Degeneralt energianivoji MoS, alapi kvantumdotok transzportjelenségeinek
vizsgalata

PAHOKI TAMAS
Bevezetés

Manapsag a technologiai fejlodés kikényszeriti uj tudomanyos és mérndki minia-
tiirizalasi megoldasok megalkotasat, hiszen a hagyomanyos szamitogépek fejlodését
a méretcsokkentés nélkill nem lehetne fenntartani. A megnovekedett szamitasi ka-
pacitas érdekében ugyanis tobb tranzisztort és diddat kell elhelyezni egy megadott
térfogatban ahhoz, hogy a szdmitogépek méretét ne noveljiik. Bizonyos méretskala
alatt mar nem kezelhetjiik a rendszeriinket klasszikusan (pl.: az d&ram és a héfejlédés
korrekt leirasa lehetetlen klasszikus keretek kozott), hanem a megfeleld leirast a
kedett szamitasi igényli problémak megoldasara uj lehet6séget nyujt a kvantumsza-
mitégép, mely szamitasi sebessége egyes problémak esetén meghaladja a hagyo-
manyos szamitogépek altal elérni képes felsd hatart. A hagyomanyos szamitogépek
szamitasi egysége a bit, aminek értékei 0 vagy 1 lehetnek. Ha a kvantumszamito-
géplinkben definialjuk az informacio6 alapegységét, a kvantumbitet vagy mas néven
qubitet, azaz egy a|0)+p|1) kétallapotu rendszert, ahol az a, B komplex szamok
teljesitik az |a|2 + |B|2 = 1 normalasi feltételt, akkor ennek segitségével a kvan-
tummechanika linearitdsa miatt nem sziikséges hosszl, bindris karakterlancokat ta-
rolnunk, ¢s ezekkel szamolni, hanem egyszertien vizsgalhatjuk a két bazisallapot
jovobeli kvantumszamitogép alapjat képezhetik. Ilyenek példaul az elektron spinje
vagy volgy szabadsagi foka, a spin-volgy azaz Kramers-qubit, de akar a foton polari-
zacidja is ide sorolhato. A kvantumdotok egy szilard testben kis térrészre beszoritott
elektronok, melyek segitségével tobbféle qubitet definialhatunk és vizsgalhatunk.
Kvantumdotokat eldszor az 1980-as években Alexey Ekimov és Louis Brus allitot-
tak el6 kisérletileg.!?

A grafén 2004-es eldallitasa® 6ta tudjuk, hogy 1éteznek kisérletileg is el6allit-
hatd, néhany atomi réteg vastagsagl anyagok a szilardtestfizikaban. Ezek specialis
elektronikai, mechanikai, illetve optikai tulajdonsdgokat mutatnak. A néhany atom
vastagsagu vékonyrétegeket széleskorlien alkalmazzak, hiszen ezek kvazi kétdimen-
zi0s szerkezetként viselkednek. A vékonyrétegekben a kationok szabalyos rendben
helyezkednek el, racsot alkotnak, melynek szerkezete egyes anyagtipusok esetén he-
xagonalis. [lyen anyagok példaul a grafén, valamint az atmenetifém-dikalkogenidek

1 EKiMmov — EFROS — ONUSHCHENKO 1985, 921-924.
2 Brus 1984, 4403-44009.
3 NOVOSELOV, ET AL. 2004, 666—669.
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(pl.: MoS,, WSe)) is,*** melyek egy aktivan kutatott teriiletét jelentik a szilardtestfi-
zikanak. A hexagonalis racsszerkezetli anyagok Brillouin-zonaja is hexagonalis,
amely egy harom- vagy hatfogasu szimmetriat hordoz attél fiiggéen, hogy egy vagy
két kiilonboz6 ionbol all a racsszerkezet. A rétegszam paritasatol fliggden is harom-
vagy hatfogasu szimmetriaval rendelkezhet a Brillouin-zona.

Kisérleti és elméleti szempontbdl is mar tobbfajta anyagtipuson definialt
kvantumdotokkal foglalkoztak, ilyenek példaul a szén nanocsé alapt kvantumdo-
tok’, szén nanodisk alapt kvantumdotok® vagy atmenetifém-dikalkogenid alapu
kvantumdotok is.*>¢ A kvantumdotok vizsgalata soran a legfontosabb mért és sza-
molt mennyiség a vezetOképesség. Ezt vizsgaltak egy 2019-es kéziratban’ is, ahol el-
végezték néhany rétegli atmenetifém-dikalkogenideken definialt egyszeres, harom-
szorosan degeneralt energianivoji kvantumdotok vezetdképességé-nek analizisét.

A tanulmany felépitése

A tanulmany els6é részében az egyszeres kvantumdotok Coulomb-blokad effektus
altal vezérelt transzportfolyamatait kivanjuk leirni véges homérsékleten. Az aram ¢€s
az aramzaj vizsgalata mellett reprodukaljuk a 9-es hivatkozas (7) eredményét, azaz
elvégezziik a haromszoros degeneracidval rendelkez6 rendszerekre jellemzd vezets-
képesség analizisét is. Ezek utan eredményeinket altalanositjuk tetszéleges degene-
racid esetére. A masodik részben ratériink a kettds kvantumdotok vizsgalatara, ahol
altalanos degeneracioval rendelkez6 rendszerekben hatarozzuk meg a transzportara-
mot a Pauli-blokad effektus figyelembevételével.

Egyszeres kvantumdotok vizsgalata

Attekintés

Az [. dbran egy egyszeres kvantumdot elvi modelljét lathatjuk. A két oldalt elhe-
lyezked6 sziirke részek a forras és a nyeld, melyeket 6sszefoglald néven kontaktu-
soknak neveziink, jeldlik a félvezetd anyagokat. Ezek példaul a kordbban mar em-
litett atmenetifém-dikalkogenidek (pl.: MoS)). Kiils6 kapuelektrodak segitségevel
egy bezard potencialt alakitunk ki azért, hogy lokalizalni és ezaltal vizsgalni tudjunk
elektronokat, illetve azok bizonyos allapotait. Az igy 1étrejovo bezard potencialt leg-
egyszertibben az /. dbra k6zépso részén elhelyezkedd két potencialgattal és a koztiik
elhelyezkedd potencialgddorrel modellezhetjiik, melyben energiaszintek alakulnak
ki. A nivékhoz tartozé energiaértékeket a v, kapufesziiltséggel tudjuk hangolni.

4 LEE — KULKARNI — ZHONG 2016, 7755-7760.
5 KOTEKAR-PATIL, ET AL. 2019, 2202-2207.

6 DAVARI, ET AL. 2020, 054058.

7 SzEcHENYI 2016, 1-121.

8 Ezawa 2008, 155411.

9 BAO — CHEUNG — ZHANG 2019.
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1. abra: Egyszeres kvantumdot sematikus energiadiagramja.

Amennyiben a forras és a nyeld kozé egy V forras-nyeld fesziiltséget kapcsolunk
azok p,-lel és p -rel jelolt kémiai potencialja eltérd lesz. A kémiai potencialok altal
meghatarozott energiaintervallumot transzportablaknak nevezziik. A kutatas soran
csak olyan rendszereket vizsgaltunk, ahol a transzportablakban maximalisan 1 ener-
gianivo lehet. A potencialgatakon alaguteffektussal atjuthatnak az elektronok ezzel
aramot okozva. Mivel minden egyes atalagutazas Poisson-folyamat szerint megy
végbe, ezért az aram értéke nem egy jol meghatarozott, allando érték lesz, hanem
kissé fluktualni fog, zajos lesz.

Vannak olyan rendszerek, melyek bizonyos belsé szabadsagi fokkal is ren-
lehet példaul: (i) elektron spin miatt: 2-szeres', (ii) paros sok rétegii MoS, volgy
szabadsagi foka miatt: 3-szoros’, (iii) szén nanocsd spin és volgy szabadsagi foka
miatt: 4-szeres'!, (iv) paratlan sok rétegi MoS, volgy szabadséagi foka miatt: 6-szo-
ros a degeneracio’.

A masodik esetet, azaz a 3-szoros degeneraciot vizsgaltak a 9-es hivatkozas-
ban és tobbek kozott egy ilyen rendszerre szamoltak ki a vezetoképességet (a kézirat
(7) eredménye).

A kutatasom célja az volt, hogy kiszamitsam egy ilyen rendszerre a transz-
portaramot, annak zajat, meghatarozzam a vezetoképességet, valamint altalanosit-

e

kvantumdot rendszerekre.

10 Funisawa — TOKURA — HIRAYAMA 2001, 081304.
11 PALYT — BURKARD 2010, 155424.
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Modszerek

Azzal a kozelitéssel éltiink a kutatds soran, hogy a dot és a kontaktusok kozott
gyenge csatolast engediink meg, vagyis abban a rezsimben vizsgalodtunk, amikor
a forras-nyeld fesziiltség joval kisebb annal az energianal, ami ahhoz kell, hogy egy
elektron atjusson az egyik potencidlgaton. Masként fogalmazva, egy elektron transz-
portablakbeli energianivéra valé bealagutazasa csak nagyon kis mértékben valtoz-
tassa meg a transzportablakbeli egyelektron-nivok energidit. Ez azt jelenti, hogy a
rendszer stiriségmatrixdnak off-diagondlis elemei iddben gyorsan lecsengenek, a
stacionarius viselkedést a diagonalis elemek fogjdk meghatarozni, melyek megadjak
a lehetséges megvalosulé allapotok betdltottségének valdszintiségét. Igy tehat ezen
kozelitésben a kvantumos master egyenletek helyett hasznalhatjuk az Uin. rataegyen-
leteket'>. Mik is valdjaban a ratdk? A ratak a 2. dbran T',-lel és T' -rel jeldlt mennyi-
ségek, melyek megadjak, hogy idéegység alatt atlagosan hany elektron alagutazik at
az adott potenciadlgaton. Ezeket a mennyiségeket véges hdmérsékleten stilyozni kell
a Fermi-Dirac-closzlasnak megfeleléen, ahol n, €s n,, jeloli rendre a forras €s a nyeld
kémiai potencidljahoz tartozé Fermi—Dirac-eloszlast. Mivel a V forrds-nyel6 fesziilt-
ség értéke csak a kémiai potencialok kiilonbségétdl fiigg, ezért ez egy potencial jel-
legli mennyiség, nullszintjét emiatt valaszthatjuk a transzportablak kozepéhez. gy
tehat a Fermi—Dirac-eloszlasok

1
MR = VEV/2)]
exp [qe( ngT / )] +1

ahol g, jeldli az elemi toltést, k, a Boltzmann-allandot €s T"a hémérsékletet.
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2. abra: Véges hémérsékleten véghemend elektrontranszport-folyamatok és
azok ratai.

12 Timm 2008, 195416.
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El6észor vizsgaljuk azt az esetet, amikor 0igy hangoljuk a kapufesziiltséggel a nivo
energiajat, hogy 0- és 1-szeres betdltottség esetén egyezzen meg a rendszer teljes
energiaja, ami az on-site €s a Coulomb potencialis energiakbol tevédik ossze. Ezt
0-1 rezonans allapotnak nevezziikk. Minden egyes rezonans allapot esetén megfo-
galmazhatjuk az un. rataegyenleteket, amelyek a fentebb mar emlitett lehetséges
megvalosulo allapotok betdltdttségének valosziniiségeit kapcsoljak dssze a ratakkal
sulyozva. Tegyiik fel, hogy mar N elektron a mérés ¢ ideje alatt athaladt a forrasbol
a nyelébe. Ekkor jeldlje P (N, t) és P (N, t) annak a valdsziniiségét, hogy a ¢. id6-
pillanatban 0-, illetve 1-szeresen van betoltve a nivo. Annak a valdszinlisége, hogy
a nivo 0-szorosan van betdltve, midén N elektron mar athaladt a rendszeren, négy
folyamat hatasara valtozhat meg: (i) a forrasbol bealagutazhat egy elektron a transz-
portablakba, ahol eddig 0 elektron volt, (ii) a transzportablakbdl, ahol eddig 1 elekt-
ron volt, kialagutazhat egy elektron a forrasba, (iii) a transzportablakbol, ahol eddig
1 elektron volt, kialagutazhat egy elektron a nyeldbe, (iv) a nyelébdl bealagutazhat
egy elektron a transzportablakba, ahol eddig O elektron volt. Egy elektron transz-
portablakbeli energianivora valo bealagutazasa esetében csokken a valdszinlség
értéke, mig az onnan kialagutazas esetében nd. Ezzel ellentétben, a valosziniiség ér-
téke kialagutazaskor csokken, bealagutazaskor pedig nd. Azon folyamatok esetében,
amikor bealagutazas torténik, a degeneracio miatt 3 kiilonb6z6 allapotba keriilhet a
vizsgalt elektron (ezt ugy értjiikk, hogy a megengedett 3 szimmetria sajatallapot koziil
barmelyik betdltddhet, vagyis mindegyik szimmetria sajatallapotra vonatkoz6 alag-
utazasi rata I' , illetve I',), igy a ratacgyenlet ezen folyamatokat leir6 tagjai egy-egy
3-as szorzofaktorral veenddk figyelembe. Kialagutazasnal a transzportablakban 1évo
egyetlenegy szimmetria sajatallapottal rendelkezd elektron tudja elhagyni a dotot.
Igy tehat egy haromszoros degeneracioval rendelkezd rendszer 0-1 rezonans allapo-
tara felirt rataegyenlet-rendszer a kovetkezo:

0¢Po(N,t) = =3I Po(N, t) + (1 — )Py (N, t) + [r (1 — ng) Py (N — 1,£) — 3IgngPo(N, t),

0:Pi (N, £) = +3I,n Py (N, t) = I,(1 =y )Py (N, t) — Ir(1 — ng) Py (N, t) + 3[zng Py (N + 1,1),
ahol természetesen ), [P (N, t) + P, (N, t)] = 1 kell legyen.

Célunk a transzportdramnak, az dramzajnak ¢és a vezetoképességnek a meg-
hatarozésa. Ezen mennyiségeket a rataegyenlet-rendszerbdl tudjuk kiszdmitani
a kovetkez6 modon. Elsé 1épésként attériink Fourier-térbe a részecskeszam argu-
mentumban. Ha a megfeleld, Fourier-térbeli mennyiséget y-vel jeloljiik, valamint a
Fourier-térben felirt egyenletben szerepld, x-t8l fiiggd egylitthatomatrixnak A, -szal
jeloljiik a legnagyobb valos résszel rendelkezd sajatértékét, akkor ezen kozelités ke-
retein beliil, az Uin. generatorfliggvény modszer felhasznalasaval, analitikus képlete-
ket fogalmazhatunk meg a vizsgadland6é mennyiségeinkre, ahol 7 jeloli az imaginarius
egységet.
oAy

aX X=0

e  Stacionarius aramerosség: Istac = —lqe
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Sl = lim |22

e Aramzaj:

t—co t 9x? ¥=0
o . a1
o Vezetbképesség: G = —tac
av ly=o

Eredmények 3-szoros degeneraciora

Az eldbbiekben megfogalmazott formuldk jelentik szdmunkra egy rataegyen-
let-rendszer megoldasat. Ezek tetszéleges degeneracio és rezonans allapotok esetén
formailag ilyen alaktiak. Ezen mennyiségektdl csak akkor fiiggenek, akkor mutatjak
meg a rendszerre jellemzd specialitast, ha egy konkrét esetre szamoljuk ki dket.
Vizsgaljuk meg ezeket a fliggvényeket haromszoros degeneracio esetére!
El6szor nézziik a staciondrius dramerdsség fiiggését a V. kapufesziiltségtol, vala-
mint a J forras-nyeld fesziiltségtdl. Ezeket rendre a 3. és 4. abrak szemléltetik. Meg-
figyelhetjiik, hogy a stacionarius dramerdsség a kapufesziiltség fiiggvényében jol
meghatarozott értékek koril csucsosodd gorbével irhatd le. Ezen csucsok harmas
kusan ismétlddnek a kapufesziiltség fliggvényében. Egy adott cstics ahhoz a rezon-
ans allapothoz tartozik, amely két szam kozott helyezkedik el (pl.: balrdl a harmadik
csucs a 0-1 rezonans allapotot jellemzi). A csticsok maximumai nem egyeznek meg,
értékiik a rezondns allapotot jellemzd betdltottségektdl fiigg, valamint a maximum
helyek nem ekvidisztansan kovetik egymast. A 0-1 és az 1-2, valamint az 1-2 és a
2-0(3) rezonancidkhoz tartoz6 csucsok tavolsaga megegyezik, azonban ez kisebb,
mint a 2-0(3) és a 0-1 kozti. Ennek az az oka, hogy ha az 1-2 rezonans allapotbdl at
szeretnénk vinni a rendszert a 2-0(3) rezonans allapotba, akkor nem csak az ujabb
elektron miatt fellépd Coulomb-potencidlis energiat kell megfizetniink, de azt az
energiat is, ami ahhoz sziikséges, hogy a potencidlgédorbeli kovetkezd, nagyobb
energiaju nivo essen a transzportablakba. fgy tehat valojaban nem 2-3, hanem 2-0
hangolasrdl beszéliink. (Ez a két eset Iényegében ekvivalens, az interpretdcidban
van csak kiilonbség: az eldbbinél egy teljesen, mig az utobbinal egy nullaszorosan
betdltott nivo van a transzportablakban.) Most valtoztassuk a V forras-nyeld fesziilt-
séget a 3. abra jobb felsd sarkaban talalhato tablazatnak megfelelden. Lathato, hogy
V' novelésével a csucsmaximumok is ndnek a csucsok kiszélesedése mellett, de egy
adott értékhez aszimptotikusan konvergalnak, ahogyan ezt a 4. dbra is mutatja. Ezt
az értéket a ratak, valamint a rezonanciara jellemzé betoltottségek hatdrozzak meg.
Fontos megjegyezni, hogy ha egy kisérletben tetszélegesen is tudnank valtoztatni a
V" forras-nyeld fesziiltséget, akkor sem tudnank tetszélegesen nagy aramot mérni!
Ezen kiviil érdemes megfigyelni, hogy az aszimptotikus konvergencia a hdmérsék-
leti skala nagysagrendjében torténik meg, intuitiv varakozasainknak megfelelden.
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Stacionarius dramerdésség a kapufesziltség fliggvényében

— v=01mv
2 1 0 2 1 — v=05mV
— v=13mV
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Vy [ksT/q.]

3. abra: Haromszoros degeneracio esetén a stacionarius aramero6sség, mint a

Ista,c

kapufesziiltség fiiggvénye.

q.V

4. abra: A stacionarius aramerdsség, mint a forras-nyelo fesziiltség fiiggvénye.
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Hasonloan vizsgalhatjuk az aramzajt a V' kapufesziiltség fliggvényében leird gor-
béket (1d. 5. abra). Itt is nagyon hasonlok mondhatok el, mint az aramerdsséget
leiro gorbék esetén, ezért ezeket most nem részleteznénk. Két dolgot azonban fontos
megjegyezni. Egyrészt, ott nagy az aramzaj, ahol az aram is. Ez intuitive is nyilvan-
valo, hiszen az aramot az alaguteffektus okozza, melyben az elektronok Poisson-fo-
lyamat szerint alagutaznak at a potencialgatakon. Masrészt, szeretnénk megemliteni,
hogy tobbszords degeneracidval rendelkezd rendszer esetében nekiink sikertilt el-
szOr aramzajt szamitani.

A fentiekben megadott formula segitségével kiszamithatjuk a kiilonb6z6 han-
golasokra vonatkozo vezetdképességeket, mint a kapufesziiltség fliggvényét. Ezen
gorbék maximumainak ardnya megegyezik a 9-es hivatkozas (7) eredményével,
ezért ezt itt most nem részletezziik.

Aramzaj a kapufesziiltséqg fiiggvényében

—_— V=01 mV
0 2 1 0 2 1 —_— V=05mV
—_— V=13 mV
10
<
o
T
(=]
=
b
05
0.0 T T T T
100 150 200 250 300

Vy [ksT/q.]

5. abra: Haromszoros degeneracié esetén az Aramzaj, mint a kapufesziiltség
fiiggvénye.

Altalanositas m-szeres degenerdciora

Ebben az alfejezetben altalanositjuk a 9-es hivatkozas €s az el6z6 alfejezetek ered-
m-szeresen degeneralt, (kk + 1)-re (k € {0,1,..,m - 1}) hangolt energianivo esetén a
kvantumdotra jellemz06 aramerdsség, aramzaj és vezetoképesség fliggését a kapu- €s
a forrds-nyeld fesziiltségtdl. A korabban leirt metédussal analég moédon szamolhat-
juk ki a staciondrius allapotbeli aramerdsséget, az aramzajt és a vezetoképességet. A
levezetés 1épéseit nem részletezziik, de a kapott eredményeket rogzitjiik.
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Rataegyenletek:
0. P (N, 1) = —(m — k)L, P (N, 0) + (k + DI, (1 — 1) Piess (N, 1)
+(k + DIR(1 —np)Pesr (N — 1,0) — (m — k)[rngPe (N, 1),

0cPgia(N, 1) = +(m — k)0 P(N, t) — (k + DIL(1 —ny )Py, (N, 1)
—(k + DIR(1 — ng)Pei1 (N, 1) + (m — k)IgngP (N + 1,1).
Stacionarius aramerdsség:

(m — k) (k + DILTR(n, — ng)

kk+1 —
Isia (V3 V) Qe Ttm — 2k — Dy, + k + 1] + [gl(m — 2k — Dnp + k + 1]

stac

Aramzaj:
Sy = | [ m =k + 1(ab’ +a'b) 2(m — k)2(k + 1)?(ab’ — a'b)?
i (V) = T{(m D+ +ETD@+b) [(m-K@+b)+ &+ @ + b’)]3}'
ahol
a=1Iyn, a =L(1-n), b = Ipng, b' =TI;(1 = ng).
Vezetoképesség:
2
q: LI (m-K)k+1)
Gk,k+1(Vg) = -

kgT I + Ixm + 1+ (m — k)e™s/®*8T) 1 (i + 1)eVo/*sT)’
Ezekkel a formulakkal azt szeretnénk szemléltetni, hogy tetszdleges degeneracid
esetén megfogalmazhatok a rataegyenletek ¢s ezekbdl analitikusan (és egzaktul)
szarmaztathatok a vizsgalt mennyiségek, de azok konkrét alakja most nem olyan
lényeges! Egy dolgot azonban rogzitsiink, mégpedig, adott degeneracio és rezonans
allapot esetén a maximalis vezetéképességet! Ennek értéke:

Gies1max = q_g il (m — k)(k i 1) .

’ kpT I+ Te(m—k) + (k+ 1) +2/(m —k)(k + 1)

Konkrétan kiszdmolva m=3 ¢és (kk+1)=(0,1),(1,2),(2,3(0)) rezonanciakra, a
maximalis vezetdképességek aranya 3:24+/3 :3, egyezésben a 9-es hivatkozés (7)
eredményével.

Ahelyett, hogy belemennénk az eldbbiekben rogzitett bonyolult képletek
részletes analizisébe, nézziink meg inkabb egy alkalmazast, a hatszoros degenera-
ci6é esetét, amely kisérletileg is relevans, hiszen paratlan sokrétegii MoS,-nal ilyet
talalunk!

Nézziik most a vezetoképességet (ami mar csak a kapufesziiltségtol fiigg)! Ezt
a 6. abra mutatja. Megfigyelhetd, hogy a korabban latott aramerdsség, illetve aram-
zaj gorbékhez hasonléoan minden egyes rezonancidhoz csucsokat talalunk és ezen
csticsok kozti tartomanyokban pedig 1ényegében elhanyagolhatd a vezetoképesség.
Az elébbicket Coulomb-cstcsoknak, az utobbiakat pedig Coulomb-blokadnak ne-
vezziik. A Coulomb-blokad azért 1ép fel, mert adott elektronszam mellett az elektro-
nok Coulomb potencialis energidja fix, az elektronok szamanak diszkrét fiiggvénye,
mig a kapufesziiltségbdl szarmazo on-site energiakat folytonosan tudjuk valtoztatni,
igy annak csak bizonyos megvalasztasa esetén lesz két szomszédos betdltottségii
allapotban a rendszer teljes energidja azonos. Ahogy az elézéekben lattuk, az el-
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meéletiink analitikus, igy nem csak az egyes rezonanciakhoz (1d. feliil 1évé szamok)
tartozo gorbealakokat, de a gorbék maximumat is meg tudjuk hatarozni analitikusan.
Ez egy nagyon erds fegyvertény, nagyon fontos alkalmazasi lehetdséggel bir, hiszen
ha egy mérésben nem ismerjiik a rendszerbeli degeneraciot, de megmérjiik a vezetd-
képességet mint a kapufesziiltség fliggvényét, akkor a mért maximumok aranyat az
elméletbdl szamolhato aranyokkal 6sszevetve kdvetkeztetni tudunk a degeneraciora,
igy ez a modszer anyagszerkezeti feltérképezésre is lehetéséget ad szamunkra. Ezen
kiviil a Coulomb-csticsok magassag-aranyanak analitikus meghatarozasa ujabb bi-
zonyitékot ad arra vonatkozoan, hogy néhany elektronos kvantumdotunk van, vala-
mint az elektron transzportot egyelektron-alagutazas irja le.

1o VezetOképesség a kapufeszlltség fliggvényében

5 4 3 2 1 0 5 4 3 2 1 0

08

0.6

04

G llg/(kgD)] - TiTr/(Tr+Tx)]

T T T T
10 15 20 25 30

Vy [ksT/q.]

6. abra: Vezetéképességbeli Coulomb-csiicsok hatszoros degeneracié esetén.

Kettés kvantumdotok vizsgalata

Attekintés

A kettés kvantumdotokat nagyon hasonléan modellezhetjiik, mint az egyszeres do-
tokat (1d. 7. dbra). Most is egy bezar6 potencialt alakitunk ki, melynek segitségével
lokalizaljuk az elektronokat, de az egyszeres dotokhoz képest azzal a kiilonbséggel,
hogy a potencialunk most nem egy-, hanem kétfenekti. A potencial egy-egy fencke
felel meg egy-egy dotnak. Ezekben a potencialgddrokben kialakuld nivok energiajat
az egymastol fiiggetlen, és kapufesziiltségekkel tudjuk hangolni. Természetesen itt
is jelen van kiilsé paraméterként a V' forras-nyeld fesziiltség. Fontos megjegyezni,
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hogy a két sz¢élso, tehat egy kontaktus és egy potencialgddor kozotti potencialgaton
valo alagutazas inkoherens, hiszen Poisson-folyamat szerint, azaz valdszintiségi jel-
leggel megy végbe, mig a k6zeépso, (joval) kisebb magassagu potencialgaton valod
atalagutazas koherens, hiszen a dotok kodzott erds hibridizacié megy végbe. Célunk
most is, tetszleges degeneracid mellett, feltételt adni a kiilsé paraméterekre vonat-
kozodan ahhoz, hogy nagy aramot, s ezaltal vezet6képességet tudjunk mérni.

A kutatas soran eddig a zérus hémérséklet esetét vizsgaltuk, igy a kettds do-
tok zérus hémérsékletli analizisét, illetve a zérus homérséklet esetére kapott ered-
ményeket kivanjuk prezentalni, valamint ezek utan a Kitekintésben 6sszefoglalni a
véges homérséklet esetére varhato fejleményeket.

Hy
__\ """""""""""""""""""""""""
¢ | NN T \
, v e He
Forras e
.- ...  o--0--0 Nyeld

L
N T*

Inkoherens Koherens Inkoherens

7. abra: Kettos kvantumdot sematikus energiadiagramja.
Modszerek, eredmények

A problémat az in. toltésstabilitasi diagram (1d. 8. abra) segitségével vizsgalhatjuk,
ami tulajdonképpen a 3. abran lathat6 fliggvény altalanositasa kettds dotokra. A tol-
tésstabilitasi diagramon az on-site energiak fliggvényében abrazoljuk az optimalis
toltéskonfiguraciot az energiaminimum elv figyelembevételével. Az on-site energiak
az adott dothoz tartozo6 kapufesziiltségek elemi toltésszereseiként vannak definialva,
tehat a transzportablakbeli energianivé energidjat adjak meg. Az on-site energidkon
kiviil figyelembe kellett még venni az azonos, illetve a kiilonb6zd dotokban 1évo
elektronok kozti, Coulomb-kolcsonhatasbol szdrmazd potencialis energiatagokat
is. Lathat6 a diagramon, hogy az on-site energidk fiiggvényében jol definialt tarto-
manyokra bomlik fel ez a paramétertér. Ez szintén annak a kovetkezménye, hogy
a Coulomb-energiatagok a részecskeszamok diszkrét fiiggvényei, mig az on-site
energidk folytonosan valtoztathatd mennyiségek. A tartomanyokra irt szamparok azt
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jelzik, hogy adott on-site energidk mellett hanyszorosan van betoltve a bal, illetve a
jobb oldali nivo. (A 8. dbra 3-szoros degeneracid esetére késziilt.) Kérdés, hogy ezen
paramétertér mely pontjaiban vagy részeiben folyik aram? Ehhez elészor azt kell
megérteniink, hogy az in. transzportciklusok hol helyezkednek el a toltésstabilitasi
diagramon. Két kiilonb6z6 transzportciklus lehetséges: (i) egy elektron bealagutazik
a forrasbol a bal oldali dotba, a bal oldalibdl egy at a jobb oldaliba, majd pedig a
jobb oldalibdl kialagutazik egy a nyeldbe, (ii) egy elektron bealagutazik a forrasbol
a bal oldali dotba, a jobb oldalibdl kialagutazik egy a nyelébe, majd pedig a bal olda-
libdl egy at a jobb oldaliba. Fontos, hogy a transzportciklusok végallapota meg kell
egyezzen a kiindulasi allapottal, hiszen pont ez jelenti azt, hogy egy elektron haladt
at a rendszeren. Ezek a transzportciklusok a toltésstabilitasi diagram azon pontjai,
ahol harom tartomany talalkozik, vagyis a pirossal, illetve feketével jel6lt pontok,
ezekben varhatunk aramot. Nevezziik ezeket dsszefoglaldé néven csomdpontoknak.
Egy altalam irt Mathematica programkod segitségével tetszéleges degeneracio ese-
tén egzaktul ki tudtam szamitani a csomdpontokban folyd aramerdsségértékeket egy
jellegében az egyszeres dotok elméletét leird rataegyenlet-rendszerhez nagyon ha-
sonlo egyenletrendszer megoldasaként.

T
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8. dbra: Toltésstabilitasi diagram hiaromszoros degeneracié estén.
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Kideriilt, hogy a csomopontoknak csak egy része harmaspont, vagyis olyan pont,
melyben nemzérus aram folyik, ezek a toltésstabilitasi diagram pirossal jeldlt pont-
jai. A feketékben folyd aram erdssége zérus az in. Pauli-blokad jelensége miatt.
Ennek megértéséhez vegyiik észre, hogy a fekete pontokra vonatkozoan €,<g,, azaz
a jobb oldali nivdo mélyebben van, mint a bal oldali, igy konnyen lehet, hogy egy
ujabb elektron alagutazasa a bal oldali dotbol a jobb oldaliba nem megy végbe, hi-
szen olyan szimmetria sajatallapotban 1évo elektron alagutazna at, mely mar van a
jobb oldali dotbeli vizsgalt egyelektron nivon, igy ez a folyamat a Pauli-elv miatt
nem mehet végbe (1d. 9. dbra). Fontos még megjegyezni, hogy az egyszeres dotok
elméletében vizsgalt Coulomb-blokad is felfedezhetd a toltésstabilitasi diagramon,
mégpedig a tartomanyok belsejében, a hataroktol tavol. Itt az optimalis toltéskonfi-
guracioban 1évé elektronok Coulomb-potencialis energiaja és a tartomanyok belse-
jében 1évo on-site energiak nem tudnak rezonans allapotokat meghatarozni.

<

Forras
99 Nyeld

9. abra: Pauli-blokad szemléletes magyarazata.

Osszefoglalis

Kutatasunk soran elméletileg vizsgaltuk egy-, illetve kétszeres kvantumdot rend-
szerek transzportfolyamatait ratacgyenlet-formalizmus keretében. Az irodalomban
eddig meglévo (konkrét degeneraciora kimondott) elméletet altalanositottuk tetszo-
leges degeneracid esetére egyszeres kvantumdotok transzportszamolasanak terén.
A stacionarius aramerdsség €s aramzaj analizise mellett az egyszeres dotok elméle-
tében a rendszerre jellemz6 vezetdképesség vizsgalatat is elvégeztiik. Az egyszeres
dotokra kapott eredményeinket alkalmaztuk a 3- és 6-szoros degeneraciok esetére,
melyek néhany rétegli atmenetifém-dikalkogenid rendszerekre jellemzok. Ezen tal
altalanositottuk az elméletet tetsz6leges degeneracioval rendelkezo kettds kvantum-
dotokra, ahol a toltésstabilitasi diagram segitségével zérus homérsékleten kiszami-
tottuk a harmaspontokban foly6 aramerdsség- értékeket.
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Kitekintés

Kutatdsom folytatdsaként a tetszéleges degeneracioval rendelkezdé kettds dotok
véges homérsékletli analizisét kivanom elvégezni. A toltésstabilitasi diagram har-
maspontjai varhatéan elkenddnek, igy mar a paramétertér miden pontjaban mér-
hetiink nemzérus, de sok helyen elhanyagolhato értékii, aramot. Az aramerdsséget
megado feliilet meghatarozasa utan kdnnyedén szdrmaztathatjuk a vezetOképességet
megado feliiletet is.
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Investigation of the transport effects of MoS, based quantum dots with degen-
erated energy levels

TaMAS PAHOKI

The theory of electron transport processes taking place in mesoscopic systems, which
we have examined, can be investigated with the so-called rate equation formalism.
This allows us to theoretically test the quantum dots’ transport processes which are
defined on a few-layer transition-metal dichalcogenide (e.g. MoS,) systems. In such
systems, quantum dots’ energy levels have three-fold degeneracy, the behaviour of
electrons can be described by a three-fold symmetry which is rare in solid-state
physics, resulting an interesting and novel behaviour in the transport processes.

We have analytically examined the transport processes of single quantum
dots controlled by the so-called Coulomb blockade with the help of rate equations,
while the degeneracy of the energy level is 3- or m-fold. We have determined the
dependency of system-specific quantities (transport current, current noise and con-
ductivity) on the external parameters. As a next step, we examined the transport
properties of double quantum dots in the case when the degeneracy of the energy
levels is m-fold. In addition to determining the optimal charge configuration, we
also analyzed the effects in the transport current due to the so-called Pauli blockade.
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