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Abstrakt: V této praci zkoumame interakci elektront v Diracovych bodech s te-
rahertzovym zarenim. Nejprve hledame vlastni stavy efektivniho hamiltonianu v
Diracovych bodech. Poté zavadime interakéni hamiltonian a nasledné v prvnim
radu poruchové teorie nalézame vztah pro evoluci matice hustoty. Nakonec odvo-
zujeme slozky tenzoru vodivosti. Toto vSe provadime ve dvou riznych kalibracich
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Uvod

Pochopeni terahertzové odezvy materialu v sobé nabizi potencialni uplatnéni na-
priklad ve fotodetektorech, nanoskopickych laserech ¢i jinych elektronickych sou-
castkach. Problematika odezvy nanokrystali byla na kvantové-mechanické tirovni
rozpracovana teprve nedavno v ¢lanku [I]. Teorie je sice dobfe rozpracovana a
obecné aplikovatelna pro libovolnou geometrii a libovolny material krystalu, ale
to pouze za predpokladu, ze je definovana nenulova efektivni hmotnost elektronu.
To neni ovsem splnéno pro grafem, takze model je potieba prizptsobit i pro tento
systém.

V préci sledujeme osnovu ¢lanku [I], ale jiz od zacatku zavadime jiny hamil-
tonian systému - efektivni hamiltonian elektronu v Diracové bodé. Problematika
byla uz rozpracovana v bakaldrské praci [2], ale nepodarilo se ji dotdhnout do
konce. V této praci opravujeme nékteré chyby naseho predchiidce a model dota-
hujeme az do faze, kdy z néj davame predpovédi pro vsechny slozky komponentu
modelu, ¢imz je model kompletni.



1. Grafen

Grafen je alotrop uhliku, jehoz krystalova miiz je tvorena hexagonalnimi bunkami
pripominajici vceli plastve. Tato mfiiz ma tloustku jednoho atomu,
jedna se proto o efektivné dvoudimenzionalni material, ktery je zakladnim staveb-
nim kamenem nékolika dalsich alotropickych forem uhliku. Nejbéznéjsim pripa-
dem je v prirodé se volné vyskytujici grafit, ktery si muzeme predstavit
jako na sebe nasklddané vrstvicky grafenu spojené van der Waalsovou vazbou
[3]. Dalsim prikladem jsou uhlikové nanotrubice, jez vzniknou sto¢enim grafenu
do vélce ¢i fullereny, které naopak obdrzime, svineme-li jej do sféry [4]. Nanokrys-
taly grafenu maji také zajimavé elektronické vlastnosti ve stfedni infracervené
oblasti, diky nimz méa grafen velky potencial pro uplatnéni zejména v mediciné,
chemii, biologii a spektroskopii [5], coz jej ¢ini atraktivnim materidlem pro vy-
zkum.

1.1 Efektivni hamiltonian a Diracovy body

0) X«
ks
K K’
K’ K
z k

Y

Obrazek 1.1: (a) Hexagonalni miiz grafenu sloZend ze dvou prolozenych troji-
helnikovych podmiizi A (¢ervené body) a B (modré body) s miizovymi vek-
tory vy, vy. (b) 1. Brillouinova zéna reciproké miize grafenu slozend ze dvou
neekvivalentnich trojic Diracovych bodi K a K.

Krystalova miiz grafenu se sklada ze dvou trojihelnikovych podmiizi A a B,
které jsou prolozeny tak, aby dohromady vytvarely pravidelné Sestitthelniky — viz
obrézek [1.1}(a).

Prvni Brillouinova zéna reciproké mrize ma tvar pravidelného Sestitthelniku,
v jehoz vrcholech se nachézi dvé neekvivalentni trojice tzv. Diracovijch bodi K a
K' (viz obr. [L.1}(b)), v nichZ dochdzi k dotyku valen¢niho a vodivostniho pasu.
Elektrony v téchto bodech jsou popsany Dirac-Weylovou rovnici, coz je rovnice
popisujici pohyb dvoudimenziondlnich nehmotnych Diracovych fermionu [3]. Pro
Diracovy elektrony v bodech K byl z tésnovazebniho modelu jiz v minulosti
odvozen efektioni hamiltonidan [3, 4]

4 PN . 0 0, — 10,
HK:UfO"p:—thf <a +18 01 y), (11)
T Y



kde 7 je redukovana Planckova konstanta, v; je Fermiho rychlost, 6 znaci vektor

Pauliho matic
. " A A 0 1 0 —i 1 0

a p reprezentuje operator hybnosti v roviné xy

o
p=—ihV,, = —in |0, |. (1.3)
0

Efektivni hamiltonian popisujici elektrony v bodech K’ je spjat s hamiltonidanem
Hy Casovou inverzi, takze jej lze zapsat jako [4]

) 3 * A~ ANk . O _8x — 1ay
kde hvézdickou znac¢ime komplexni sdruzeni. Celkovy efektivni hamiltonian za-
hrnujici popis elektront jak v bodé K, tak i v bodé K’ je pak mozné vyjadiit
ve formé blokové diagondlni matice [6]

. Hx 0
Hy = b 1.5
’ ( 0 HK/> (1.5)

1.2 Armchair a zigzag okrajové podminky

Pro popis realného nanokrystalu grafenu je potreba zvolit okrajové podminky,
které respektuji jeho vnitini strukturu. Ukazuje se, ze pro grafen jsou vhodné
okrajové podminky pro tzv. armchair a zigzag okraje [2]. Pro cely vypocti bu-
deme v celé této praci predpokladat, ze pracujeme s obdélnikovym nanokrystalem,
ktery ma ve sméru osy x armchair okraje a ve sméru osy y okraje zigzag. Stred
nanokrystalu polozime do pocatku souradnicové soustavy a jeho rozméry si za-
definujeme jako z € [—a, a| a y €[—b, b]. Oznacime-li vlastni vinové funkce hamil-
tonidnu Hy jako

(ﬁAEl’, y%
_ | 982,y
o) = | S0 (16)
¢5(7,y)
pak musi spliiovat okrajové podminky [6]
¢A(ia7 y) + ¢i4<:ta’7 y) - 07 (173)
¢p(£a,y) + ¢p(*a,y) = 0, (1.7b)
a
da(z, —b) =0, (1.8a)
ors(,) =0, (1.8b)
(b;l(ma - b) =0, (1.80)



@ (2,b) = 0. (1.8d)

Sada rovnic a definuje armchair okraje, zatimco ¢tvetrice podminek
(1.8aH1.8d)) definuje zigzag okraje. Uvazovany obdélnikovy nankorystal je znazor-
nén na obrazku L2l

Déle si vysvétlime vyznam slozek vlastnich funkci , €OZ Nam pomiulze poro-
zumeét vyznamu vyse zavedenych okrajovych podminek. Indexy A a B znaci, jaké
podmfizi primého prostoru dana vinova funkce nalezi, zatimco pritomnost ¢arky
oznacuje, zda vlnova funkce popisuje stavy v bodech K nebo K'’. Napiiklad vl-
nova funkce ¢4 prislusi podmfizi A, pricemz popisuje stavy v bodech K, zatimco
vlnova funkce ¢’z nédlezi podmiizi B a popisuje stavy v bodech K'. Z toho pak
plyne, ze napriklad okrajova podminka nam Tika, ze na armchair okrajich
se vlnovéa funkce popisujici stavy podmiize A Uplné odrazi z bodu K’ do bodu
K ¢i naopak. Pro zigzag okraje mizeme obdobné vyvodit, ze se vinové funkce z
bodu K odrazeji do bodu K a z bodu K’ do bodu K.

y dala,y) + ¢ula,y) =0
Palm ) = (8 =0 =) 6p(0.y) + 0lpla,y) = 0

L ¢p(z, —b) = ¢z, —b) =0

Obréazek 1.2: Obdélnikovy nanokrystal s armchair okraji ve sméru osy x a zigzag
okraji ve sméru osy y.

1.3 Vodivost nanokrystalu

Hustotu objemového proudu elektronii v nanokrystalu je mozné popsat vzta-

hem [1] P _€<<p> 4 / i dr) (1.9)
Vim. N ’ '

kde e je elementarni ndboj, V' je objem nanokrystalu a m. je hmotnost elek-
tronu. Prvni s¢itanec na pravé strané rovnice (|1.9)) vyjadiuje prispévek do celkové
hustoty proudu od stfedniho proudu, tj. prispévek od elektronii v koherentnim




rezimu, zatimco druhy sc¢itanec predstavuje prispévek od difuzniho proudu. Vzhle-
dem k tomu, Ze pracujeme s Diracovymi elektrony, které maji nulovou efektivni
hmotnost, se pro nas stava clen (p)/me nepouzitelny. Jednim z nasich tikoli proto
bude nalézt alternativni metodu vypoctu, jez bude nezavisla na hmotnosti nosice
naboje. V pripadé difuzniho proudu bude nase situace jiz o poznani snazsi, jelikoz
budeme moci vyjit ze znamé teorie, ktera byla pro nanokrystaly jiz rozpracovana
napiiklad v ¢lanku [7].
Tenzor vodivosti, resp. jeho slozky o,/ jsou definovany vztahem

Jo=>_ 0wk, (1.10)

v némz E,, jsou slozky vektoru intenzity elektrického pole a j, jsou slozky vek-
toru proudové hustoty j. Jelikoz se podle rovnice sklada celkova hustota
objemového proudu ze dvou prispévki, budou obdobné i slozky tenzory vodivosti
dany dvéma prispévky, tzn.

Opy' = O ! + Oth,pv! (111)

kde o, predstavuje prispévek do vodivosti od stfedniho proudu a oy, je
prispévek od difuzniho proudu.



2. Vazané stavy efektivniho
hamiltonianu

Nasim prvnim tkolem je nalezeni vazanych stavi efektivniho hamiltonianu [9'0
nanokrystalu grafenu s armchair a zigzag okraji. Pti vypoctu se nejprve budeme
vénovat vlastnim staviim v bodé K, pri jejichz hledani mtzeme vyjit z nékte-
rych poznatki bakalarské prace [2]. Ziskané vysledky poté pouzijeme k odvozeni
vazanych stavi hamiltonianu H K, TESp. HO

Pro hamiltonian

4 . 0 0, — 10
Hg = —ihvy (830 o, 1 y)

zavedeme na zakladé vysledku z prace [2] vlastni energii

By, = Thoglk| = £hop k2 + k2, (2.2)

a k ni prislusnou vlnovou funkci budeme hledat ve tvaru

DA jak, (T, ) _ (loiban sin(k, (y + b))
Dic ko, (7:9) = (i«km,w%w y>> = Cet (icucx, ky>sin<k:y<yb>(>> ')
2.3

Ve vztazich vyse je obecné C € C a k = (k;, k) je vlnovy vektor, jehoz slozky
splnuji k, €R Ak, >0 a zdroven jsou spolu svazané transcendentni rovnici

k
tan(2k,b) = — 2. (2.4)

T

Uvedme, Ze oproti zdroji se lisi ndmi zavedené stavy dodateénym faktorem
((ky, ky), o némz predpokladdme, ze ma charakter znaménka. VInova funkce
([2.3) jiz ve sméru y spliiuje okrajové podminky pro zigzag okraje (1.8a]) a (1.8b),
aviak ve sméru x zatim nespliiuje armchair okrajové podminky (1.72a) a (1.7D)).
Nasim tkolem v nasledujicich odstavcich proto bude vyjadrit znaménkovy faktor
¢ a nalézt dodateéné podminky na vlnovou funkci, aby popisovala nanokrystal
grafenu se spravnou geometrii.

Nejdrive se zamérime na nalezeni znaménkového faktoru (, coz provedeme
ovérenim platnosti stacionarni Schrodingerovy rovnice

HK¢§,kay = El:ﬁtzky¢§,kzky' (2.5)

Vyuzitim vztahi (2.1]) a (2.3) mizeme levou stranu Schrodingerovy rovnice ([2.5))
rozepsat jako

g _ +C (=10, — 0y) OB kuky, | _
HK¢K,kxky - hvf ( (_iam + ay>¢A,kzky =

_ ikoa [ EC[kzsin(ky(y — b)) — ky cos(k,(y — b))]
= hvsCe ( k sin(k,(y + b)) + k, cos(ky,(y + b)) ) '

(2.6)



Rovnici (2.6) upravime nasledovné: podminku (2.4) prepiSeme do tvaru k, =
—k, tan(2k,b), ve kterém ji dosadime za k, nachazejici se vné argumentt sint a
cosint, a poté vyuzijeme souctovy vzorec

sin(ky,(y F b)) cos(2k,b) £ sin(2k,b) cos(k,(y F b)) = sin(k,(y £b)). (2.7)

Timto zpusobem z rovnice (2.6) dostaneme

et oot e (ECsinly+)
Ao, = (ot o ) @9

Clen k,/ cos(2k,b) miiZeme znovupouzitim relace k, = —k, tan(2k,b) piepsat jako

k(K g
cos(2k,b) & cos(2k,b) )\ cos?(2k,b)

2 L2
s ky 2 cos?(2kyb) + sin®(2k,b) _ (2.9)
cos(2kyb) cos?(2ky,b)

k
— d /L2 k2
Sgn(cos(Qk:yb)> v TRy
coz nam dava z ([2.8)) rovnici ve tvaru
. k. - +(sin(k,(y + b))
Hi Ok o, = hopyJk2 + k2Csgn| ——— |elfer [ 727 V0 . (210
KOk, = MR ys@(mm@@w>e (sm%ay—w> (210
Vytknutim faktoru ,+“ z prvni slozky vektoru a vyuzitim vztahu (2.2)) ziskdme
. k. , ¢sin(ky(y + b))
Hi ¢k oo, = Eiop Csgn| ———— | [ 2750 : 2.11
KOK ok, kaky Sgn<cos(2kyb)>e +sin(k,(y — b)) (2.11)

V poslednim kroku oznac¢ime ¢ = sgn(k,/ cos(2k,b)), pak totiz po dosazeni vztahu
(2.3) dostaneme
¢*sin(ky(y + b))

e g ko ot
Hx Ok ok, = Eiyr, C€ (i( sin(ky(y — b))) = By OK oy (2.12)

z ¢ehoz vyplyva, e ¢i ok, JSOU vlastnimi funkcemi hamiltonianu Hg pravée tehdy,

kdyz
ka
((kzs ky) = Sgn(cos(%yb))' (2.13)

Déle se budeme vénovat armchair okrajové podmince. V podkapitole [I.2] jsme
jiz naznacili, Ze k jejimu splnén{ budeme muset smichat stavy z bodi K a K [6].
Pripomeneme, ze hamiltoniany Hyx a Hg jsou navzajem komplexné sdruzené,
takze vlastni funkce v bodé K’ Ize hledat ve tvaru komplexné sdruzenych funkei
(2.3). Pro vlastni stavy hamiltonidnu Hy tak mizeme snadno odvodit vztah

D'a ke, ky (@,9) \ _ v ke [ S0 (Ky(y + D))
¢}t{’,kzky(x,y) (iC¢B o (T, y)) = (e ik (iC nhy — b))) . (2.14)



kde C” € C. Nyni prejdeme k popisu systému pomoci hamiltonianu

. Hx 0
H, = N 2.15
0 < 0 HK/> ) ( )

jehoz vlastni stavy diky blokové diagonalité jednoduse ziskame slozenim stavi

(2.3) a (2.14) do étyrslozkového vektoru

DA kuk, (2, Y) Ce*sin(k,(y + b))
| £k, () | | ECCeem Sm( y(y —0))
¢iky ($, y) - ¢:4,kzky (Z‘, y> - C/ —ikzx SlH( ( b)) 9 (216)
(D gk, (T,Y) £(Cem e Slﬂ(k‘ (y =)

pro ktery zustava v platnosti puvodni vztah pro vlastni energii (2.2)). Armchair
okrajovou podminku muzeme podle vztahu ([1.7a]) a (1.7b]) popsat ¢tverici rovnic

DA ok, (@5 Y) + B gog, (@ y) = (2.17a)
DAk, (—, ) + ¢f4,kzky( a, Z/) = (2.17b)
BB ko, (@, Y) + ¢IB,kxky(a7 y) = (2.17¢)
BB ok, (—a, y) + QSlB,kxky(_a»y) =0, (2.17d)

z nichz stanovime mozné hodnoty k, a fazovy posuv mezi faktory C' a C’. Po-
tfebujeme tedy nalézt dvé neznamé konstanty, k ¢emuz nam budou stacit dve
rovnice, napiiklad (2.17a]) a (2.17bf). Dosazenim slozek vektoru do podmi-
nek (2.17al) a (2.17b)) dostaneme soustavu dvou rovnic

(C’eikﬂ”“ + C”e’ikza) sin(k,(y + b)) = 0, (2.18a)

(Ce—ikxa + Cleikxa> sin(k,(y + b)) = 0. (2.18b)

Z prvni rovnice vyjadiime C’ jako

C' = —Ce%k=, (2.19)

Dosazeni vztahu (2.19)) do (2.18b)) ndm pak da

C(e_ikz“ — eizk”“eik”“) = —2iCe™**sin(2k,a) = 0, (2.20)
z ¢ehoz plyne podminka
ky = ;—n neZ\ {0}, (2.21)

kde jsme vyloucili pripad n = 0, protoze vede na nefyzikalni feseni. Zde pozna-
menejme, ze podminky a zarucuji i splnéni okrajovych podminek
(2.17c]) a (2.17d]), takze se neni tfeba nimi déle zabyvat. Do vlnové funkce
nyni dosadime podminku , z ¢ehoz obdrzime vztah

e*® sin(k, (y + b))
N B +¢e=* sin(k, (y — b))
(bkzky (z,y) =C — e~ tkz(z—2a) sin(ky(y +0)) |’
e hee-2) in(l (y b)

(2.22)

9



kde zbyva vypocitat normaliza¢ni konstantu C'.
Vlnovou funkei (2.22)) normalizujeme na jednotku, takze mame

b ra 9
1= [b[a‘¢fzky(m7y)’ drdy =

b a
— (2 /_ b /_ [sin?(k, (y + b)) + sin®(k, (y — b))] dady = (2.23)
—sac?[b— sin(4bk,) |
4k,
z ¢ehoz plyne
O 1 (2.24)

\/%3(4191%, — sin(4bk,))

vvvvvv

vhodnéjsiho pro dalsi praci. V souvislosti s tim zavedeme nové znaceni, které
budeme v nadchazejicich kapitolach hojné vyuzivat.

Zacneme tpravou vyrazu (2.4) a (2.13), do kterych dosadime vztah (2.21)),
¢imz obdrzime
2kya
™m

tan(2k,b) = — pro k, > 0,n € Z\ {0} (2.25)

n
C(n, ky) = Sgn(cos(Zkyb))' (2.26)
V rovnicich a si vSimnéme, ze funkce f(k,) = tan(2k,b) i g(k,) =
sgn(n/cos(2k,b)) jsou obé 7 /(2b)-periodické. Této skutecnosti vyuzijeme pfi dal-
sich upravach vztahu . Predtim si ale budeme muset podrobnéji rozebrat
vlastnosti podminky (2.25)), kde si proto oznac¢ime h(k,) = —2k,a/(7n). Mame
tedy m/(2b)-periodickou funkei f(k,), ktera je navic na kazdé periodé prosta s
oborem hodnot H; = R, zatimco h(k,) je linedrni funkce. Z toho vyplava, ze
pro pevné n bude na kazdé periodé funkce f(k,) vzdy existovat pravé jedno k,
takové, které splnuje podminku . Tato feseni oznacime jako k, = k,, kde
nam diskrétni index o € N 1ikd, na jaké periodé funkce f(k,) FeSeni k, = k, pii
pevném n lezi. Misto podminky tedy mizeme psat

2ka
™

-7 T T T
Z Ak, — + —, — + — ) : tan(2k,b) = —
Vn € Z\{0} Vo € N €(4b+2b’4b+2b> an(2k,b)
Podminka ve tvaru (2.27) ndm nyni umozni zjednodusit vyraz (2.26)), jelikoz plati

sgn(1/ cos(2k,b)) = (—1)%, takze po dosazeni k, = k, muzeme psat

. (2.27)

n

C(n,ky) = Sgn(cos(2kab)> = sgn(n)(—1)“. (2.28)

vy ; , , R . )

Jako dalsi upravime vyraz pro vlastni energii F;_ k,- DO rovnice (2.2) dosadme

vztah (2.21)), dale polozme k, = ko a Ej_ ), DOVE oznacme jako E;, . Pak miZeme
pro vlastni energii psat

2
By, = shugy/ (72m> + k2 = shwp, (2.29)
a
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kde n € Z\{0}, s = £1 je znaménkovy faktor, ktery rozdéluje energie na energie
valen¢niho (s = —1) a vodivostniho (s = +1) pasu, a wy, je thlova frekvence
definovana vztahem

™m

2
Wk, = U — k2. 2.30

Zbyva jiz jen prepsat a preznacit vyraz pro vlastni funce ‘bi k,» COZ provedeme

nasledovné. Do vztahu (2.22) dosadime rovnici (2.21)), pak polozime k, = k, a

misto ¢ , budeme pouzivat nové znaceni ¢°, . Navic je$té vyuzijeme relace
kazky nkq

efikz(zf2a) _ efiﬂg;h)n — (_1)nefi%x (231)

a normalizacni konstantu ze vztahu (2.24]) oznac¢ime jako C' = Ny, . Pak mtuzeme
vlastni funkce hamiltonidnu Hy z rovnice (2.22)) prepsat do tvaru

elmne/(2a) sin(k‘a(y + b))
ssgn(n)(—1)*e™*/ @) sin(k, (y — b))

¢ika (z,y) = (r|s,nka) = Ng, (_1)”+1e—imz/(2“) sin(kq(y + b)) ’
ssgn(n)(—1)"retlem™=/(0) gin (k. (y — b))
(2.32)
kde 1
Ny, = (2.33)

22 (4kab — sin(4k,b))

je normaliza¢ni konstanta,  je polohovy vektor a |s, nk,) jsou vdzané objemové
stavy nanokrystalu grafenu s energii (2.29)).
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3. Interakce elektromagnetického
zareni s Diracovymi elektrony

V této kapitole zavedeme interakci Diracovych elektronii s linedrné polarizova-
nym elektromagnetickym zarenim. Interakéni hamiltonian odvodime v dipdlové
aproximaci za predpokladu kolmého dopadu svétla na nanokrystal, pricemz se
budeme Fidit postupem popsanym v [3]. Na zavér kapitoly vypocitdme vybérova
pravidla pro dipolové prechody.

3.1 Interakéni hamiltonian

Uvazujme rovinnou elektromagnetickou vinu o tithlové frekvenci w a intenzité elek-
trického pole
E(r,t)=E (r)e“" + E_(r)e ", (3.1)

kde E. je .
E.i(r) = Eye,e™97, (3.2)

V rovnicich vyse r znaci polohovy vektor, ¢ je cas, Q znaci vlnovy vektor, Ej
je amplituda a e, jsou kartézské bazové vektory urcujici polarizaci viny podle
indexu v € {x,y}. Vektor E je svizan se skaldrnim potencidlem ® a vektorovym
potencidlem A rovnici

0A(r, t
E(r,t) = —V(r, t) — é’;). (3.3)
Dale polozime ® = 0, takze se predchozi rovnice redukuje na tvar
0A(r, t
Bry = -4 (3.4

z ¢ehoz integraci podle ¢ obdrzime vektorovy potencial
i iwt —iwt iwt —iwt
A(r,t) = —(By(r)e* — BE_(r)e ™) = A (r)e + A_(r)e ™, (35)
w

kde jsme oznacili ‘
i
Ai<7‘) = :EaEi(T) (36)

Zde poznamenejme, ze pro Q = 0 jsme mohli zvolit kalibraci s nenulovym &,
napriklad 1ze polozit A = 0, ale potom se vysledky z obou kalibraci museji rov-
nat. Volba A = 0 muze byt vyhodna z toho diavodu, Ze ve stejnosmérné limité
w — 0 méame pri ¢ = 0 singularitu ve vektorovém potencialii, kterou neni mozné
jednoduse odstranit. Na druhou stranu jsme omezeni tim, ze pro A = 0 musi
byt Q = 0. Cheeme-li vysledek i pro obecné Q, musime vztah(3.6) renormalizo-
vat prechodem w — w F iy [§], kde v znadi tlumici koeficient. Z renormalizace
obdrzime .

Ai('f‘) =+ ;
wF 1y

E_ (r), (3.7)
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z ¢ehoz zpétnym dosazenim do vyrazu (3.5 ziskdme vektorovy potencial v novém
tvaru .

i
w + 1y

i

A(r,t) = E. (r)e“ — E_(r)e ! (3.8)

w — iy

V nésledujici ¢asti vyuzijeme vektorovy potencial k odvozeni tvaru inter-
akéniho hamiltonianu pro interakci Diracovych elektront s elektromagnetickym
zarenim v kalibraci & = 0. Pozdéji zavedeme popis zminované interakce i pro
kalibraci A = 0, pricemz jiz vyjdeme ze znamych vysledki.

3.1.1 Interakéni hamiltonian v kalibraci ® =0

Pro ¢astici o hmotnosti m a naboji ¢ je v kvantové mechanice znamy hamiltonian

A

H:Ll_qu:ﬁ—i(ﬁ-A+A-f9)+q—2A-A (3.9)
! 2m om  2m ! V' om ’ '

kde p;, = —iAV je operdtor hybnosti. Dale budeme pozadovat Coulombovskou
kalibra¢ni podminku V - A = 0, diky niz je [3]

[A(r, t), p,] = 1AV - A(r,t) =0, (3.10)

a navic budeme predpokladat, ze

¢ q
A~A<<’A-f91. (3.11)
2m m
Pak muzeme vztah (3.9) upravit na tvar
A Dl q
H~2ZL_2A.p 3.12
1 m m Dy, ( )
7 ¢ehoz dostavame interakéni hamiltonian
A = —%A Py = —qA -, (3.13)

kde 9, = p,/m je operator rychlosti. Do vztahu (3.13) nyni dosadime rovnici
(3.8), ¢imz obrdrzime

A i : 1 ;
H t) = —qF, —i(Qr—wt) _ @Qr—wi) g . . 314
15 (7, 1) qEo W—We w+iye e, v (3.14)

Dale prejdeme do dipdlové aproximace, jejiz platnost je dana podminkou Q-r < 1
[3], takze mtZzeme psat

2
ejFiQ'TzliFiQ"l“—@zr)‘F”'%l- (3.15)

Z toho vyplyva, ze v dipélové aproximaci se zbavime zavislosti interakéniho ha-
miltonidnu na souradnicich, nebotf vztah (3.14) se zjednodusi na tvar

ﬁl,fl (t) = ﬁth_i_,Veiwt + ﬁ17117_7,,e_i“t, (316)
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kde jsme zadefinovali

‘gLIld:,V = :FQEO ! —€, ’i)l. (317)
w F iy
Timto jsme odvodili obecny tvar interakéniho hamiltonianu pro interakci mezi
nabitou castici a elektromagnetickym vinénim v dipélové aproximaci. V pristim
odstavci se budeme zabyvat pripadem interakce, kdy nabitou ¢astici jsou Diracovy
elektrony.
Nejprve se budeme zabyvat Diracovymi elektrony v bodé K, pro které defi-
nujeme operator rychlosti kanonickou komutacni relaci

PR N =SS S S
Vg = ﬁ{HK,’I"} = Ufﬁ[a- - D, 7']7 (318)
v niz je # = (&,9,2) operator polohy. Do (3.17) dosadime ndboj ¢ = —e a
v, = Vg, ¢imz ziskdme
. A i N
HK,h,:I:,V = Hth:bV = j:eEo —e€, VK. (319)
wF iy

Interakci elektromagnetického zafeni s Diracovymi elektrony pak zavedeme jako
casove zavislou poruchu hamiltonianu Hg vztahem

ﬁ1/7K(t) = ]‘.7[( + ﬁKleﬁyeiwt + ﬁK,Ih_We_i‘“t (320)

Ve vztahu (3.19) tedy potfebujeme vyjadrit operator rychlosti vk z relace (3.18)).
Necht je f(r) obecnd funkce souradnic, pak mizeme komutator [& - p, 7| upravit
nasledovné:

6 -p, 7f(r)=—ih(6 - V) (Ze, + Je, + Ze,) f(r) — (6 -p)f(r) =
= (0,0, +8,0,) (re. + e, + ze)f(r) ~ (6 -p)f(r) =
= (6,0, +5,e,) /(1) — ih(ve, + ye, + z€.)(6.0; + 5,0, (r)

e P10~
= —ih(6, e, +oye )f(T)a
(3.21)

kde jsme pri upravach za &, resp. V,,, dosadili vztahy (1.2)), resp. (1.3)), a dale
jsme vyuzili realce 7 f(r) = rf(r). Z vypoctu (3.21)) plyne, Ze operator rychlosti
(3.18) muzeme vyjadrit jako

’lAJK = vf(ézem + 6yey). (322)

Dosazenim ((3.22)) do (3.19) obdrzime

HK7]17:|:7,, j:GUfEO

A A 1 A A
e, - (6,e,+5,e,) = j:evaow 1’Y<%5m + G,0uy).

(3.23)

wF iy

kde d,,, resp. d,, je Kroneckerova delta.
Interakei pro Diracovy elektrony v bodé K’ muzeme zavést v analogii se vzta-

hem (3.20)) jako

ﬁl/,K’ (t) = ﬁK’ + ﬁK/711’+7l,eth + ﬁK/’[h,’Veiiwt, (324)
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kde nyni definujeme
i
w F iy

ﬁK’,Il,ﬂ:,V = ZEGEO €, 'i)K/. (325)

Vyse je v operator rychlosti v bodé K’, pro ktery plati

A AKX A A

ira i R .
Vg = ﬁ[HK'a"’} - _Ufﬁ[o' D, Pl = —vp(6.€, — Gyey), (3.26)

takze vztah muzeme upravit na tvar
i
w F iy
Vyuzitim vztaht a muzeme zavést interakei elektromagnetického
zareni s Diracovymi elektrony v bodech K’ a K jako

Ay (t) = <ﬁ1,,K(t) 0 ) _

ﬁK’,Il,:t,V - :FevaO (6-.1‘51/.7,‘ - a-y(;yy)- (327)

0  Hygl(t)
_ (HK 0 >+ (HK,11,+,V 0 )eiwt+ (HK,h,—,z/ 0 )e—iwt‘
0 HK’ 0 HK’,h,—&—,u 0 HK’,Il,—,V
(3.28)
Matice ve vztahu vyse oznac¢ime jako
5 Hy v 0 tiwt i <
H; i,,E( L A e = +e — Fy0,, 3.29
e 0 Hyor 1y 40 wFiy (3.29)

kde po dosazeni za Hg j, +, a Hgrp, +, z rovnic (3.23) a (3.27) dostéavame ope-

rator rychlosti na stavech v bodech K a K’ ve tvaru
N o, 0 gy, O
0, = vy < 0 —C%) due + Uy ( 0 6y) Oy (3.30)

Dosazenim vztahu (2.15)) a (3.29) do (3.28]) dostavame popis interagujiciho sys-
tému jako ¢asovou poruchu hamiltonidnu Hy, tedy plati

]‘./I\rl/ (t) = [‘.:To + ﬁh#,yei“’t + ﬁ[h_’,,e_iwt. (331)

3.1.2 Interakéni hamiltonian v kalibraci A =0

Pro interakci elektronu s elektromagnetickym zarenim, které ma v dipolové apro-
ximaci tvar

E'(t) = Eoe,e™, (3.32)
lze v kalibraci A = 0 odvodit interakéni hamiltonidn ve tvaru [I]
Hy 1, (t) = er - e, Epe ™. (3.33)

Obdobné jako v predchozi podkapitole lze operator (3.33)) vyuzit k odvozeni
interakéniého hamiltonidnu pro interakci s Diracovych elektronu v K a K’ s
elektromagnetickym zarenim ve tvaru

T —iwt —
exlEye pro v =z,

Hp,o(t) = Hy, e " = er - e, [Ege ™" = { (3.34)

eylEye ™t prov =y,
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kde I = diag(1,1,1,1). Hamiltonidn tohoto interagujiciho systému miizeme zavést
jako ¢asovou poruchu hamiltonianu Hy ve tvaru

ﬁQl (t) = ]‘.70 + 1{[12,_7,,6_“%. (335)

3.2 Dipdlové prechody

Déle nas budou zajimat vybérova pravidla pro dipélové prechody mezi jednot-
livymi vazanymi stavy. Vypocet provedeme v obou kalibracich pro dvé rtzné
polarizace v € {z, y}.

V kalibraci & = 0 jsou pravidla pro dipélové prechody dany maticovymi
elementy interakéniho hamiltonidnu

(s,nka|ﬁ1hi7y|s',ml5) = +te !

Egv* , 3.36
W:Flf)/ Ovu,nkamlﬁ ( )

kde |s,nk,), |s';mlg) jsou vazané stavy (2.32)) a kde znac¢ime
B

ss’ _
Uu,nka mlB -

s,nkq|0,|s" ,mlg) . 3.37
B

K ziskani vybérovych pravidel tedy zrejmé bude stacit vypocitat maticové ele-
menty v;’ nkaml 5
Pro pripad kalibrace A = 0 jsou dip6lové prechody dany maticovymi elementy

(snkq|Hyy |8 mlg) = eEors’ (3.38)

Z/nkaml57

takze vybérova pravidla obdrzime vypoctem maticovych elementi operatoru po-
lohy, pro které budeme dale v této praci pouzivat znaceni

(s,nkq|zl]s';mlg) prov =z,

Pk, = (SnkalT - €, d]s'mlg) = { (3.39)

(s,nkalylls';mlg) prov=y

3.2.1 Vybérova pravidla pro polarizaci v =z
Vypocet v kalibraci ® =0

Pro kalbiraci ® = 0 potfebujeme spocitat maticové elementy operatoru rychlosti

by = vy ("Ow _?;z> . (3.40)

Dosazeni vazanych stavu (2.32) do defini¢niho predpisu (3.37) dava

/
ss _
Vg nkamlg —

= urNe, Ny / / {3 sgn(m)(—1)"e% " sin(ky (y + b)) sin(ls(y — b))
+ ssgn(n)(—1)%e'za ™M sin(k, (y — b)) sin(lg(y + b))
— 'sgn(m)(—1)" " e 5" sin (ko (y + b)) sin(ls(y — b))
(—1)m ez (T gin (k, (y — b)) sin(lg(y + b)) | dzdy.
(3.41)

— ssgn(n)
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Bez dikazu zde uvedeme, Ze pro integraly z rovnice vyse plati

2

4a Sin(ﬂ(m — n))

“ +ig- (m—n)z _ 49
[a ¢ dr r(m—n) (342)
b _ L sin(2bka) — ke sin(2b]
/ sin(ka (y £ ) sin(ls(y F b)) dy = - ( kz — (26s)  (343)
; P

Pouzitim relaci (3.42)) a (3.43]) a naslednym vytknutim stejnych faktorti muzeme
vztah (3.41]) upravit do tvaru

sin(g(m - n)) lg sin(2bk,) — ko sin(2bls)
w(m —n) k2 =13 (3.44)

X [s’sgn(m)(—l)ﬁ + ssgn(n)(—l)o‘} {1 — (—1)’”’”}.

7 posledniho radku rovnice miizeme snadno vyvodit, ze maticovy element
Upnkami, 1€ nenulovy pouze v pifpadech, kdy je s'sgn(m)(—1)# = ssgn(n)(—1)*
a zaroven je rozdil m — n liché ¢islo. Ve vyrazu (3.44) nesmime zapomenout na
singularity m = n a l% = k2, které je nutné okomentovat zvlast. Piipad m = n
dopocitame jako limitu vztahu , coz nam da

ss’
(% lB :4anNkaNlﬂ

z,nk,m

ss’

’Ux,nkanlg

= nlll£n>n U;:‘,Snkamlg =0. (345)
Pfipomenme, ze k,, resp. 3, musi splilovat podminku ve tvaru (2.27), v niz mame
ko > 0, resp. lg > 0, takze pifipad lz = —k, nemutze nastat. Z podminky (2.27)
1ze navic ukéazat, ze pripad k, = lg mize nastat jen tehdy, pokud je m = n. Pro
m = n jsme ale v rovnici (3.45)) jiz ziskali nulovy maticovy element, takze mame
’Uifnkanka =0.

ss’

Podminky nenulovosti maticovych elementi v3%. i,
vyse, muzeme shrnout do vybérovych pravidel ve tvaru

které jsme diskutovali

m—n=2q+1, q.€Z, (3.46a)
ly — ko € R\ {0}, (3.46D)
s'sgn(m)(—1)? — ssgn(n)(—1)* = 0. (3.46¢)

Vypocet v kalibraci A =0

ss’

Jako dalsi vypocitame maticové elementy 737, -

(2.32)) do (3.39)) dostaneme
.w(m—n)

, b ra ) )
r;fnkamlg - NkaNlﬁ /_b /—a v [61 et Sln(ka<y + b)) Sln(lﬂ (y + b))

7(m—n)

+ ss'sgn(nm)(—1)*Pel ™2z “sin(kq(y — b)) sin(ls(y — b))
+ (—l)m_”e_iﬁ(n’;ia_n)x sin(kq(y + b)) sin(ls(y + b))

.m(m—n)

+ ss'sgn(nm)(—1)" " e 5 T gin (ko (y — b)) sin(lg(y — b))

Dosazenim vazanych stavi

x dxdy.
(3.47)
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Nejprve se podivejme na pripad m = n, pro ktery nam intergrace podle x dava

/ xdr =0, (3.48)
z ¢ehoz ihned plyne
T;f;zkanlg =0. (3.49)

Pro m # n mame k dispozici integraly

2 sin(g(m - n)) cos(g(m - n))
Pm—n?  wm—n) ] S
)

_ sin(2b(kq + lﬁ))l

sin(2b(kq — 1)

/b sin(ka(y £ b)) sin(ls(y £ b)) dy = 2 [

b ko — lﬁ ko + 1/3
(3.51)
pomoci nichz muzeme vyraz (3.47)) prepsat na tvar
oo 0N N QSin(g(m - n)) B cos(g(m - n))
z,nkamlg kat¥lg 7T2<m _ n>2 ( )
8 sin(2b(ky —lg))  sin(2b(kq + lg)) (3.52)

X [1 + ss’sgn(nm)(—l)aw} [1 — (—1)’”_”}.

Z posledniho fadku rovnice (3.52)) muZeme opét vycist, Ze maticovy element
rss je nenulovy pouze v ptipadé, kdy s'sgn(m)(—1)° = ssgn(n)(—1)* a

z,nkamlg
soucasné je rozdil m — n liché ¢islo.

7 vypoctu vyse vyplyvaji stejna vybérova pravidla, jako jsme ziskali v rovni-
cich (3.46aH3.46¢|). To znamend, Ze pro polarizaci v = x dava kalibrace A = 0
stejna vybérova pravidla pro dipélové prechody jako kalibrace ® = 0, a vysledky
jsou tudiz konzistentni.

3.2.2 Vybérova pravidla pro polarizaci v =y
Vypocet v kalibraci & =0
Dale vypocitame maticové elementy operatoru

. G, 0
vy = vy <0y 5 ), (3.53)

y
pro které dosazenim vazanych stavi (2.32)) do definice (3.37) obdrzime rovnici

ss’ -
y,nkamlg —

= ing NNy [ [ [ ssnm) (1) iy +5) sty — 0)
+ ssgn(n)(—1)%e'2a ™ sin(k, (y — b)) sin(lg(y + b))
— Ssgn(m)(—1)" e E i (y +) sl (y — b)

+ ssgn(n)(—1)" e 2 (MmMT gin (K, (y — b)) sin(lg(y + b)) | dady.

(Y

(3.54)
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Vyuzitim integrala (3.42)) a (3.43) muzeme vztah (3.54]) prepsat do tvaru

4a sin(g(m — n)) lg sin(2bk,) — ko sin(2bls)
w(m —n) k2 —13 (3.55)

X {s sgn(n)(—1)* — s’sgn(m)(—l)ﬂ} [1 + (—1)’”’"}.

Posledni radek v rovnici vyzaduje, aby rozdil m — n byl sudé ¢islo. Ovsem
pro m—n sudé dostdvame ve funkei sin(w(m — n)/2) v prvnim radku rovnice celo-
¢iselny nésobek ¢isla 7, takze maticovy element je vzdy nulovy vyjma singularity
m = n. Plati tedy

ss’ .
Uy,nkamlﬁ - IUkaa Nlﬁ

v;i’zkamlﬁ =0 prom #n. (3.56)
Pro pfipad m = n provedeme limitu vztahu (3.55)), ¢imz dostaneme

ss’

vankanlﬂ - J}Lnn Uy nkamlﬂ
, lgsin(2bk,) — ko sin(2bl N
= idav; Ny, Nj, - ( k) — (2515) sen(n)[s(—1)" = s'(=1)7].

(3.57)

Z posledni zavorky v rovnici (3.57)) muzeme vypozorovat, ze povolené jsou pouze
ty prechody, které spliiuji s'(—1)? = —s(—1)* Ve vztahu (3.57) musime jesté
osetfit singularitu lg = k,, coz provedeme limitnim pfechodem

ss’

y,nkankea - llm /U

lﬁ—)k‘

v ynk nlg

sin(2bk,) (3.58)

= idavyN;. (b cos(2bk,,) — 2ka>sgn(n)(—1)°‘(s — ).

7 podminek nenulovosti maticovych elementi v? diskutovanych vyse

ynk mlg
plynou vybérova pravidla
m—n =0, (3.59a)
lg — ko € R, (3.59b)
§(—1)° —s(=1)" = +2. (3.59¢)

Vypocet v kalibraci A =0

Na konec ndm zbyva vypocitat maticové elementy 7’ Dosazeni vazanych

stavu (2.32)) do (3.39)) dava rovnici

ynk mlg*

jEm=n) .
s = Vi Ny, [ [ [ 5 sk y -+ 0) sinis(y + )

+ ss'sgn(nm) (= 1) e =57 sin (ko (y — b)) sin(ls(y — b))

+ (=)™ e 5T sin (ko (y + b)) sin(ls(y + b))

.(m— n)

Mmoot o ST Gin (ko (y — ) sin(ls(y — b))

+ ss'sgn(nm)(—1)

x dxdy.
(3.60)
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Pro integraly podle y z rovnice vyse plati

[ vlsinGhaly = ) sinis(y £ )] dy =
1 leinQ(b(ka —1p))  2sin?(blka +15))  bsin(2b(ke — L))

et :F—
2 (ko —15)? (ko +15)? ko — g (3.61)
bsin(2b(kq + 13)) '
ko, + lﬁ ’

Dosazenim ((3.42)) a (3.61)) do (3.60]) obdrzime

o NkN2%m@mhmnfﬂﬁw%—%»_QmﬂM%+%»

ety = SR (m — ) (ko 15 (o +15)°
_ bsin(2b(ka —lg)) | bsin(2b(ka + 15))
ko — s ko + 1

X {ss’sgn(nm)(—l)o‘J“B — 1} [1 + (—l)m_”}.
(3.62)

Znovu se dostavame do situace, kdy zavorka na poslednim fadku rovnice (3.62))
vyzaduje, aby rozdil m — n byl sudé ¢islo, zatimco sin(7w(m — n)/2) v prvnim
zlomku je nenulovy jen pro m — n liché. Z toho vyplyva, ze

s =0 prom #n. (3.63)

y,nkamlg

Nenulovy maticovy element je mozné dostat jen pro m = n. Limitou vztahu

(3.62)) obdrzime

ss’ ss’

ry,nkanlﬁ = nllllgl Ty,nkamlﬁ =
25in®(b(ka — 15))  28in®(b(ka +15))  bsin(2b(ka —
— 2aN;, N, ( (_ 2,3)) 3 (b( 26)) _ bsin( (_ 5))
(ka lﬁ) (ka + l/g’) ka lﬁ

bsin(2b(ke + 1))
k., + lg

] {ss’(—l)‘”ﬁ - 1}.
(3.64)

V rovnici (3.64) musime oSetfit singularitu {3 = k,, coz provedeme dal$im limit-
nim prechodem, pomoci ¢ehoz dostaneme

ss’ .
ynkanke

. . (bsin(élbka) _ sin®(20k,)

= aN;. T 17 )(33’ —1). (3.65)

ss’

ynkamls JSOu nenulové jen

Z predchozich vypocti plyne, Ze maticové elementy r
tehdy, kdyz je s'(—1)% = —s(—1)* a m = n. To jsou stejna vybérova pravidla,
jako jsme obdrzeli v rovnicich (3.59a43.59¢|). Kalibrace ® = 0 a A = 0 tedy dévaji
pro polarizaci v = y stejna vybérova pravidla pro dipélové prechody a vysledky
jsou opét konzistentni.

Na zavér kapitoly srovname vybérova pravidla dipélovych prechodi pro pola-

rizace v = x a v = y. Porovnanim rovnic (|3.464a]), (|3.46¢|) se vztahy (13.594a)), (3.59¢
y (3-464)), v :
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muzeme rychle dojit k zavéru, ze vybérova pravidla pro polarizaci v = x jsou na-
vzajem vylucna s vybérovymi pravidly pro polarizaci v = y. To mlizeme vyuzit
k tomu, abychom odvodili uzitecné pravidlo pro souc¢iny maticovych elementii
Uﬁ,ﬁ;kamzﬁ a r,‘j"”;kamlﬁ, s nimiz se setkdme pozdéji. Diky vylucnosti vybérovych pra-

videl plati
ss’ ss’ _ _.ss ss’ __ss' ss’
V,nkamlgru’,nkamlg - Tzz,nkamlﬁ UV’,nkamZB - Uu,nkamlg vz/,nkamlﬁ

=0 prov#v.
(3.66)

r

21



4. Casova evoluce matice hustoty

Casovy vyvoj interagujiciho systému popiSeme pomoci matice hustoty, pro kterou
si v této kapitole podle ¢lanku [I] odvodime v prvnim fadu poruchové teorie
evolu¢ni rovnici. Odvozeni evoluéniho vztahu soucasne provedeme pro kalibraci
d=01iA=0.

Uvazujme terahertzové budici pole, které v dipélové aproximaci mizeme po-

psat vztahem .
E'(t) = Epe,e ™" (4.1)

Dle poznatku z kapitoly 3.1 muzeme intrakci Diracovych elektront s timto polem
zavést jako ¢asovou poruchu hamiltonianu Hy ve tvaru

ﬁ(t) = Hy+ }A[]ml,(t) = Hy+ ﬁln,_ﬁye_i“’t, (4.2)

kde znac¢ime

i —iwt

eeri'y
er - e, le ! pro kK = 2.

Eyv,e pro k =1,

Hy ()= Hy, e % = { (4.3)

Ve vztahu dostavame pro x = 1 interak¢ni hamiltonin v kalibraci ® = 0 (viz

rovnice (3.29)) a pro k = 2 naopak obdrzime interakéni hamiltonidn v kalibraci

A =0 (viz vztah (3.34)). Poznamenejme, Ze toto znaceni budeme ¢asto vyuzivat

i v dalsich kapitolach této préace, a proto si je doporucujeme zapamatovat.
Matici hustoty interagujiciho systému muzeme zapsat jako

ﬁ(t) = ﬁO + Aﬁlmu(t)v (44)

kde pg zna¢i matici hustoty, kterd popisuje pocatecni stav v termalni rovnovaze
a Apr, , je porochuva matice hustoty v piislusné kalibraci, ktera popisuje odezvu
elektrontt na poruchu zpisobenou polem (4.1I). Operétory Hy a po jsou v béazi
vazanych stavi grafenu |s,nk,) diagonélni a plati pro né rozklady

Hy =" 3 |snka) shwk, (s,nkal (4.5)
n,ka S

po= D > lsinka) fix, (simkal, (4.6)
n,ka S

kde fr1.. udavd stiedni pocet Céstic s energii shwyy,, dle Fermi-Diracova rozdélent.
Casovy vyvoj matice hustoty p(t) je ddn Liouvilleovou rovnici

p i
— =——|H p|. 4.7
Dosazenim vztaht (4.2) a (4.4) do Liouvilleovy rovnice (4.7)) obdrzime
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Prvni ¢len na levé a pravé strané rovnice (4.8) vypadnou, protoze tyto cleny musi
splnovat pohybovou rovnici

dpo lrs o

ot = _ﬁ[HOa pO] =0, (4.9)
kde rovnost nule plyne z toho, Ze v bazi vazanych stavu |s,nk,) jsou operatory
Hy a py diagonalni, takze musi nutné komutovat. V rovnici (4.8) déle muzeme
zanedbat Clen |:H[H7V, Aﬁlml,}, protoze je imérny druhé mocniné poruchy a my se
zde budeme zabyvat pouze linedrni teorii. Z Liouvilleovy rovnice (4.8) po téchto
upravach obdrzime

8Aﬁlﬁ,y 1

g = o A

i

h[ﬁ]mmﬁO] (41())

Na pravou stranu rovnice (#.10]) nyni ru¢né piidame tlumici clen ,—yAp; ,“ dle
modelu popsaného v [I], to znamena, ze :

ONpr, i

ot h

i

h

[Ho, Apr,w] = = [Hiws o] = 700100 (4.11)
Poruchovd matice Ap; , je vybuzena poruchou E’'(t) ox e ™!, takze o¢ekdvdme
casovou zavislost Ap; , oc e Diky tomu muzeme v rovnici (4.11)) na levé
strané provést casovou derivaci, ¢imz obdrzime

i

h

i

o, Apr) = 5

—iLL)Aﬁ]m,/ = {ﬁjmy, ﬁo} - ’}/Aﬁjmy. (412)
Rovnici (4.12)) dale vyndsobime zleva, resp. zprava, stavy |s,nk,), resp. |s';mig),

¢im7 obdrzime

- iwApiil,V,nkamlﬁ =
— —% (s,nky| [];ljmy, ﬁo} |s';mlg) — % (s,nko| Apr, . |s"smls) — vApfi:V’nkamlB,
(4.13)
kde oznacili maticové elementy operatoru Apy,_, jako
APE iy = (51Kl Apr |s'mlg) . (4.14)

V bézi vazanych stavu lze ukézat, ze pro slozky komutatort z rovnice (4.13)) plati

(s,nky| [ﬁo, A,ﬁ[my} |s'mlg) = h(swnka — s'wmlﬁ) (s,nko| Apr, . |8 mig) =

! !

= rSLZamlg Ap?i,u,nkaml/j )
(4.15)
<Svnka’ [ﬁlx,lfvﬁo] |Slvml5> = _( Zka - fs;lg) <5=nka| ﬁfml/ ’8/7mlﬁ> = 416
o ss’ ss’ ( ° )

T Jnkamlg I vnkamlg)
kde jsme oznacili

wfjc/amlﬁ = Swnka - Slwml57 (417)
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/

fszaml@ = f;ka - frsnzﬁa (4.18)
;::V,leamlﬁ = <S7nk06| ﬁImV |S/7ml5> : (419)

Pouzitim vztaha (4.15)) a (4.16) prepiseme rovnici (4.13) do tvaru

1

/

. ss’ - ss’ ss . 8§ ss’ ss’
_1WApIml/,nkaml5 - ﬁ nkamlg ™t Ic,vnkamls lwnkaml/;ApImu,nkamlg - ’}/Ap[mu,nkamlﬁ’
(4.20)
v v o <oy . , ss’ .
z cehoz mizeme vyjadiit maticovy elemenet Apj® , o i, Jako
1 et
ss’ nRamip ss’
Plevnkamls = —F 7 — 1 vnkamig (4.21)
i) B __ /4SS KV MR
hw Wikamis T 17

¢imz jsme obdrzeli evoluéni vztah pro poruchovou matici hustoty Apy, , v prvnim
radu poruchové teorie.

4.1 Matice hustoty v kalibraci & =0

Pro kalibraci ® = 0 mame x = 1, coz odpovida interakénimu hamiltonidanu
Hp, ,(t) = Hy, e " jehoz maticové elementy jsme definovali v rovnici (3.36)).
Dosazenim (3.36]) do (4.21)) obdrzime

s/

e L iy skl

/ . 0 NKa M v,nkam _;

APE wkamis (t) = Lo 5 n Zem (4.22)
w yw— wnkaml,g 1y

4.2 Matice hustoty v kalibraci A =0

V tomto pripadé dosadime do rovnice (4.21)) ze vztahu (3.38]), ¢imz lze obdrzet
vztah

ss’ ss’
ek fnkamlgru,nkamlﬁ it

Apﬁju,nkamlﬁ (t> = [ (423)

SSI .
W= wnkamlﬁ + ry

Poznamenejme, ze evoluéni vztah (4.23) jsme mohli pfejemout z clanku [1J.
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5. Prispévek do vodivosti od
stredniho proudu

Hustotu proudu J definujeme pomoci kanonické hybnosti vztahem

q
= —(p1 — qA). 5.1
my (p1 — qA) (5.1)
Pro elektrony v grafenu mame ¢ = —e, m = m, a V = 4ab je objem, resp. obsah

nanokrystalu. V rovnici (5.1]) déle nahradime hybnost p; vektorem rychlosti vy,
tzn. py = mevr = me(vy €, + v14€,), takze pro hustotu proudu pak mtizeme
psat
e e
J = 4 b V1,2€x + Ul,yey + EA . (52)
(S]
Nyni prejdeme do operatorového tvaru. To provedeme tak, Ze slozky vektoru
rychlosti vy ;, vy, nahradime operatory 9, ¥, z rovnice (3.30]). Timto zptisobem
ze vztahu ([5.2)) obdrzime operator hustoty proudu na stavech v bodech K a K’
ve tvaru

J = 4eb bye, + 0ye, + nieA]. (5.3)
Stredni hodnotu operatoru J mitzeme spocitat pomoci matice hustoty jako
()10 = Tr (o ) + Tr(Apr, 0 J). (5.4)

Pro prvni élen v rovnici plati
Tr (pd ) =0, (5.5)

protoze ve stacionarnim stavu nemtze protékat kone¢nym nanokrystalem proud.
Druhy ¢len na pravé strané rovnice (5.4) mizeme v bazi vazanych stavi |s,nk,),
|s’,mlg) rozepsat jako
Tr(AﬁImVJ) - Z Z ZApii,u,nkamlB Tsnlsgnkaﬂ (56)
nmky,lg s,s’
V rovnici (5.6) je Jf,:fﬁnka vektor slozek operatoru hustoty proudu J , pro které z
rovnice (5.3]) plyne vztah

5 e = (sl sk, = ‘leb[(”ismzﬁnkaew U €y) mi v ke
6

kde znacime
f,ljﬁnka = (¢, ml5|A|s nky) - (5.8)

Dosazenim vztahl 1 ) do rovnice a vyuzitim relaci v? mlgnka = v;i;kamlﬂ
a v, viz rovnice (]3.44”3.45[) (]3.56“3.57”3.58[) ) obdrzime

!
ss
Y, mlﬁnka ,Uy,nkamlﬁ (

()1
ss’ ss’ s's
- 46Lb Z Z Z p[,{,l/ nkamlg |:( xnkamlﬁem - Uy,nkamlgey) Amlgnk :|
n,m k, lﬁ s,s’

(5.9)
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Pro piispévek do tenzoru vodivosti od stiedniho proudu o, ../ plati vztah
<J>I,$,1/ = O—J,I,{,VV/E/(t) = UJ,IN,VV’GV’EOQ_iwta (510)

kde E'(t) je budici pole dle rovnice (d.1)). Clen 0, ., z rovnice (5.10) miizeme
vyjadrit jako
—— (D10 e, (5.11)

OJI.vv =

z ¢ehoz po dosazeni vztahu (5.9) obdrzime vyraz

ss’ ss’
Z Z Z Apln,ynkamlﬁ [( xnkamlﬁéﬂ/ - Uy,nkamlg(;yV')

M ky,lg s,s

OJl.vv/ =
oy 4aon

e
s's
+ Me mlgnke
(5.12)
V rovnici vyse si z praktickych divodu oznacime
ss’ — e ss’ ss’ ss’
UJ,IK,I/V’,nkamlﬂ = _€4abE Aplmu,nkamlﬂ (U:c,nkamlﬁ(sxl/ - vy,nkamlﬁayu’>

0 (5.13)

e /
s Ss
* me mlgnka "€y,

diky ¢emuz budeme moci psat vztah (5.12)) ve tvaru

O-J]ml”/' - Z Z Z JIK,ZII/ nkamlg* (514)

nmky,lg s,s’

Prispévek do vodivosti 0, ../ je tedy dan sumou elementii Jj}‘f}mw, nkamly> J€jichz
vypoctem v kalibracich ® = 0 a A = 0 se budeme zabyvat ve zbytku této kapltoly

5.1 Vypocet v kalibraci ® =0

Pro kalibraci ® = 0 mame x = 1. Do vztahu (5.13)) proto dosadime matici hustoty
Aph,y nkamiy 2 ToVnice (4.22), coZ ndm da vyraz

/ /
2 058
ss! . € 1 fnkaml,g v,nkamlg ss’
UJ,[l,VV’,nkamlﬁ -

ss’
4abh wtiyw—wis 4y z,nkamls Oz — Yy, nkamig 59’/)
n. m. B

e
S S
+ me . mhenke eyl]‘

(5.15)

Vsimnéme si, Ze v rovnici se nachazi ¢len A;‘;ﬁﬁnka /Me, ktery je divergentni
kv1li nulové hmotnosti Diracovych elektront. Je tedy nutné najit zptsob, jak ¢len

s's ke /me v rovnici nahradit, aby bylo mozné prispévek do vodivosti v
kalibraci ® = 0 vypocitat. Zde prozradime, ze toto se nam bohuzel v této praci
nepodari, takze otdzka vodivosti v kalibraci & = 0 zlistane oteviend. V nésledu-
jici ¢asti si ukdzeme vypocet konvergentni ¢asti rovnice . Pro nadchazejici
vypocty si z praktickych divodu oznac¢ime

3

1 ss’ v s’
~ss’ _ . ¢ nkamlg unkamlg AS/S (5 16)

= c €y
! mkoml lsnk v
Jawv!mkamls 4abhw +ivyw — wnk mly T iy AT ’
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coz nam umozni prepsat vztah (5.15) do kompaktnéjsiho tvaru

) ss’ ss’
o5 — € 1 nkamlg Yv,nkamis ss! 5 1)85/ 5
Jv! nkamlg — . ss’ . z,nkamlg xv’ T y,nkamlg yv’
dabhw + iy w — wig o, T 1Y
1

+ me OJA,VV’,nkamlg :

(5.17)

Nejprve se budeme zabyvat pripadem v # v/. Vyuzitim pravidel (3.66)) ihned
ze vztahu (5.17)) plyne

1 /
ss’ o ~ 55
UJ,Il,ya:,nkamlB - m O_JA,yx,nkamlﬂ’ (518)
e
1 /
ss’ _ ~ 55
O-J,Il,ry,nkamlﬁ - m O-JA,my,nkamlg' (519>
e

Dale se budeme vénovat pripadu v = v/ = x, pro ktery se vztah (5.17)) redukuje
na tvar

9 ss’ ss’ 2
e 1 nkamlg(vm,nkaml@) + 1 ~ 55’ (520)

—1 p 7 3 —O0y komlas®
SS A,TT,M, m
dabhw +1y w—wpp g, 17 Me oe

ss _
JJ,Il xx,nkamlg —

Dosazenim do rovnice ((5.20) za vii;kaml , ze vztahi (3.44), (3.45) lze ukdzat, Ze
plati

2,2 2 N2 fss in2(x _
ae’vi 1 Ni Npfokom, sin 5(m—n)

bh w+iyw— w;ﬁ’amlﬂ +iy w2 (m —n)?
lgsin(2bk,,) — kq sin(2blg)
8 K213

/
ss _
UJ,Il,xx,nkamlB = —il6

1 [1 + ss' sgn(mn)(—l)"‘w}

1 /
m—n ~ 55
X [1 - <_1) } + EUJA,mz,nkam%’
e
(5.21)
1 /
ss’ o ~ 58
O-J,Il,xa:,nkanlg - EUJA,a:x,nkanlg' (522)
e

Jako posledni ndm zbyva vyresit pripad v = v/ = y, pro ktery ma vztah (4.22)
tvar

2
2 ss’ ( ss’ )
s . e 1 nkamig \ Vy,nkamls + [ (5.23)

o =1 - 7 - —0 .
JI1,yy,nkamlg dabh w + iy w— Wf{;@amlﬂ + iy Me Ja,yy,nkamlg

Vyuzitim vztahu (3.56)),(3.57)) a (3.58) obdrzime z vyrazu (5.23) t¥i rovnice

1 /
ss’ o ~ 55

O-J,Il,yy,nk:amlﬁ - m UJA,yy,nkamlB pro m 7é n, (524>

e

2,,2 2 n72 fss’ . . 2
- _ gy 1 Nie, Nig fakamis  [1gsin(2bk,) — K, sin(20bl3)
Hankents bh W+ iYW — Wy, + 1Y ki =1

1 .

X |:1 - 88,(—1)a+5:| —'— ﬁeUJA,yyankanl[B’

(5.25)
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2,2 4 frss’
ss’ 3 ae vf 1 Nka nkanka
0T L yymkanks = 18 o — oy bcos(2bk,) —
w + yw wnkanka Iy

sin(2bk,,) ?
2k,

1 /
/ ~S8S
X (1 — S8 ) + 9 Jayymkanke
M

(5.26)

5.2 Vypocet v kalibraci A =0

Pro kalibraci A = 0 z rovnice (5.13]) vymizi divergujici ¢len Ai;f ke /me, takze

je mozné provést kompletni vypocet prispévku do tenzoru vodivosti od stfedniho
proudu. Do vztahu ([5.13)) dosadime matici hustoty Apﬁ:y,nkamlﬁ z rovnice (4.23)),

¢imz obdrzime vztah

ss’ ss’

2
e kamlg T vnkaml / /
ss’ _ NkaMlg " V,NKaMmlg ss ss
0’]7[271/1//7nkaml5 - dabb w — CUS‘ZI l n 1/}/ ('Ux,nkamlﬁ(smy/ - Uy,nkaml,@éy”/>7 (527)
nkamlg

Nejprve se budeme vénovat nediagonalnim clenum v’ # v, pro které uzitim

pravidel (3.66]) z rovnice ([5.27]) ihned obdrzime
0. (5.28)

O-J,Ig,my,nk:amlg = O-J,Ig,yx,nkamlﬁ =
Z toho vyplyva, ze piispévek do tenzoru vodivosti od stfedniho proudu oz, .. je
v kalibraci A = 0.
V piipadé v = ' = x se rovnice (5.27)) redukuje na tvar

/ /
2 ss ss
(& fnkamlg Tz,nk;amlg s’

’
O—LS]SIQ xznkomls ss! Uy nkomig:
2w, s dabhw — Wpkamis T17 7

(5.29)

Vyuzitim vztaht (3.44), (3.44) a (3.52)), (3.49) lze ukazat, ze z rovnice ([5.29))
obdrzime vztahy

2 9 2 N2 fss’
w g0V N NG Fokamis

O-J,IQ ,xx,nkamlg -

QSin(g(m - n)) B cos(%(m - n))]

m2(m —n)? m(m —n)

85/ .
bh w— Wikamiy T 17

y sin(%(m — n)) lsjn(%(l{;a —lg)) B sin(2b(k, + lﬁ))]
ko — lﬂ ko + lg

w(m —n)

lgsin(2bk,) — k,, sin(2bl
% ﬁsnl( ) . SlH( ﬁ)ssgn(n)(—l)a
k2 — 13

X [1 + ss’sgn(mn)(—l)"‘w} {1 — (—l)m_”},
(5.30)
U?f}Q,xz,nkanlﬁ = 0. (531)

Pro v = v/ = y prejde rovnice (5.27)) na tvar

ss’ 62 fsz;mlﬁ r’f/?;?,k‘amlg ss’

JJ,Ig,yy,nkamZB = _4abhw — wfﬁc/amlﬂ I 1’7 y,nkamlg) (532>
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z ¢ehoz po pouziti vztaht (3.56)),(3.57)), (3.58) a (3.63), (3.64), (3.65) obdrzime
elementy sumy

/

07T yymkamiy = 0 Prom #mn, (5.33)

O-(S],Sllg,yy,nkanlg -
, 4a€21}f NENE f33 i, [231n2(b(k;a — 1)) 2sin®(b(ka +15))

B iy + 17| e — 1p)? (o + 15)°
_ bsin(2b(ka —lg)) | bsin(2b(ka + lg)) | 5 sin(20k, ) — kq sin(20lg)  (5.34)
ko — 15 ko + s K2 — 12

X ssgn(n)(—l)o‘{l — ss’(—l)aw}a

o actvy  NE fso bsin(4k,b)  sin?(2k,b)
O-JJz,yy,nkanka = 12 bh W — wss/ + 1,y k: - kQ
nkank“l b a « (535>
X (b cos(2bk,,) — Sm;ka)>ssgn(n)(—1)a(1 — s8').
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6. Prispévek do vodivosti od
difuzniho proudu

Difuzni proud vznikd v nanokrystalu v dtisledku nerovnomérného rozlozeni na-
boje. Difuzi 1ze popsat rovnici [7]

dnth

Z Z ZAPIK,V ;nkamlg < |s,nk3a><3',ml5|r> + Dv2nth7 (61>

M ko,lg 5,8’

kde D je difuzni konstanta a ng, popisuje prostorovou nehomogenitu naboje.
Teorie difuze je pro nanokrystaly rozpracovana v ¢lanku [7], z néhoz pro grafen
vyplyva sada rovnic

DV?n'fhny (I’ y) = _F”]wnyn"]wny (I’,y), (62)
Jvmeny = 4ab/ / Oyipyn, (,y) dady, (6.3)

Steaton ) =400 S S S A ) [ [ nlalr) s k) dady
nMkq,lg s .8’ a

(6.4)

1 iy ,

Enl jl’,nacnysjmlllv"]:c”]y(w)' (65>

Oth,I.,vv’ (w) = — =
K EO o w + lrnxny

Funkce ny,,, jsou vlastni funkce homogenni diferencialni rovnice s vlastnimi
cisly Iy, - Hodnoty j,,p.,, jsou proudové piispévky do hustoty difuzniho proudu
v bazi n,,,, a funkce sy, .., piedstavuji zdrojové cleny nehomogenity ndboje.
Nakonec oy, 1, s znaci prispévek do tenzoru vodivosti od difuzniho proudu po-
¢itany v prislusné kalibraci.

V rovnicich a chapeme c¢leny zavislé na frekvenci w jako Fourie-

rovy obrazy stejnych ¢lenu akorat zavislych na t. Tedy napriklad Apii:l/’nkaml ; (w)
Chépeme jako Ap?il,y’,nk(,mlﬁ( ) F(ApIN,V’ nkomlg (t))(CU), apOd'
Pred zahdjenim vypoctu vodivosti si z praktickych divodu oznac¢ime
s's boqa /
mlgnkea Nany - /—b /—a <S ,ml5|’r) <r|57nka> n’?m’?y (l’,y) dl’dy, (66)

takze rovnici (6.4) pak mizeme psat ve tvaru

SIMV/an”Zy = 4ab Z Z Z Ap[N v/ nkamlg( ) fr;lsﬁnka,nwny‘ (67)

M kq,lg s ,s!
a dale si oznac¢ime

4ab iy
ss’ s's
o = — G, APY (6.8)
th, I ,vv’ ,nkamlg,nzny . V,Nx My I,i v nkamlg™~mlgnke,nany’
Eo w+1il'y,,, '

takze pro prispévek oy 1, . z rovnice (6.5) muZzeme psat

Oth,Icvv’ = Z Z Z Zo-tslf:]mzxu’,nkamlg,nzny‘ (69)

Ny WM kq,lg 5,8
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Jako prvni budeme hledat vlastni funkce n,,,,, homogenni diferencialni rovnice
(6.2)), kterou budeme fesit pro okrajové podminky

Oz, (£a,y) = 0, (6.10a)

Oynyun, (x, £0) =0, (6.10Db)

jez nam tikaji, ze hustota elektronti nesmi vytékat ven z nanokrystalu. Na funkce
T,n, Navic klademe normalizac¢ni podminku

L1

Homogenni diferencidlni rovnici ([6.2]) mizeme Tesit v separovaném tvaru

2 1
nnwy(x,y)‘ dzdy = b (6.11)

Tyany (z,y) = ny, ('r)n"]y (v). (6.12)

Pro feseni rovnice (6.2)), které splnuje okrajové podminky (/6.10a]), (6.10b]) a nor-
maliza¢ni podminku (6.11]), 1ze odvodit tvar

m(r —a m(y—0b
N, (2,Y) = My.n, cos<(2a)77x> Cos<(2b>77y>, (6.13)

kde je n,,m, € NU{0} a M, je normalizacni konstanta

Ty

L N > 0An, >0,

2ab
1 _
M, = | R =0 =0, (6.14)
1y
V/3ab 77I>0/\7]y:07
4%!) Nz =0Amn, =0,

pricemz pro vlastni energie plati

T\ 2 T\ 2
I,, =D|(—) n? () 2\ 1
ey l(ZCL) Tt \5p) M (6.15)

Dale dle rovnice (6.3) vypocitdme proudové pifspévky j,.,,n,- Pro v = x fesime
integral

/bb /aa 81; lCOS<7T(an_a)nx>] Cos<7r(y2;b)77y> dxdy — Qb[l — (_1)%]50,%’

(6.16)
z ¢ehoz po dosazeni do vztahu (6.3) obdrzime
eD
- =——F[1—(—=1)"]bg,, . 6.17
J SNz Ny 2\/§a2b[ ( ) ] 0my ( )
V pripadé v = y analogicky dorazime ke vztahu
. eD
Jymeny = _m[l — (=1)™]dop, - (6.18)
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i v 7/ v o S/S o
Nyni se budeme vénovat vypoctu elementi Sy7 k. .y, - Ze vztahi (6.17) a

v bl v/ v / / e
(6.18) plyne, Ze staci vypocitat pouze Cleny Spi k. n.0 & Smilsnka,on,- Dosazenim
vazanych stavi (2.32) do rovnice pro 1, = 0 obdrzime

s's

mlgnka,mz0 —
= Nea Ny, Moo [ [ o5 sinhay + 0) sin(is(y + )
+ ss'sgn(mn)(—1)" e 5 sin (ko (y — b)) sin(ls(y — b))
(= 1) 5 sin(ka(y + b)) sin(ls(y + b)) (6.19)

w(m—n)

+ s8'sgn(mn)(— 1) el 5 T gin(k, (y — b)) sin(lg(y — b))}

X COS (Mm> dxdy.
2a

Pro integral podle x v predchozi rovnici plati

@ _mmen) m(x —a 2a (F)" " (m —n e -
/w FIEET og <(2a)m> dr = :t17T<77§)— (775 — n)2) {(—1) —(-1) }

Dosazenim vztahu (3.51)) a (6.20) do (6.19) mizeme odvodit vztah

s's

mlgnka,mz0

a im ="t (m — n) [sin(2b(k, — 1 sin(2b(k,, + 1
31 ) 1) _ 1)

2 — (m—n)’ Ko =15 ko +15 ] (6.21)
X {1 + ss’sgn(mn)(—l)o‘+6} {1 — (—1)2(”‘_")} [(—1)7"” — (—1)7”_”} =0,
kde rovnost nule plyne z posledniho fadku rovnice. Pro n, = |m — n| médme v rov-

nici (6.21)) singularitu, takze tento pripad musime okomentovat zvlast. V pripadé
Nz = |m — n| nds zajimé integral

—a 2a

ktery spolecné se vztahem ([3.51]) dosadime do rovnice ((6.19)), z ¢ehoz obdrzime

/a e*iW’” cos(ﬂx_a)’m - n|> dz = a(F)" ", (6.22)

s's -
Smlgnka,|m—n\0 -

Db(ke — 1) sin(2b(ky + 1))
ka —lg ko + 13 (6.23)

m—n | SN
= —aNkaNlBM|m_n|0(—1) [ (

X {1 + ss'sgn(mn)(—l)aw].

/ 7z Ve Vé ’ /. o .
Pro element S* ziskdme dosazenim vazanych stavu (2.32) do rovnice

mignka ,0my
vztah

ke, = el [0 [ [sinlhaly + ) sints(y+ 0)
+ 55" (=1)*P sin(k, (y — b)) sin(ls(y — b))] (6.24)
X cos(ﬂyz;b)ny) dxdy.
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Pro integrace podle y z predchozi rovnice plati

/_bb sin(kq(y £ b)) sin(lg(y £ b)) COS(W%) dy =

1| (ko +15)sin(2b(ko +13)) (ko — lg) sin(2b(ka — 15))

= (1) Bl 21 (6.25)
2| (ha+19)* = (%) (koo — kg)” — (%)
Dosazenim vztahu (6.25) a (6.14]) do (6.24]) obdrzime vyraz
s Nk Nig | (ko +1g) sin(2b(ka +1g)) (ko — lg) sin(2b(ka — lg))
nlgnkaq,0ny — o\ 2 o\ 2
e v2b (ko +15)° — (%) (ka —1)° — (%)

X {1 + 38’(—1)%6”?’]
(6.26)

Timto mame veskeré potrebné mezivypocty hotové. V nasledujicich dvou pod-
kapitolach vypocitame vyuzitim znamych vysledki prispévky do vodivosti od
difuzného proudu v kalibracich ® =0 a A = 0.

6.1 Vypocet v kalibraci ® =0

¢ ; ss’ _ ss’
Dosazenim matice hustoty Api® v ok mi, = AP% vnkamy, 2€ vztahu (4.22) (Fou-
rierovského obrazu) obdrzime

. ss’ ss’
ss’ _ ey 1 Jvmzny fnkamlﬁ vu’,nkamlﬁ s's
O-th7]17VV/7nkamlB777x77y - mlﬂnkaanxﬂy'

(6.27)

Nyni je potfeba provést podrobnou diskuzi vztahu (6.27) pro v,/ € {z,y}.

V rovnici (6.27) nejprve uvazujme piipad v = x, pro ktery jsou dle vztahu
(6.17), (6.23) a (6.21) prispévky Jfﬁ:h,x,j,mkamlﬂmwy nenulové jen v pripade, kdy
ny =0 an, = |m — n|, coz ndAm umozni zjednodusit rovnici (6.27)) na tvar

ss’

—2a0— : - -
hwHiyw+ily,, w— Wikamiy 17

58 o
th,I1,xv’ ,nkamlg,/m—n|0 —
. ss’ ss’
1 Jv,lm—n|0 fnkamlgvu’,nk:amlﬂ s's
mignkea,/m—n|0*

ey
= —4ab— ; . 7 ;
hw+iyw+ilm_pow — wfiamlﬁ +1y

. 7 o Vv v v /
Z rovnice (6.21) déle muzem vypozorovat, ze ¢len S*7

mlgnka,

(6.28)

im—njo J€ nenulovy
pouze tehdy, pokud plati s'sgn(m)(—1)? = ssgn(n)(—1)%, coz je stejné vybérové

. . ’ v SS/ . Y . 4 v ’ 7 v 7/
pravidlo, jako méd ¢len vy i, (viz (3.46d))), a navic je vyluéné s vybérovym

pravidlem ¢lenu v?*) (viz (3.59¢))). Z toho vyplyvd, Ze pro v/ = y obdrzime z

y,nkamlﬁ

rovnice (6.28)) vztah
!
O-tslsl’,h,zy,nkamlg,\mfn\[) =0 (629>
a pro ' = r mame

ss’ -
th,I1,xa’ nkamlg,/m—nln, —

ss’ ss’

_ 4&()67 1 ju,|m—n|0 fnkamlﬁvx,nkamlﬁ s's
- n i i ss! s Pmilgnke,/m—n|0
hw+iyw+ilmonow — Wik, +1v 770"

(6.30)
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Vyuzitim vztaht (3.44)), (3.45), (6.17) a (6.23) muzeme z rovnice (6.30)) obdrzet

!

2 2 ss
O_SS/ . 8\/50/627va 1 NkaNlﬁM\m—n\O fnkamlB
thfesnkomi, B w1 Wt Do @ = @i, 1

sin(3(m — 1)) 1, sin(2bka) — ke sin(2bl5)

x (=)™

w(m —n) k2 =13
y [sin(Qb(ka —1lg))  sin(2b(ka + lg))]
P ko + 1
x ssgn(n)(—1)* {1 + ss’sgn(mn)(—l)aw} [1 — (—1)’”’”},
(6.31)
Ufﬁ:h,xw,nkanlg,\m—nm =0. (6.32)

Déle si rozebereme pripad v = y, pro ktery z rovnice (6.18)) plyne, Ze nenulové

Ssl v 7 . _ v .
elementy o}l 1, v nkamismen, OPArzime jen pro 7, = 0, takze z rovnice ((6.27) ob-

drzime
. ss’ ss’
O_ss’ o ab67 1 jy,Ony fnkamlﬁvu’,nkamlg s's
th, I,y nkamly,0n, — 20— : . 7 : Lynke,0my °
1,y ,nkamlg,0ny hw+17w+lronyw_wiiamlﬁ+17 mlgnkq,0ny
(6.33)

Podivame-li se na rovnice ((6.18)) a ([6.26) zjistime, Ze kviili soucinu jy o, S

s's
mlgnke,0ny

v rovnici (6.33) je clen Jﬁﬁ:h’yl,,’nkaml s.0n, Denulovy pouze tehdy, pokud plati
[1 - ss’(—l)‘”ﬁ} # 0, coz je stejné vybérové pravidlo, jako mé v, ((3-59¢))),

y,nkamlg

piicem? je ale vyluéné s vybérovym pravidlem ¢lenu v??, (viz (3.46d))). Z toho

z,nkamlg

vyplyva, ze pro 1/ = x dostavame z rovnice (6.33) vyraz jen pouze pokud plati
ss’ _
O-th,Il,yx,nkamlg,Ony - 07 (634>
zatimco pro v/ = y ziskdme
SS

. !/ SSI
1 jy,Ony fnkamlg Uy,nkamlg s's
mlgnke,0ny

/

ey

Ss

o = —4ab - - -
Dbt 0y hw+iyw+iToy, w = Wik, + 17

Dosazenim vztahu (3.56)), (3.57)), (3.58]), (6.18) a (6.24)) do rovnice (/6.35]) obdrzime

(6.35)

/

ss .
Uth,lhyy,nkamlﬁ,()ny =0 prom 7& n, (636)
2 2 2 ss’
58 — ge "}/UfD 1 NkaNlB nkoanls
BTy ket Oy B h wtiyw+iloy,w—wi L, + 1

y L sin(2bk,,) — ko sin(2blg)

k2 — 12
(ko +1g) sin(2b(ka +15)) (ko — lg) sin(2b(ka — 1))
(ot 1= (%) (ko) — (%)
x ssgn(n)(—1)* {1 — 83’(—1)“*5} [1 + 33/(_1>a+5+ny}
x 1= (=1,
(6.37)
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. . ae*yD 1 Ny 5!

S8 _ nkankq
Tt igumkanka 0m = R T T i 1 Ty, @ — @, + 1Y
in(2bk,)\ ko sin(4bk,
X (b cos(2bk,) — smék )> sin )2 (6.38)
o _ (T
4k — (%)

x sgn(n)(—1)%(s — & )[1 + ss'(—=1)™][1 — (—=1)™].

6.2 Vypocet v kalibraci A =0

’ . / /
Dosazenim matice hustoty Ap3®  komi, = DP% ke, 2€ Vztahu (4.23) do rov-

nice obdrzime

SSI /

. ss
. ey J fnk milg! v nkaml /
ss’ YNz Ny aMmlg " Vi nRaMlg s's
th,Io,vv’ ,nkamlg,nzny . ss’ . mlgnkea,Nany
hw+ily,,, w— Wikamiy T 17

Vztah (6.39)) opét vyZzaduje podrobnou diskuzi pripadu v,/ € {x,y}. Zde ptipo-
meneme, Cleny rﬁ?jnkamlﬂ z rovnice ((6.39) maji stejnd vybérova pravidla, jako ¢leny

vff:nkaml , zrovaice ((6.27)). Z toho vyplyvé, Ze rozbor rovnice (6.39) bude identicky

vztahy vychézejici z predpisu (6.39)) a postup jiz nebudeme znovu komentovat.
Vyuzitim vztaha (3.47), (3.49), (3.63), (3.64),(3.65), (6.17), (6.18), (6.21)),
(6.23)), (6.26)) 1ze ukazat, ze z rovnice ((6.39)) plynou nésledujici vztahy:

/ /

0, (6.40)

SS _ SS J—
Oth, I zy,nkamisgneny — Othlzyznkamls ey —

/

O-tsﬁ,lg,x:v,nkamlg,nzny =0 Pro 7y 7é ‘m - TZ| \% My 7é 0’ (641>

ss’
1 nkamlg
. SSI .
W + 1l m—njo W — Wik i, +17

2sin<g(m - n)) B cos(g(m - n))]

m2(m —n)? m(m —n)

/ e?yD
SS _ 2 2 2
Jth,lg,mz,nkamlﬂ,\m—n\o - 4\/5@ i NkaNZBM‘m_"‘O

x (=)™ " [

. [sin(Zb(ka —15))  sin(2b(kq + lﬁ))r
ko — s ko + 15
X [1 + ss’sgn(mn)(—l)o‘%} {1 — (—1)m_n],

(6.42)
O-tsﬁ,fz,xx,nkanl/g,\m—nm = 07 (643>
atsﬁ’b’yymkamlﬁmwy =0 prom#nVn, #0, (6.44)
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oS3 o
th,I2,yy,nkanlg,0ny —

_a e*yD Ni N el 2sin?(b(ky —I5))  2sin?(b(ke + 15))
_17 7 - —
0 h w+ilop, w—wip u, +17 [ (ko —1g)? (ko +13)?

_ bsin(2b(ka —15)) | bsin(2b(ka +15))
ko — s ko + s

(bt bl = (3) (ko) - (%)’
x 1= s/ (=1)**P] [1+ 58/ (=1)* ] [1 = (—1)™],

(ko + 1) $in(2b(ke 1) (ke — L) sin(2b(ka — zﬁ))]

(6.45)
U’fﬁjyy,nkanka,(]ny =
_aéyD Ny e bsin(4kab)  sin?(2k,b)
b h wH+ iloy, w — w;i‘zanka + iy ke k2
ko, sin (4bk,, .
% Sln( ) [1 _ SS/(_1)D¢+B:| |:1 +SS/(_1) +B+77y:| (646)

- (%)

X [1—=(=1)™].

Ze vztahu (6.40) plyne, ze tenzor vodivosti je v kalibraci A = 0 diagonalni.
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7. Numerické vysledky
v kalibraci A=0

Stiedni pocet elektront ve stavu |s,nk,) s energii shwp, je dan dle Fermi-
Diracova rozdéleni vztahem

-1
Shwn o«  Mchem
fYSLka (T7 ,uchem) = f(Shwnkav T, Mchem) = [1 + eXp< k]{jBTpJ h >] s (71)

Pocet elektront N, ve vodivostnim muzeme za pomoci vztahu (7.1)) spocitat jako
-/\/e = Z Z (fzka (T7 Mchem) - TSLkQ (0, O)) (72)
n,ka S

P1i vypocétu numerickych vysledki musime mit na paméti, Ze mame pouze efek-
tivni disperzi, a proto je potfeba zavést néjakou energii &, ze kterou zdola ohra-
ni¢ime energetické spektrum. Elektrony s nizsi energii nez &, jiz do vodivosti
nemohou prispivat, jelikoz stavy bezprostiedné nad nimi jsou zaplnéné, pricemz
o budicim zéareni predpoklddame, zZe nemé dostatecnou energii na to, aby tyto
elektrony excitovalo do stavii vodivostniho pasu. Za tohoto predpokladu lze vztah
(7.2) mirné zjednodusit. Oznac¢me

No= > fu.(0,0), (7.3)

n,ka S

kde podet elektroni Ny odpovidd poctu stavi, které maji energie v intervalu [€,0].
Vyuzitim rovnice (7.3]) muZeme vztah ([7.2) prepsat do tvaru

-/\/’e + -/\[0 — Z Z fska (T7 Nchem)a (74)

n,ko S

Pii numerickém vypoctu si pak mizeme zvolit pocet vodivostnich elektrontu N,
a ze vztahu dopoéitame odpovidajici chemicky potencidl fiehem. Ze znalosti
chemického potencidlu piepen, pak mizeme spocitat pocet dér ve valenénim pasu
jako

No=>3 (1= £ (T, tehem))  Pro shwne, € (£0,0). (7.5)

n,ko S

Hustotu vodivostnich elektront a dér definujeme jako

Nen
e = : 9 76
¢ehoz muzeme spocitat pohyblivost p jako
o o
=—— =dab——F——, 7.7
M elne + ) e(Ne + M) ()
kde o je vodivost.
Pro grafen mame difuzni konstantu
2
v
D=L 7.8
5 (78)



V pripadé grafenu je vodivost tenzorova veli¢ina, takze z analogie se vztahem
(7.7)), zavedeme pohyblivost jako tenzorovou veli¢inu vztahem

0J,Iyvv! + Oth,I,vv/
= 4dab—>=2 2

Moot 6(,/\/’6 +Nh) y (79)

Ve vztahu (7.9)) jsou 01,0 & 04 1,0 PIspévky do vodivosti od stiedniho a di-
fuzniho proudu pocitané v kalibraci A = 0. Na zavér prace si graficky znazornimeé
numerického feseni naseho modelu v kalibraci A = 0. V obrazcich nize vynasime
pohyblivosti p,,, na frekvenci budiciho zareni w pro rizné parametry systému,
jako jsou rozméry a a b, teplota T', tlumici koeficient v a poc¢ty nosic¢t ndboje N,

a/\/h.

Obrézek 7.1: Zavislost pohyblivosti p,,, na rozmérech nanokrystalu a, b. Grafy
jsou vyneseny pro parametry T = 10 K, N, = 30, & = —0.1 ¢V, v = 0.25 THz a
vp=10ms. (a):v=1v =z (b):v=1v =y.
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Obréazek 7.2: Zavislost pohyblivosti p,,, na tlumicim koeficientu . Grafy jsou
vyneseny pro parametry a = b = 250 nm, T = 10 K, M, = 30, A}, = 1.04 - 10713,
fichem = 20.7meV, & = —0.1 eV, v; =10 ms. (a): v =0 =2. (b):v =1 =y.

4—
(a)

,(l;) | J

—1
0
— Re(#w’)} -
T=10K, Ny, = 1.04-107", fighem = 20.7 meV
- Im(,uw//) h M h
_Re(ﬂw’)} T =100 K, MV, = 1.81, ptehem = 14.4 meV
-t Im(/J’I/I//)
_ Re(“W’>} T =300 K, My, = 77.9, fiehem = 5.02 meV
=== Im(pa00)

Obréazek 7.3: Zavislost pohyblivosti pu,,, na teploté nanokrystalu 7'. Grafy jsou
vyneseny pro parametry a = b = 250 nm, N, = 30, & = —0.1 ¢V, v = 0.25 THz
avy=10ms. (a):v=v =z (b):v=1 =y.
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;} ./\/e =35, Nh =2.52- 10_8, Hehemn = 9.94 meV
“””/;} No =30, Ny = 1.04- 103, iupom = 20.6 meV

)

)

}./\/:3 = 60, Nh ~ O, Mchem — 28.2 meV

Obrazek 7.4: Zavislost pohyblivosti p,,, na poctu elektront N,. Grafy jsou vyne-
seny pro parametry a = b= 250 nm, 7' =10 K, & = —0.1 eV, v; = 10° m-s. (a):

v=v =z (b:v=v=y.

(b)

Obrazek 7.5: Zavislost pohyblivosti p,,, na poctu dér Ny,. Grafy jsou vyneseny
pro parametry a = b = 250 nm, 7 = 10 K, & = —0.1 €V, v; = 10° m-s. (a):

v=v =z (bpv=1v =y
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0 5 10 15 20 25 30
w [THz|

}/\fe =2.75-1073 M, = 2.75- 1073, piehem = 0 meV
}/\fe =875-107* M, =8.63- 1073, pehem = —1 meV

}./\/e = (.130, Nh =5.34- 10_5, Mehem = 3.4 meV

Obrazek 7.6: Zavislost pohyblivosti p,,, na poctu elektrontt N,. Grafy jsou vyne-
seny pro parametry a = b = 250 nm, T = 10 K, & = —0.2 eV a vy = 10° m-s.
(a)v=v =z (b):v=1=uy.
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Z.aver

V nasi praci jsme tuspésné nalezli vlastni stavy popisujici Diracovy elektrony v
bodech K a K’ pro kone¢ny nanokrystal grafenu s armchair a zigzag okraji.

Pro elektrony v téchto bodech jsme poté v dipdlové aproximaci odvodili inter-
akéni hamiltonian pro interakcei s elektromagnetickym zarenim v kalibraci ® = 0.
Vedle toho jsme zavedli alternativni popis v kalibraci A = 0, pro ktery jsme pre-
vzali hamiltonidn z ¢lanku [I]. Pro tyto dvé kalibrace jsme vypoditali vybérova
pravidla pro dipolové prechody a tispésné jsme overili, ze davaji stejné vysledky.

Nésledné jsme podle ¢lanku [1] odvodili v prvnim fadu poruchové teorie vztah
pro evoluci matice hustoty, jenz jsme poté vyuzili pri vypoctu prispévku stredniho
a difuzniho proudu do tenzoru vodivosti. V kalibraci A = 0 se nam tak podarilo
ukazat, ze tenzor vodivosti musi byt diagonalni, coz je v souladu s ocekavonou
symetrii nanokrystalu. Zatimco pro kalibraci ® = 0 jsme narazali na problém
pii vypoctu stiedni hodnoty operatoru proudu. Pro operator proudu na stavech
v bodech K a K’ jsme totiz nalezli predpis

J = —ib Dl + Dye, + n‘;A ,
kde se ovsem na pravé strané v zavorce nachazi ¢len eA/me, ktery kvili nulové
efektivni hmotnosti Diracovych elektronii diverguje. Pro tento ¢len se nam nepo-
datila najit alternativni metoda vypoctu, kterda by byla nezavisla na hmotnosti,
takze otdzka vodivosti v kalibraci ® = 0 ztstala oteviena.

Na konci prace jsme ziskané vztahy pro vodivost v kalibraci A = 0 numericky
zpracovali a vynesli jsme je jako zavislost pohyblivosti  nosi¢t naboje na frek-
venci w budiciho pole. V grafech jsme ovérili, ze ve stejnosmérné limité w — 0, je
vodivost nulova.
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Korekce w — w F iy v rovnici zavedena na pokyn instrukce skolitele,
protoze pak kalibrace ® = 0 dava stejné vysledky jako kalibrace A = 0.
Diivod korekce kalibrace ® = 0 je ten, ze mame otevieny systém, ze kterého
disipuje energie, a proto neni mozné napsat cely lagrangian a kanonicky z
néj odvodit pozadovany vztah pro kanonickou hybnost. Pro A = 0 je naopak
cely hamiltonian dobfe definovany i pro otevieny systém, takze ten korigovat
nemusime a naopak slouzi jako referenc¢ni kalibrace pii Q = 0.
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