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Общая характеристика работы

Актуальность темы исследования. Зачастую в задачах физики кон­

денсированного состояния пренебрегается эффектами, связанными с существо­

ванием границ раздела. Это приближение хорошо работает для массивных об­

разцов, но в системах пониженной размерности граничные эффекты могут ока­

заться существенными. Одной из систем, где проявляются интерфейсные эф­

фекты, являются квантовые ямы на основе GaAs/AlGaAs, которые перспек­

тивны для создания приборов спинтроники, активно развивающегося раздела

электроники. Актуальная задача в этом направлении состоит в создании и со­

хранении спиновой поляризации в течение достаточного для работы прибора

времени, чему препятствует наличие спин-орбитального взаимодействия. Как

было показано в работе [1], спиновая поляризация может сохранятся, если два

доминирующих вклада в спин-орбитального взаимодействие (Рашбы и Дрес­

сельхауза), равны друг другу, чего можно добиться путем управления вели­

чиной взаимодействий. Для эффективного управления необходимо знать все

механизмы, влияющие на их величину. В связи с этим, исследование одного

из таких механизмов, а именно, спин-орбитального взаимодействия с атомарно

резким потенциалом гетероинтерфейса, которому посвящена глава настоящей

диссертации, является актуальной задачей. С целью объяснения эксперимен­

тальных данных по электронному парамагнитному резонансу в квантовых ямах

указанного типа [2, 3] в диссертации также рассмотрен вопрос о влиянии такого

взаимодействия на спектр 2D электронов в магнитном поле.

Другим ярким примером влияния границ раздела на свойства нанострук­

тур является появление краевых и поверхностных состояний на границах 2D и

3D систем, соответственно. Особые состояния электронов на поверхности кри­

сталла были теоретически предсказаны более полувека назад Таммом и Шок­

ли, но стали интенсивно изучаться экспериментально сравнительно недавно,

после появления графена и топологических изоляторов. Краевые состояния в
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графене образуют дополнительный проводящий канал вблизи его краев и вли­

яют на транспортные и оптические свойства графеновых структур, что может

быть использовано при создании новых электронных устройств на их основе.

В связи с этим, изучение свойств и проявлений краевых состояний в подобных

структурах представляется актуальной задачей.

В последнее время стремительно развиваются и являются одной из самых

«горячих» точек современной физики исследования поверхностных состояний

в так называемых вейлевских полуметаллах, трёхмерных аналогах графена.

Электроны в этих материалах обладают ультрарелятивистским законом диспер­

сии и описываются уравнением Вейля. Существование вейлевских фермионов

было предсказано в начале XX века, но огромные усилия по их обнаружению

долгое время были безрезультатными. Лишь в 2015 году они были обнаруже­

ны экспериментально [4], но не в качестве фундаментальных частиц в физике

высоких энергий, а как элементарные возбуждения в твердых телах, которые

и получили название вейлевских полуметаллов. Интерес к вейлевским полу­

металлам также связан с их нетривиальной топологией, которая гарантирует

существование в ограниченном образце поверхностных состояний с весьма эк­

зотическим законом дисперсии. Ферми-контура таких состояний, которые по­

лучили название ферми-арок, не замкнуты и имеют форму дуг, соединяющих

вейлевские точки разных долин. До сих пор ферми-арки описывались в рамках

сложных и непрозрачных компьютерных расчетов "из первых принципов". Од­

на из глав настоящей диссертации посящена построению аналитической модели

таких состояний, которая позволяет сравнительно просто учитывать влияние

электрических и магнитных полей на вейлевские фермионы.

Цели и задачи диссертационной работы: Разработка теории интер­

фейсного спин-орбитального взаимодействия и анализ его влияния на спиновое

расщепления электронного спектра в гетероструктурах на основе соединений

(001) A3B5. Построение модели поверхностных состояний в вейлевских полу­

металлах в рамках метода огибающих функций. Изучение свойств краевых со­
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стояний, локализованных на антиточке в графене, и явлений, в которых они

проявляются.

Для достижения поставленных целей были решены следующие задачи:

1. Получение граничного условия для огибающих функций зоны проводи­

мости на атомарно резком гетероинтерфейсе типа GaAs/AlGaAs. Вывод

эффективного 2D спинового гамильтониана электрона как в отсутствие

магнитного поля, так и в наклонном магнитном поле с учетом вкладов от

гетероинтерфейса.

2. Вывод граничного условия для эффективных волновых функций на по­

верхности вейлевского полуметалла в двухдолинном приближении. Вы­

числение спектров поверхностных состояний для полубесконечной систе­

мы. Обобщение модели на четырехдолинный случай.

3. Рассчет локальной плотности состояний вблизи единичной антиточки в

графене. Изучение спектра краевых состояний и сечения рассеяния на

заряженной антиточке.

Научная новизна работы. В диссертации предложен новый механизм

спин-орбитального взаимодействия в гетероструктурах на основе соеднинений

(001) A3B5, учет которого позволяет корректно описывать экспериментальные

данные по электронному парамагнитному резонансу в квантовых ямах GaAs/

AlGaAs. Предложено новое теоретическое описание поверхности вейлевского

полуметалла, разработана теория поверхностных состояний в этих материалах,

которая согласуется с экспериментами по фотоэлектронной спектроскопии с

угловым разрешением. Впервые рассчитана локальная плотность состояний на

антиточке в графене, которая поддерживает краевые состояния.

Практическая значимость. Разработанная модель поверхностных со­

стояний в вейлевских полуметаллах позволяет сравнительно легко учитывать

влияние на вейлевские фермионы электрических и магнитных полей, что может

облегчить создание электронных приборов на основе этих материалов.

5



Положения, выносимые на защиту:

1. Предложено граничное условие для огибающих функций зоны проводи­

мости на атомарно резком и непроницаемом гетеробарьере типа (001)

GaAs/AlGaAs, которое удовлетворяет общим физическим требованиям

самосопряженности и инвариантности по отношению к инверсии време­

ни и учитывает спин-орбитальное взаимодействие как с объемным, так и

с гетероинтерфейсным кристаллическим потенциалом, отсутствие центра

инверсии в объемном кристалле и симметрию интерфейса C2𝑣.

2. Построенная теория влияния интерфейсного спин-орбитального взаимо­

действия на спиновое расщепление энергетического спектра 2D электро­

нов в магнитном поле количественно объясняет экспериментальные дан­

ные по электронному парамагнитному резонансу в гетероструктуре (001)

GaAs/AlGaAs. В отсутствие магнитного поля интерфейсное спин-орби­

тальное взаимодействие заметно компенсирует вклад объемного механиз­

ма Дрессельхауза и усиливает вклад механизма Бычкова-Рашбы.

3. Предложено граничное условие для огибающих функций на поверхности

вейлевского полуметалла, удовлетворяющее требованиям самосопряжен­

ности и симметрии, а также учитывающее внутридолинное и междолин­

ное интерфейсное взаимодействие.

4. Развитая аналитическая модель поверхностных состояний в вейлевских

полуметаллах позволяет описать экспериментальные данные. Междолин­

ное интерфейсное взаимодействие играет ключевую роль в формировании

поверхностных состояний типа ферми-арок.

5. Локальная плотность состояний вблизи антиточки в графене, поддержива­

ющей квазистационарные краевые состояния, резонансно зависит от энер­

гии. При удалении от антиточки высота резонансных пиков уменьшается

по степенному закону с показателем, пропорциональным номеру резонан­

са.
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Степень достоверности и апробация результатов. Достоверность

представленных в диссертации результатов подтверждается тем, что при расчё­

тах использовались проверенные методы теоретической физики и результаты

согласуются с экспериментальными данными. Полученные теоретические ре­

зультаты признаны научной общественностью при обсуждениях на российских

и международных научных конференциях, а также подтверждены положитель­

ными рецензиями опубликованных статей в научных журналах.

Результаты исследований, вошедших в диссертацию, докладывались на

21-st International Conference on Electronic Properties of Two-Dimensional Systems

(Sendai, Japan, July 26-31, 2015), Graphene Week 2016 (Warsaw, Poland, June

13-17, 2016), 9-th Advanced research workshop fundamentals of electronic nanosystems

«Nano Piter 2014» (Saint Petersburg, Russia, June 21-27, 2014), 11-ой, 12-ой и

13-ой Российских конференциях по физике полупроводников (Санкт-Петербург,

16-20 сентября 2013 г., Ершово, 21-25 сентября 2015 г. и Екатеринбург, 2-10 ок­

тября 2017 г.), 19-ом и 21-ом Международных симпозиумах «Нанофизика и

наноэлектроника» (Нижний Новгород, 10-14 марта 2015 г. и 13-17 марта 2017

г.), 13-ой и 14-ой Конференциях молодых ученых «Проблемы физики твердо­

го тела и высоких давлений», (Сочи, 12-21 сентября 2014 г. и 11-20 сентября

2015 г.), 10-ой, 11-ой и 13-ой Молодежных конференциях им. И. Анисимкина

(Москва, 21-22 октября 2013 г., 20-21 октября 2014 г. и 24-25 октября 2016 г.),

15-ой Школе молодых ученых «Актуальные проблемы физики» (Москва, 16-20

ноября 2014 г.).

Публикации. Материалы диссертации опубликованы в 21 печатных рабо­

тах, включая 4 статьи в рецензируемых журналах, включенных в систему Web

of Science и входящих в перечень изданий, рекомендованных ВАК Миобразова­

ния и науки РФ [A1, A2, A3, A4], а также 17 публикаций в сборниках трудов и

тезисов конференций [A5–A21].

Личный вклад автора. Автор принимал участие в постановке задач и

обсуждении результатов. Все расчеты проводились автором лично.
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Структура диссертации. Диссертация состоит из введения, обзора ли­

тературы, 3-х глав, заключения, библиографии и одного го приложения. Работа

содержит 99 страниц, включая 18 рисунков, 2 таблицы и список литературы из

125 источников.

Содержание работы

Во Введении обоснована актуальность диссертационной работы, сформу­

лированы цели, научная новизна и практическая значимость работы, представ­

лены научные положения, выносимые на защиту. Затем следует Обзор лите­

ратуры, который состоит из трёх разделов. Первый раздел посвящен изложе­

нию известных теоретических и экспериментальных результатов по спиновому

расщеплению спектра 2D электронов в квантовых ямах на основе соединений

A3B5. Во втором разделе вводится понятие вейлевского полуметалла и дает­

ся обзор работ, посвященных как объемным свойствам этих материалов, так и

необычным поверхностным состояниниям в них. В третьем разделе приводятся

результаты работ по краевым состояниям в графене.

Первая глава состоит из 4 разделов и посвящена исследованию влияния

атомарно резкого гетероинтерфейса на спиновое расщепление 2D состояний в

зоне проводимости гетероструктур на основе (001) A3B5 без магнитного поля и

в наклонном магнитном поле, содержащем квантующую компоненту.

В разделе 1.1 с использованием требования эрмитовости многозонного 𝑘𝑝

гамильтониана в ограниченной области, инвариантности задачи по отношению

к обращению времени и симметрийных аргументов получено общее граничное

условие (ГУ) для огибающих функций электрона проводимости на единичном
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гетероинтерфейсе типа GaAs/AlGaAs с симметрией C2𝑣

[︃
1− 𝑖

𝑅𝑝𝑧
~

− 𝑖
2𝑚*𝛾𝑐𝑅

~4
(𝜎𝑦𝑝𝑦 − 𝜎𝑥𝑝𝑥)𝑝𝑧 − 𝑖

𝑚*𝛾𝑐𝑅

~4
𝜎𝑧(𝑝

2
𝑥 − 𝑝2𝑦)+

+
(𝜒+ 𝜒𝑖𝑛𝑡)𝑅

~
(𝜎𝑥𝑝𝑦 − 𝜎𝑦𝑝𝑥)−

2𝑚*𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐

~3
(𝜎𝑦𝑝𝑦 − 𝜎𝑥𝑝𝑥)

]︃
𝜑

⃒⃒⃒⃒
⃒
𝑧=0

= 0. (1)

Здесь оси 𝑥, 𝑦 и 𝑧 совпадают с направлениями [100], [010] и [001]; внешняя

нормаль к границе направлена вдоль оси 𝑧; 𝜑– огибающая функция зоны про­

водимости; 𝑝𝑥, 𝑝𝑦 –компоненты импульса электрона в плоскости гетерострукту­

ры; 𝑝𝑧 = −𝑖~𝜕𝑧; 𝜎 = (𝜎𝑥, 𝜎𝑦, 𝜎𝑧) – матрицы Паули; 𝛾𝑐 и 𝜒 определяются объ­

емными спин-орбитальными параметрами; 𝑅, 𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐 , 𝜒𝑖𝑛𝑡 – феноменологические

константы, зависящие от микроскопического строения границы. Вещественная

величина 𝑅 имеет смысл глубины локализации мелкого таммовского состояния,

когда оно существует, а параметры 𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐 и 𝜒𝑖𝑛𝑡 характеризуют спин-орбитальное

взаимодействие (СОВ) с гетероинтерфейсным кристаллическим потенциалом.

Раздел 1.2 посвящен теории спинового расщепления спектра 2D электро­

нов без магнитного поля. Односторонне легированная КЯ на основе GaAs рас­

сматривается как квазитреугольная потенциальная яма 𝑉 (𝑧), электроны в ко­

торой прижаты внутренним электрическим полем к гетероинтерфейсу (001)

GaAs / AlGaAs. Динамика электрона вне интерфейса (𝑧 < 0) описывается од­

нозонным гамильтонианом в приближении эффективной массы с учетом чле­

нов, определяющих спиновое расщепление за счет отсутствия центра инверсии

в кристалле и асимметрии ямы. На атомарно резком гетероинтерфейсе этот

гамильтониан дополнен ГУ (1), что позволяет учесть информацию о микроско­

пическом строении границы. Считая отличие ГУ от нулевых малыми, задача с

исходным гамильтонианом и ГУ (1) сводится к новой, более простой, с нулевыми

ГУ и перенормированным за счет интерфейсного вклада гамильтонианом. По­

сле усреднения перенормированного 3D гамильтониана по функциям основной

подзоны, получен эффективный 2D гамильтониан, который содержит термы
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Дрессельхауза и Бычкова-Рашбы. В соответствующие константы 𝛼𝐵𝐼𝐴 и 𝛼𝑆𝐼𝐴,

помимо известных объемных вкладов [5] 𝛼(0)
𝐵𝐼𝐴 = [𝛾𝑐(𝑝

2
𝑧)00]/~3 и 𝛼(0)

𝑆𝐼𝐴 = −𝑒𝐹𝑎𝑆𝑂,

где 𝑎𝑆𝑂–объемная спин-орбитальная константа, будут входить как скалярный

вклад интерфейса (𝑅), так и перенормированные параметры СОВ типа Дрес­

сельхауза (𝛾𝑐 = 𝛾𝑐 + 𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐 ) и типа Рашбы (𝜒̃ = 𝜒+ 𝜒𝑖𝑛𝑡):

𝐻̂2𝐷 =
𝑝2𝑥 + 𝑝2𝑦
2𝑚* + 𝛼𝐵𝐼𝐴(𝜎𝑦𝑝𝑦 − 𝜎𝑥𝑝𝑥) + 𝛼𝑆𝐼𝐴(𝜎𝑥𝑝𝑦 − 𝜎𝑦𝑝𝑥), (2)

𝛼𝐵𝐼𝐴 =
𝛾𝑐
~3

(𝑝2𝑧)00 +
2𝑚*𝛾𝑐
~3

𝑒𝐹𝑅, 𝛼𝑆𝐼𝐴 = −𝑒𝐹
(︂
𝑎𝑆𝑂 +

𝜒̃𝑅2

~

)︂
, (3)

где 𝐹 = −(𝜕𝑧𝑉/𝑒)00 – среднее электрическое поле в гетероструктуре.

В этом же разделе рассматривается узкая КЯ, в которой энергия размер­

ного квантования существенно превосходит энергию взаимодействия с электри­

ческим полем. В такой системе рассчитана перенормировка параметров 𝛼𝐵𝐼𝐴

и 𝛼𝑆𝐼𝐴 за счет интерфейсного спин-орбитального взаимодействия (ИСОВ) на

двух гетерограницах. Показано, что неэквивалентность интерфейсов приводит

к отличию от нуля параметра 𝛼𝑆𝐼𝐴 и, как следствие, анизотропии спинового

расщепления даже в отсутствие электрического поля. Этот результат может

объяснить экспериментальные данные [1], где наблюдалась существенно нену­

левая 𝛼𝑆𝐼𝐴 в номинально симметричной КЯ.

В разделе 1.3 исследуется спиновое расщепление электронного спектра

на гетеропереходе в наклонном магнитном поле и выводятся выражения для

компонент тензора 𝑔-фактора с учетом интерфейсных перенормировок. Тензор

𝑔𝑖𝑗(𝐵) = 𝑔𝑖𝑗(0) + 𝑑𝑖𝑗|𝐵𝑧| анизотропен в плоскости 𝑖, 𝑗 = 𝑥, 𝑦 и неаналитически

зависит от 𝐵𝑧 из-за специфики квантования Ландау. Его компоненты для ос­

новной подзоны определяются выражениями:

𝑔𝑧𝑧(0) = 𝑔* +
2𝑚*ℎ1
~2

(︂
(𝑝2𝑧)00
2𝑚* + 𝑒𝐹𝑅

)︂
, 𝑑𝑧𝑧 =

2𝑒ℎ1
𝑐~

(︂
𝑁 +

1

2

)︂
, (4)
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𝑅 = −22 Å 2𝑚*ℎ1/~2 = 4.8 1/эВ
𝛾𝑐 = 𝛾𝑐 + 𝛾𝑖𝑛𝑡

𝑐 𝛾𝑐 > 0 𝛾𝑐 < 0 𝜒̃ = 𝜒+ 𝜒𝑖𝑛𝑡

𝛾𝑐 (эВ× Å3) 24.4 -24.4 𝜒 0.082
𝛾𝑐 (эВ× Å3) 22.2 -13.2 𝜒̃ 0.015
𝛾𝑖𝑛𝑡
𝑐 (эВ× Å3) -2.2 11.2 𝜒𝑖𝑛𝑡 -0.067

𝛼𝐵𝐼𝐴 = 𝛼
(0)
𝐵𝐼𝐴 + 𝛼𝑖𝑛𝑡

𝐵𝐼𝐴 𝛼𝑆𝐼𝐴 = 𝛼
(0)
𝑆𝐼𝐴 + 𝛼𝑖𝑛𝑡

𝑆𝐼𝐴

𝛼𝐵𝐼𝐴 × ~ (мэВ) 3.5 -4.9 𝛼𝑆𝐼𝐴 × ~ (мэВ) -4.8
𝛼
(0)
𝐵𝐼𝐴 × ~ (мэВ) 7 -7 𝛼

(0)
𝑆𝐼𝐴 × ~ (мэВ) -1.9

𝛼𝑖𝑛𝑡
𝐵𝐼𝐴 × ~ (мэВ) -3.5 2.1 𝛼𝑖𝑛𝑡

𝑆𝐼𝐴 × ~ (мэВ) -2.9

Таблица 1. Значения объемных и интерфейсных параметров задачи. Объемные величины
𝛾𝑐 и 𝜒 рассчитаны в модели Кейна, интерфейсные параметры 𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐 и 𝜒𝑖𝑛𝑡, а также параметр
непараболичности ℎ1 извлечены из сравнения с экспериментом [А2]. Далее рассчитаны объ­
емные константы Рашбы (𝛼(0)

𝑆𝐼𝐴) и Дрессельхауза (𝛼(0)
𝐵𝐼𝐴) и их интерфейсные перенормировки

𝛼𝑖𝑛𝑡
𝑆𝐼𝐴 и 𝛼𝑖𝑛𝑡

𝐵𝐼𝐴, соответственно.

𝑔𝑥𝑥(0) = 𝑔𝑦𝑦(0) = 𝑔* +
4𝜒̃𝑅2𝑚0

~2
(𝑝2𝑧)00
𝑚* +

2𝑚*ℎ1
~2

(︂
(𝑝2𝑧)00
2𝑚* + 𝑒𝐹𝑅

)︂
, (5)

𝑑𝑥𝑥 = 𝑑𝑦𝑦 =
2𝑒ℎ1
𝑐~

(︂
𝑁 +

1

2

)︂
− 4𝜒̃𝑅2𝑚0𝑒

𝑚*𝑐~
(𝑁 +

1

2
), (6)

𝑔𝑥𝑦(0) = 𝑔𝑦𝑥(0) = −4𝑚0𝛾𝑐
~4

|(𝑝2𝑧)00𝑧00 − (𝑝2𝑧𝑧)00| −
8𝑚0𝑚

*𝑅𝛾𝑐
~4

(𝑝2𝑧)00
𝑚* , (7)

𝑑𝑥𝑦 = 𝑑𝑦𝑥 =
8𝑚0𝑒𝛾𝑐𝑅

𝑐~3

(︂
𝑁 +

1

2

)︂
, (8)

где 𝑔* = −0.44. Слагаемые в (4)–(8), пропорциональные 𝑅, 𝛾𝑖𝑛𝑡𝑐 , 𝜒𝑖𝑛𝑡 и их комби­

нациям представляют собой искомые интерфейсные вклады. При их занулении

результаты (4)–(8) переходят в известные [6–8].

Раздел 1.4 посвящен сравнению построенной теории спинового расщеп­

ления уровней Ландау с экспериментальными данными по электронному па­

рамагнитному резонансу. Известные из литературы выражения для 𝑑𝑧𝑧 и 𝑑𝑥𝑥

равны друг другу и не могут описать эксперименты [2, 3], в которых наблю­

далось значительное отличие 𝑑𝑧𝑧 и 𝑑𝑥𝑥. Это различие может быть объяснено

интерфейсным вкладом в 𝑑𝑥𝑥 [второе слагаемое в (6)]. Также в экспериментах

[2, 3] было обнаружено недиагональное слагаемое 𝑑𝑥𝑦, которое, как видно из

(8), определяется интерфейсным вкладом. Таким образом, построенная теория

качественно, по крайней мере, описывает эксперимент [2, 3].
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эксп. (Tл−1) теор. (Tл−1)
𝑑𝑧𝑧/(𝑁 + 1/2) 0.0112 0.0083
𝑑𝑥𝑥/(𝑁 + 1/2) 0.0018 0.0016

𝑑𝑥𝑦/(𝑁 + 1/2) -0.0022 -0.008 (𝛾𝑐 > 0)
0.0047 (𝛾𝑐 < 0)

Таблица 2. Экспериментальные и теоретические значения производных 𝑔-фактора по |𝐵𝑧|

Для количественной проверки теории произведены дополнительные экс­

периментальные исследования спинового расщепления электронного спектра в

широкой квантовой яме GaAs/AlGaAs c большим встроенным электрическим

полем [A2], что обеспечивает применимость теории. Количественное описание

экспериментальных данных возможно лишь при учете всех интерфейсных вкла­

дов в 𝑔-фактор и 𝑑𝛼𝛽 (4)–(8). Из сравнения теоретических выражений для ком­

понент тензора 𝑔 (4), (5), (7) с экспериментальными данными извлечены интер­

фейсные параметры, величина которых оказывается сравнимой с объемными

вкладами (см. Табл.1). Эти параметры использованы для количественного опи­

сания производных 𝑑𝛼𝛽 (см. Табл.2). Результаты хорошо согласуются с экспери­

ментальными данными для 𝑑𝑧𝑧 и 𝑑𝑥𝑥. Знак и абсолютная величина 𝑑𝑥𝑦 зависят

от выбора знака объемной 𝛾𝑐 (см. Табл.2). Также рассчитаны параметры 𝛼𝐵𝐼𝐴

и 𝛼𝑆𝐼𝐴, интерфейсные вклады в которые по величине оказались сравнимы с

объемными. Таким образом, имеющийся в литературе большой разброс экспе­

риментальных данных по спиновым константам (см., например, введение в [A2])

может быть связан с неполным учетом ИСОВ.

Вторая глава, содержащая 3 раздела, посвящена построению аналитиче­

ской модели поверхностных состояний (ПС) в вейлевском полуметалле, кото­

рая описывает экспериментальные данные [4] и легко обобщается на наличие

внешних полей. В двухдолинном приближении огибающая функция электрона

в вейлевском полуметалле с энергией 𝐸 подчиняется уравнению типа Дирака
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⎛⎝ 𝜎(p̂+ p0) Δ𝜎𝑥

Δ𝜎𝑥 −𝜎(p̂− p0)

⎞⎠⎛⎝ 𝜓

𝜑

⎞⎠ = 𝐸

⎛⎝ 𝜓

𝜑

⎞⎠ , (9)

где 𝜓 = (𝜓1, 𝜓2)
𝑇 , 𝜑 = (𝜑1, 𝜑2)

𝑇 – двухкомпонентные псевдоспиноры, p =

(𝑝𝑥, 𝑝𝑦, 𝑝𝑧) – оператор импульса, Δ характеризует объемное междолинное взаи­

модействие, p0 = (𝑝0, 0, 0) определяет положение вейлевских точек при Δ = 0,

вейлевская скорость положена равной 𝑣 = 1.

Для описания ПС гамильтониан (9) должен быть дополнен ГУ на поверх­

ности образца. В разделе 2.1 из общефизических требований получено ГУ для

полубесконечной системы (𝑧 > 0): (𝜓 + 𝑖𝑔𝜑)|𝑧=0 = 0,

𝑔(𝛼, 𝛾) =
𝑖

√
𝛾

⎛⎝ 𝑒−𝑖𝛼 ∓𝑖
√
1− 𝛾

±𝑖
√
1− 𝛾 𝑒𝑖𝛼

⎞⎠ , (10)

где 𝛼 ∈ [0, 2𝜋) и 𝛾 ∈ (0, 1) есть два действительных феноменологических па­

раметра, которые зависят как от объемной зонной структуры, так и от мик­

роскопического строения интерфейса и могут быть определены из сравнения с

экспериментом. Параметр 𝛼 описывает внутридолинное, а параметр 𝛾 междо­

линное интерфейсное взаимодействие. В предельном случае 𝛾 → 0 волновые

функции в разных долинах подчиняются однодолинным ГУ следующего вида :

(𝜑1+𝑒
𝑖(𝛼−𝜋/2)𝜑2)|𝑧=0 = 0, (𝜓1+𝑒

−𝑖(𝛼−𝜋/2)𝜓2)|𝑧=0 = 0. При рассмотрении одной до­

лины ГУ подобного типа было получено в работе [10]. Однако в однодолинном

приближении параметры ГУ в разных долинах, вообще говоря, различны. В

данной диссертации показано, что эти параметры связаны. Кроме того, учтено

интерфейсное междолинное взаимодействие, которое, как будет показано далее,

играет ключевую роль при образовании ферми-арок.

В разделе 2.2 вычислены спектры и проанализированы ферми-контура

ПС на поверхности (001) вейлевского полуметалла. Существуют два механиз­

ма междолинного взаимодействия: интерфейсный (характеризуется 𝛾) и объ­

емный (описывается Δ). Последний не приводит к образованию ферми-арок и
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Рис. 1. Схематическое изображение ферми-контуров поверхностных состояний при 𝐸 = 0 в
отсутствие междолинного взаимодействия (𝛾 = 0) для различных внутридолинных гранич­
ных параметров 𝛼. Синие кружки показывают проекции объемных вейлевсих точек.

им можно принебречь. В этом приближении получена система дисперсионных

уравнений, которая определяет спектр ПС (~𝜅± =
√︀
(p± p0)2 − 𝐸2)

√
1− 𝛾[𝐸(~𝜅− − ~𝜅+) + 2𝑝𝑥𝑝𝑦]− cos𝛼[2𝐸𝑝𝑥 + (~𝜅− − ~𝜅+)𝑝𝑦]+

+ sin𝛼[~𝜅+(𝑝𝑥 − 𝑝0) + ~𝜅−(𝑝𝑥 + 𝑝0)] = 0,
√
1− 𝛾(𝐸2 + ~2𝜅−𝜅+ − 𝑝2𝑥 + 𝑝20 + 𝑝2𝑦)− cos𝛼[2𝐸𝑝𝑦 + ~𝜅+(𝑝𝑥 − 𝑝0)− ~𝜅−(𝑝𝑥 + 𝑝0)]+

+ sin𝛼[2𝐸𝑝0 + (~𝜅+ + ~𝜅−)𝑝𝑦] = 0.

(11)

Для сравнения с экспериментами по фотоэлектронной спектроскопии с уг­

ловым разрешением более наглядно анализировать не спектр, а ферми-контуры

ПС при различных энергиях. В наиболее интересном случае 𝐸 = 0 удобно вве­

сти эллиптические координаты 𝑝𝑥 = 𝑝0 cosh𝑢 cos 𝑣, 𝑝𝑦 = 𝑝0 sinh𝑢 sin 𝑣. При этом

система (11) эквивалентна одному уравнению (
√
1− 𝛾 cosh𝑢 + cos𝛼) sin 𝑣 =

− sin𝛼 sinh𝑢, которое задает связь параметров 𝑢 и 𝑣.

В отсутствие междолинного взаимодействия (𝛾 = 0), ферми-контура ПС

– это лучи, исходящие из проекций объемных вейлевских точек, взаимная ори­

ентация которых зависит от внутридолинного параметра 𝛼 (см. Рис. 1).

Ферми-контура с учетом междолинного взаимодействия представлены на

Рис. 2а и 3а. На Рис. 2а внутридолинный граничный параметр 𝛼 отвечает слу­

чаю, когда в отсутствие интерфейсного междолинного взаимодействия (𝛾 = 0)

лучи не пересекаются (cos𝛼 ≥ 0). Далее показано, как меняется форма ферми­
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Рис. 2. (a) Зависимость формы ферми-контуров поверхностных состояний при 𝐸 = 0 на
поверхности (001) вейлевского полуметалла от силы интерфейсного междолинного взаимо­
дейсвия 𝛾 при фиксированном внутридолинном граничном параметре 𝛼, который отвечает
непересекающимся лучам в пределе 𝛾 = 0 (см. Рис.1). Синие кружки показывают положе­
ние объемных вейелевских точек с учетом киральности. (b) Модификация ферми-арок при
изменении энергии. Синие кружки – это проекции объемных вейлевских конусов и точек.

поверхностей с ростом междолинного взаимодефствия 𝛾. Лучи будут замыкать­

ся, образуя ферми-арку при 𝛾 > cos2 𝛼. Ферми-арки подобной формы недавно

наблюдались экспериментально [4]. На Рис. 3а параметр 𝛼 отвечает случаю,

когда при 𝛾 = 0 лучи пересекаются в точке 𝑝𝑥 = 0. Учет сколь угодно слабого

междолинного взаимодействия приводит к рассталкиванию лучей и образова­

нию двух ветвей, одна из которых является ферми-аркой, связывающей проек­

ции объемных вейлевских точек. Зависимости формы ферми-арок от энергии

для различных граничных параметров представлены на Рис. 2b и 3b.

В рамках рассмотренного двухдолинного приближения помимо ферми-арок

существуют ферми-контура, представляющие собой лучи, исходящие из одной

вейлевской точки, но не заканчивающиеся в другой. Такие решения возникли,

поскольку были учтены только две вейлевские точки, расположенные вблизи

центра зоны Бриллюэна. В реальных материалах вейлевских точек больше и

они расположены вблизи краев зоны Бриллюэна [4]. По этой причине луч, начи­

нающийся в одной из рассматриваемых вейлевских точек может заканчиваться,

например, в вейлевской точке на другом краю зоны Бриллюэна. Такая возмож­

ность качественно продемонстрирована в разделе 2.3 в рамках простейшего
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Рис. 3. (a) Ферми-контура поверхностных состояний при 𝐸 = 0 на поверхности (001) вейлев­
ского полуметалла в зависимости от параметра междолинного взаимодействия 𝛾 при фик­
сированном 𝛼, для которого ферми-лучи имеют точку пересечения в пределе 𝛾 = 0. (b)
Эволюция ферми-контуров при изменении энергии 𝐸.

четырехдолинного приближения. Результаты представлены на Рис. 4.

В третьей главе, состоящей из 3 разделов, изучаются интерфейсные эф­

фекты для графеновой антиточки. Известно, что на трансляционно-инвариант­

ном линейном краю графена существуют краевые состояния (КС) [11]. Однако

особенность зонной структуры графена состоит в том, что КС всегда сосуще­

ствуют с объемными состояниями, поэтому любое отклонение края от линей­

ности должно приводить к конечности времени жизни КС из-за возможности

распада в объем. В разделе 3.1 показано, что уже для шероховатого линейного

края графена КС квазистационарны с вероятностью распада в объем 𝑤 ∼ 𝑘4𝑦,

где 𝑘𝑦–волновой вектор вдоль края. КС, существующие на круглом наноотвер­

стии в графене, также квазистационарны. Ранее было показано, что в низко­

энергетическом приближении их спектр почти эквидистантен [A6].

В разделе 3.2 рассчитана локальная плотность состояний вблизи единич­

ной антиточки в графене радиусом 𝑅, которая поддерживает такие КС. В

рамках непрерывной двухзонной модели электроны в каждой долине графена

описываются уравнением Вейля-Дирака: 𝑣𝜎p𝜓 = 𝐸𝜓, где 𝑣– скорость Ферми,

𝜓 = (𝜓1, 𝜓2)
𝑇 – двухкомпонентная волновая функция. Край антиточки описы­

вается однодолинным ГУ [11]
(︀
𝜓1 + 𝑖𝑎𝑒−𝑖𝜙𝜓2

)︀⃒⃒
𝑎𝑡 𝑒𝑑𝑔𝑒

= 0, где 𝑎 – феноменологи­
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Рис. 4. Схематическое изображение взаимного расположения фреми-контуров при 𝐸 = 0 в
четырехдолинном приближении.

ческий параметр, характеризующий структуру края, 𝜙–угол между осью 𝑥 и

нормалью к краю. Получено выражение для локальной плотности состояний

𝜌(𝑘, 𝑟) =
𝑘

𝜋~𝑣

∞∑︁
𝑙=−∞

1

1 + |𝐵𝑙(𝑘)|2
[︁
|𝐽𝑙(𝑘𝑟) +𝐵𝑙(𝑘)𝑌𝑙(𝑘𝑟)|2

+ |𝐽𝑙+1(𝑘𝑟) +𝐵𝑙(𝑘)𝑌𝑙+1(𝑘𝑟)|2
]︁
, (12)

где 𝑙– орбитальный угловой момент, 𝑘 = −𝐸/~𝑣–волновой вектор, 𝐵𝑙(𝑘) =

−[𝑎𝐽𝑙+1(𝑘𝑅) + 𝐽𝑙(𝑘𝑅)]/[𝑌𝑙(𝑘𝑅) + 𝑎𝑌𝑙+1(𝑘𝑅)], 𝐽𝑙(𝑥), 𝑌𝑙(𝑥)–функции Бесселя пер­

вого и второго рода, соответственно.

Зависимость локальной плотности состояний от энергии имеет резонанс­

ный характер (см. Рис. 5). Положение резонансов почти эквидистантно в со­

ответствии со спекторм КС, а ширина определяется их временем жизни. При

𝑘 < 𝑘0, где 𝑘0– волновой вектор состояния с угловым моментом 𝑙0 = 0, 𝑎≪ 1 и

𝑟 ∼ 𝑅 главный вклад в локальную плотность состояний дают члены с 𝑙 = 0,−1

и 𝜌(𝑘, 𝑟) ≃ 𝜌𝑓𝑟𝑒𝑒(𝑘)[1 + 𝑅2/(2𝑎2𝑟2)], где 𝜌𝑓𝑟𝑒𝑒(𝑘) = 2𝑘/(𝜋~𝑣)–плотности состо­

яний свободных частиц. Когда энергия близка к энергии основного состояния

𝑘 ≃ 𝑘0, высота соответсвующего пика 𝜌(𝑘0, 𝑟) ≃ [2𝜌𝑓𝑟𝑒𝑒(𝑘0)]/(𝜋𝑘0𝑟)
2. Вблизи КС
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Рис. 5. Зависимость локальной плотности состояний на различных расстояниях 𝑟 от цен­
тра круглого наноотверстия радиусом 𝑅 от энергии электрона (𝑘 = |𝐸|/~𝑣) для постоянного
граничного параметра 𝑎 = −0.3. Из-за наличия квазистационарных КС, локализованных на
антиточке, на фоне плотности состояний свободных частиц 2𝑘/(𝜋~𝑣) появляются резонанс­
ные пики.

с угловым моментом 𝑙0 (𝑘𝑅 ≃ 2|𝑎|𝑙0 ≪ 1), коэффициент 𝐵𝑙0 резонансно велик,

а все остальные 𝐵𝑙 малы и высота 𝑙0-ого пика в плотности состояний

𝜌(𝑘, 𝑟) ≃ 𝜌𝑓𝑟𝑒𝑒(𝑘)

𝜋2𝑘𝑅

𝑙0!
2

(|𝑎|𝑙0)2𝑙0+1

(︂
𝑅

𝑟

)︂2𝑙0+2

. (13)

В разделе 3.3 вычисляется спектр КС на заряженной антиточке. Наличие

заряда 𝑄 в центре антиточки приводит к дополнительному кулоновскому члену

−𝑒𝑄/𝑟 в уравнении Вейля-Дирака. В низкоэнергетическом пределе (𝑘𝑅 ≪ 1)

и при условиях 𝑙𝑎 < 0, |𝑞| ≪ 1, где 𝑞 = 𝑒𝑄/~𝑣–безразмерный заряд, спектр КС

с 𝑙 ̸= 0 определяется выражением

𝑘𝑅 ≃ −2𝑎𝑙 +
𝑙

𝑙 + 1/2
𝑞 + 𝑖

|Γ(𝑙 + 1/2− 𝑖𝑞)|2

8𝑙Γ2(2𝑙)
𝑒−𝜋𝑞

(︂
−4𝑎𝑙 +

2𝑙

𝑙 + 1/2
𝑞

)︂2𝑙+1

, (14)

где Γ(𝑧) – гамма-функция. При 𝑙 = 0 действительная часть 𝑘 определяется как

𝑘𝑅 ≃ 𝑘0𝑅− 𝑞/[1 + 𝑎/(𝑘0𝑅)].

В этом же разделе вычислено сечение рассеяния электронов на заряжен­

ной антиточке. Аналогично случаю незаряженного наноотверстия [A3] на зави­
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Рис. 6. Зависимость транспортного сечения рассеяния 𝜎𝑡𝑟 от энергии при рассеянии на поло­
жительно (правая панель, 𝑞 > 0) и отрицательно (левая панель, 𝑞 < 0) заряженной антиточке
при 𝑎 = −0.15. Положение и ширина резонансов определяются спектром и временем жизни
КС, соответственно.

симости сечения рассеяния от энергии (см. Рис. 6), появляются характерные

пики, соответствующие рассеянию на квазистационарных КС. Для отрицатель­

но (положительно) заряженной антиточки эти пики сдвигаются влево (вправо)

при увеличении абсолютного значения заряда в соответствии с перенормиров­

кой спектра КС. Ширина пиков, определяемая мнимой частью энергии, также

находится в согласии с (14): при 𝑞 < 0 мнимая часть энергии уменьшается с

ростом |𝑞| и пики становятся уже; при 𝑞 > 0 мнимая чать энергии растет при

увеличении |𝑞| и пики становятся шире.

В Заключении сформулированы основные результаты работы:

1. Получено граничное условие, которое описывает атомарно резкую гете­

рограницу типа GaAs/ AlGaAs с большим разрывом зоны проводимости,

отсутствие центра инверсии в объемном кристалле, спин-орбитальное вза­

имодействие в объеме и на интерфейсе симметрии C2𝑣.

2. Проанализировано влияние атомарно резкого и непроницаемого интер­

фейса на спиновое расщепление спектра двумерных электронов в несим­

метричных гетероструктурах на основе соединений (001) A3B5 в отсут­

ствие магнитного поля. Показано, что спиновый гамильтониан по-преж­

нему представляет собой сумму термов Дрессельхауза и Бычкова-Рашбы,
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однако соответствующие константы перенормированы за счет интерфейс­

ного спин-орбитального взаимодействия. Из сравнения с экспериментом

оценены величины интерфейсных перенормировок и показано, что они су­

щественны. Имеющийся в литературе большой разброс эксперименталь­

ных данных по спиновым константам связывается с неполным учетом ин­

терфейсного спин-орбитального взаимодействия.

3. Вычислено спиновое расщепление электронных уровней Ландау на гетеро­

переходе типа GaAs/ AlGaAs с атомарно резким гетероинтерфейсом. По­

казано, что интерфейсное спин-орбитальное взаимодействие не только зна­

чительно перенормирует компоненты тензора 𝑔-фактора, но и приводит

к качественным изменениям в их зависимости от квантующей компонен­

ты магнитного поля. Результаты качественно и количественно описывают

экспериментальные данные по электронному парамагнитному резонансу

в системе двумерных электронов, прижатых внутренним электрическим

полем к одной гетерогранице в широкой квантовой яме GaAs/AlGaAs.

4. Получено общее граничное условие для эффективных волновых функций

на поверхности вейлевского полуметалла в двухдолинном приближении.

Оно содержит два действительных феноменологических параметра. Один

из них описывает внутридолинное, а другой – междолинное интерфейсное

взаимодействие.

5. Рассчитаны спектры поверхностных состояний в вейлевском полуметалле

в двухдолинном приближении. Показано, что форма поверхностных состо­

яний определяется соотношением между внутридолинным и междолин­

ным интерфейсными параметрами. Продемонстрирована ключевая роль

интерфейсного междолинного взаимодействия в образовании ферми-арок,

которые недавно наблюдались экспериментально.

6. Качественно проанализировано взаимодействие между парами долин в

вейлевском полуметалле в четырехдолинном приближении. Показано, что
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в зависимости от величины и соотношения между внутридолинным и меж­

долинным интерфейсным взаимодействием, ферми-арка может соединять

две близкие или удаленные точки зоны Бриллюэна.

7. Рассчитаны особенности локальной плотности состояний, отвечающие кра­

евым состояниям на антиточке в графене.

8. Вычислены энергетический спектр краевых состояний и сечение рассея­

ния электронов на заряженной антиточке в графене. Показано, что энер­

гия краевых состояний увеличивается (уменьшается) при отрицательном

(положительном) заряде антиточки. Исследовано, как изменяются поло­

жение и форма резонансов в зависимости сечении рассеяния от энергии

при изменении заряда антиточки.
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