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Objetivos

 Estructura de bandas
e DOS

» Funciones de Green (KPM)
e Conductividad
e Conductancia




Cristales en 2

D

Black phosphorus Graphene
(semiconductor) (semimetal)

(semiconductor)

BP:0.3-2 eV Graphene: zero-gap
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;,Por qué en 2D?
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;,Por que en 2D?
Tamano y calentamiento
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Propiedades (de bulto) del canal
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« Conductividad de la hoja o) S
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Sintesis (grafeno)

A
1€ - 1cm? (201 7)@ Mechanical exfoliation
(research, 1 € » 1 um?2 (2006)

CVD prototyping)

(coating, bio, transparent
[ o, conductive layers,
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CVD (deposicidon quimica de vapor)

Adv. Mater. 25, 992-997 (2013) »




CVD (deposicidon quimica de vapor)
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Adv. Mater. 25, 992-997 (2013)



CVD (deposicidon quimica de vapor)

@ Nucleacion

4

" Crecimiento

Adv. Mater. 25, 992-997 (2013)



Grafeno CVD - policristalino




Grafeno CVD - policristalino

1 umM? = 40 millones de atomos




Grafeno CVD - policristalino

e 1 U — 40 millones de atomos

e (1) Red policristalina




Grafeno CVD - policristalino

1 umM? = 40 millones de atomos

(1) Red policristalina

= (2) Hamiltoniano semiempirico




Grafeno CVD - policristalino

1 umM? = 40 millones de atomos

(1) Red policristalina
. (2) Hamiltoniano semiempirico
(3) Modelo de respuesta lineal

[Formula de Kubo-Greenwood]




Dinamica del paguete de onda

[Video]




Dinamica del paguete de onda
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Curso

Hamiltoniano (approx.)




"Toy model’
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Grafeno (Hamiltoniano de amarre fuerte)




Grafeno (Hamiltoniano de amarre fuerte)

OBJETIVO (approx.):

* Modelar electrones en un cristal para calcular al estructura de bandas electronicas.
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OBJETIVO (approx.):
* Modelar electrones en un cristal para calcular al estructura de bandas electronicas.

Es un metodo semiempirico

L CAO- Combinacion lineal de orbitales atdmicos
( Método de Huckel )




Grafeno (Hamiltoniano de amarre fuerte)

OBJETIVO (approx.):
* Modelar electrones en un cristal para calcular al estructura de bandas electronicas.

Es un metodo semiempirico

L CAO- Combinacion lineal de orbitales atdmicos
( Método de Huckel )

Ventajas:
e Permite realizar calculos de manera veloz en sistemas MUY GRANDES

Desventajas:
* IGNORA LA INTERACCION e-e






—tZ\ (7] + h.c.

(2,7)

ldea basica: Conectividad (lattice) = Hamiltoniano



Grafeno (Hamiltoniano de amarre fuerte)
En cada célda unitaria:
Yuc(r) = ap.(r—ra) +bp.(r—rp)

Teorema de Bloch las eigenfunciones evaluadas en dos puntos de la red de Bravais R, and R,
difieren solo por un factor exp(ik - (R, - Rj))

W(k,r) = cq(K)p? (k, 1) + cp(k)pE (k, 1),

Pk, r) = : e*Rip (r —ry —R))
o B 2V, N, cells j Pz A 7
1 .
~B . k. R; . .
pz (ka r) - m Ze Jr})Z(r rB R_})S

. J
Despreciamos el overlap

s = (Pl 1p?)

Entonces la condicion de ortogonalidad es: (f?{; (K) | ﬁzﬁ (kf)) — 5k,k’5a,ﬁ,



Grafeno (Hamiltoniano de amarre fuerte)

Usando la ortogonalidad previa en la ecuacion de Scroedinger
('HAA (k) 'HAB(k)) (CA (k)) — EK) (CA (k))
Hpa(K) Hpp(k)/ \cp(Kk) cp(Kk)

_ ik.(Ri—R;) /. 4,R; AR,  Referencia de
Haa k) 2. (PR | 3 | pi™), Feferencia

1 K (R—R. . B.R;
Hap(k) = > e TRIGER 3 | ),

HAB(k) f— (pf’0|H|Pf’0) + e—ik.ﬂ] (FZ‘I,O'H'pf,—a]) + e—ik.az (pf’0|7‘[|p§’_32)

— —}/Oa(k)a a(k) = (14 e—ik.al + e—ik.az).
0 —yoc (K)
k) =




Celda unitaria = 1 zona de Brillouin




Celda unitaria = 1 zona de Brillouin




Celda unitaria = 1 zona de Brillouin

27T




Energia [t]




Energia [t]

Energia [t]

0

Grafeno - estructura de bandas

s
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Camino en el espacio-k
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Sinisa Coh (University of California at Riverside) and David Vanderbilt (Rutgers University)

L 4

http://physics.rutgers.edu/pythtb/
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Sinisa Coh (University of California at Riverside) and David Vanderbilt (Rutgers University)

L 4

http://physics.rutgers.edu/pythtb/



Estructura de bandas
Superceldas

Ribbons

DOS
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Unfold brillouin zone ( Graphene@Cu(111) )
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BandUP: Band Unfolding code for Plane-wave based calculations



Nanoribbons

Topological band engineering of graphene nanoribbons
Nature 660, 204-208 (2018)

Engineering of robust topological quantum phases
in graphene nanoriblbons
Nature 560, 209-213 (2018)

0.15V 0.25V 0.7 Top Topological Bottom
end states
| — [— _—
-4 -1 Min Max Min Max

Af (H2) di/dv LDOS




Operador evolucion

[videO]




e
Construir el Hamiltoniano

Amarre fuerte (Tight-binding) = Matriz de conectividad




e
Construir el Hamiltoniano

Amarre fuerte (Tight-binding) = Matriz de conectividad

- Cells(1i, |, #)

%o TR, ;
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- Busqueda de vecinos




e
Construir el Hamiltoniano

Amarre fuerte (Tight-binding) = Matriz de conectividad

Ila-lIlI-lllI-! oo h

- Busgueda de vecinos

- Cada busqueda es
independiente
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Operador evolucion (receta)
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e = Jo(t) 4 2 Z ()T (H)

(1) Estado inicial
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Operador evolucion (receta)
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(2) Coeficientes — funciones de Bessel
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Operador evolucion (receta)

\‘1’(15» = e_?:m/h@(o))
e M = ) + 2 Z — )" T () Ty (H)

(1) Estado inicial
(2) Coeficientes — funciones de Bessel
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Operador evolucion (receta)

U(t) =e I P(0))

(1) Estado inicial m=1

OBS:
(2) Coeficientes — funciones de Bessel Pasos de tiempo largos
1[}”? 1[}”?
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Operador evolucion (receta)

OBS:
‘III (75)) — e_?:Ht/h | /] (0)> Teorema de Gershgoring

ImA

M = Jo(t) +2 D (=)™ T T (H) [
m=1 0 e
(1) Estaao inicial OBS: QL/

(2) Coeficientes — funciones de Bessel Pasos de tiempo largos
1[}”? 1[}”?
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Operador evolucion (receta)

\‘1’( ) = e_w/hl‘l’( 0))
e = Jo(t) 4 2 Z ()T (H)

(3) Recursion = Chebyshev polynomials
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Operador evolucion (receta)

W(t)) = e TRW(0))
e M = Jo(t) +2 ) (=) T ()T (H)

(3) Recursion = Chebyshev polynomials

To(H) =T
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Operador evolucion (receta)

W(t)) = e TRW(0))
e M = Jo(t) +2 ) (=) T ()T (H)

(3) Recursion = Chebyshev polynomials

To(H) =1
Ty(H)=H
T,(H)=2H* - H

— 2
|
Ty (H) = 2HT -1 (H) — Tyr_o(H)
oy



-
Operador evolucion (receta)

\‘1’( )> = e_"’:Ht/hl‘I’( )>

(3) Recursion = Chebyshev polynomials To(H)=1

ro) = To(H)|Wo) = |Vo) 1, (H)
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Operador evolucion (receta)

\‘1’( )) = e_"’:Ht/hl‘I’( 0))

e Mt = +QZ ()T (H)
(3) Recursion = Chebyshev polynomials To(H)=1
ro) =To(H)|Vo) = |Vo)  [=
r1) =T1(H)|ro) = Hlro)
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Operador evolucion (receta)

T

T
r

= O

W(t)) = e T (0))

e~ M = Jy(t) + 2 i (=2)" T () T (H)
(3) Recursion — Chebyshev polynomials go(g;:fl
) = To(H)Wo) = [ o) |0 -bscion i
) = T1(H)|ro) = Hlro)
) = Ta(H)[ro) = 2HT1(H)|ro) — To(H)|ro)

)
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Operador evolucion (receta)

W(t)) = e TRW(0))
e M = Jo(t) +2 ) (=) T ()T (H)

(3) Recursion = Chebyshev polynomials

ro) = 2HT\(H )|ro) — To(H)|ro)

To(H)[Wo) = [¥o)
Tl(H) ?"0) — H|7"0>
T>(H)

2H|r1) — |ro)
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Operador evolucion (receta)

W(t)) = e W (0))
e M= Jo(t) +2 ) (=)™ T ()T (H)

(3) Recursion = Chebyshev polynomials

o) = |Wo)
ro) = Hlro)

ro) = 2HT\(H )|ro) — To(H)|ro)







Funciones de Green (y DOS)




-unciones de Green (y DOS)

DOS(E) = —%Im Tr {G(E)}

1 A
> 0(F — H)

G(E) = _ -
E+wm—H "9
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Expansion en polinomios (Delta de Dirac)

N-1

1
flx) = : (uo+22 n 1y, (x)) anj f)T,(x)dx.
-1

'n'\l — x? -1




Expansion en polinomios (Delta de Dirac)

N-1

1
flx) = 11 (uo+22 n 1y, (x)) Mn =f f)T,(x)dx.
’JT\ }C -1

n=1

90 — N=3

101
5
(1 W\NWAN

—0.5 (0.0 0.5
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d(x)
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Expansion en polinomios (Delta de Dirac)

N-1 1
flx) = : (uo+22 n 1y, (x)) Mn =f f)T,(x)dx.
-1

*n'\l — x? -1

— N=3
— N =064

204

d(x)

101 (\
54
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Expansion en polinomios (Delta de Dirac)

N-1 1
flx) = : (uo+22 n 1y, (x)) Mn =f f)T,(x)dx.
-1

*n'\l — x? -1

— N=3
i —— N =6
’ — N =198

20

101 TT

d(x)

—(.5 (0.0 (.5




Expansion en polinomios (Delta de Dirac)

N-1 1
flx) = : (uo+22 o, T, (x)) mn= | fx)T,(x)dx.

*n'\l — x° n=1 _
OBS: Serie finita = Kernel 9 — N=32 ‘
— N =04
i’ — N =128

151

101 TT

\ﬂ.

d(x)

—(.5 (3,0 .5
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Expansion en polinomios

1 N-1 1
fxn) = === gomo +2 > gt Talxy) | n= | )T, (x)dx.
w1 - x; n=1 -1
OBS: Serie finita = Kernel
Name gn Parameters positive? Remarks
Jackson 1 ™ T T none yes best for most applications
— | (N—n+1)cos + sin cot
N+1 N+1 N+1 N+1
Lorentz sinh[A(1-n/N)]/sinh()\) AelR yes best for Green functions
Fejér 1-n/N none yes mainly of academic interest
Lanczos sin(an/N) \M MeN no M =3 closely matches the
/N Jackson kernel, but not
strictly positive
(Lanczos, 1966)
Wang and Zunger n\P a,BelR no found empirically, not optimal
exp| — aﬁ (Wang, 1994;
Wang and Zunger, 1994)
Dirichlet 1 none no least favorable choice

Alexander Weil3e et al.. The kernel polynomial method, Rev. Mod. Phys. 78, 275 (2006)
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Expansion en polinomios

N-1 1
flxx) = !1—2 (80#«0 +22, 8nMnTn(xk)) . Mn= j fx) T, (x)dx.
-1

mV 1 —x; n=1

—— g =1

—e— Jackson

—e— Lorentz

—L.5 0.0 (.5

Alexander Weil3e et al.. The kernel polynomial method, Rev. Mod. Phys. 78, 275 (2006)
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Density of States

TI“{CS(E— H)} — ﬂ.\/ll_—sz [p’Il)Si n QZﬂﬁSiTn(E)]

Alexander Weil3e et al.. The kernel polynomial method, Rev. Mod. Phys. 78, 275 (2006)



-
Density of States

TI“{CS(E— H)} — ﬂ.\/ll_—sz [p’Il)Si n QZﬂﬁSiTn(E)]

OBS: Stochastic evaluation
Nsites

1 1276
s1 — i
2 = (e T () o) xgn ") = s 2 )

Alexander Weil3e et al.. The kernel polynomial method, Rev. Mod. Phys. 78, 275 (2006)



Density of States

TI“{CS(E— H)} — ﬂ.\/ll_—sz [”11381 n QZ#ﬁSiTn(E)]

n—=32
OBS: Stochastic evaluation
Nsites
1270 g
: E e |J)
psl __ < | ( )| > WRP)
pur” = (Yrp|Tn(H)|Yre)X gn v/ Nsites
10" 4
1. 17.5
1071 4
] —15.0
10724 |
] ' = 12,5
1079 3 . 7 g o |
= E i = 10.0 1 I
i__ 1[}—-1 1 a.'_ ‘ “" - ' . e ; » "4 .i. f
] #Ess 5 Tt B : * ol - [ 7.5
1071 &, $h 3€p VR e vy o, o4 g
] . : : > 5.0
1075 =
] 2.5
1077
a 0.0 4 L
0 2000 4000 G000 8000
n u:E

Alexander Weil3e et al.. The kernel polynomial method, Rev. Mod. Phys. 78, 275 (20006)



Ejemplo notebook - KPM




Resumen metodologia - KPM




Red Hamiltoniano Transporte electronico

13nm

30 20 -10 0 10 30
X (nm)



Transporte electronico

Respuesta lineal — Formula de Kubo

- / dt(I (1), J(0))

N
5) =< [pos(e)| tim 2 AX2(t)
o )—5_ ( )_tﬁ_}og .




-
ot (o),

o(F) = % DOS(F) tliggoa

Ballistic : v x t

N
n

[ ]

N

n

N

. . .

- Diffusive : constant
n

[

n

Localized : ~ 1/t




Red 2 Hamiltoniano 3 Transporte electronico

F R prisG
13nm —  13nm
—  18nm
— 21 nm

—  25nm

30 20 10 0 10 20 30 | |
X (nm) -0.6 —=0.3 0.0 0.3 0.6
E [eV]




Red Hamiltoniano Transporte electronico

- prisG

13nm — 13nm
—— 18 nm
— 21 nm

—  25nm

30 20 10 0 10 20 30 | |
X (nm) -0.6 —=0.3 0.0 0.3 0.6
E [eV]

OBS: Implementacion numérica de O(N)
(Kernel polynomial method)









El workflow tipico en Kwant es:

1. Crear un sistema de amarre fuerte “empty”.
2. Asignar los elementos de matriz y hoppings.
3. Unir los contactos (sistema de amarre fuert con

simetria traslacional).
4. Enviar el sistema finalizado al solver.




e
Fase de Peierls

Ribbon zig-zag 100 x 100 (unidades de red)
100 Teslas

06 7

04

02 A

0.0 4

energy [t]

—0.2 A

-0.4

—0.6 -
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