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Introducere

1.1 Plasmonica in sisteme bidimensionale

Dupa izolarea grafenei [1, 2|, comunitatea stiintificd a inceput un program pentru
a explora semiconductoare bidimensionale dincolo de grafena, in lumina aplicatiilor
lor potentiale [3]. In ultimii 20 de ani, au apdrut diferite clase de semiconductoare
bidimensionale: silicena si germanena [6], semiconductoarele IV-VI [7], metalele de
tranzitie dicalcogene [4] etc.

Fizica materiei condensate isi concentreaza mare parte din atentie asupra intelegerii
proprietatilor colective ale materiei, cum ar fi supraconductibilitatea, feromagnetismul,
excitatiile plasmonice si efectul Hall cuantic. Un mare interes se acorda excitatiilor
plasmonice in materiale monostrat si multistrat datorita proprietatilor lor unice si
potentialului pentru aplicatii in plasmonica, fotonica, optoelectronica, tehnologia
THZ, optica liniara si non-liniara si multe altele [46, 47, 48, 49, 50, 51, 52, 53].
Intr-un cristal, excitatiile plasmonice sunt generate de un camp electromagnetic [8].
Domeniul plasmonicii se ocupa cu generarea, propagarea si detectarea excitatiilor
plasmonice.

In contextul fizicii many-body, plasmonii sunt oscilatii colective ale densitatii
de sarcina care apar in prezenta interactiunilor Coulomb si apar matematic ca polii
functiei de corelatie densitate-densitate cu interactie sau ca polii functiei de aten-
uare S(q,w) ~ 1/e(q,w). Cele mai multe calcule se realizeaza in aproximatia fazelor
aleatoare (RPA), unde functia dielectrica este €(q,w) = 1—v(q)I1*%(q,w), v(q) fiind
transformata Fourier a interactiunii Coulomb si I1%#(q,w) fiind functia de raspuns
densitate-densitate fird interactii. Folosim notia |q| = ¢. In sistemele bidimension-
ale v(q) ~ 1/q pentru interactiunea Coulomb neecranata, iar in limita ¢ — 0, functia
de corelatie densitate-densitate fard interactii se comporta ca I1%%(q,w) ~ ¢*/w?.
Aceste lucruri conduc la faptul ca plasmonii, zerourile functiei dielectrice €(q,w),
se comporta ca wy(q — 0) ~ /g In limita mentionata. Acest lucru este in gen-
eral satisfacut de toate materialele studiate [13]. Pentru sistemele cu doua straturi
formate din doua sisteme monostrat separate printr-un spacer dielectric, avem o
ramura plasmonica acustica w,.(q) si o ramurd plasmonica optica w,,(q) . Aceste
ramuri prezinta urmatoarea dependenta de ¢ in limita lungimilor de unda lungi :
wacld — 0) ~ q 51 oplq = 0) ~ /7 [68, 69, 74]

Un avantaj major al semiconductoarelor bidimensionale este dat de faptul ca
acestea permit reglarea prin campuri electrice externe a duratei de viata a plas-
monilor, ceea ce este benefic pentru potentiale aplicatii tehnologice. In termeni
generali, in RPA, sub presupunerea unei atenuari slabe, plasmonii sunt neamorti-



zati in regiunea unde Im €(q,w) = 0 si dobandesc o mica atenuare in regiunea unde
Im e(q,w) # 0. In modele mai realiste, atenuarea este influentata si de prezenta
impuritatilor, fononilor etc. Atenuarea plasmonilor, in semiconductoarele bidimen-
sionale cu un band gap mare, la momente mari se datoreaza excitatiilor intra-banda.
Unele exemple ar putea include fosforul negru monolstrat [16] si MoS, monostrat
[15]. In materialele cu un band gap mic, cum ar fi silicena si germanena, sau in sis-
temele fara gap, cum ar fi grafena, plasmonii se descompun in perechi particula-gol
prin tranzitii inter-banda [17].



Sisteme bidimensionale

2.1 Grafena

2.1.1 Structura cristalografica

Reteaua hexagonala a grafenei, formata din atomi de carbon, nu este o retea Bravais.
Motivul pentru care nu este o retea Bravais este ca doi atomi ce sunt vecini nu sunt
echivalenti cristalografic. Prin urmare, reteaua cu geometrie hexagonala a grafenei
poate fi vazuta ca fiind formata din doua subretele trigonale: A (cercul negru) si B
(cercul alb), asa cum este ilustrat in Fig. 2.1(a)-(b)

R
¥y 8 }a=0.142 nm
/
X

® ;A sublattice o : B sublattice

Figure 2.1: (a) Geometria hexagonala a grafenei (b) Prima zona Brillouin a grafenei
cu marele puncte de simetrie. Adaptat din Ref. [20].

Distanta dintre atomii de carbon vecini este ayp = 0.142 nm. Urmand notatia lui
Goerbig [20], fiecare punct de pe subreteaua A este conectat la trei puncte vecine
de pe subreteaua B prin intermediul vectorilor

_ %
0, = 5 (\/§ex + ey) (2.1a)
_ o
0y = 5 ( V3e, +ey> (2.1b)
05 = —aoey (2.1c)

Reteaua Bravais triangulara este apoi generata de vectorii de baza.

a; = \/gaoex (22&)
ap = \/gao (e + V3e,) (2.2b)



Modulul vectorilor de baza determina distanta dintre subretele, adica |a;| = |ag| =
V/3ap = 0.246 nm. Celula unitate primitiva contine doi atomi de carbon la pozitiile

TA=0 (2.3a)

1
TA= g(al + ag) (23b)

Reteaua reciproca este generata de vectorii de baza reciproci

27 ey
al=—»0e,— = 2.4a
= (e 8) (242)
47
o 2.4b
ag 3aoey ( )

Prima zona Brillouin (FBZ) a retelei reciproce corespunzatoare are de asemenea o
formi hexagonal, asa cum este aritat in Fig. 2.1(b). In FBZ vom intalni punctele
de mare simetrie I', M, K si K', asa cum este indicat in Fig. 2.1(b). Centrul FBZ
este numit punctul I'; iar excitatiile cu lungimi de unda lungi se afla aproape de
acest punct. Colturile FBZ sunt numite punctele K si K. Cele sase colturi ale FBZ
au doar doua puncte ce nu sunt echivalente, deoarece celelalte sunt conectate prin
vectorii de baza reciproci din ecuatiile (2.4a)-(2.4b). Astfel, avem

(%gao, o) (2.6a)
K’ (—%;0 0) (2.6b)

2.1.2 Structura de banda electronica

In cadrul aproximatiei nearest neighbour pentru hamiltonianul tight-binding, prob-
lema generalizata a valorilor proprii este data de

(%gbz(zk) %%(om) (g:‘;‘;) = B (Sog;k) Sogl(k)) <g:%) (2.7)

unde v si sp vor fi tratati ca parametri empirici de ajustare si vor fi determinati
prin comparatie cu experimentele sau calculele ab-initio. Aceasta ecuatie ofera doua
solutii A, cu n € {c¢,v}, unde ¢ reprezinta banda de conductie si v reprezinta banda
de valenta. Prima solutie este o stare de tip bonding (A, = +1), in timp ce a doua
solutie este o stare de tip anti-bonding (A, = -1).

Pentru simplitate, vom presupune ca orbitalii atomici ai vecinilor nu se supra-
pun, adica setam s = 0 si Ey = 0, iar scala de energie a benzilor energetice este
stabilita de amplitudinea de hopping 7y, obtinuta prin ajustarea ecuatiei (2.8a) la
masuratorile spectroscopice [21, 22, 23]. Amplitudinea de hopping a fost gasita a fi
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Y = 2.8 eV. Astfel, avem

Enxe = Aaolg (k)|
= MYo4 | 1 + 4 cos? (kz ﬁaO) + 4 cos (kx@> coS (§kya0> (2.8a)

2 2

CA = A (2.8b
ka = Anank (28C)

Figure 2.2: Spectrul tight-binding al grafenei, FBZ este ilustrata ca un hexagon.
Ramura de sus este banda de conductie E  iar ramura de jos este banda de valenta
E.x. Adaptat din Ref. [24].

Unde A,k si Bk sunt

Ape = % (2.9a)
Box = M g (k) (2.9b)

Fig. (2.2) arata energia benzii de valenta F,j si energia benzii de conductie F.

2.1.3 Derivarea Hamiltonianului Dirac-Weyl

Excitatiile de energie joasa sunt importante pentru proprietatile de transport, prin
urmare suntem interesati de regiunea energetica din jurul energiei Fermi, adica |E, |
< 1 eV. Benzile de energie din jurul punctelor K (K') satisfac aceste cerinte, asa
ca aproximam matricea Hamiltonian in jurul acestor puncte in primul ordin al ex-

O) si din Ec. (2.6b) ca

s
ap’

pansiunii Taylor. Stim din Ec. (2.6a) ca K = (3\%



K = <—3\4[—;0, O). Matricea Hamiltonian pentru un vector de unda fixat k este

_ 0 g(k)
Hk_(%Q*(k) 0 ) (2.10)

Fie k = K + k. Din expasiunea Taylor de prim ordin avem
~ 3@0 ~ P
g(K +k) ~ =0 (—k;x - 1ky) (2.11)

Prin urmare, energia din jurul punctului K este

Bk = Mhwly/ k2 + k2 (2.12)

Viteza Fermi este v}, = 7023—}{‘”) ~ 10° m/s. Matricea Hamiltonian rezultata este

0 —ky — ik
N SN - - z Y 2.1
HK+k hUF (_kx + lk’y 0 ) ( 3)

IR . . v oA . . / .
O analiza similara in jurul punctului K duce la energia

B, i = Mlvi k2 + k2 (2.14)

si o matrice Hamiltonian de forma

0 k,—ik
r e =hvd | - - x Y 2.15
P i = o (kx+iky 0 ) (2.15)
Expansiunea Taylor in prim ordin presupune ci |k| < |K| = |[K'| ~ 1/ay si aceasta

este numita limita continua [20].



2.2 Silicena

2.2.1 Structura cristalografica

Silicene are structura cristalografica echivalenta cu a grafenei dar formata din atomi
de siliciu. Ca si grafena, silicena are subretele A si B, dar cu o deformare in afara
planului. Subretelele A si B sunt aranjate in doua planuri verticale, separate printr-o
distanti d ~ 0.46 A[42, 43]. Silicena este, de asemenea, interesanti datorits faptului
ca prezinta o interactiune spin-orbita puternica. Aceast cuplaj puternic spin-orbita,
impreuna cu geometria deformabila a silicenei, induce in structura de benzi un gap
nenul 2Agn. Daca se aplica un camp electric extern in directia verticala FE,,va
aparea o diferenta de potential la nivelul site-urilor datorita asimetriei dintre cele
doua subretele. Acest lucru duce la ajustabilitatea gap-ului de banda al silicenei,
permitand astfel distingerea intre diferite faze, cum ar fi izolatorul topologic, metalul
polarizat valley-spin sau izolatorul de banda. Acest lucru face din silicena un candi-
dat puternic pentru proiectarea tranzistorilor FET care functioneaza la temperatura
camerei [44, 45].

Figure 2.3: Stanga: Structura retelei hexagonale deformate a silicenei. Atomii
rosii constituie subreteaua B, iar atomii albastri constituie subreteaua A. Dreapta:
Unghiul de deformare 6, t care masoara unghiul dintre axa z si legatura A-B. Adaptat

din Ref. [26].

Celula unitate are vectorii primitivi [27]

a; = ag (%, ) (2.16a)

as = qag ( 1 \/§> (2.16b)

| S

27 2
Vectorii corespunzatori ai retelei reciproce sunt

by = 27 (1, ﬁ) (2.17a)

ag 3

2w V3
by=—|-1,— 2.17b
2 ao ( ) 3 > ( )



Vectorii care conecteaza vecinii cei mai apropiati sunt dati de

1:\—}< 3, ,cot9b> (2.18a)

V3 , cot Hb) (2.18Db)

20

2

DN | —

3 (0, 1 cot 91,) (2180)

ag
V3

ag
\/_
unde 0, este unghiul dintre legatura Si-Si si directia z normala la plan. De asemenea,
ag este constanta de retea, care este de 0.386 nm, conform calculelor first principles
[29]. Datorita faptului ca silicena are o retea hexagonala, se pot defini in spatiul
reciproc punctele Dirac K si K de asemenea.

1 47
’ 1 471'
K' = —2(bi—by) = (—3—%,0) (2.19b)

2.2.2 Structura de banda a silicenei

Orbitalii din stratul exterior ai siliciului sunt 3s, 3p,, 3py, 3p.. Prin urmare, pentru
a studia proprietatile de energie joasa ale silicenei [27] trebuie sa ne bazam pe baza
ortogonalizata Lowdin {p?, pB ,pﬁ,pf,s“‘,pf ,pyB ,sB} unde A si B sunt doui site-
uri distincte in celula unitate deformabila a silicenei. Dupa o serie de transformari
unitare, vectorii proprii din apropierea energiei Fermi sunt

1 .
b1 = up P2 + ug 5™ + ugy {E(pf — 1pyB)} (2.20a)
1 .
¢4 = Ullsz — u218B —+ U3y [—E(pf + lp;)} (220b)

Aproape de valea K , in baza {¢1, 2} @ {1, 4} = {1+, ¢15, Par, ¢4} , Hamiltonianul

este

A, hwi(ky —iky)  iagAgo(ky —1ky) 0
Hee — hU%(k’x + lky) Ag i)\Rl —iao/\Rg(km — lky)
K —iapAga(ky + ik,) —i\p1 —A, hoi(ky — ik,)
0 iao)\RQ(k’x + lk’y) h’l)fp(k’x + lk’y) —AU
(2.21)
unde A, = c\go — elE,. Urmatoarea transformare unitara
hv$ i
by = VpPuy —FIL- ISCILO/\R2¢1¢ (2.22a)
VR
by = hwgpory ;L- lgo>\32¢4T (2.22b)
Up



cu s = hs(1 4+ n2)2 si g = aghge/hvs ~ 0.5 x 1073, Definim o noud bazi
U, = {p11, Y1, 2, Pa, } care transforma Hamiltonianul din Ec. (2.21) astfel

A, hoy (ky — ik,) 0 0
| sk +iky) Ay — 2(el E,)? —2iel E,c 0
Hy = 0 2iel E,c —A, —2(elE,)?* 0 (2.23)
0 0 hi (k, +ik,)  —A,

unde c= 1/(1 + n?)Y/2. Datorita transformarilor efectuate mai sus, cele doua stiri
de spin au fost decuplate. Electronii din silicena pot fi descrisi ca particule ce au
un gap dependent de spin si vale. Folosind baza W¢, = {1 ¢5, )2 ¢, } Hamiltonianul

devine A ( )
hvi&(k, — ik
_ go F z Y

o= (e ") 22

unde o = =£1 este spinul. Gapul este
2|A¢o| = 2|60 As0 — el E| (2.25)

Astfel, spectrul de energie obtinut este

B2, (k) = A/ (hog 2IK] + A2, (2.26)
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Interactiunile Coulomb neecranate in sis-
teme cu cateva straturi

Ecuatia Poisson pentru o sarcina punctiforma fixa, cu sarcina —e si locatia ry =
(1,21, 21) [32] este

V- k(2)VO(r, 1) = < 6(a — 21)5(y — 11)0(2 — 21) (3.1)

€0
unde r = (r|, 2).Aici, k(z) este functia dielectrica. Presupunem o invarianta trans-
lationala de-a lungul planului rj = (z,y) si ®(r, 2 — £oo,rl) = 0. Prin urmare,
solutia ia forma
®(r,ry) = T G(q; 2, 21) (3.2)

cu q = (qz, qy). Substituind Ec. (3.2) in Ec. (3.1) si aplicand transformata Fourier
in planul r|, obtinem

diz [ﬁ(z)%} — Pr(2)0(q; 2, 21) = %5@ —2) (3.3)

unde ¢ = |q|. Avem pentru un sistem cu doua straturi

Ale?, -00 <2< 0
¢(q,2,0) = § Abe? + ALe™ 0<z<d (3.4)
Alem%, d<z<o0

si pentru un sistem cu trei straturi

Al e 00 < 2<0
Abe?” 4+ Ake™® 0 <z <d
Aletm + ALe™" d<z<2d
ALe=a* 2d < z < 00

¢(q,z,0) = (3.5)

unde [ reprezinta stratul in care se afla sarcina punctiforma de electron. Pentru a
gasi solutia ¢(q; z, z1), folosim urmatoarele conditii de trecere la interfata z = z
intre cele doua medii [32]

ola;2g,21) = o(a;z,21)
. 402, 2) _ Aoz
dz dz 7

. —
z=z z=z

+p (3.6)

11



-—Layer 2

-—Layer 1

Figure 3.1: Two layer heterostructure

unde p este densitatea de sarcina la acea interfata. Tensorul de interactiune Coulom-
biana poate fi determinat din urmatoarea ecuatie [33, 80, 81]

vij(q) = —e / T / " (a2 m) ) Pl () (3.7)

unde ,j € 1,n sunt indicii straturilor, iar x;(2)/x;(2) sunt functiile de unda, care
descriu localizarea electronilor pe axa z. Datorita localizarii excelente a electronilor
in grafen si silicene, aceste functii au o forma delta Dirac [33, 34, 35]:

Ixi(2)P=06(z—(i—1)d),icln (3.8)

Introducand Ec. (3.8) in Ec. (3.7) si integrand, obtinem urmatoarele ecuatii pentru a
determina elementele tensorului de interactiune Coulombiana in spatiul momentului:

vij(q) = —e¢(q; (i — 1)d, (j — 1)d) (3.9)

3.1 Interactiunile Coulomb neecranate in sistemele
cu doua straturi

Structura sistemului cu doua straturi cu un fundal dielectric neomogen este prezen-
tata in Fig. 3.1 . Functia dielectrica este

Ky, -00<z<0
K(z) =Q ko, 0<2<d (3.10)
K3, d<z< o0

Rezolvand Ec. (3.4) pentru fiecare dintre cele doua straturi, obtinem

1 4me? ks cosh(qd) + k3 sinh(qd)

(qd)
_ 3.11
vii(q) 4rey q ko(k1 + k3)cosh(qd) + (k3 + k1ks3) sinh(qd) (3.11a)
1 4me? (ko cosh(gd) + kq sinh(gqd)]
_ 11b
va2(q) dmey q  Ko(k1 + k3) cosh(qd) + (k2 + k1k3) sinh(qd) (3 )
1 4me? K
vi2(q) : 8He)

- dmey q  Ka(k1 + k3) cosh(qd) + (k3 + K1k3) sinh(gd)

12



-— Layer 3

-— Layer 2

-— Layer 1

Figure 3.2: Three layer heterostructure

Rezultate similare sunt prezentate in Ref. [74].

3.2 Interactiunile Coulomb neecranate in sistemele
cu trei straturi

Structura sistemului cu trei straturi cu un fundal dielectric neomogen este prezentata
in Fig. 3.2. Constanta dielectrica este

K1 oo <z<0
/{(Z)— Ko 0<z<d (312)
B ky d<z<2d '

Ke 2d <z <00

Rezolvand Ec. (3.5) pentru fiecare dintre cele trei straturi, obtinem
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1 4me? [(k2 + k3) (ks — Ka) + 2k3(ka — K3)e® + (Ko + K3) (K3 + Ka)et)]

vula) = dmeg ¢ M (qd)
(3.13a)
(q) = 1 4me? 4e% [k cosh(qd) + kg sinh(qd)] [k cosh(qd) + k4 sinh(qd)]
Ve ) = ey q M (qd)
(3.13)
(q) = 1 4me? [(k2 + k3)(K2 — K1) + 2k2(ks — K2)e® + (K1 + K2) (K2 + K3)e’1)]
Ve = dmeg ¢ M (qd)
1 4me? 4k9€29% [13 cosh(qd) + k4 sinh(qd)]
_ 3.13
Vel = e M{gd) 1)
1 Ame? dkorse?d?
- 3.13d
Vol = e Ty M(ad .
1 4me? 4rzed h(qd inh(gd
vaa(a) me® 4kze* (ko cosh(qd) + Ky sinh(qd)] (3.13¢)

" 4re q M (qd)

Rezultate similare sunt prezentate in Ref. [85].

14



Plasmoni si functia de atenuare intr-o struc-
tura cu doua straturi silicena-grafena la
temperatura zero !

4.1 Motivatie

In aceasti lucrare, realizam o investigatie sistematica a comportamentului functiei
de atenuare in sistemele cu doua straturi de silicena-grafena (DLSG) cu fundaluri
omogene si neomogene. Stim ca, pentru sistemele cu un singur strat, functia de
atenuare este legatd de —Im e !(q,w). In cazul sistemelor cu dous straturi, aceasta
functie isi schimba semnul [69] si nu poate fi interpretata ca o densitate spectrala
pozitiv definiti [78]. Definitia noastri a functiei de atenuare va fi —Im Tr[IT%(q, w)]
(partea imaginara negativa a urmei matricei de polarizare retardata) [78, 79].

4.2 Cadru teoretic

In aceastd lucrare, investigam o heterostructura formata dintr-un strat de silicena
si un strat de grafena depuse pe substraturi dielectrice, asa cum este ilustrat in Fig.
4.1.

Ecuatia Dyson a matricei de polarizare in aproximarea RPA [80, 81, 82] pentru
w > 0 este
[1"(q,w) = " (q,w) + 1" (q,w)V(a)1I"(q, w) (4.1)

unde [104(q, w) = [§,T1%(q, w)], V(q) = [vi;(a)] si obtinem

cm o1 (g, w)es(q,w)  vis(@)TT (g, w)T3(q, w)
Ha.w) = 7075 <vﬂ<q>n?<q,w>n3<q,w> 119(q, w)es (g, w) ) (4.2)

Functia dielectrica dinamica a sistemului DLSG este [80, 81]
E(qv CU) =€ (q7 w>62(qa W) - V12(Q)V21 (q)H(l)(qa (,U)Hg(q, w) (43)
Functia dielectrica dinamica a stratului ¢ este data de [80, 81]

ei(q,w) =1 — v (I (q, w) (4.4)

IC. Caraiani, Plasmons and loss function in a double-layer silicene-graphene heterostructure
at zero-temperature, Physics Letters A 522, 129792 (2024) doi.org/10.1016/j.physleta.2024.129792
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-—Layer 2

-—Layer 1

Figure 4.1: A double layer silicene-graphene (DLSG) heterostructure

Aici, v;;(q) si vi;(q) sunt elementele matricei Coulomb intra- si interstrat [74]

2me?

vij(q) = fzy( ) (4.5)
with
B 2[ky cosh(qd) + k3 sinh(qd)] a
fula) = Kka(k1 + k3) cosh(qd) + (K% + k1k3) sinh(gd) (4.6)
B 2[ko cosh(qd) + k1 sinh(qd)]
fola) = Kka(k1 + k3) cosh(qd) + (k3 + Kk1k3) sinh(qd) (60)
fala) = 2f2 (4.6¢)

ko(k1 + K3) cosh(gd) + (k3 + Kk1k3) sinh(qd)

unde ¢ = |q|, iar d este distanta interstrat. Datorita simetriei tensorului Coulomb,
avem vi»(q) = v21(q). In plus, I19(q, w) reprezinta functia de polarizare a stratului
i. Prin urmare, functia de polarizare a grafenei [55] este data de

M%(q,w) = gsgv m Y / dkxdfy [1 W (Zv%)?k(kntq) np[E* (k)] —nF[/EA'<k+q)]
6—>0 re 4w EX(k)EMk +q)| hw + EMk) — EX (k +q) + 10
(4.7)
unde g5 (g,) tine cont de degenerea de spin (valley) si gs = g, = 2. Energia este
EMk) = Mivl|k| cu A = +1. Energia Fermi a grafenei este E% si viteza Fermi a
grafenei este v%. In regimul fivq < hw < E%, Ee. (4.7) se reduce [55] la

AN ==%1

EY ¢*
My(a,w) ~ —5— (4.8)
Functia de polarizare a siliicenei este [60, 68]
dkdk, (p)’k(k +q) + A2 B (k) — np(Ex(k +
I1(q,w) = ——hm Z / ! Vi) ( > W)+ Boe | 7 Gi(f )) —nr( ai( )
g2 Am BX(K)EX(k+q) | hw+EN(k+q)— E)(k)+id

A)\ ﬁ:l

(4.9)

unde ¢ = +1 distinge intre vaile K (K') si o este spinul electronului. De asemenea
ANye = |0€Ag0 — A,| unde Agp este cuplajul spin-orbita si A, este diferenta de
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potential onsite cauzata de asimetria intre subretele A si B atunci cand se aplica un

camp electric perpendicular. Spectrul energetic este E), (k) = )\\/ (hv)?|k[? + AZ,
unde A = +1. De acum inainte, presupunem ca Agpo= 3.9 meV si A, = 0.75A50.
Energia Fermi a silicenei este EY iar viteza Fermi a silicenei este v. In regimul
hvig < hw < E3, Ec.(4.9) se reduce la [68]

E3 q2 Ag 2
Wiqw~ Y 25T [1— (—)
tomt1 4drh° w EF

O(E% — Ac) (4.10)

Densitatea de purtatori de sarcina n? in silicena este legata de E7}. prin urmatoarea
formula [87]

1
E; = \/ﬁ(h@})Qng + §(A2> + A2%) (4.11)
where As = |Ago + A, and AL = |Ago — A,].

In aceasti lucrare, ne intereseaza studiul puterii spectrale plasmonice. Primul
pas este de a determina ramurile plasmonice din zerourile functiei dielectrice dinam-
ice a sistemului DLSG cu ajutorul Ec. (4.3)

e(q,wp —iyp) =0 (4.12)

Ramura plasmonica este data de wy = wpy(q) iar rata de amortizare este data
de v = Yp(q). Lucram sub presupunerea de atenuare slaba (v, < wy) ceea ce
va Insemna 7, /wy,y < 0.1 < 1. . Prin urmare, ramurile plasmonice si ratele de
amortizare vor fi determinate cu ajutorul urmatoarelor Ec. [80, 81]

Re e(q,wp) =0 (4.13)

si
ORe €(q,w)

Ypl = Im €(q7 wpl) Ow

] _ (4.14)

Al doilea pas este sa studiem comportamentul functiei de atenuare deoarece
aceasta ofera puterea spectrala totala asociata cu ramurile plasmonice [78, 79].Expresia
sa este

(4.15)

~Im Tr[1%(q,w)] = —Im {H?(q,w)ﬁz(q,w) + I15(q, w)ei (q, w)}

e(q,w)

Cand functia de atenuare este restrictionata la partea neamortiza a unei ramuri
plasmonice, formula ei se reduce la

1

—;Im Te[I17(q, w)]

l = Re {H?(q,w)eg(q,w) +H8(q,w)61(an)}
ORe €(q,w)

% Oow

—1
] Iw — wyy)
w=wp;

(4.16)
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De acum inainte, stabilim T1{(q,w) = IT3(q, w) si M9(q, w) = II)(q,w) si vom folosi
urmatoarele variabile adimensionale ¢ = hvq/E7, © = hw/Eg, A¢s = Agq/ B,
d = (E%L/hvg)d , Ay = Iy /E% and a = e*/4meghvd & 2.2, Stabilim c& Ef = v B,

unde 7y, este un factor de proportionalitate si de asemenea folosim relatia v§, = v,

2
(60, 68].

4.3 Rezultate

In subsectiunile urmatoare prezentam rezultatele numerice si analitice pentru frecventa
oscilatiilor plasmonice si pentru puterea spectrala plasmonica furnizata de functia
de atenuare. Realizam acest lucru calculand radacinile Ec. (4.13). Obtinem solutii
de frecventa mai mare si de frecventa mai mica care corespund oscilatiilor in faza si
in afara fazei ale densitatilor de purtatori de sarcina n? si ng in straturile de silicena
si grafena ale sistemului. Acestea sunt numite plasmoni optici (OP) si plasmoni
acustici (AC).

Primul rezultat nou al lucrarii este comportamentul ramurilor AC si OP. Spre
deosebire de rezultatele anterioare pentru sistemele cu doua straturi [68, 69, 70, 71,
74, 75], unde ramurile AC si OP sunt intotdeauna marginite inferior de linia @ = ¢
(cu rescalarea adecvata a variabilelor), in sistemul DLSG ramura AC traverseaza
linia & = ¢ si tinde spre linia @ = %q‘ line. Motivul din spatele acestui comportament
este ca contributiile inter-benzilor pentru silicena vin din regiunea w > v3q. Dar
stim ca vy = %v%, ceea ce, dupa rescalare, duce la w > %q‘. Ramura AC, desi este
marginita inferior de linia @ = ¢ are contributii din starile inter-benzilor silicenie
si din starile inter-benzilor grafenei. Dupa ce trece aceasta linie si tinde spre linia
W = %q contributiile vor veni din starile inter-benzilor silicenei si din starile intra-
benzilor grafenei. Pentru ramura OP, care este intotdeauna marginita inferior de
linia w = ¢ contributiile vin doar din starile inter-benzilor silicenei si din starile
inter-benzilor grafenei.

Al doilea rezultat nou al acestei lucrari este comportamentul functiei de pierdere
in limita ¢ — 0. Pentru plasmonul AC, functia de atenuare se comporta ca —Im
Tr[I1#(q, @ae(@ — 0))] ~ ¢ in timp ce pentru plasmonul OP se comportd ca —Im Tr
[I7(q, @ae(7 — 0))] ~ g2. Evaludrile numerice in limita lungimilor de undé lungi,
relativ la valorile alese pentru parametrii din lucrare, arata ca plasmonul AC are
mai multa putere spectrala decat plasmonul OP

4.3.1 Cazul omogen

In cazul omogen, fie kK1 = Ky = k3. Alegem Ky = Kkgio2 = 3.8. Fig. 4.2 arata
frecventele plasmonilor pentru diferite distante interstrat d si densitati de purtori
de sarcina n; in stratul de silicena. Deoarece lucram sub conditia de atenuare slaba,
stabilim o valoare de limitare de 0.1, adica 7, /w, < 0.1. Prin urmare, obtinem
pentru 7, /@, < 0.1 frecventele fizice ale ramurii plasmonice, in timp ce pentru
Api/@p > 0.1 obtinem frecventele nefizice ale ramurii plasmonice.

Figs. 4.2(a) - (b) ilustreaza doua efecte principale. Primul este efectul pe care

18



047 -

- cut off value —— ACd =25.0nm
3.0 / 3.0 —— OPd =25.0 nm /
/
0.2 —— ACd =75.0nnm J
/ OP d =75.0 nm ’p’
251 | 251 @=0.59
0.0 g — @=4q

2.0 2.0

3& 15 3Q 1.5 (b) ng = 1012 cm=2
--- cut off value
=
1.0 — ACd=25.0nm 1.0 ]
—— OPd =25.0nm =
— ACd =75.0nm >
0.5 OP d =75.0 nm 0.5
—— @=05g
— =9 ‘
0.0 0.0
0 1 2 3 0 2 4 6
q q

Figure 4.2: Frecventa plasmonilor AC si OP in sistemul DLSG cu fundal omogen
pentru o densitate fixa de purtori in stratul de grafena n? = 10" cm™2, variind
distantele interstrat d = 25 nm, d = 75 nm si variind densitatea de purtori in
stratul de silicend (a) n® = 2.5- 10" cm™2, (b) nf = 10'2 cm~2. Inseturile din Fig.
4.2(a) - (b) afiseaza raportul 7, /w, care cuantifica frecventele fizice ale ramurii plas-
monice (curba solida) si frecventele nefizice ale ramurii plasmonice (curba punctata)
pentru o valoare de limitare fixa. Curba neagra solida delimiteaza regiunea in care
Im e(q,w) = 0.

dezechilibrul in densitatile de purtori il are asupra ramurilor plasmonice. Se poate
observa ca schimbarea densitatii in stratul de silicena duce la o crestere a frecventei
plasmonilor AC si OP pe masura ce trecem de la né = 2.5 10! cm™2 la nf =
10'? em™2. Al doilea efect este legat de cresterea (sciderea) frecventei plasmonilor
AC (OP) neamortizati pe masura ce crestem distanta interstrat d pentru fiecare
densitate n} fixata.

Exprimarile analitice de ordinul principal in ¢ — 0 pentru plasmoni @,.(q) (AC)
si pentru w,,(q) (OP) sunt obtinute prin inserarea Ec. (4.8), Ec. (4.10) in Ec. (4.13)
si gasirea radacinilor ecuatiei rezultate. Astfel, obtinem

N

4doy _ A¢,
N2 goi1d E o) q (4.17a)
[4 +7 Zg,g:ﬂ Q(Ag,a)] K1

~ [4 Rt DD Q(Aﬁ,a)] a
Wop(q — 0) =~ o q (4.17b)

N

unde g(A¢,) = (1 - Ag}a) O(1 — A¢,). Desi @oe(q@ — 0) ~ G si &op(q — 0) ~ /7 au
o dependenta similara de ¢ fata de cele prezentate in lucrarile [68, 69, 74|, exista si
unele diferente. Intr-un sistem DLSS [68], @y (7 — 0) afiseazd o dependenti similars
fatd de A¢, ca in sistemul nostru. Diferenta dintre un sistem DLSS si sistemul
nostru deriva din faptul ca w,.(§ — 0) afiseaza o dependenta mai complicata fata
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Figure 4.3: -Im Tr[IT%(q, @,(7)] al plasmonilor AC si OP neamortizati in sistemul
DLSG cu fundal omogen pentru o densitate fixa de purtori in stratul de grafena nf =
10" ecm™2, variind distantele interstrat d = 25 nm, d = 75 nm si variind densitatea
de purtori in stratul de silicend (a) nf = 2.5- 10" em™2, (b) ng = 10" cm™2
Inseturile din Fig. 4.3(a) - (b) afiseaza evaluarea numerica a Ec. (4.16) in limita
g — 0 comparativ cu formulele analitice din Ec. (4.19a) — (4.19b).

de A¢,, decét in sistemul DLSS. Aceasta se datoreazd prezentei stratului de grafena
in sistemul nostru. Dependenta de densitatile de purtori este codificata in factorul
de proportionalitate 7;. Deoarece Ef = 7 E% si bazandu-ne pe Ec. (4.11) si pe
faptul ca B% = hof/7ng, observam ca

1 [w(hos)?ns + A, + A2
_ : : 4.18
n vl \/ mnd (4.18)

Aceasta duce la o dependenta mai complicata de densitatile de purtori n? si ng decat
in cazul DLG [69] si BLG-BLG [74], pentru care formula dimensionala are forma

wgc(q — 0) ~ (\/ne,l + \/ne,Z)/\/ne,l\/ne,2 Sl ng(q — O) ~ (\/ne,l + \/ne,Q)' AiCia

Ne.1 Si Neo sunt densitatile stratului intai si celui de-al doilea.

Expresia analitica pentru functiile de atenuare de ordinul principal in ¢ — 0 este
obtinuta prin introducerea Ecuatiei (4.8), Ec. (4.10), Ec. (4.17a) pentru plasmonul
AC si Ec. (4.17b) pentru plasmonul OP in Ec. (4.16).

TR1 _

—Im Tr[1%(q, @)] N ——@e(7— 0) (4.19a)
@:wac((j—>0) 2d B
o (164 9 it 9(Ae o)D)
—Im Tr([{1(q, @) ~ oy e
@=@op(7—0) g Zg,g:jﬂ 9(A¢o)]
XWop(q — 0)q (4.19b)
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Putem observa ca functia de atenuare restransa la plasmonul AC neamortizat se
comporta ca -Im Tr[f[R(q, wac(q — 0))] ~ g, in timp ce atunci cand este restransa la
plasmonul OP neamortizat, afiseaza un comportament -Im Tr[fIR(q, wop(q — 0))] ~
2. Din evaluarca numerici a Ec. (4.19a)-(4.19b) in raport cu valorile alese pentru
parametrii prezentati in lucrare, putem observa ca plasmonul AC neamortizat are o
putere spectrala mai mare decat plasmonul OP neamortizat in limita ¢ — 0.

Fig. 4.3(a)-(b) ilustreaza comportamentul functiei de atenuare din Ec. (4.16)
restransa la plasmonii AC si OP neamortizati pentru diferite distante interstrat d si
densitati de purtori n? in stratul de silicena. Se poate observa ca pentru o distanta
interstrat fixa d = 25 nm, schimbarea densitatii in stratul de silicena, pe masura
ce trecem de la né = 2.5- 10" em™2 la n? = 102 em™2, nu schimba faptul ca
puterea spectrala plasmonica a plasmonului AC neamortizat domina asupra celei
a plasmonului OP neamortizat. Insi pentru d = 75 nm putem observa ca aceasta
dominanta incepe sa dispara pe masura ce crestem n?. In acest caz, exista un punct
de trecere ¢, astfel incat pentru ¢ < ¢, puterea spectrala plasmonica a plasmonului
AC neamortizat domina asupra celei a plasmonului OP neamortizat. Pentru ¢ >
ds putem observa ca rolurile se inverseaza si puterea spectrala a plasmonului OP
neamortizat incepe sa domine asupra celei a plasmonului AC neamortizat. Pentru
nd = 10 cm™2, acest lucru se intampla la aproximativ g, ~ 0.32. Inseturile din
Fig. 4.3(a)-(b) ilustreazi comparatia evalugrii numerice a -Im Tr[[T%(g, pl(7))] din
Ec. (4.16) fata de expresia analitica din Ec. (4.19a)-(4.19b). Insetul din Fig. 4.3
(a) arata o concordanta excelenta intre evaluarea numerica si cea analitica pentru
plasmonul OP, in timp ce insetul din Fig. 4.3 (b) arata o concordanta aproape buna
intre comparatia numerica si cea analitica pentru plasmonul AC.

Fig. 4.4(a)-(b) ilustreaza plasmonii amortizati, care corespund unui varf largit
in functia de atenuare. Pentru largiri mari, plasmonul devine supra-amortizat si nu

—Im Tr (g, @) —Im Tr NR(q, @)
0 5 10 15 20 25 30 35 40 0 5 10 15 20 25 30 35 40

I N

3.0

- 12 &
(a) n=2.5-10" cm=2 6/(b) nZ=10" cm

251d = 25.0 nm 5 d = 25.0 nm

2.0

315 / '3

10

05 — @=4 1 — @=§
— ©@=05§ — @=05§
0. 0
%.O 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 0] 2 4 6
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Figure 4.4: -Im Tr[[I*(q,@)] in planul (7,@) pentru sistemul DLSG cu fundal
omogen, pentru o densitate fixa de purtori in stratul de grafend n¢ = 10" cm™2,
distanta interstrat fixa d = 25 nm si densitate variabila de purtori in stratul de
silicena (a) nf = 2.5-10' em™2, (b) n¢ = 10'? cm~2. Curba neagra solida delimiteaza
regiunea in care Im €(q,w) = 0.
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exista un varf in functia de atenuare. O caracteristica interesanta pe care o observam
este ca, pe masura ce plasmonul AC paraseste limita (curba neagra solida) a zonei
in care Im €(q,w) = 0 si trece peste linia @ = @, functia de atenuare restransa
la curba plasmonului AC afiseaza un varf foarte concentrat, cu o largire extrem
de mica. Motivul pentru existenta acestui varf foarte concentrat este ca, numeric,
Im €(q,wac(q)) < 1. Dupa cate stim, aceasta caracteristica nu a fost raportata in
alte sisteme cu doua straturi. La sfarsitul acestui varf foarte concentrat, functia de
atenuare afiseaza un varf largit cu o putere spectrala dominanta. Suprafata acestui
varf largit creste pe masura ce densitatea n; in stratul de silicena creste.

Pentru distanta interstrat d = 25 nm, aproape de punctele unde plasmonii AC
si OP traverseaza curba limita (curba neagra solida) a zonei in care Im €(q, w) = 0,
varfurile functiei de atenuare asociate cu ramurile plasmonice incep sa se fuzioneze
pe masura ce n; creste.

4.3.2 Cazul neomogen

In cazul neomogen, fie kK1 = Kgio, = 3.8, k2 = Kao, = 9.1 81 kK3 = KAy = 1. Fig.
4.5 arata frecventele plasmonilor pentru diferite densitati de purtori ne® in stratul
de silicena si distante interstrat d. Asemenea cazului omogen, lucram sub conditia
de amortizare slaba, asadar stabilim o valoare limita de 0.1, adica 7, /@, < 0.1.

Fig. 4.5(a) - (b) arata efecte similare cu cele din cazul omogen. Pe masura ce
dezechilibrul in densitatile de purtori creste prin schimbarea densitatii in stratul de
silicena de la nf = 5.0 - 10" em™2 la nf = 10'? ¢cm ™2, frecventele plasmonilor AC

3.0 7 4.0
—— ACd =45.0 nm 7 —— ACd =45.0 nm
—— OPd=45.0nnm / 3.5/ — OPd=450nm
—— ACd =100.0 nm 7| — ACd=1000nm 7
2.5
OP d =100.0 nm . OP d =100.0 nm /b s — 1012 -2,
7 n{=10% cm
— @=0.5§ (a)ng=5.0-10" ¢ 3.00 _ g-o0s4 )y ne

20 — w=4g

— ©=4§

-- cut off value -- cut off value

Ypil Wl
\_/p//wp/

Figure 4.5: Frecventa plasmonilor AC si OP in sistemul DLSG cu fundal neomogen
pentru o densitate fixd de purtori in stratul de grafend n¢ = 10 cm=2, distante
interstrat variind d = 45 nm, d = 100 nm si densitate variabila de purtori in stratul
de silicend (a) ng = 5-10" em™2, (b) ng = 10'? cm™2. Insertiile din Fig. 4.5(a) -
(b) afiseaza raportul 7, /w,; care cuantifica frecventele fizice ale ramurii plasmonice
(curba solida) si frecventele nefizice ale ramurii plasmonice (curba punctata) pentru

o valoare limita fixa. Curba neagra solida delimiteaza regiunea in care Im €(q,w) =
0.
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Figure 4.6: -Im Tr[IT%(q,@,)] al plasmonilor AC si OP nedampati in sistemul
DLSG cu fundal neomogen pentru o densitate fixa de purtori in stratul de grafen
ng = 10" cm™2, distante inter-laminare variind d = 45 nm, d = 100 nm si densitate
variabild de purtori in stratul de silicene (a) ng =5-10'"! em™2, (b) n¢ = 10" cm™2.
Insertiile din Fig. 4.6(a) - (b) afiscaza evaluarea numerica a ecuatiei (4.16) in limita
g — 0 comparativ cu formulele analitice din ecuatii. (4.21a) — (4.21b).

si OP cresc de asemenea. Pe masura ce crestem distanta interstrat d pentru fiecare
densitate fixa n?, observam o crestere (scadere) a frecventei plasmonilor AC (OP)

nemortizati.

O mare diferenta fata de cazul omogen este neomogenitatea fundalului dielectric
creste atat frecventa plasmonului OP, cat si pe cea a plasmonului AC.

Repetand pasi similari ca in cazul omogen, obtinem expresia analitica de ordinul
principal pentru plasmonii AC si OP neamortizati in limita ¢ — 0.

NI

Ad, o _ A¢,
Guclq = 0) & 10 Lo 9] ) (4.20a)
[4 +tn Zg,a:il Q(Aé,o)] K2
o [4 +tn Zg,g:ﬂ Q(Ag,a)] o ’
Wop(q — 0) = q (4.20b)

K1+ K3

We can see that if we set k1 = ko = k3 Eqgs. (4.20a-(4.20b) reduce to Egs. (4.17a-
(4.17b). Egs. (4.20a-(4.20b) exhibit a similar dependence on the dielectric constants
as those from BLG-BLG system[74]. Repetand aceiasi pasi ca in cazul omogen, la
ordinul principal in ¢§ — 0, expresia analitica a functiei de atenuare restrictionata la
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Figure 4.7: -Im Tr[[I®(q,w)] in planul (¢,w) pentru sistemul DLSG cu fundal
neomogen pentru o densitate fixa de purtori in stratul de grafena n? = 10! cm™2,
distanta interstrat fixa d = 100 nm si densitate variabila de purtori in stratul de
silicena (a) nf = 5-10'" em™2, (b) nf = 10'? ecm~2. Curba neagra solida delimiteaza
regiunea in care Im €(q,w) = 0.

ramurile plasmonilor AC si OP neamortizati este

—Im Tr[I1%(q, @)] ~ 250(G — 0) (4.21a)
w=ac(§—0) 2d )
SR N m(16 + ’Y%[Eg,azﬂ 9(Ae0)?)
—Im Tr[II"(q, )] N I X e
W=Wop(G—0) [ +mn Zf,az:l:l g( 570)]
X (K1 + K3)WDop(q — 0)q (4.21Db)

Este usor de observat ca, daca lasam k; = kg = K3, Ec. (4.21a)-(4.21b) se reduc la
Ec. (4.19a)-(4.19Db).

Ecuatiile (4.21a)-(4.21b) prezinta o dependenta similara de ¢ ca in cazul omogen,
adici functia de atenuare -Im Tr[IT®(q, @wae(¢ — 0))] ~ ¢ pentru plasmonul AC
neamortizat si -Im Tr[IT1%(q, Do (7 — 0))] ~ g2 pentru plasmonul OP neamorti-
zat. Evaluarea numerica a Ec. (4.21a)-(4.21b) in raport cu valorile alese pentru
parametrii prezentati in lucrare arata ca plasmonul AC neamortizat poarta mai
multa puere spectrala decat plasmonul OP neamortizat in limita ¢ — 0.

Fig. 4.6(a)-(b) ilustreaza comportamentul functiei de atenuare din Ec. (4.16)
restrictionata la plasmonii AC si OP neamortizati pentru diferite densitati de purtori
n? in stratul de silicene si distante inter-laminare d. Spre deosebire de cazul omogen,
putem observa ca schimbarea densitatii in stratul de silicena, pe masura ce trecem
de la n¢ = 5.0 - 10! ecm™2 la ng = 10'? cm~2 pentru fiecare distanta interstrat fixa
d, nu schimba faptul ca puterea spectrala a plasmonului AC neamortizat domina
asupra celei a plasmonului OP neamortizat. Insertiile din Fig. 4.3(a)-(c) ilustreaza
comparatia evalusrii numerice a -Im Tr[IT*(q, @, (7))] din Ec. (4.16) versus expresia
analitica din Ec. (4.21a)-(4.21b). Aceste insete arata o potrivire excelenta intre
evaluarea numerica si cea analitica.

Fig. 4.7(a)-(b) arata comportamentul functiei de atenuare in planul (g,w). Ca
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in cazul omogen, observam ca, pe masura ce plasmonul AC paraseste limita (curba
solida neagra) zonei unde Im €(q,w) = 0, functia de atenuare restrictionata la
plasmonul AC prezinta un varf foarte concentrat, cu o latire foarte mica. Motivul
este acelasi ca In cazul omogen, adica numeric Im €(q, wac(q)) < 1. La capatul
acestui varf foarte concentrat, functia de atenuare prezinta un varf latit, cu o putere
spectrala dominanta mai mare decat cea din cazul omogen. Zona acestui varf latit
creste pe masura ce densitatea n’ din stratul de silicena creste.
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Functia de atenuare in structuri cu trei
straturi: cazurile silicenei si grafenei.

5.1 Motivatie

Se stie bine ca excitatiile colective sunt proprietati importante ale sistemelor many-
body. Fizica oscilatiilor plasmonice in materiale cu un singur strat si in straturi
multiple poate avea aplicatii potentiale in plasmonica, fotonica si optoelectronica
[46, 47, 48, 49, 50, 51, 52]. Investigatiile teoretice asupra plasmonilor in sisteme
cu un singur strat de silicena (MLS) [59, 60, 61, 62], sisteme cu doua straturi de
silicena (DLS) [68] si sisteme cu straturi multiple de silicena [83] au fost realizate
la temperaturi zero si finite. De asemenea, au existat investigatii teoretice asupra
plasmonilor in sisteme cu un singur strat, cum ar fi sistemul monostrat de grafena
(MLG) [54, 55], sistemul monostrat grafena cu gap (MLGG) [56, 57|, sistemul bistrat
de grafena (BLG) [58], realizate la temperaturi zero si finite. Au fost studii teoretice
asupra plasmonilor in sisteme cu doua straturi, cum ar fi sistemul cu doua straturi de
grafena (DLG) [69, 70, 71], BLG-BLG [74], MLG-BLG [75] si, de asemenea, asupra
sistemelor cu trei straturi, cum ar fi sistemul cu trei straturi de grafena (TLG) [85].

Din cate stim, pana in prezent, nu exista o investigatie sistematica a functiei de
atenuare n sisteme cu trei straturi de silicena (TLS) si TLG cu fundaluri omogene
si neomogene. In cazul sistemelor cu un singur strat, functia de atenuare este legata
de —Im ¢ '(q,w) (partea imaginari negativi a functiei dielectrice inverse). In cazul
sistemelor cu doua straturi, aceasta functie isi schimba semnul [69] si, prin urmare,
nu poate fi interpretata ca o densitate spectrala definita pozitiv [78]. Vom defini
functia de atenuare ca —Im Tr[[T%(q, w)] (partea imaginari negativi a urmei matricei
de polarizare retardata) [78, 79)].

5.2 Cadru teoretic

Ecuatia Dyson a matricei de polarizare retardata in aproximatia RPA pentru o
structura cu trei straturi [80] cu w > 0 este

11%(q,w) = I (q,w) + I (q,w)V (q)11%(q, ) (5.1)

unde matricea de polarizare retardata de ordinul zero este

A 119(q, w) 0 0
%% (q,w) = 0 I(qw) 0 (5:2)
0 0 I(qw)
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iar tensorul Coulomb este

R vir(a) viz(q) viz(q)
Via) = | vai(a) vaa(q) vas(a) (5.3)

V31(Q) V32(Q) vas(q)

Astfel, Ec. (5.1) devine

1 117 (q, w) r:[fz(q,w) I35(q, w)
1*(qw) = qw | Lilaw) kg lq,w) (5.4)
I (q,w) T (q,w) TI(q,w)
Elementele matricei sunt date de
117 (q,w) = TY(q, w)eas(q, ) (5.5a)
175 (q, w) = T (q, ) [via (@) (a, w) + (vis(@)vaz(q) — via(@)vss(a)) T (q, w)IT5(q, w)]
(5.5b)
1 (q, w) = T§(q, w) [vis (@)1 (q, w) + (Via(@)Vas(q) — Via(@)vaz ()T (q, w)HEQES%, c;f)]
115 (q, w) = T (q, @) [var (@) T3 (a, w) + (vas(@)var () — var (@) vas(a))TT9(q, w)TT5(q, w)]
(5.5d)
115 (q,w) = I3(q, w)ers(q, w) (5.5¢)
ﬂ%(q, w) = Hg(q, W)[V23(Q)Hg(% w) + (viz(@)vai(q) — V11(Q)V23(Q))H?(Qa W)H(géogfﬁ;f)]
115 (q, w) = T (q, @) [va1 (@)TT3(q, w) + (var(@)vaz(q) — vaa (@) var(a))T19(q, w)TT5(q, w)]
(5.5g)
115 (q, w) = T (q, ) [vaa (@) T3 (a, w) + (via(@)var () — viz(@)vaz(a))T (q, w)IT5(q, w)]
(5.5h)
115 (a, ) = 1§(q, w)ers(q, w) (5.51)

Aici, v;;(q) si v;;(q) sunt elementele matricei Coulomb intra- si interstrat [85]

2me?

vij(q) = . fij(a) (5.6)
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cu

1 2 [(ke + k3) (k3 — Ka) + 2r3(Ka — K3)e® + (Ko + K3) (K3 + Ka)e?)]

fll(q)

- 4meg M (qd)
(5.7a)
Flg) = 47360 8e244 [k cosh(qd) + ko Sin};\(;(ilz)c]o[mg cosh(qd) 4 k4 sinh(gd)] (5.7b)

1 2[(ke 4 Ks) (k2 — K1) + 2ha(ks — Ko)eX + (K1 + ko) (Ko + Kg)e'?)]

fasla) = 47req M (qd)

(5.7¢)
K€ [k cos K4 Sin
fiz(q) = far(q) = 4260 : | ]1;14(?;16)1)+ hlgd)] (5.7d)
fis(a) = fa(a) = 47360 8;24?:;2; (5.7¢)
Farlq) = fas(a) = 4;60 8kze1? [Kky cosjl\lé(g;i;)—l— k1 sinh(qd)] (5.76)
M(qd) = (k1 — k) (K2 + K3) (ks — k) + 262Ky — K3)(K1ks — Kaky) + €1 (k) 4 ko) (kg + K3) (K3 +

(5.78)

unde ¢ = |q| si d este distanta interstrat. Functia dielectrica dinamica a sistemului
TLS este [80]

e(q,w) = det |1 — V(q)1%F(q, w) (5.8)
Functia dielectrica dinamica a straturilor cuplate 7 si j este data de
€ij(q,w) = &(qw)ej(q,w) = vij(@)vii (I (g, )T (q, w) (5.9)

unde functia dielectrica dinamica a stratului ¢ este

ei(q,w) =1 — v ()1 (q, w) (5.10)

In aceasta lucrare suntem interesati sa studiem puterea spectrala plasmonica.
Primul pas este sa determinam ramurile plasmonice din zerourile functiei dielectrice
dinamice a sistemului TLS cu ajutorul Ec. (5.8)

e(q, wpr — 1) =0 (5.11)

Ramura plasmonica este data de w, = wy(q) si rata de amortizare este data de
Yot = Ypi(q). Lucram sub presupunerea unei atenuari slabe (7, < wy), ceea ce va
insemna v, /wy < 0.1 < 1. Prin urmare, ramurile plasmonice si rata de amortizare
vor fi determinate cu ajutorul urmatoarelor ecuatii [80]

Re e(q,wy) =0 (5.12)

and
ORe €(q,w)
Ow

Tpl = Im e(q, Wpl)

]_ (5.13)

29



Al doilea pas este sa studiem comportamentul functiei de atenuare deoarece
aceasta ofera puterea spectrala totald asociatda ramurilor plasmonice [78, 79]. Ex-
presia sa este

—Im Tr[f[R(q, w)] — _Im |:H(1)(q7 w)623(q7 UJ) + Hg(qaé‘()zlelz()qv w) + Hg(qa w)612(q> w))(}lll)

Cand functia de atenuare este restransa la partea neamortizata a unei ramuri plas-
monice, se reduce la

1 ~
_;Im TI‘[HR(C_[, (,U)] = Re |:H(1)(q7 w)EZS(qJ (.d) + Hg(q7 w)613(qa w) + Hg (qa W)€12<q7 w):|
pl
-1
ORe (q,
x # ] 5(w — wy) (5.15)

5.3 Cazul silicenei 2

Investigam o structura formata din straturi de silicena depuse pe substraturi dielec-
trice, asa cum este ilustrat in Fig. 5.1

z

-— Silicene

~— Silicene

-— Silicene

Figure 5.1: O structure cu trei straturi de silicena (TLS)

In subsectiunile urmatoare, vom prezenta rezultatele numerice si analitice pen-
tru frecventa oscilatiilor plasmonice si pentru puterea spectrala plasmonica data de
functia de atenuare. Ajungem la aceste rezultate determinand radacinile Ec.(5.12).
Solutiile de frecventa mai joasa si respectiv mai inalta se refera la oscilatiile in faza
si in afara fazei ale densitatilor de purtatori din straturile de silicena. Acestea sunt
denumite plasmoni acustici (AC) w,.(q) si plasmoni optici (OP) we,(q) -

5.3.1 Cazul omogen

In cazul omogen, presupunem ca k3 = kg = kg = k4. oStabilim k1 = kg0, = 3.8.
Introducem Ec. (4.10) in Ec. (5.12) si pentru ecuatia rezultata gasim radacinile. La

2C. Caraiani, L. Ion , Loss function in a three layer silicene structure at zero temperature,
accepted in Romanian Journal of Physics (2024)
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ordinul principal in § — 0, ramurile plasmonice sunt

doo Y (1—-AZ,)0(1—Ac,)

o==+1

Wae1 (G — 0) = B q (5.16a)
da > (1- Agﬁg) O(1 — A¢p)
Gaca(q = 0) | ———— 7 (5.16b)
1
— A 2 A
3o Y (1 — Aw) O(1 — A¢,)
Bop(G — 0) ~ S (5.16¢)

2/431

Observam ca @oe1(¢ — 0), @Wae2(q — 0) ~ § si Wop(q — 0) ~ cﬁ, aratand astfel o
dependenta similara de g ca in cazul sistemelor cu doua straturi [69, 74] si a structurii
cu trei straturi de grafena (TLG) [84]. Diferentele dintre sistemul TLS si sistemele
mentionate sunt date de dependenta sistemului TLS de gap-ul de banda A.

Formulele analitice pentru functia de atenuare restrictionata la plasmonii neamor-
tizati, la ordinul principal in ¢ — 0, sunt obtinute prin introducerea Ec. (4.10), Ec.
(5.16a) pentru prima ramura acustica, Ec. (5.16b) pentru a doua ramura acustica
si Ec. (5.16¢) pentru ramura optica in Ec. (5.15).

. 3
—Im Tr[I1%(q, @)] ~ T (G — 0) (5.17a)
U:':(I)ac,l(qiﬁo) 4d
"R _ ﬂ_/{]_ _ _
—Im Tr[IT%(g, @)] R ——=Wae2(q — 0) (5.17b)
@:wac,2(q_>0) 4d
/\R _ ﬂ-lil _ _ _
—Im Tr[I1"(q, @)] N ——Wop(7 — 0)q (5.17¢)
O=Wop(g—0) 6

Aceste formule sunt aceleasi cu formulele din structura TLG, cu mentiunea ca

frecventele plasmonilor prezinta dependenta de gap-ul de banda A,¢ in sistemul
TLS.

Asa cum se intampla in cazul sistemului TLG, functia de atenuare in limita
lungimilor de unda lungi, restrictionata la cele doua ramuri de plasmoni AC neamor-
tizate, se comportd ca -Im Tr[IT*(q, @a.(§ — 0))] ~ g, in timp ce restrictia la plas-
monul OP neamortizat prezinti un comportament -Im Tr[[1%(q, @ep(7 — 0))] ~ 2.
Evaluand numeric Ec. (5.17a)-(5.17c), putem observa ca cele doua ramuri de plas-
moni AC neamortizati au o putere spectrala mai mare decat ramura de plasmon OP
neamortizat in limita ¢ — 0.

Figurile 5.2(a)-(b) arata curbele plasmonilor AC si OP in cazul omogen pentru
diferite distante interstrat d. Folosim ipoteza de atenuare slaba, adica definim o
valoare limita astfel incat 4, /w, < 0.1. Pentru 7,,/w, < 0.1 obtinem frecventele
fizice ale ramurii plasmonilor, in timp ce pentru 7, /@, > 0.1 obtinem frecvente
nefizice ale ramurii plasmonilor. Observam ca conditia 7, /@, < 0.1 este Indeplinita
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Figure 5.2: Frecventa plasmonilor AC 1, AC 2 si OP in sistemul TLS omogen
pentru densitate de purtori fixa n, = 10" cm™2 si distante interstrat variabile (a)
d = 25 nm, (b) d = 50 nm. Insertiile din Fig, 5.2(a) - (b) afiseaza raportul 7,,/w,
care cuantifica presupunerea de amortizare slaba pentru o valoare limita fixa. Curba
solida neagra delimiteaza regiunea unde Im €(q, @) = 0.
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Figure 5.3: -Im Tr[f[R(cj, wpi)| pentru plasmonii AC 1, AC 2 si OP neamortizati in
sistemul TLS omogen, pentru densitate de purtori fixa n, = 10* cm~2 si distante
interstrat variabile (a) d = 25 nm, (b) d = 50 nm. Insertiile din Fig. 5.3(a) - (b)
afiseaza evaluarea numerica a Ec. (5.15) in limita ¢ — 0 comparativ cu formulele
analitice din Ec. (5.17a) — (5.17¢).

pentru toate frecventele plasmonilor calculate, in timp ce in sistemul TLG aceasta nu
se intampla. Putem observa ca, in punctul ¢., unde curbele plasmonilor trec peste
limita superioara (curba neagra solida) a regiunii unde Im €(g, @) = 0, ramurile
se apropie foarte mult pe masura ce creste distanta interstrat. Un comportament
similar este observat si in sistemul cu doua straturi de grafena (DLG) [69] si in
sistemul TLG [84].

Fig. 5.4(a)-(b) ilustreaza plasmonii amortizati, care sunt asociati cu un varf
latit in functia de atenuare. Pentru latimi mari, plasmonul devine supra-amortizat
si nu exista un varf asociat in functia de atenuare. Observam ca, in cazul in care
distanta interstrat este d = 25 nm, varfurile latite de pe cele trei ramuri pot fi
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Figure 5.4: -Im Tr[I1%(g, )] in planul (¢, o) pentru sistemul TLS omogen cu den-
sitate de purtori fixa n, = 10" cm™2 si distante interstrat variabile (a) d = 25 nm,
(b) d = 50 nm. Curba solida neagra limiteaza regiunea in care. Im €(g,w) = 0.

distinse, in timp ce in cazul in care distanta interstrat este d = 50 nm, aceste
contributii nu pot fi diferentiate. Aceasta inseamna ca puterile spectrale ale celor
trei ramuri de plasmon incep sa fuzioneze pe masura ce crestem distanta interstrat.
Un comportament similar se observa si in sistemul TLG.

5.3.2 Cazul neomogen

In cazul neomogen, stabilim ki = kg2 = 3.8, K2 = Ksio2 = 3.8, k3 = KALLO3
= 0.1 si kg = kAir = 1. Fig. 5.5(a)-(b) arata frecventele plasmonilor in cazul
neomogen. Putem observa ca acestea prezinta un comportament similar cu cele din
cazul omogen.
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Figure 5.5: Frecventele plasmonilor AC 1, AC 2 si OP in sistemul TLS neomogen
pentru o densitate de purtori fixa n, = 10'' em™2, cu distante interstrat variabile
(a) d = 25 nm, (b) d = 50 nm. Insertiile din Fig. 5.5(a) - (b) afiseaza raportul
Api /@y care cuantifica presupunerea de atenuare slaba pentru o valoare limita fixa.
Curba neagra solida delimiteaza regiunea unde Im €(g, @) = 0.
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Fig. 5.6(a)-(b) ilustreaza comportamentul functiei de atenuare restrictionata la
cele trei ramuri ale plasmonilor neamortizati. Observam comportamente similare cu
cele din cazul omogen. Putem observa ca puterile spectrale ale celor doua ramuri
acustice ale plasmonilor predomina asupra puterii spectrale a plasmonului optic.
De asemenea, observam ca puterile spectrale tind sa se apropie una de cealalta pe
masura ce crestem distanta interstrat.

Fig.5.7(a)-(b) ilustreaza plasmonii neamortizati in cazul neomogen. Spre de-
osebire de cazul omogen, observam ca pentru d = 25 nm si d = 50 nm puterile
spectrale ale celor trei ramuri pot fi distinse. Efectul neomogenitatii apare la d =
50 nm, deoarece putem inca distinge contributiile din cele trei ramuri, lucru care
nu se intampla in cazul omogen. Un comportament similar poate fi observat si in
sistemul TLG.
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1
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Figure 5.6: -Im Tr[II"*(g,&,)] al plasmonilor neamortizati AC 1, AC 2 si OP in
sistemul TLS neomogen cu densitate de purtori fixa n, = 10'* cm™2, la distante
interstrat variate (a) d = 25 nm, (b) d = 50 nm.
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Figure 5.7: -Im Tr[II?(,@)] in planul (¢, @) pentru sistemul TLS neomogen cu

densitate de purtori fixa n, = 10! cm™2, la distante interstrat variate (a) d = 25
nm, (b) d = 50 nm. Curba neagra solida delimiteaza regiunea unde Im €(q, @) = 0.
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5.4 Cazul grafenei *

Investigam o structura formata din straturi de grafena depuse pe substraturi dielec-
trice, asa cum este ilustrat in Fig. 5.8

z

-—Graphene
-—Graphene

-—Graphene

Figure 5.8: O structure cu trei straturi de grafena (TLG)

In subsectiunile urmatoare, prezentam rezultatele numerice si analitice pentru
frecventa oscilatiilor plasmonice si pentru puterea spectrala plasmonica oferita de
functia de atenuare. Ajungem la aceste rezultate prin determinarea radacinilor
ecuatiei (5.12). Obtinem solutii de frecventa mai mare si mai mica, care corespund
oscilatiilor in faza si in afara fazei ale densitatilor de purtatori din straturile de
grafend. Acestea sunt denumite plasmoni optici (OP) @,,(g) si plasmoni acustici

(AC) @ac(q)-

5.4.1 Cazul omogen

In cazul omogen, stabilim k1 = Ky = k3. Alegem k; = Kgio, = 3.8. Introducem
ecuatia (4.8) in ecuatia (5.12) si rezolvam pentru radacinile ecuatiei rezultate. La
ordinul principal in § — 0, ramurile plasmonice sunt

1
4da\ 2
(I)ac,l(q — 0) ~ (—351) (j (518&)
— 1
4dar )\ ?
wac,?((j — O) ~ <K:—) q_ (518b)
1
S
Bop(q — 0) ~ </<:i1q> (5.18¢)

Observam ca wac, 1(g — 0),wac, 2(G — 0) ~ § si Wop(q — 0) ~ g2, ardtand astfel o
dependenta similara de § ca in cazul sistemelor cu doua straturi [69, 74].

Functia de atenuare restransa la plasmonii neamortizati, la ordinul principal
in ¢ — 0, este obtinuta prin introducerea ecuatiei (4.8), a ecuatiei (5.18a) pentru

3C. Caraiani, L. Ion , Loss function in a three layer graphene structure at zero temperature,
Presented at Bucharest University Faculty of Physics 2024 Meeting
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prima ramura acustica, a ecuatiei (5.18b) pentru a doua ramura acustica si a ecuatiei
(5.18¢) pentru ramura optica in ecuatia (5.15), obtinand astfel:

~m Te[iTR(q, )] ~ 3T (@ = 0) (5.19a)
@=0ac,1(§—0) 4d
SR TKR1 _ _
—Im Tr[I1"(q, w)] R ——=Wae2(q — 0) (5.19b)
L:):(Dac’Q((j—)O) 4d
SR TRy _ _ _
—Im Tr[IT%(q, @)] R ——wep(7 — 0)g (5.19¢)
B=@op(7—0) 6
3.0 . § / 3.0 . §_
25 > 25 A >

3 &
315 '3 15
1.0 1.0
0.5 0.5
a)d = 25.0 nm b) d = 50.0 nm
00 Er =36.89 meV ... @=4 00 Er =36.89 meV ... o=G
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 0.0 0.5 1.0 15 20
q q

Figure 5.9: Frecventele plasmonilor AC 1, AC 2 si OP in sistemul TLG omogen
pentru densitatea de purtori fixa n, = 10 cm™2 si distante interstrat variabile (a) d
= 25 nm, (b) d = 50 nm. Insertiile din figurile 5.9(a) - (b) ilustreaza raportul 7, /@,
care cuantifica frecventele fizice ale ramurii plasmonice (curba solida) si frecventele
nefizice ale ramurii plasmonice (curba intrerupta) pentru o valoare limita fixa. Curba
solida neagra limiteaza regiunea in care Im €(g, @) = 0.

Putem observa ca functia de atenuare, in limita § — 0, restrictionata la cele
dous ramuri neamortizate AC ale plasmonilor, se comporta ca -Im Tr[IT#(q, @ae (G —
0))] ~ @, in timp ce, atunci cand este restrictionata la plasmonul OP neamortizat,
afiseaza un comportament -Im Tr[ﬁR((_l, (Dop((j — 0))] ~ q% Din evaluarea numerica
a Ec. (5.19a)-(5.19¢) in raport cu parametrii prezentati in lucrare, putem vedea ca
cele doua ramuri neamortizate AC ale plasmonilor poarta mai multa putere spectrala
decat ramura neamortizata OP a plasmonului in limita lungilor de unda lungi.

Figurile 5.9(a)-(b) ilustreaza curbele plasmonilor in cazul omogen pentru diferite
distante interstrat d. Deoarece lucram sub conditia de atenuare slaba, stabilim o
valoare limita de 0.1, adica 7, /@, < 0.1. Prin urmare, obtinem pentru 7, /@, < 0.1
frecventele fizice ale ramurii plasmonului, in timp ce pentru #,;/@w, > 0.1 obtinem
frecventele nefizice ale ramurii plasmonului. Un efect notabil este ca, la punctul g,
unde curbele plasmonilor trec de limita superioara (curba neagra solida) a regiunii
in care Im €(g, w) = 0, ramurile se apropie foarte mult pe masura ce crestem distanta
interstrat. Un comportament similar este observat si in Ref. [69].
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Figure 5.10: -Im Tr[[1%(g, &,)] pentru plasmonii neamortizati AC 1, AC 2 si OP in
sistemul TLG omogen pentru densitatea de purtori fixa n, = 10* cm™2, cu distante
interstrat variabile (a) d = 25 nm, (b) d = 50 nm. Insertiile din figurile 5.10(a) -
(b) ilustreaza evaluarea numerica a Ecuatiei (5.15) in limita ¢ — 0 in comparatie
cu formulele analitice din Ec. (5.19a) — (5.19¢).

Figurile 5.10(a)-(b) ilustreaza comportamentul functiei de atenuare restrictionate
la cele trei ramuri ale plasmonilor neamortizati. Prima observatie este ca put-
erea spectrala a celor doua ramuri plasmonice acustice domina asupra celei op-
tice. Aceasta generalizeaza rezultatele din limita lungimilor de unda lungi. A doua
observatie este ca aceasta dominatie este in ordine inversa, adica puterea spectrala
asociata primei ramuri acustice domina asupra celei de-a doua ramuri acustice, care
la randul sau domina asupra puterii spectrale a ramurii optice. A treia observatie
este ca, pe masura ce variem distanta interstrat de la d = 25 la d = 50 nm, puterile
spectrale tind sa se apropie.

—Im Tr NR(g, &) —Im Tr N*(g, @)
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Figure 5.11: -Im Tr[f[R(cj,cD)] in planul (g,®) pentru sistemul TLG omogen, cu

densitate de portatori fixa n, = 10 cm™2 si distante interstrat variate (a) d = 25
nm, (b) d = 50 nm. Curba neagra solida delimiteaza regiunea in care Im €(q, @) = 0.

Figurile 5.11(a)-(b) arata plasmonii amortizati, care corespund unui varf largit in
functia de atenuare. Pentru o largire mare, plasmonul devine supra-amortizat si nu
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exista un varf in functia de atenuare. Observam ca pentru d = 25 nm contributiile
celor trei ramuri pot fi distinse si separate, in timp ce pentru d = 50 nm aceste
contributii nu pot fi nici distinse, nici separate. Acest lucru inseamna ca, pe masura
ce crestem distantele interstrat, puterile spectrale ale celor trei ramuri de plasmoni
incep sa fuzioneze.

5.4.2 Cazul neomogen

In cazul neomogen, stabilim k1 = Kgio2 = 3.8, K2 = Kgio2 = 3.8, k3 = KALLO3
= 0.1 si k4 = kAir = 1. Figurile 5.12(a)-(b) ilustreaza curbele plasmonilor pentru
cazul neomogen. Acestea afiseaza un comportament similar cu cel din cazul omogen.
Singura diferenta notabila este ca ramura plasmonului optic, in cazul neomogen, are
o frecventa de limitare mai mare pentru partea fizica a ramurii.
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s &
25 '3 25 )
2101 = 2101 =
N N
2.04 0, 4 500 /

315 -§ 15
1.0 1.0
0.5 05
a)d=25.0nm @=4 b)d=500nm | @=4q
0.0 EF = 36.89 meV 0.0 EF = 36.89 meV
0.0 05 1._0 15 2.0 00 0.5 1._0 15 2.0

aq q

Figure 5.12: Frecventa plasmonilor AC 1, AC 2 si OP in sistemul TLG neomogen cu
densitate de purtori fixa n, = 10" cm™2, pentru distante interstrat variate (a) d =
25 nm, (b) d = 50 nm. Curba solida neagra limiteaza regiunea in care Im €(g, @) = 0.

Figs. 5.13(a)-(b) ilustreaza comportamentul functiei de atenuare restrictionate
la cele trei ramuri ale plasmonilor neamortizati. Observam aceleasi similitudini in
cazul neomogen ca si in cazul omogen. Prima similaritate este ca puterea spectrala
a celor doua ramuri de plasmoni acustici domina asupra celei optice. A doua simi-
laritate este ca, pe masura ce crestem distanta interstrat, puterile spectrale tind sa
se apropie.

Figs. 5.14(a)-(b) ilustreaza plasmonii amortizati in cazul neomogen. Putem
observa ca pentru d = 25 nm si d = 50 nm, puterile spectrale ale celor trei ramuri
pot fi distinse si separate. Efectul neomogenitatii apare la d = 50 nm, deoarece
putem distinge in continuare contributiile celor trei ramuri, ceea ce nu se intampla
in cazul omogen.
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Figure 5.13: -Im Tr[[T*(7, @,)] al plasmonilor neamortizati AC 1, AC 2 si OP
in sistemul TLG neomogen, cu densitate de porteri fixa n, = 10 cm™2
distantele interstrat (a) d = 25 nm, (b) d = 50 nm.
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Figure 5.14: -Im Tr[f[R(q,cD)] in planul (¢,) pentru sistemul TLG neomogen, cu
densitate de porteri fixa n, = 10!* cm™2, variind distantele interstrat (a) d = 25 nm,
(b) d = 50 nm. Curba solida neagra delimiteaza regiunea in care Im ¢(q,w) = 0.
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Temperatura de crossover in schimbul de
caldura electron-fonon in nanostructuri cu
mai multe straturi *

6.1 Motivatie

Pentru a detecta radiatia cosmica, sunt necesare dispozitive ultra-senzitive. Pentru
a obtine un semnal curat, fluctuatiile termice din dispozitive trebuie reduse. O
modalitate de a scadea temperatura electronica intr-un metal este utilizarea tunelarii
metal-insulator-superconductor (NIS) [108]. Un rezultat recent de la Nquyen et.
al. [89] a aratat cum aceasta proprietate de racire electronica poate fi realizata prin
utilizarea de refrigeratoare cu jonctiuni tunel NIS, scazand temperatura electronica
de la o temperatura a baii de 150 mK la 32 mK. Aceste micro-refrigeratoare pot
fi montate pe cipuri pentru a raci detectoare ultra-senzitive la temperaturi foarte
joase (de exemplu, micro-calorimetre).

O configuratie prototipica pentru un astfel de dispozitiv este prezentata in Fig.
6.1. Exista o membrana dielectrica de nitru de siliciu (SiN,) suspendata, deasupra
careia se afla o insuld de metal normal din cupru. Aceasta insula metalica este
conectata la placi supraconductoare Al prin intermediul jonctiunilor tunel NIS. De
asemenea, exista un deget rece SINIS [109] atasat la substratul de SiN,. Grosimea
tipica d a filmului de Cu va fi in jur de 10 nm, in timp ce grosimea SiN, va fi
de aproximativ 90 nm. Temperatura de functionare a dispozitivului este in jur de
cateva sute de mK [108, 110]. Aceasta gama de temperaturi va induce o tranzitie
de dimensionalitate [108, 96] asupra gazului de fononi. De exemplu, temperatura
de scalare a SiN,, este T¢ = 237 mK [98]. Sa notam cu Tph temperatura fononica.
Pentru T,, > T¢, gazul are un comportament 3D (adica, ramurile fononice su-
perioare vor contribui), In timp ce pentru 7,, < T¢ va avea un comportament
quasi-bidimensional (adica va fi influentat doar de prima ramura fononica).

Intr-un regim stationar, putem presupune ca electronii au o distributie Fermi cu
temperatura 7, in timp ce fononii au o distributie Bose-Einstein cu temperatura 7},.
La temperaturi joase, luand in considerare mecanismul potentialului de deformare ca
o modalitate prin care electronii se cupleaza la fononi, fluxul de putere de la electroni

4D.V Anghel, C. Caraiani, Y. Galperin, Crossover temperature in the electron-
phonon heat exchange in layered nanostructures, Phys. Scr. 94, 105704 (2019)
doi.org/10.1016/j.physleta.2024.129792
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la fononi generat prin aceste mecanisme respecta in general o lege de putere de forma
P=T~T, (6.1)

Exista o viziune generala ca dependenta de temperatura ar trebui sa fie P ~
Tst2—T ;}T 2 unde s este dimensiunea sub-sistemului de dimensiune mai mici. Pen-
tru grafena monostrat si bistrat, cercetatorii au determinat o dependenta de tem-
peraturd de forma P ~ T, — Tp,. In nanofirele metalice, care sunt quasi 1D, s-a
gasit o dependenta P ~ T2 — T3 . De asemenea, s-a raportat o tranzitie quasi-
bidimensionala in fluxul de caldura electron-fonon cu un exponent de lege de putere
xr < 4.5.

6.2 Cadru teoretic

Asa cum este descris in Refs. [90, 91], consideram un film metalic (de exemplu,
Cu) depus pe o membrana dielectrica suspendata (de exemplu, nitru de siliciu) si
perfect lipit de aceasta [103, 104], asa cum este ilustrat in Fig.6.1. Pentru descrierea
matematica, alegem un sistem de coordonate cartezian, astfel incat toate suprafetele
membranei si ale filmului sa fie paralele cu planul (zy). In directia z, membrana se
intinde pe intervalul [-L/2,L/2 — d], In timp ce metalul ocupa intervalul [L/2 —
d, L/2]. In directiile z si y, sistemul este considerat foarte mare (comparativ cu
lungimile de unda ale quasiparticulelor implicate) si are aria A; presupunem ca

L < VA.

L/2

L

-L/2

Figure 6.1: A metallic film (blue) of thickness d deposited on top of a substrate
dielectric membrane of thickness L — d. The total system has a thickness L.

Metalul contine electroni, care interactioneaza cu fononii ce se propaga in intregul
sistem. Functiile de unda ale electronilor se propaga in planul (xy) si sunt confinate
pe directia z. Notam vectorul de unda al electronului cu k = (k| k;), unde kj si
k, sunt componentele lui k perpendiculare si paralele cu axa z, respectiv. Pentru
k|, impunem conditii de frontiera periodice in planul (xy), in timp ce pentru k. im-
punem conditii de frontiera Dirichlet la z = L/2—d si z = L/2. Acest lucru conduce
la o densitate de stari (DOS) in variabila k) egala cu A/(27)? si la conditia de cuan-
tificare k, = nn/d, unde n este un intreg. Atunci, functia de unda a electronului
este de forma

YT, 8) = Ui (1, 1) = o, (2)e" ST 1/, (6.2)
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unde ¢y (z) = \/g sin [(z 4+ d — £) k.] si energia electronului este

0 O T
+ z

e = 2me 2me 2me

= €k k=

unde m, este masa efectiva a electronului.
Operatorii de camp de anihilare si creatie pentru electroni sunt

Z Uik (T, )0 . and - Ui(r Z Uiy . (T ck” s (6.3)

k) k= k) k2

respectiv, unde ¢y . si CLH . sunt operatorii de anihilare si creatie pentru electroni
In starea ¥y, -

Modurile fononice sunt stari proprii ale ecuatiilor dinamice elastice si sunt gru-
pate in trei polarizari: taiere orizontala (h), simetrica (s) si antisimetrica (a)[100].
In timp ce modurile A sunt vibratii transversale pure (t), modurile s si a sunt
superpozitii de vibratii transversale si longitudinale (7)[100] — intr-o vibratie longi-
tudinala, campul de deplasare este in directia de propagare, in timp ce intr-o vibratie
transversala campul de deplasare si directia de propagare sunt perpendiculare intre
ele.

Conditiile de frontiera libere impuse la z = +L/2 conduc la ecuatia [100, 91]

—461@15@5 - {tan(qtgL/2)}ﬂ (6.4a)
@-@F  |lenacL/2)] |
pentru componentele ¢ si ¢, unde ¢ = |qy|. Exponentii +1 si —1 din partea

dreapta (rhs) a ecuatiei (6.4a) corespund polarizarilor s si a, respectiv [100], in timp
ce £ = (o, v) este un dublu, continand polarizarea a (care, in ecuatia (6.4a), este
doar s sau a) si numarul de ramurd v = 0,1,2,... (ca in cazul polarizarii h), asa
cum vom specifica mai jos.

Daca notam cu ¢ si ¢; viteza sunetului longitudinale si transversale, respec-
tiv, atunci frecventa unghiulara, comuna atat vibratiilor longitudinale, cat si celor
transversale, este data de

Wae = Ciy/ 61275 + Qﬁ = Cty/ q_,52,§ + Qﬁ' (64b)

Sistemul (6.4) are un numar infinit numarabil de solutii, pentru fiecare « si .
Aceste solutii sunt notate cu v si formeaza ramurile atunci cand sunt reprezentate
ca functii de g. In general, Gio, S1 Qo pot lua atat valori (pozitive) reale, cat si
imaginare, asa cum este explicat, de exemplu, in [100] (vezi si [106]), In timp ce g
ia doar valori reale pozitive, prin definitie.

Prin urmare, introducem notarile ¢ = Gtar + Ptar S Qo = Qav + Diaw, 1N
care fie ¢, fie p poate fi diferit de zero, dar nu ambele in acelasi timp si in aceeasi
polarizare (vezi [106] pentru detalii).

Daca p este densitatea de masa a sistemului (consideratd omogena in intreaga
volum), atunci vitezele sunetului pot fi exprimate in termeni de coeficientii Lamé A
si p [100],

gkt p At (6.5)
p p
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definim J = ¢} /c}, care va fi utilizat mai jos.

Definim modurile elastice prin wa‘g(z)ei(q”r”_wq”ﬁt)/\/z, unde functiile wq¢(z)

sunt normalizate astfel incat wq¢(2) f_Lﬁg Wqe(2)Wq e (2)dz = ¢ . Dacd alegem

q) pe directia z, atunci wq¢(2) se afla in planul (zz), cu componentele [106, 90, 91]

qu,S,I/,$

wahs,y,z

qu QU T

qu A,V 2

. Gie L _ _ Qe L _
Niq; {2(]2 cos (%TS) cos (qrez) + (ng — qﬁ) cos (%) coS (zqng)} (6.6a)

L\ . _ _ nel .,
Ny [—2@75@,5 cos (—qt’€ > sin (Gez) + (qi£ — qﬁ) cos (_ql,; ) sin (zqt’g)] (6.6b)
._ AT AN _ (qelN .,
Nyiqy ¢ l2q2| sin (%Tg) sin (qrez) + (qz5 - qﬁ) sin (ql%) sin (zqt,g)] : (6.6¢)

_ _ . @eL _ _ . (el _
Nug {th75q175 sin (L) cos (qrez) — (qfv5 — qﬁ) sin (%) coS (zqtﬁg)} , (6.6d)

Pentru a simplifica notatiile, in cele ce urmeaza vom scrie ¢; in loc de ¢ ¢ si ¢; in loc
de g ¢, atunci cand acest lucru nu duce la confuzii.
Asadar, constantele de normalizare sunt

_ 09 o (@Gl _ 2 o\ sinh(p, L) ~12 o @il
A{4|Clt| qj cos (7) [(|C]z| +CIH>2—pl—(|Ql| _q“)Z

+d; — qf|* cos® (@> [(|th2 QH)M + (| t|2_q“)sm(q L)}

3

2 2pt 2q,

—4C]ﬁ cos (%) Dt \Qt! +k ) sinh(p, L) — a(|@* — qﬁ)sin(th)] }, (6.7a)

i sinh(p, L 5 o.sin(qL
i (q?) {lqt q>#—<|qt| - gy
_4qﬁ sin <%) [pt(‘Qt| + q”) sinh(p,L) + ke (|| — q@ Sin(ktL)} } (6.7)

Daca q are o directie arbitrara in planul (z,y), atunci componentele (6.6) trebuie
rotite in consecinta.

Cu aceste definitii, operatorul campului de deplasare este

unde a'

q]

h i(q ) —iwg, et) *
u(r,t) = Z —— WU g ewg e (2) +aT—q\|§Wq\|5(Z> ,  (6.8)
&q) prq”s

¢ Sl aq¢ sunt operatorii de creatie si anihilare pentru fononi.

Interactiunea electron-fonon este calculata in cadrul modelului potential de de-
formare, folosind Hamiltonianul de interactiune [107],

Hyet = gEF/ Ade?’r UT(r)¥(r)V - u(r). (6.9)
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Pornind de la ecuatia (6.9) si aplicand regula de aur a lui Fermi T';_,; = (27 /R)|(f| Haet|?)|?0 (E;—
E;) pentru a calcula ratele de tranzitie I' intre starea initiald |i), cu energia E;, si
starea finala |f), cu energia Ef, puterea a fost calculata in Ref. [90, 91] ca fiind

P = POYT,) — PO(T,, T}), (6.10a)
unde
POT,) = PO(T.) + PON(T, ) (6.10b)
PY(T,, T,,) = PY(T,, T,1) + PO(T,, Tpn), (6.10¢)
4 q)

PONT.) = % Z hwg o vl anl [f (Beer—aynr) — f(Beeryn)n(Beeq, ), (6.10d)

k”k/H,n,n’

q|v

P(l)(T T Z hwq” a V|gguqu [ (ﬁeek” —q n' ) - f(ﬁeeku7n)]n(6pthHJ/)7 (6'108)

ka

f(x) = (e +1)7! sin(z) = (e* — 1)~! sunt functiile de distributie Fermi si Bose,

respectiv, f. = 1/(kgT.), Bpn = 1/(kgT,n), In timp ce a = s sau a [90, 91].
Am folosit, de asemenea, notatia

n',n L/2 . dwmhf(Z)
Jeap ~ Fqull prqué Ly d Pn(2) |iqy 'Wq||,§(z)+7 dz(6.11)

unde constantele de normalizare N¢, sunt date in Ec. (6.7).

6.3 Rezultate

Consideram ca sistemul total are o grosime de L = 100 nm, dintre care filmul metalic
are aproximativ 10 nm. Proprietatile elastice ale intregului sistem se datoreaza
nitruriir de siliciu, pentru care densitatea p = 3290 kg m~3, cu viteza sunetului
longitudinal ¢; = 10 300 m s~! si viteza sunetului transversal ¢, = 6200 m s~!.

. ---PYv
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Figure 6.2: (a) Puterea termica P, ca functie de 7, si de grosimea d a stratului
metallic . (b) Contributia modurilor simetrice si antisimetrice P and P

In Fig. 6.2(a), observiim graficul din Ec. (6.10b), adici P© ca functie de
temperatura electronica 7T, si de grosimea filmului subtire metalic d. Remarcam
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aparitia unor creste inguste, separate de 'vai’ largi, similar cu cele mentionate in
Refs. [90, 91]. Aparitia crestelor se datoreaza faptului ca energia Fermi intersecteaza
baza benzii de conductie 2D.

In Fig. 6.2(b), pentru o grosime fixa de d=10nm, analizam contributiile indi-
viduale ale modurilor de fonon simetrice si antisimetrice, adica p si P, Putem
observa trei tipuri de comportament induse de modurile de fonon simetrice si anti-
simetrice in trei domenii diferite de temperatura. La temperaturi scazute, modurile
de fonon antisimetrice predomina. In jurul temperaturii de crossover T,, atat Péo)
cat si Pa(o) prezinta un comportament de crossover. La temperaturi mai ridicate,

peste T, p si P se unesc..

54

0 2.5 5 7.5 10 12.5 15 17.5 20
T, K]

Figure 6.3: Comportamentul tipic al exponentilor dependentei de temperatura ai
PO (), Péo)(a:a) , and P (zs) ca functii de temperatura electronical,, pentru o
grosime fixa a filmului metalic d = 10 nm.

>

an(P)  am(PY)
oIn(T.) — 0In(T,)
dn(P”)  aln(P)

T T Tom(T)) T on(Ty) (6.12)

Ts

In Fig. 6.3, observam comportamentul exponentilor x, x,, x, ai dependentei de
temperatura a PO (), P (xq) , si pY (zs) ca functie de temperatura electronica T..
Graficul arata comportamentul lor la temperaturi ridicate si scazute in intervalul
0-20 K. Micuta umflatura de la 5 K este un artefact numeric datorat schimbarii
pasilor in calculul derivatei numerice. In regiunea de temperaturi scazute, se observa
rezultate similare cu cele din Refs. [90, 91}, unde x = x, = 3.5 si 23, = 4. De la 1.2
K in sus, exponentii z, x4, x, Incep sa se uneasca.
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Concluzii generale

Studile pe care le-am realizat aduc o contributie importanta in literatura, deoarece
oferim o investigare sistematica a puterii spectrale plasmonice totale prin utilizarea
unei formule adecvate pentru functia de atenuare. Acest lucru ne permite sa intelegem,
pentru diferite densitati electronice si distante interstrat, in limita lungilor lungimi
de unda lungi, dependenta de ¢ a functiei de atenuare restrictionate la ramurile
acustice si plasmonice, precum si care ramuri poarta o putere spectrala plasmonica
mai puternica in planul (¢, w) .

In concluzie, calculdm pentru cazurile omogene si neomogene frecventele oscilatiilor
plasmonice si functia de atenuare in sistemele DLSG, TLS si TLG la temperatura
zero, folosind aproximatia RPA. Pentru cazurile omogene si neomogene in sistemul
DLSG, observam o dependenta de ¢ a ramurilor plasmonice in limita ¢ — 0 de tipul

Wae(@ — 0) ~ @
@017(@ —0) ~ \/5

n timp ce pentru restrictia functiei de atenuare la ramurile acustice si optice, dependenta
de q este

—Im Tr[I1%(q,@)]

W=Wac(g—0)

—Im Tr[f[R((j, w)]

O=@op(G—0)

Un rezultat nou pentru sistemul DLSG este ca plasmonul acustic traverseaza linia
w = ¢ si tinde catre linia w = %q. O alta caracteristica noua este ca puterea spectrala
plasmonica, dupa ce plasmonul AC traverseaza linia w = ¢, prezinta un varf foarte
subtire si concentrat pana cand se largeste.

Pentru sistemele TLS si TLG in cazul omogen, observam o dependenta de g a
ramurilor plasmonice in limita ¢ — 0 de tip

(Dac,l(q — O) ~ q_
(Dac,Q(g — O) ~ q_
Wop(q — 0) ~

S
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In timp ce pentru restrictia functiei de pierdere la ramurile acustice si optice,
dependenta de q este

—Im Tr[I1%(q, )]

~ g
O=@qc,1(7—0)

—Im Tr[I1%(q, @)] ~ q
W=Wgqc,2(g—0)

—Im Tr[1%(g, )] ~ gt
O=Wop(q—0)

De asemenea, observam in sistemul TLS c&, in planul (¢,), incepand de la
varfuri bine definite si separate ale plasmonului amortizat, pe masura ce crestem
distanta interstrat, aceste varfuri incep sa se uneasca. Comportamente similare
sunt observate si in sistemul TLG.

Singurul efect notabil pe care neoomogenitatea il produce in sistemele TLS
si TLG este ca impiedica unirea ramurilor la punctul ¢., asa cum se intampla in
cazul omogen. Astfel, in cazul neomogen, suntem capabili sa distingem contributiile
varfurilor largite ale plasmonilor amortizati, ceea ce nu este posibil in cazul omogen.

Un rezultat comun pentru toate sistemele mentionate este ca greutatea spectrala
a functiei de atenuare asociata cu ramurile plasmonice neamortizate este dominata
de plasmonii acustici. Acest lucru se extinde, de asemenea, la partea amortizata a
ramurii plasmonului acustic.

Aceste rezultate vor ajuta la obtinerea unei interpretari mai bune a datelor ex-
perimentale privind proprietatile plasmonice ale heterostructurilor multistrat si la
optimizarea performantelor acestora pentru aplicatii potentiale in dispozitive plas-
monice.

Nu in ultimul rand, studiem cum dimensionalitatea a gazului de fononi afecteaza
schimbul de caldura intre subsistemele de electroni si fononi in nanostructuri mul-
tistrat. Puterea P schimbata intre electroni si fononi este investigata numeric. In
regimul de temperaturi joase, observam ca P ~ Ty — T7, cu exponentul x = 3.5,
asa cum este mentionat in [90, 91]. Exponentul x nu prezinta un comportament
monotonic. In regimul de temperaturi joase, x = 3.5, dar pe masura ce crestem
temperatura si ajungem la 7., x prezinta un comportament de platou, ramanand
intre 4.5 si 5. Aceasta regiune de platou este situata intre 0.5 si 2.5 K. Dupa platou,
x scade si, in jurul valorii de 7.5 K, atinge valori mai mici de 4 si ramane astfel pana

la 20 K.

Studiul efectuat asupra schimbului de caldura intre subsistemele de electroni
si fononi in nanostructuri multistrat va ajuta la intelegerea modului de optimizare
a performantei dispozitivelor ultra-senzitive, cum ar fi microrefrigeratoarele, mi-
crobolometrele si microcalorimetrele.
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