VieT¥ B, — Hy— Yreg — VTe“f> (0.13)

=R

Con esta forma para el superoperador M, podemos reemplazar los términos para la condiciéon presente
en (9.8), obteniendo:

, . A .
—2ig(N+1) __Re ) _ gl = 14
det |f3 <R22 E_ ERO> ] 0 (9 )

En donde definimos:

N ~ —1 ~
o > ARO > ARO > ARO
(e Y (o) (o) o
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Ahora, nos gustaria obtener alguna reduccién para F', con el objetivo de llegar a una condicién analitica.
En este caso, podemos explotar la imposicién de que analizamos el caso asintético de la siguiente manera.
Consideremos que el espacio de Hilbert total del sistema lo descomponemos de la siguiente manera:

Ho = Im(AR,) & ker(Ag,) (9.16)

Y, ademas, definimos los proyectores a los respectivos subespacios; P para Im(flRo) y Q =1 - P. Con
esto, podemos reescribir M;; de la siguiente manera:

dne s
- ——+R R
[Mu]= | E- Eg, lep e (9.17)
Rop Raq
En donde definimos R := E, — Hy — Y0 — V€', y usamos la convencién de notaciéon Rpg := PRQ,

Dada la estructura tipo matriz por bloques, podemos invertirla facilmente usando la formula de inversa
por bloques de Schur:

N S'_l —S’_lRPQR71
M = P - L a9 9.18

M) <—RQ1QRQp51 Réclg + RélQRstilRpQRQQﬂ ( )
En donde S se define como el complemento de Schur de Rgq segin:

& Ar 3 -1/ A Bl f
§ = —ﬁ (11 — (E — Bry)Ag! (Bpp — RPQRQQRQP)) (9.19)

Ahora bien, como el factor £ — ERr, es pequeno, podemos expandir polindmicamente la inversa de este
operador en términos de este pardametro infinitesimal. De esto se obtiene:

S7' = —(E - Er,)AgR} — (E — Er,)*(Ag})*(Rpp — RpqRooRor) + Osp((E — Er,)?)  (9.20)

Con esto, podemos escribir M{ll y obtener la expansion de F:

R Agr A
F=——"2—+4+Fy+ Ogp(F — F 9.21
E_ER0+ 0+ SP( RO) ( )
Considerando:
{Fo = AROAEOE’H + Rmz‘iﬁoARo + Ro1 Bo Ry 9.22)
By = QR&;Q
En donde se define la pseudoinversa del operador ARO segun:
Agl = PAL P (9.23)
Finalmente, tras reemplazar F' en (9.14), obtenemos:
A , . A R .
det | ——=—20(g=2ia(N+1) _ 1) 4 (¢ 24N+ Roy — Fy) + Ogup(E — Eg,)| =0 (9.24)
E — ER,
Por lo que, en el caso asintético E — EgR,, existen soluciones si y solo si:
mm
= Z 2
1=§31 ° M€ (9.25)

De esto interpretamos que si nuestro sistema admite la configuraciéon de pared rigida, considerando que
exista una banda permitida en el sistema para esto, entonces demostramos la existencia de candidatos
a BICs generados por este mecanismo de atrapamiento. Es decir, la condicién geométrica para que el
sistema admita este tipo de estados se reduce a:

ImeZ:E, =Fr, , Qm:= (9.26)
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(a) zGNR, N, =3, N, c =2 (b) aGNR, N, =5, N, c =4

Figura 39: Esquema de la condicion de existencia de BICs en homoestructuras de grafeno con distintas
terminaciones. En este caso, consideramos N, g; = 1 para ambos casos. Las lineas negras son las bandas
de la nanocinta pristina y la rojas son los autovalores de los flakes superiores. Por otro lado, las lineas
verticales punteadas son los valores de ¢ que cumplen con la condicién para alguna autoenergia de los
flakes

En donde hemos separado efectivamente la contribucién de la estructura intracelda del efecto Fabry-Pérot,
por lo cual la dependencia con la terminacién del sistema entra justamente en el criterio de existencia de
un estado como este en alguna banda del propio sistema, tal como se ve en la Figura 39. En este caso,
vemos que si alguna autoenergia se puede modelar como la evaluacién de alguna banda en un punto g que
cumpla con la condicién presente en (9.26), entonces se tiene un BIC en esa energia, con esa configuracién
en particular. Sin embargo, debido a la estructura intracelda, veremos que existen fenémenos ligados a las
estructuras bilayer previamente analizadas, las cuales introducen un corrimiento de las energias en torno a
las singularidades de Van Hove y el estado de borde en el caso zGNR. Esto implica que ciertos candidatos
a BIC sean efectivamente cuasi-BICs, debido al desfase entre el estado de la banda y el autoestado del
flake introducido por este corrimiento. Veremos a continuacién las propiedades de transporte de estos
sistemas para ver como se manifiestan estos estados, y en particular, que sucede con los casos en donde
la condicién no se cumple, pero por un margen pequeno.

9.2. Terminaciéon armchair

Primeramente, analizaremos el sistema con terminacién armchair. Para esto, primeramente buscamos
configuraciones las cuales admitan estos candidatos a BIC. Esto, forzando la condicién presente en (9.26),
obteniendo asf los valores de N, ¢, segin el esquema presente en la Figura 37. Primeramente, analizamos
el sistema minimal, con N, = 2, para ver el efecto de la estructura Fabry-Pérot sobre un canal armchair.
Observando la Figura 40, notamos que existe un patrén establecido para la generacién de BICs en el
primer canal radiativo, en donde se obtiene una condicién para el largo longitudinal central N, ¢ para la
generacién de estos estados candidatos a BIC, segun:

Nyc=5r+4 , reNg (9.27)

Sin embargo, si observamos el panel superior de la Figura 40, vemos que para estos N, ¢ existen dos
candidatos; uno en E ~ 0,67y y otro en E ~ 1,6, pero observando el panel inferior, vemos que aparece
un BIC solo en el primer caso, mientras que en el segundo se ve el perfil tipico de un cuasi-BIC. Esto se
debe justamente al corrimiento inducido desde el desdoblamiento del estado de Van Hove en el borde de
la banda debido a las estructuras bilayer que forman parte del sistema total, resultando en un corrimiento
efectivo para el estado candidato a BIC, lo que hace que la condicién no se cumpla para esta energia por
un margen pequeno. Desde esto decimos que para esta energia, el estado oscuro que proviene del armoénico
asintético del fenomeno Fabry-Pérot tiene una pequena componente en el subespacio subradiante, por lo
que ahora este estado transmite de manera perfecta, obteniéndose el agudo perfil Fano que se observa en
E ~1,67.
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(a) Candidatos a BIC para un sistema aGNR con Ny =2y Ny i =1
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(b) T(E)yDOS(FE), Ny, =2, Ny gi =1, N, ¢ = 4. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 40: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminacion armchair, consi-
derando N, =2y Nypi =1

Por otro lado, podemos analizar la distribucién espacial de este estado ligado en el continuo observan-
do la densidad local de estados, tal como se muestra en la Figura 41. Notando que este estado no
transmite en absoluto, podemos interpretar que los flakes superiores funcionan como paredes rigidas,
concentrandose gran parte de la densidad de estados del sistema en estas estructuras, mientras que el
estado estacionario en el monolayer inferior se distribuye de la forma presente debido a este confinamiento.

Upper Right

Upper Left

Lower

LDOS (arb. units.)

Figura 41: LDOS(E ~ 0,616+) para una homoestructura Fabry-Pérot con terminacién armchair, consi-
derando Ny =2, Ny c =4y Nypi =1
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(a) Candidatos a BIC para un sistema aGNR con Ny =2y N i =2
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(b) T(E)yDOS(FE), Ny, =2, Ny gi =2, N, ¢ = 7. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 42: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminacion armchair, consi-
derando Ny =2y N, pi =2

Ahora, podemos ver el efecto que se tiene en el sistema tras variar el largo longitudinal de los flakes,
a saber, IV, ;. Si observamos la Figura 42, para el caso Ny p; = 2, con N, ¢ = 7, tenemos 4 posibles
candidatos a BIC, en donde dos de estos son efectivamente BICs, mientras que los otros dos tienen
radiacién hacia el continuo. Esto, debido al mismo mecanismo que explicamos anteriormente. Es mas,
si observamos el BIC presente en E = 1,87, este sufre un corrimiento distinto en comparacién a los
otros estados. Esta es la clara manifestacién de dos mecanismos completamente aislados uno del otro. En
primera instancia, la generacion de candidatos a BIC es un fenémeno geométrico del sistema total,
mientras que el corrimiento de estados debido al desdoblamiento de los bordes de cada banda es otro
fenémeno geométrico, pero de la subestructura bilayer. Esto es explicado en la seccién del sistema
bilayer, en donde establecimos que este fendmeno de corrimiento viene dado transversalmente para cada
terminacién, por lo que en total tenemos dos mecanismos que, al interferir entre ellos, tenemos la for-
macién de BICs o no. Esta manera de atacar el problema es bastante 1til, dado que con esto podemos
revisar las configuraciones que tienen estos estados candidatos, y luego podemos simular estos sistemas en
particular para corroborar la existencia de BICs. El andlisis total del sistema, en donde tendriamos una
forma explicita de cémo seria la mezcla de estas interacciones, quedara como una propuesta de trabajo
a futuro, debido a la alta complejidad en el sentido de la correlacion de los parametros disponibles a
manipular. Sin embargo, hemos podido desarrollar una herramienta sencilla la cual nos permite predecir
estados que podrian cumplir con la condicién predispuesta en (9.26), dependiendo de los efectos de las
subestructuras del sistema.

Ahora que entendemos a cabalidad la accién de esta homoestructura sobre el primer modo dispersivo
con terminacién armchair, podemos ir al primer caso minimal en donde la terminacién tiene una inci-
dencia sobre los resultados numeéricos, tal como pasa en el caso bilayer aislado. Para esto, analizaremos
una homoestructura Fabry-Pérot con terminaciéon armchair, considerando IN,, = 5, lo que serfa una cinta
metalica de dos modos dispersivos. De la misma manera, analizamos primeramente cuales son los estados
candidatos a BIC mediante la imposicién de la condicién (9.26), considerando ahora la eleccién de celda
unitaria pertinente. Desde esto, se obtienen los resultados que se muestran en la Figura 43. En este caso,
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(a) Candidatos a BIC para un sistema aGNR con Ny =5y Ny i =1
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(b) T(E)y DOS(FE), N, =5, Ny gi =1, N ¢ = 4. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 43: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminaciéon armchair, consi-
derando Ny, =5y Nypj =1

para el subcaso minimal N, g; = 1, notamos que existen candidatos segtin el mismo patrén para el caso
de un modo propagante, en particular segin (9.27). Ademds, existen candidatos para todos los largos
longitudinales centrales en E = . Esto es esperable, dado que existe una banda plana en la nanocinta con
esta configuracién N, = 5, y justamente existen autoestados degenerados en estos flakes los cuales tienen
exactamente esta energfa. Sin embargo, al analizar el panel inferior de la Figura 43, notamos que existe un
BIC tnicamente en F = 0,6y. En las demés energias ocurre el mismo fenémeno de corrimiento inducido
por la deriva del estado desdoblado desde alguna singularidad de Van Hove. Por otro lado, tenemos el
estado en E =+, el cual no tiene firma en la transmitancia. La razon de esto es algo que mencionamos en
la seccién de la nanocinta aislada; existe un modo transversal el cual cancela el acoplamiento intercelda
en la representaciéon modal de esta estructura, lo que implica una desconexién efectiva con el continuo,
por lo que no habria incidencia alguna en la transmitancia. Esto se manifiesta como una banda plana en
la relacion de dispersion, y es gracias a esto que tenemos siempre este estado, independiente del largo
central, dado que la condicién siempre se cumple. En otras palabras, para todo g € BZ, la energia de
la banda plana es justamente un autovalor del flake. Por tdltimo, observamos los mismos peaks tipo del-
taen E = y=++', los cuales se deben a la estructura bonding/antibonding provenientes de las zonas bilayer.

De igual forma que en el caso unimodal, procedemos a computar la densidad local de estados para
el estado ligado en el continuo en E =~ 0,67. Esto se muestra en la Figura 44, en donde se manifiesta
nuevamente el efecto de paredes rigidas en el sistema, notando que existe una concentracién electrénica
considerable en los flakes superiores, debido justamente a este fenémeno.
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Figura 44: LDOS(FE = 0,6157) para una homoestructura Fabry-Pérot con terminacién armchair, consi-
derando Ny =5, Ny c =4y Nyi =1

9.3. Terminacion zigzag

A continuacién analizaremos la homoestructura Fabry-Pérot propuesta con una terminacién tipo zigzag.
Dado que el comportamiento general de este tipo de estructuras es independiente de la estructura in-
tracelda, esperamos ver confinamiento de estados debido a la geometria propia del sistema, y efectos de
corrimiento de estados por la incidencia de las zonas bilayer. Primeramente, computamos numéricamente
los casos en donde se cumple la condicién presente en (9.26), seleccionando los estados candidatos a BIC, y
luego procedemos a calcular las propiedades de transporte en esta configuracién para asi poder corroborar
cual de estos estados es efectivamente un BIC, dependiendo de los efectos de interferencia independientes
presentes en el sistema como tal. En primera instancia, analizaremos el caso minimal N, = 2, en donde
consideramos una estructura tipo cadena diatémica lineal para la estructura inferior. Dado lo establecido
previamente en la secciéon en donde analizamos el sistema bilayer con esta terminacién, esta configuracién
es homéloga a la configuracién con N, = 2 para la terminaciéon armchair, sin embargo existen diferencias
entre estas dos configuraciones homdlogas como veremos a continuacién.

Los resultados numéricos para esta configuracién homdloga se muestran en la Figura 45, en donde vemos
que la distribucién de estados candidatos a BICs siguen el patron:

Nyc=5r+3 , reNy (928)

En donde existe una diferencia con respecto a la condiciéon para la configuracién homodloga en la otra
terminacién, particularmente (9.27), en donde la frecuencia de aparicién de estados candidatos es la
misma, pero el factor de fase difiere. Esto se debe principalmente a la diferencia en la definicién de celda
unitaria entre terminaciones, tal como vimos anteriormente. Ahora, si fijamos alguna configuraciéon que
admita estos estados candidatos, obtenemos las propiedades de transporte que figuran en el panel inferior
de la Figura 45, en donde vemos el mismo comportamiento que en el caso homélogo con terminacién arm-
chair. Sin embargo, las fluctuaciones tanto en densidad de estados como en transmitancia al final de la
banda son distintas entre la presente y la del caso homoélogo, presente en la Figura 40. Esto se debe a que
estos estados resonantes son soluciones triviales a la ecuacién general (9.8); consideramos el complemento
del espacio de soluciones para ¢ para las cuales no hay correspondencia con una autoenergia de los flakes
superiores. Estas soluciones si dependen de la estructura intracelda, y dada la diferencia en la definicién
para cada terminacién, la frecuencia Fabry-Pérot es distinta. Sin embargo, al notar que los candidatos a
BIC estan a la misma energia, y con el mismo patrén de que en E = 0,67 existe efectivamente un BIC,
mientras que en E ~ 1,6 se forma un cuasi-BIC, se confirma que este confinamiento se debe neta y
exclusivamente al arreglo geométrico el cual formamos con microestructuras diferentes entre si.

Con esto en mente, podemos pasar a analizar la configuracién que considera dos modos propagantes, tal
como hicimos con la terminacién previa. Para esto, consideramos N, = 3 y computamos numéricamente
los candidatos a BICs para diversos largos longitudinales de los flakes superiores N, p;. Primeramente,
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(b) T(E)yDOS(FE), N, =2, Ny gi =2, N ¢ = 3. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 45: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminacién zigzag, conside-
rando Ny, =2y N, pj =2

consideramos el caso N, p; = 2, en donde los resultados numéricos para esta configuracién en especifico
se muestran en la Figura 46. En este caso, notamos que la regla de aparicién de candidatos a BIC es
equivalente para el caso con N, = 1. Sin embargo, la cantidad de candidatos varia. Esto se debe a mas
libertad debido al modo propagante extra que se estd considerando en este caso. Al situarnos en alguna
configuracion que admita este tipo de estados candidatos, observamos que, de los cuatro estados que son
candidatos, solo dos de ellos son BICs, mientras que los demés tienen perfil de cuasi-BIC. Esto se debe,
nuevamente al corrimiento inducido por el desdoblamiento de los estados tipo Van Hove. La forma en
que estos estados se localizan en el espacio se muestra en la Figura 47, en donde seleccionamos el estado
alrededor de E =~ 0,37, y computamos la densidad local de estados. De la misma manera que en los casos
previos, observamos una localizaciéon mayoritaria en los flakes superiores, lo que nos vuelve a confirmar
que existe este mecanismo de paredes rigidas en el sistema.

Por ultimo, observamos que se destruye el estado de borde en £ = 0, lo que es esperable, dado que la
destruccion no proviene de la estructura geométrica actual, sino desde las estructuras bilayer. Estable-
cimos previamente que existe una deriva para este estado hacia F — 7’ a medida que aumenta el largo
de esta zona bilayer de por si, en donde se cumple que este estado queda situado en E =+’ en el limite
de flake infinito. Con esto en mente, podemos argumentar que, con esta configuracién, no hay forma de
obtener un estado de borde en la energia de Fermi, dado que la destrucciéon proviene de las interacciones
intracelda que caracterizan este bilayer de terminacién zigzag.

A continuacién procedemos a terminar el andlisis para esta terminacién observando el comportamiento
del sistema a medida aumentamos el largo longitudinal de los flakes superiores. Para esto, consideramos
el caso N, Bi = 5, y procedemos a computar numéricamente los candidatos a BICs, y posteriormente,
corroborar la naturaleza de estos estados mediante la simulacién de la configuracién pertinente. Los
resultados numéricos se presentan en la Figura 48, en donde vemos que, en esta configuracién especifica,
se cumple la siguiente condicion:
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(b) T(E)yDOS(FE), N, =3, Ny i =2, N ¢ = 3. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 46: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminacién zigzag, conside-
rando Ny, =3y Ny pi =2

Nyo=11r+6 , reN (9.29)

Si analizamos el panel inferior, podemos notar que existe un espectro de cuasi-BICS, los cuales algunos
transmiten mas que otro, dependiente del corrimiento que ha sufrido este estado debido al efecto de las
zonas bilayer. En particular, podemos notar que todos estos candidatos transmiten, lo que implica lo
siguiente. Al momento de considerar largos longitudinales IV, p; cada vez mayores, el corrimiento es cada
vez mas presente a lo largo de la region energética descrita por las bandas dispersivas, por lo que la
condicién nunca se cumpliria, si no fuera por alguna configuracién tal que la diferencia entre las energias
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Figura 47: LDOS(F =~ 0,296) para una homoestructura Fabry-Pérot con terminacién zigzag, conside-
rando Ny =3, Ny c =3y Nypi =2
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(b) T(E)yDOS(FE), N, =3, Ny i =2, N ¢ = 6. Las lineas azules corresponden a los
autovalores degenerados de los flakes superiores

Figura 48: Resultados numéricos para la homoestructura Fabry-Pérot con terminacién zigzag, conside-
rando Ny =3y Ny pi =5

de dos antirresonancias aledanas impuestas por las zonas bilayer, en donde en una de ellas se cumple
la condicién Fabry-Pérot inicialmente, sea exactamente el corrimiento efectivo del estado candidato
en esa direccion. Esto darfa lugar a BICs accidentales, netamente dependiente de un ajuste fino de
parametros. Este estudio se propone como trabajo futuro, dado que nuevamente debemos conocer la
forma en que se mezclan estos dos fendmenos independientes entre si; el efecto de las zonas bilayer, y el
fenémeno Fabry-Pérot.

10. Conclusiones

En este trabajo hemos desarrollado las herramientas para poder entender una utilizacién sencilla, pero
moderna del grafeno a la hora de calcular propiedades de transporte de homoestructuras, tanto clasicas,
como la propuestas para una plataforma en donde se puede forzar la aparicién de BICs. En particular,
se concluye con un entendimiento de las nanocintas pristinas en el contexto de transporte cudntico; me-
canismos que se presentan transversalmente a lo largo de las homoestructuras de analisis, luego cémo
interfieren estas capas de grafeno segin un stacking en especifico y por tultimo la explotaciéon de este
fenémeno de interferencia para la posible formacién de estados ligados en el continuo.

Concluimos que para la homoestructura Fabry-Pérot existe una clara dependencia con el largo de los
flakes superiores y el corrimiento de los estados, lo cual induce una correccién a la energia del peak y es
gracias a esto que se pierde el confinamiento total de los estados. En un limite realista actual, la creacién
de estos estados BIC seran mediante un mecanismo meramente accidental, el cual se compone de la mezcla
del fenémeno de interferencia propio del bilayer (los corrimientos de los estados, debido a la deriva de los
estados desdoblados desde alguna singularidad de Van Hove)y del fendmeno Fabry-Pérot. Sin embargo,
se abre la propuesta para poder buscar homoestructuras que preserven el mecanismo Fabry-Pérot, pero
que no induzcan un corrimiento, para que asi exista una proteccién de estos estados ligados, debido a la
independencia microscépica del fenémeno Fabry-Pérot.
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Esto nos lleva a formalizar el trabajo a futuro que se propone. En particular, la principal limitacién de
este trabajo es justamente la mezcla de estas dos fuentes de interferencia, independientes entre si, por lo
que un andlisis mas exhaustivo de esta mezcla serda necesaria para predecir la existencia de BICs acci-
dentales. Por otro lado, seria interesante ver el efecto de distintos stackings a considerar para generar las
homoestructuras propuestas en el trabajo, debido a su reportada diferencia en homoestructuras simples,
como el bilayers de grafeno. Ademads, dado que en este trabajo no consideramos efectos de muchos cuer-
pos, no podemos ver la incidencia de esto en los resultados, lo que en primera aproximacién es valido,
segin lo que se ha reportado previamente en la literatura. Finalmente, queda como propuesta de trabajo
a futuro el analizar las propiedades termoeléctricas de la homoestructura Fabry-Pérot descrita, dado que
como limitacién de este proyecto, hemos considerado temperatura 0 en todos los sistemas.

A. Base no diagonal en k£ para aGNR

Para demostrar que la eleccion de celda unitaria que hicimos en la seccién 7.1.1 no es diagonal en la
base del momento transversal k, observemos que podemos forzar una transformada de Fourier para la
direccién parametrizada por m, solo que ahora este nuevo momento transversal £ no sera continuo, sino
que estd regido por una condicién que selecciona los modos permitidos en el material. Esto se da por las
condiciones de borde abiertas que existen en el material. Para trabajar de igual forma en este espacio
de momento cuantizado, podemos de igual manera expandir en una serie de Fourier los operadores de
campo, y asi imponer efectivamente las OBCs pertinentes. Para esto, supongamos la expansién en serie
de la siguiente forma:

Gm =Y (Are™ + Bre " ™6y, (A1)
keBZ

A continuacién, debemos encontrar los coeficientes Ay y By para obtener la forma cerrada de esta expan-
sion y poder asi reemplazar estos operadores de campo en el hamiltoniano m-dependiente. Refiriéndonos
a la Figura 9, podemos ver que tanto para m = 0 como para m = N, + 1 no existe localizacién posible
de estados, lo cual se traduce en que crear una particula en estos sitios no deberia tener efecto sobre el
vacio. Esto nos lleva a imponer las OBCs de la siguiente forma:

&mZO = OA—m,:Ny—&-l = 6 (A2)

Reemplazando la primera condicién en (A.1) obtenemos:
Ak =—-B, = 6, = ch sm(km)&k (A?))
k

Por otra parte, si imponemos la segunda condicién en la expresion anterior para &,,, obtenemos:

s

sin(k(Ny +1)) =0 = k:Ny+1 ,

se€{1,2,..N,} (A.4)

Finalmente, al normalizar la expresion resultante para 6, obtenemos la forma cerrada de este operador
de campo en su forma modal:

2
Gm = sin(km)dy, (A.5)
N2

Aqui es 1til detenerse un momento y analizar el resultado obtenido. El hecho de que la forma modal
de este operador proyectado en la direccién transversal de la nanocinta tenga esta forma implica que
la estructura modal efectiva a la cual llegamos es en efecto la de una cadena, en este caso compuesta
de dimeros. Los extremos abiertos de esta nanocinta emulan perfectamente los extremos de una cadena
trivial, por lo que ahora tenemos una vision general de como se compone esta estructura de grafeno en el
espacio de momenta. Ahora estamos listos para reemplazar esta expresién en los hamiltonianos presentes
en (7.3), obteniéndose:

) (A.6)

En donde hemos definido:
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M(Ny)

J

Z N 1 Z sin(k'm) sin(km)a, by, + sin(k'm) sin (k(m +1))b, a1 + hec. (A.7)
k,k/€BZ

[sin (K'(2r — 1)) sin (k(2r — 1))] d;,?)k + h.c.

k,k'€BZ

M(Ny)
Z Z [sin (K'(2r)) sin (k(2r))] a}, by
k,k'eBZ r=1
y ademas, definimos:
N, +1
y2+ , N, impar
M(N,) = N, (A.8)
- N, par

Desde esto vemos directamente que el hamiltoniano total no es diagonal en la proyecciéon transversal de
la base de momenta. Es més, viendo explicitamente el término 77, obtenemos:

N .(2M7r(, )) .(2M7T(/+ ))
. sm|{ ——(s — S Sin S S
;1 N, +1 B N, +1

7 N, +1 N, +1

Fijémonos prlmero enel caso k # k' = s # s'. De aqui vemos automdticamente que si N, es impar,

entonces % = 0. Sin embargo, en el caso IV, par, tenemos términos fuera de la diagonal, los cuales no
se simplifican en general. Esto mismo ocurre para el resto de términos, en donde se exige una mezcla de
modos transversales en esta base para generar los canales de dispersién del material. Esto, sin embargo,
es evitable al momento de usar una base adecuada, tal como se expone en la seccién 7.1.2.
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