Streszczenie

W ostatnich latach dwuwymiarowe (ang. two-dimensional (2D)) krysztaly van der Waalsa, takie
jak dwuwarstwa grafenu (ang. bilayer graphene (BLG)) oraz dichalkogenki metali przej$ciowych (ang.
transition metal dichalcogenides (TMDCs)), ukazaly sie jako obiecujace platformy do badania nowych
zjawisk fizycznych w skali atomowej. Dziegki unikalnym wlasciwosciom elektronicznym, optycznym i
mechanicznym materiaty te oferuja istotny potencjal dla rozwoju technologii kwantowych. Jednym z
kluczowych, cho¢ wciaz nie do konca poznanych aspektéw tych materialéw, sa efekty wielocialowe — a w
szczegblnosci ich wplyw na odpowiedzZ optyczna. Niniejsza rozprawa rozwija i rozszerza teoretyczne mozli-
wosci modelowania oddziatywan elektron—elektron w materiatach dwuwymiarowych, koncentrujac si¢ na
formowaniu i ewolucji neutralnych oraz naladowanych komplekséw ekscytonowych w dwuwymiarowych
gazach elektronowych.

W pierwszej czesci pracy analizowane sa wlasciwosci optyczne kropki kwantowej opartej na dwuwarst-
wie grafenu z niezerowa przerwa energetyczna indukowana zewnetrznym polem elektrycznym. Takie pole
przeksztalca BLG w polprzewodnik o regulowanej przerwie energetycznej, umozliwiajac jednoczesnie
uwiezienie elektronéw i dziur w potencjale generowanym przez boczne elektrody. BLG modelowany jest
7z wykorzystaniem atomistycznego podejécia — przyblizenia ciasnego wiazania (ang. tight-binding (TB))
— co pozwala na analize struktur zawierajacych ponad milion atoméw. Nastepnie obliczane sa elementy
macierzowe oddzialywan kulombowskich oraz energie wlasne standéw elektronowych i dziurowych, a takze
rozwiazywane jest réwnanie Bethe-Salpetera (ang. Bethe-Salpeter equation (BSE)) zaréwno dla ekscy-
tonéw neutralnych, jak i naladowanych (trionéw). Otrzymane widma emisji i absorpcji pozwalaja na
szczegblowa analize odpowiedzi optycznej. Pokazano, ze ekscytony w takich uktadach istotnie réznia sie
od tych znanych z konwencjonalnych poétprzewodnikowych kropek kwantowych — ich energie mozna pre-
cyzyjnie modulowaé za pomocg pola elektrycznego w zakresie od terahercéw po dalekg podczerwien. Za-
chowanie spinu, doliny i orbitalnego momentu pedu prowadzi do struktury subtelnej ekscytonéw, w ktorej
pojawia sie pasmo ciemnych stanéw niskoenergetycznych. Przeanalizowano rowniez ekscytony natad-
owane ujemnie, ktére — w odroéznieniu od trionéw w konwencjonalnych pélprzewodnikach — wykazuja
zlozona strukture subtelna. Ponadto pokazano istnienie jasnych standéw niskoenergetycznych w widmie
emisji oraz zaproponowano metode identyfikacji struktury subtelnej poprzez analize zmian widm emisji
w funkcji temperatury.

W kolejnej czesci rozprawy zbadano zachowanie kompleksow ekscytonowych w monowarstwach TMDCs
pod wplywem silnych pdl magnetycznych, ze szczegdlnym uwzglednieniem wplywu gestosci tadunku i
sity pola na formowanie sie oraz wlasciwosci magnetoekscytonéw. Monowarstwy TMDCs, dzieki sil-
nemu sprzezeniu spin—orbita, ztamanej symetrii inwersyjnej oraz prostej przerwie energetycznej w zakre-
sie $wiatta widzialnego, stanowia wyjatkowa platforme do badania efektéw wielocialowych. Silne pole
magnetyczne prowadzi do formowania dyskretnych pozioméw Landaua oraz do spinowego i dolinowego
rozszczepienia Zeemana, co znaczaco modyfikuje oddzialywania swiatlo—materia i wplywa na odpowiedz
optyczna materiatlu. Struktura elektronowa badanych monowarstw zostala najpierw wyznaczona meto-
dami ab initio, a nastepnie wykorzystana do parametryzacji modelu uwzgledniajacego zaréwno oddzi-
alywania spin-orbita, jak i efekty pola magnetycznego. Odpowiedz optyczna wyznaczana jest poprzez

rozwiazanie rownania Bethe-Salpetera dla magnetoekscytonéw — zwigzanych stanéw elektron-dziura



powstajacych pod wplywem pola magnetycznego. W szczegdlnosci analizowano wplyw gestosci tadunku
oraz natezenia pola magnetycznego na spektrum ekscytonowe. Uzyskane wyniki podkreslaja istotna role
efektow wielocialowych w przejéciach optycznych w monowarstwach TMDCs w silnych polach magnety-
cznych.

W ostatniej czesci pracy przeanalizowano wlasciwosci elektronowe heterostruktury MoSes/WSes, ze
szczegbdlnym uwzglednieniem wplywu pola elektrycznego prostopadlego do warstw na oddzialywania
miedzywarstwowe oraz charakter pasm energetycznych. Obliczenia ab initio wykazaly, ze badana het-
erostruktura jest typu II, z minimami pasma przewodnictwa w punktach K i () oraz maksimami pasma
walencyjnego w punktach K iI" strefy Brillouina. Analiza funkcji falowych Kohn-Shama pozwolita okreslié¢
wklady warstwowe, spinowe oraz orbitalne do struktury pasmowej. Na podstawie tych wynikéw skon-
struowano model ciasnego wiazania, ktéry umozliwia doktadny opis oddzialywan miedzywarstwowych.
Zbadano wplyw pola elektrycznego na potozenie ekstreméw dolinowych, co daje mozliwos¢ ich kon-
trolowanej manipulacji. Przeanalizowano réwniez wlasciwosci kropki kwantowej utworzonej w tej het-
erostrukturze, ze szczegbdlnym uwzglednieniem wplywu pola na widmo energetyczne. Wyniki wskazuja, ze
odpowiednia modulacja pola elektrycznego umozliwia selektywna kontrole dolinowego charakteru stanow
kropki, prowadzac do ich lokalizacji w dolinach K lub @, co odzwierciedla sie w degeneracjach ener-
getycznych i charakterze funkcji falowych. Przedstawione podejscie otwiera nowe mozliwosci sterowania
przejsciami optycznymi w heterostrukturach materiatow dwuwymiarowych.

Niniejsza rozprawa wnosi istotny wklad w zrozumienie wlasciwosci optycznych materialéw dwuwymi-
arowych, oferujac szczegotowy opis teoretyczny efektéw wielociatlowych w ekscytonach i trionach. Uzyskane
wyniki pokazuja, ze mozliwe jest precyzyjne sterowanie stanami ekscytonowymi za pomoca pél elek-
trycznych i magnetycznych, oddzialywan miedzywarstwowych oraz dolinowych. Wnioski plynace z tej
analizy tworza podstawy dla przyszlych zastosowan w zakresie nowoczesnych urzadzen optoelektron-
icznych i technologii kwantowych — w tym tranzystoréw ekscytonowych, wydajnych zrédel swiatta czy
skalowalnych platform do przetwarzania informacji kwantowej. Zrozumienie skorelowanych stanéow w
materiatach niskowymiarowych przyczynia sie do poglebienia wiedzy z zakresu fizyki podstawowej oraz

dostarcza narzedzi do projektowania nowych materialéw i technologii fotonowych.



