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ABSTRACT

In this work the projector - operator memory function formalism is used in order to study
the transport properties in semiconductor heterostructures which exhibits conductor channels
with effective dimension lower than the usual iri-dimensional case. It is treated, with especial
enphasis, in the case of the contribution to the transport relaxation time of the electron gas,
due to scattering by phonons, as a function of the temperature. At first time, a systematic
study of the influence of the effective dimension of the phonon system acting on the electron
gas is performed. This dimensional effect 15 also studied on the transport under the action of a
strong magnetic field, especially the cyclotron resonance and the magnetophonon conductivity
absorption spectrum. Finally, it is obtained the renormalization of the relaxation time due fo
phonons at the presence of a magnetic field, by impurities scatiering. It is performed through
vertex corrections on the force - force correlation function giving rise a diffusive pole in the
electron gas polarization function. Thus, the study on the transport properties of low dimension
electron gas systems is completed, regarding the contribution of the scatiering by phonons at

the weak localization regime.



RESUMO

Neste trabalho é utilizado o formalismo de Fun¢io Meméria - Operador de Projegdo para
o estudo das propriedades de transporte em heleroestruturas semicondutoras gue apresentem
canais condutores com dimensio efetiva inferior ac caso usual tridimensional. E tratada, com
énfase especial, a contribuigdo do espalhamento por {Gnons no tempo de relaxagao de transporte
do gis de elétrons em fungiio da temperatura do banho térmico. Pela primeira vez ¢ feito
um estudo sistemiatico da influéncia da dimensionalidade efetiva do sistema de fénons agindo
sobre o gds de elétrons. E também estudado o efeito desta dimensionalidade no transporte
sob acio de campo magnético forte, em especial ra ressonincia cicloirénica e no espectro de
absorcao da magnetocondutividade. Finalmente, é obtido o resultado da renormalizacio do
tempo de relaxagio devido a fonons na presenga de campo magnético forte por espalhamento
via impurezas. Isto é feito através de corregbes de vértice na fungao de correlagio forga-forca que
dao origem a um polo difusivo na fungio de polarizagéo do gas de elétrons. Assim, completa-se
o estudo de transporte do gés de elétrons de baixa dimensionalidade com a contribuigdo do

espalhamento por fonons no regime de localizagdo fraca.
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INTRODUGAOQ

O desenvolvimento da Fisica de materiais semicondutores de baixa dimensionalidade, i.e.,
sistemas caTacterizados por um gds de elétrons de dimensio efetiva dois, um ou zero , por
exemplo, Pogos Quanticos, Fios Quéanticos e Pontos Quénticos, tem sido alvo de grande interesse
nas dltimas duas décadas. Desde a fabricagio dos primeiros dispositivos de jungéo p-n de Si e
Ce até as mais elaboradas heterojungdes envolvendo diferentes materiais semicondutores , por
exemplo, GaAlAs/GaAs, tem havido uma grande demanda desses materiais para aplicagoes de
uso tecnolégico, tal como na fabricagdo de dispositivos sensores de temperatura e de pressao.
Grande parte do avango desta drea tornou-se possivel devido ao desenvolvimento de técnicas
refinadas de crescimento de cristais de alta qualidade com relagao a pureza e composigao. Dentre

estas técnicas podemos citar a epitaxia por feixe molecular (MBE) (1, 2) e a deposicdo de vapor

liquido organometdlico (MOCVD) (3).

Do ponto de vista tedrico, a Fisica do Estado Sélido tem se desenvolvido bastante através da
utilizacio da teoria de Muitos-Corpos na solugdo de inimeros problemas. O sucesso na descrigao
de virios fendmenos, tais como a supercondutividade e a superfluidez, entre outros, permite-nos
estender a utilizaczo das técnicas da teoria de Muitos-Corpos de forma quantitativa e com grande
precisio para descrever as propriedades de transporte em sistemas semicondutores de baixa
dimensionalidade. Nesse sentido, utilizaremos nesse trabalho de tese uma técnica alternativa da
teoria de Muitos-Corpos chamada Fungio Memédria, ao invés de usarmos a tradicional equagao

de transporte de Boltzmann (4,6) . O formalismo da Fungio Meméria (FM) teve, no passado,
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sua aplicagdo voltada para processos hidrodinamicos (6}, sendo introduzida no formalismo de
operador de projecio por Zwanzig (7) e Mori (8). Nos dias de hoje sua aplicagio tem sido
amplamente estendida & Fisica do Estado Sélido, e particularmente as propriedades quanticas de
transporte de elétrons em sistemas que apresentain quebra de simetrias, por exemplo , sistemas
sob a agdo de campo magnético externo muito forte, onde a utilizacdo da equagio de Boltzmann
nao se aplica. Além disso, a Fungio Memdria, representando o papel de uma ”self-energy” em
um propagador de muitas particulas, apresenta um comportamento bastante regular em fungéo
da frequéncia e do vetor de onda, em contraste com algumas possiveis violagoes na equagao de

Boltzmann num intervalo completo de frequéncias.

Neste trabalho, estamos interessados no estudo das propriedades estiticas e dinamicas de
transporte eletrénico em sistemas caracterizados por um gés de elétrons de dimensao n, (n=1,2},
interagindo com fénons longitudinais acisticos e/ou 6pticos de dimensao n, isto é, avaliamos o
efeito de dimensionalidade na interagao elétron-fonon. Tratamos a interacio elétron-fonon dentro
do formalismo de FM e de operador de proje¢ao em termos da fungéo de correlagao forga-forga,
na aproximagio de ordem zero, ou seja, tratando o propagador de fonons e a funcdo de cor-
relacio densidade-densidade de elétrons como um sistema de fonons livres e gas de elétrons
nao-interagentes, respectivamente. Além disso, como os resultados experimentais sao sempre
realizados & temperatura finita realizamos nossos cilculos fazendo uso do formalismo de temper-
atura finita de Matsubara. A técnica de Matsubara associada & fungdes de Green retardadas,
ou seja, ligada diretamente as grandezas fisicas mensurdveis, ¢ um metodo direto de se calcular
as quantidades que podem ser comparadas com os experimentos. Desta maneira, podemos de-
screver, em nossos cdlculos, a dependéncia com & temperatura de vérias grandezas do sistema,
por exemplo, condutividade ”d.c.”, mobilidade eletrénica, magnetocondutividade, ressonéncia
ciclotrénica, massa do polaron etc., e compara-las sempre que possivel com os resultados exper-

imentais disponiveis.

Esta tese apresenta em seu Capitulo 1, uma descrigio geral a respeito do formalismo de
Fungio Memdria e de sua relagio com as propriedades de transporte, estdticas e dindmicas,
obtidas a partir da expressio de Kubo para o tensor condutividade e da evolugdo temporal
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da funcio de correlacio corrente-corrente. A introdugdo da téenica de operador de projegao
permite-nos descrever a FM em termos da fungao de correlagio retardada forga-forga e do po-
tencial de interagao elétron-fénon no formalismo de temperatura finita de Matsubara. Neste
mesmo capitulo, obtemos ainda o tempo de relaxagiao do gas de elétrons, via FM, em termos
da constante dielétrica e comparamos com o resultado da equacio de Boltzmann. No Capitulo
2, aplicamos o formalismo da FM & vérios sistemas eletrénicos, por exemplo, metais, pogos
quanticos, fios quanticos e condutores orgénicos quase-unidimensionais, a fim de discutir a de-
pendencia com a temperatura das propriedades de transporte nesses sistemas e comparamos com
os resultados de modelos anteriores e com os dados experimentais existentes na literatura. Além
disso, investigamos o efeito da dimensionalidade da interagio elétron-fonon e suas implicagoes

nos processos de condugao eletronica.

O Capitulo 3 é dedicado a0 estudo da ressonancia ciclotrénica em um gds de elétrons bidi-
mensionais sob a acdo de um forte campo magnético externo, interagindo com fénons superficiais
aclsticos. Verificamos uma peculiar estrutura da FM, em funcdo da frequéncia, associada as
possiveis transicoes entre os diferentes niveis de Landau. Discutimos o comportamento da mag-
netocondutividade em funcio da temperatura e do campo magnético e sugerimos ainda, uma
explicagio para o aparecimento dos miltiplos picos ressonantes, verificados experimentalmente,

no espectro de absorgdo/emissio magnetocondutividade devido a {6nons.

No Capitulo 4, discutimos o espectro magneto-6ptico de absorcao de um gas de elétrons
bidimensional interagindo com {6nons superficiais 6pticos, usando o método de Fungao Memoria.
Efetuamos uma renormalizagio no propagador de elétrons, em termos de simples correcoes de
vértices devido a espalhamento por impurezas, o que d4 origem a um comportamento difusivo
na funcio resposta densidade-densidade de elétrons, i.e., na Fungao de Polarizagio. Verificamos
que a existéncia de um efeito de difusio numa interagao elétron-fénon LO sob a agao de um
campo magnético forte, é responsdvel por remover divergéncias na Fungdo Memédria, que nao siao
verificadas experimentalmente, e por um alargamento no espectro de absorgio magneto-dptico,

verificado em termos do tempo de relaxagao do sistema.

Finalmente, no Capitulo 5 fazemos um comentario geral dos pontos basicos discutidos nesta
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tese e um breve resumo dos principais resultados obtidos e respectivas conclusoes. Além disso,
fazemos uma breve discussdo a respeito da viabilidade de se aplicar o formalismo de Funcao
Memdria de modo a se obter outras propriedades que nio sejam as de transporte, por exemplo,
no calculo da energia resonante 4- em terras raras leves, ou a sistemas mais complexos onde
aproximacdes de ordens superiores na Fungdo Memodria se fagam necessarias e ainda uma breve

discussao a respeito da interagio elétron-fonon em sistemas com confinamento de fénons.



CAPITULO 1

Neste capitulo apresentamos uma técnica alternativa da teoria de Muitos-Corpos, a fim de
calcular a evolugiio temporal das funcoes de correlagio, chamada de Func¢io Memédria, (FM),
e que descreve o quanto os valores passados de uma propriedade dindmica, A(?), infuenciam
sua variagao temporal no presente. O edlculo das propriedades de transporte é descrito no
formalismo da FM a partir da expressdo da equagio de Kubo em termos da funcao de correlagao
corrente-corrente. No que concerne o método, a FM apresenta algumas vantagens em relagio a
outras técnicas existentes na literarura, tais como, equagdo de transporte de Boltzmann (4, 5) e
expansoes diagramdticas (9), por funcionar nos casos onde tanto uma quanto a outra apresentam
sérias dificuldades nos célculos, como por exemplo, em sistemnas de spin. Particularmente, no
formalismo da FM nenhum esforgo extra se faz necessirio de modo a se obter os coeficientes
de transporte para todo o regime de frequéncia, desde que a F'M é em geral uma funcéo bem
comportada da frequéncia e do vetor de onda. Consequentemente o uso do formalismo da FM se
mostra de especial importincia a determinados sistemas onde possiveis violagbes na equacao de
Boltzmann sio esperadas, por exemplo, condutividades nao-Drudeanas, ou onde somatorios de
séries divergentes devao ser efetuados quando do uso de expansdes diagramdticas. Além disso,
simples aproximacoes na Fun¢io Memoria geram resultados bastante compativels com os dados
experimentais, além de permitir sua extensao de modo a descrever situagdes mais complexas
(10), o que torna o método um instrumento mateméatico muito 1til e eficiente na descricio de

problemas de Muitos-Corpos. Grande parte desses aspectos foram discutidos, por exemplo, por
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Gotze and Wolile (11,12), os quais demostraram, em particular, que no caso da condutividade
num modelo jellium, a mais simples aproximacao na FM reproduz, no limite estdtico, a solugio

variacional de ordem- zero da equacgio de Boltzmann.

1.1 - Fungdo de Correlagido € Férmula de Kubo

A evolugio temporal das funcbes de correlagdo s2o de grande importancia na compreensiao
de como os sistemas fisicos respondem a excitacdes externas numa aproximacio linear. i.e.,
teoria da resposta linear. De outra forma, isto significa que as fun¢ées de correlagio constituem
nma maneira concisa de expressar a dinamica das propriedades do sistemna e de suas futuactes
espontianeas em torno do equilibrio durante um intervalo de tempo. Definimos a auto-funcao de

correlagao, C'44(1), para a propriedade dindmica A, como sendo
Caal(t) =< A(t) | A(0) >, (1.1.1)

onde o produto escalar enire duas grandezas é definido como :

<A|B>=p"! /Oﬂd)\< At B(ixy> ,B8=(kgT)}, (1.1.2)
onde T representa a temperatura e kg é a constante de Boltzmann.

A resposta de um sistema a uma especifica perturbacdo externa estd diretamente rela-
cionada a uma fungéo de correlagao ; consequentemente varios experimentos tém sido realizados
de modo a determinar especificas funcgoes de correlagio. Apresentamos, na tabela 1, alguns exem-
plos de experimentos e suas respectivas fungoes de correlagao, majores detalhes ver refs.(13, 14).
Nesse trabalho, estamos interessados na determinagio das propriedades eletrénicas de trans-
porte, estiticas e dindmicas, em termos de um "kernel”, (carogo), de relaxacao, i.e., Fungao

Meméria, M (w). Introduzimos inicialmente a expressac de Kubo (15) para o tensor condutivi-

dade,

i

neet i [ iwt
Oup(w) = buy + E/ dt Q. .(1) ™, (1.1.3)

wi
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onde 1, ¢ a massa efetivi do elétron, n, ¢ o ntmero (densidade) de portadores de carga —e e
Qonlt) ¢ a fungao de Green retardada associada a fungao de corrdagao densidade de corrente,
J(t), definida por :
. v
Quult) = =1 0() <[J(1), 1. ]>, (1.1.4)
na equagho acima O(t) representa a fungao degrau de lleaviside, isto ¢, ©(¢)=1sc > 0 ¢ O(t)

= () se { < 0, enquanto v, u se referem as coordenadas cartesianas.

e —_ m—— — —vn—

i

Lxperimento Quantidade Dindmica Ingio de Correlagio

Cueficiente de Difusio V ; velocidade do C.M. <V(O)Iv(o) >

da molécula alvo, |

b -

{  Absor¢do lufravermelha  u ; velor unitdrio na direcio < u(f)|u(0) > !

: do dipolo molecular,

!i Tempo de Relaxagao J jomento angular em < JON(0) >

% de Rotagao de Spin torno do C.M. molecular.

[

| NMR M, ; componente-v da < M,(£)]M.(0) >

magnetizagio du sistena.

Tabela 1 - {lclagio entre a quantidade dindmica obtidu via experimento e a respecliva fungdo

de correlugdo

Introduzindo a fungio espectral }" (¢) em termos da fungio de correlagiao densidade-

densidade de corrente

2
ms .
sz(t) = ;2;75 < [Jv(t) 3 J#‘.O)] Zeqs (1']'5)
tal que,
AN (1.1.6)
Qu = —2 . (t) x..,. (1), A

onde < ... > representa wmna média no equilibrio termodinimico,

A fungio espectral x”(w) é dada pela descontinuidade através do eixo real,
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Vw£410%) = 2w} £ " (w), (1.1.7)

onde x'{w) e x"{w) representam, respectivamente, a parte real e a parte imaginéria da fungao

espectral. Definindo a transformada de Laplace de y,.,(1) como

x(z) = 2t / dtx"(t), Im z > 0, (1.1.8)
1]

e substituindo na eq.(1.1.3), obtemos para a condutividade

inee’ ie? ]
ouu(z) = z; bvp — —— Xva(2); (2= w+1i07), (1.1.9)
€ €

Em seguida definimos a fung¢ao de correlagdo momento-momento,

Me

Coult) =< 7o) | 7u(0) >, 7, = =1, (1.1.10)

tal que, fazendo uso da defini¢io do produto escalar, eq.(1.1.2), e do teorema flutuagao-dissipagao
(vide Apéndice A.l) obtemos uma relagdo entre a transformada de Laplace C,.(z) e a funcdo

espectral x,,(z) dada por

Coulz) = (i)™ . IC)N (1.1.11)

oo w(w—2)’

e desde que, (vide Apéndice A.2),

qu(z):/ dw X”“(w), (1.1.12)

e T {w—2)

podemos escrever,

~1

Cunl2) = =12 enl2) = x0ulO)) (1.1.13)
ou ainda,

Xou(2) = if2 Cop(2) + Xxuul(0), (1.1.14)

onde x{0) representa o limite estdtico de x(z). Aplicando a equagdo acima na expressio da

condutividade, eq.(1.1.9), e assumindo acondi¢do de contérno de que o sistema é um condutor
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normal, isto é, a condutividade permanece finita conforme z -— 0, obtemos
Xop = Xop(0) = nemeby . (1.1.15)

e finalmente, podemos escrever a condutividade ou a resistividade, p = ¢7!, em termos da

fungédo de correlacao momento-momento

_ €8

oou(z) = L

wul2), (1.1.16)

No que se segue, a funcio de correlagio na eq.(1.1.16) é obtida em termos da FM operador

de projegao.

1.2 - Fungao Memdria e Técnica de Operador de Projecao

A funcio de correlagao estd diretamente relacionada a Func¢ao Memoéria através da seguinte

equagao matricial (6),(vide Apéndice A.3)

Cz) = if7 Y=l - Q4 M(2)] %, (1.2.1)

Na expressio acima, o simbolo til significa uma matriz, com {} representando a matriz de
frequéncias ressonantes, tal que, para os casos onde hé simetria de inversio temporal, tem-se
) = 0. Usamos M(z) de modo a representar a chamada Fungdo Memédria, que obedece as
seguintes relagoes de simetria :

Mjp(z) = MV#(Z*)a (1.2.2)

M, ()= -M,(-2), (1.2.3)
Além disso, a matriz FM também pode ser representada por uma integral espectral do tipo

da eq.(1.1.8), uma vez que
M(w+i01) = M'(w) + i M"(w), (1.24)
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Mi(w)e M"(u) sendo respectivamente a parte real e a parte imaginaria da FM, e que apresentam

as seguintes propriedades,

M'(w) = —M'(—w), (1.2.5.a)
M (w) = M"(—w), (1.2.5.5)

Introduzimos o operador de proje¢ao P em termos da varidvel momento, m,(1), (vide

Apéndice A3) :

P = Zlm > Bxun < Tl (1.2.6)
v

A partir dos reultados obtidos nos Apéndices A.3 e A.4, podemos escrever os elementos de

matriz de & e M(2) da seguinte forma
‘Qv,u =i < fr,,‘?l'” > Xop = < [‘KV,TF#I Zeq Xvps (127)

M, (2) =if < 7,1Q ﬁia

Qlfry >, : (1.2.8)

Na expressio acima L é o operador Liouvilleano, LA = [H , Al e Q é definido como sendo
Q = 1 —~ P. Nota-se, como veremos nos capitulos que se seguem, que sistemas onde verificam-se
auséncias de interagbes dependentes de spin ou de campo magnético, Q é nulo, caracterizando
uma assinatura da simetria de inversao temporal do sistema. Além do mais, Q representa o
valor da "self-energy” no limite de frequéncia infinita, isto é, z — oo, desde que M{z) — 0 nesse
limite. Nesse sentido, Q corresponde a parte Hartree-Fock da "self-energy” na teoria de fungio

de Green (6).

Expandindo o operador (z — QLQ)™! na eq.(1.2.8), obtemos

1 oL 1 1 oLo? :
~—otg = ; 14 QLQ+ 5 QLQ’LQ + .} |i, >

7 >, (1.29)



onde 7, ¢ a componente g da forga generalizada agindo sobre o gas de elétrons e usamos o fato
de que Q° = Q e Q|%, >= |f, >, (vide Apéndice A.4). Introduzindo o resultado da eq.(1.2.9)

na expressao da FM, obtemos a seguinte equagio integral

13 o

TleTMe 0

M, (z) = dt et < i, le7HW 1, > (1.2.10)

A eq.(1.2.10) ¢ vilida para qualquer processo de espalhamento para os elétrons, e.g., in-
teragao elétron-fonon, espalhamento por impurezas, sendo que no caso de potencial dependente
de spin algumas alteragdes se facam necessarias. Por outro lado, a presenca do operador ¢ ~#QL
torna impossivel calcular-se M,, exatamente. Dentro das vdrias possibilidades que existem,
a aproximagio mais simples e usual e a qual trataremos ao longo deste trabalho, consiste na

suposicdo que a dindmica da forca generalizada é governada pelo Liouvilleano completo:

< 7, |e” M x < w e = <A, (1), (1.2.11)

o que significa que fazendo uso da expansiao

t
e~iQL _ o—i(L-PL) o itk _ i/ dtr e” "V PL L (1.2.12)
0

vemos que tal aproximagio consiste em desprezar o termo integral na equagao acima, ou seja,
desprezar os termos em < 7,{(1)|P. Desse modo, obtemos uma expressao da FM dada por

s

TteMie

MO (2) =

o
/ dt €7t < 7, (1|7, >, (1.2.13)
0

Definindo a fungao de correlagio (retardada) forga-forga como sendo,

Il (w) = —i [O Ot) < [7,(1), T,(0)] > ™ dt, (1.2.14)

podemos escrever, de maneira andloga aos resultados obtidos anteriormente via eqs.(1.1.4),
(1.1.5) e (1.1.13), uma expressdo para a Funcao Meméria, numa aproximagao de ordem zero,

em termos da fungdo de correlagio (retardada) for¢a-forga :
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_ 1
ey — e TR R Tt R
M, (w) = — w[ I, (w) ~ II,,(0) ], (1.2.15)
As egs.(1.1.16), (1.2.1), {1.2.14) e (1.2.15) se constituem nas ferramentas fundamentais para o
calculo das propriedades de transporte no formalismo de Fun¢ao Memdria, independente do tipo

de espalhamento sofrido pelo gas de elétrons. Na segdo que se segue, discutimos o caso especifico

de espalhamento por fonons.

1.3 - Interagao eléiron - fonon

A interacao eléiron- fénon é um dos importantes topicos na teoria de Muitos-Corpos. Em
particular, os elétrons nos materiais metélicos, isto €, aqueles elétrons proximos a superficie de
Fermi , tém seus movimentos fortemente influenciados por fénons. Nesse sentido, muitos exper-
imentos de propriedades de transporte que envolvem esses elétrons, sao diretamente afetados
por espalhamentos por {énons, sejam estes de natureza acusticos ou &pticos. Desde o trabalho
de Holstein, (16), com base na teoria da resposta linear, sabe-se que um metal puro ideal a tem-
peratura zero, exibe o desaparecimento da resistividade elétrica no limite estatico, enquanto que
valores finitos da resistividade sao obtidos para freqéncias finitas, como consequéncia direta da
interagio elétron-fonon. Contudo, na presenca de um campo elétrico finito esta contribuigao dos
fonons para a resistividade nao desaparece mesmo para T = 0 (17). Neste sentido, esperamos
que o método de Fancho Memoria, dependente da frequéncia, seja min poderoso instrumento
matematico para descrever sistemas sob interagdo elétron-fonon.

Introduzimos a hamiltoniana, em segunda quantizacdo, que descreve um sistema formado
por elétrons interagindo com fénons, escrito em relagdo ao centro de massa (CM) e das coorde-

nadas relativas (17),

H=YEcheg + Y hwoalas + Ho + 3 D@k, cp Az TR, (1.3.1)
P 7

kg
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onde c};(al_), cylag) sao, respeclivamente, os operadores de criagao e de destruigdo de elétrons
{fonons) com momento E(Ej) . I, é o termo devido a interagao elétron-cléiron e que contém
apenas coordenadas relativas. O ultimo termo da eq.(1.3.1), U{{), representa o potencial de
interagdo elétron-fonon, sendo : D(§) o acoplamento elétron-fonon, wy a frequéncia dos fonons,
Ay =(a;+ ai_-) é o operador de {6nons, enquanto, R representa a posicio do CM.

A componente-v da forca generalizada, devido ao espalhamento elétron-{fénon, agindo sobre

o CM pode ser escrita como sendo:

U= =2 U@ = =i 0 D@ o(@) Az ™7, (132)

onde p(q) é a transformada de Fourier do operador densidade de elétrons,

@) =3 ek, o (1.33)
E
e R, representa as coordenadas cartestanas (x,y,z) do CM.

Desta forma, temos que a expressio da fungao de correlagao (retardada) forga-forga passa

a ser definida em termos do potencial de interacido elétron-fénon, via eq.(1.3.2),

Hfﬁ('w) = —% /000 0(t) < [U,(t), U.(0)] > ™t dt, (1.34)

Nosso presente objetivo é o de calcular a FM "self-energy” em termos da funcao de correlagao
retardada IIf, (w), fazendo uso da eq.(1.2.15), para um gds de elétrons espalhados por fonons.
Nesse sentido, é conveniente introduzirmos o formalismo de temperatura finita para tratarmos

o efeito de temperatura nas propriedades de transporte desses sistemas.

1.4 - Formalismo de temperatura finita: representagao de Matsubara

O formalismo de temperatura finita , originariamente introduzido por Matsubara (18) ,

revela-se um método bastante simples e de grande utilidade no cdlculo de propriedades de trans-
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porte, pelo fato de ser um maneira direta de se calcular quantidades fisicas que podem ser
comparadas com os experimentos. As fungoes de Green definidas no formalismo de temperatura
finita de Matsubara sdo praticamente idénticas, na forma, a aquelas discutidas para T = 0,
exceto, pela introdugio do conceito de tempos e frequéncias complexas. As fungdes de Matsub-
ara, ou seja, as funcoes de frequéncias complexas iw,, sdo facilmente transformadas em fungdes
de correlacao retardas, através de um procedimento conhecido por continuagio analitica, que
representa a substitui¢io de iw, por w + 6, onde § é uma grandeza infinitesimal. Este sim-
ples procedimento permite descrever nossos cdlculos em termos de fungoes retardadas, as quais
representam quantidades fisicas mensurdveis.

No formalismo de Matsubara o tempo se torna uma quantidade complexa que é usualmente
denotado por 7, (7 = it) , tal que as fungbes de Green sejam fungoes de r no dominio: ~§ <

7 < 3. Definimos, a funcao de Green de um elétron no formalismo de Matsubara, como sendo

G r—11) = — < Tr e5(r) ch(r1) >, (1.4.1)

onde o fator 7, é um operador de ordenamento temporal 7, que rearranja os operadores com
tempos 7, em ordem decrescente, da esquerda para a direita e c:[)- e ¢y sao respectivamente, os
operadores de criagdo e de destrui¢ao de elétrons com mento p.

Desde que a funcao de Green seja fungio apenas da diferenga 7 — 7/, ndo ha necessidade
de mantermos duas varidvels de tempo, consequentemente, podemos eliminar uma das varidveis
tempo, sem perda de generalidade, e redefinir a fungao de Green de um elétron no intervalo de

-3 <1 <), como:

G(F,) = ~ < Ty cxr) ch(0) >, (1.42)

além disso, de uma forma em geral, as fungoes de Matsubara podem ser expandidas em séries

de Fourier do tipo:
B :
F(p,1w,) = / dr F(g,7) e, (1.4.3a)
0

F(5,7) = %Ze“*w F(F,5wn), (1.4.30)

TL
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mantendo-se em mente que as frequéncias complexas sao sempre grandezas discretas.
Definimos entao, a fungio de correlagao forga-forga na representacio de Matsubara da

seguinte maneira :

Iu(r)= — < T, Ul(t) U.(0) >, (1.4.4)

tal que, substituindo a eq.(1.3.2) na expressio acima obtemos,

u(r)= = > a0 u ID@F <T:p(d,7) p(—3,0) A7) A_0) >, (1.4.5)

Utilizando o teorema de Wick na equagio acima, podemos desacoplar o produto de oper-
adores, cada par separadamente, e efetuar a média termodinamica sobre cada um dos pares de

operadores estatisticamente independentes {19).

Lu(r)= =Y 6 ¢ DD < Tr p(§,7) p(~G,0) > < Ty AgT) A_5{0) >, (1.4.6)

onde por definicao, temos :

S(¢,7)= — < Tr p(¢,7) p(=3,0) >, (1.4.7)

sendo a funcao de correlagio densidade-densidade de elétrons, que fornece a resposta do sistema
para uma flutvacio na densidade. O operador densidade possui propriedades de bdsons, desde
que ele representa o produto de dois operadores de férmions, ( criagdo e destruicao ), onde um

operador p(—¢,0) age num tempo 7 = 0 e outro num instante 7, enquanto que,

D(§,7)= — < T, A{7) A_{0) >, (1.4.8)

descreve o propagador ( fungido de Green ) dos {6nons. Desta forma, usando as defini¢ées acima

podemos escrever

Lu(t)= =Y ¢ 4 ID(DP S(@ ) D7), (1.4.9)
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cuja solugao se faz a partir da determinagao de S{g,7) e D(g§,7). Neste sentido, transformamos
essas duas grandezas, via egs.{1.4.3), em S5{¢,iw) e D(q,iw), respectivamente, e cfetuamos a

soma de frequéncias de Matsubara. Assim podemos escrever :

G

R
> S(fiipn)D(ff,icn)E / drel™w=en Pl - (1.4,10)

1€n ,10n 0

1

Hvu(.m’) = - ZQV u ID(Q-")IQ 3
q

onde, tanto a frequéncia i€, quanto ip, sao frequéncias de bdsons, isto é, obedecem a funcao

distribuico de Bose, {¢#¥s — 1)~ cujos pélos sao mutiplos pares de iw/f3, incluindo o zero.

Entretanto,
8
1 / dr €7(Be = Par) — __1— (eiﬁ(pn—pm) - 1), (1.4.11)
6 0 ﬁi‘ (pn - Pm)
- (e27(=n) _ 1y = 0; n £ w (1.4.12)
2in (n — nt) - ’ o
o que equivale a escrevermos,
v P
- / dr ™PePer) = §(py — pur), (1.4.13)
B Jo
e consequentemente temos,
. 1 .. o . .
M u(iw) = — Eq,, 0. | D(§)? 3 ES’(Q, ipn) D(7, 1w — ipn), (1.4.14)
g iPn

Fazemos agora, as seguintes aproximagdes na fungao de correlagdo forga-forga :
i - Desprezamos a interacio elétron-elétron no cdlculo da fungio de correlagio densidade-
densidade
ii - Desprezamos a interagao entre os fonons no calculo do propagador de fonons
Isto corresponde a se ter um sistema de elétrons nao interagentes onde a fungao de correlagao
densidade de elétrons (¢, 7) é descrita em termos do propagador de elétron livre, G'°(E, T), e
a um sistema de {6nons livres, descrito por uma fun¢io de Green , de fonons, nao perturbada.

Desse modo, temos
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S Gy = - Y < Toel, () e(n) el 10)eg(0)>, (14.15)
K,k

usando novamente o teorema de Wick e a defigio da funcio de Green de um elétron, temos

SCNG Ty = ) Gk +4,-7) G°(k, ), (1.4.16)
k

Nosso préoximo passo é aplicar a transformada de Fourier na expressio acima, o que nos

leva diretamente ao seguinte resultado :

1

50N, ipn) = 5 37T Gk + §iky — ipn) GO(E, iky), (1.4.17)
thn

k

onde ik, representa uma frequéncia de férmion, e as func¢des de Green séo simplesmente

— 1
k,iky) = 4.
G°(k, iky) ki By (1.4.18a)
=, , 1
G°(k + ¢, ik, — ip,) = T — T (1.4.18b)
n T Wn = By

De maneira andloga, fazendo a aproximagao de fonons livres e efetuando a transformagao
de Fourier no propagador de fonons, obtemos a dependéncia de frequéncia da fungio de Green

de fénons, (19),

D(qg,7) = D°(q,7), (1.4.194)
e dai,
1 1 2w
Do, twy) = - - = - i 1.4.19b
(@, iwn) iwl, - w,  twl +w, W, + w? ( %)

Observa-se nas eqs.(1.4.18) e (1.4.19b) que a informacio a cerca da temperatura estd em-
butida nas expressdes acima, uma vez que as frequéncias sdo proporcionais a %5 Veremos logo
adiante, que os fatores de ocupagio aparecem nas expressdes assim que efetuarmos as somas de
frequéncias de Matsubara. Agora, de volta a expressio de Il 4(1w), eq.(1.4.14), e fazendo uso
das defini¢des acima, obtemos a expressio da fun¢io de correlagao forga-forca, na aproximagao

de ordem zero, em func¢io da frequéncia, como sendo:
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. 1 or— . s e ) o7 .
HV#(”U) = - ZQV qu |D(9_'.”2 E{ Z D?(q, 1w — ﬁpn) G (k + ¢ thy — ipn) GOk, 1ky),

@',E ipp.iky
(1.4.20)
cuja solugdo se verifica a partir das somas de frequéncia de Matsubara.
Neste sentido, escrevemos iniclalmente uma série como sendo,
A = > Fiw,) (1.4.21)
= — = iy, ), A,
B~ "

onde F(iwy,) é um tipo qualquer de fungao de Green. O somatdrio é entao calculado por uma

integrac¢io de contorno da forma :

dz
= i — 0o T F(z Z), N
I= limp /sz (z) 5(2) (1.4.21)

onde o contorno é um grande circulo de raio R no limite em que R — oc. A fungdo n{z) é

escolhida de modo a ter pélos nos pontos iw, € com os residuos nesses pélos sendo 1, tal que
P ’ q

ne(z) = (€7 £1)7, (1.4.22)

conforme estejamos somando férmions, 74 (2), ou séries de bésons, 7—{z), (vide Apéndice A.6).
Além disso, devemos procurar os pélos simples, z; de F(z) e nesses pélos encontrar os
residuos 7; de F(z). No limite em que R — co e desde que que se tenha apenas polos simples ,

a integral desaparece e encontramos,

A= ) R;
J
R = rjn(z;), (1.4.23)

No caso particular de interagao elétron-fénon, eq.(1.4.20), obtemos apds o somatdrio de

frequéncia de Matsubara, (vide Apéndice A.6), a seguinte expressao:

1 - . . o Of s .
3 STONT Gk + Gk ipn) GO(E, k) DG iw — ipa) =
Y

k
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[m-(wg) - 7?—(‘1';4.5 - )] [77+(€E) - 77+((E+QT)]

(CE+6'_ € — wgtiw)

—~ termo (wg — —wy), (1.4.24)

Efetuando agora a continuagio analitica, isto é, iw — w + 16, obtemos facilmente a fungao

de correlagao retardada forga-forga, Hfu(w), tal que,

) = = 3000 g 1D imng_gs { oo =g Z D L7 UE) = 0tk

P ehi—eg-—wq—i—wﬁ—zé

— termo (wq — —wg)}, (1.4.25)
No formalismo da FM o tempo de relaxacio de transporte de elétrons no limite estdtico é

diretamente expresso em termos dos elementos de matriz diagonais da FM, tal que

= limy.o Im M, (w), (1.4.26)

desta forma, tomando o limite w — 0 na equagdo acima, obtemos a condutividade "d.c.”, via

férmula de Drude, em termos da FM

o m‘e . i
o3 L ;1:63 hmw__‘o Aff”(?.U), (1427)

De volta & expressio de 11T (), e lembrando o fato que

1 —_—
x +ib

P(1/z) F inb(z), (1.4.28)

onde P significa a parte principal de Cauchy, encontramos que a parte imaginaria da fungao

retardada forga-forca é dada diretamente por

Im Hff,,(w) =7 Zqﬁ |D(tf)|2 [ n4(ep) — 7?+(fi;+§) b X

—

iF

X { [ 9-(wg) — 1-(wg — w) ] §(e, - — € — wg + w) ~ termo (wy — —wy) }, (1.4.29)

Agora, dividindo a expressao acima por w, de modo a se obter a parte imagindria da FM,
eq.(1.2.15), e fazendo o limite em que w — 0, eq.(1.4.26), obtemos finalmente, apés algumas
passagens algébricas, o tempo de relaxagio de transporte de elétrons interagindo com fonons

dado por
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ePw

218 > @ ID@F WT:—W D I neleiyy) — nalep) ] 6lepy ;- g —wy), (1.4.30)
q k

MM,

I =

onde o tempo de relaxacio I', obtido desta forma no formalismo de FM estd associado aos efeitos
dissipativos na dindmica do géas de elétrons, devido ao espalhamento de elétrons por {énons, em
contraste com o tempo de relaxagio obtido via equagio de Boltzmann, o qual representa o tempo
necessario para que o sistema retorne a situagio de equilibrio. O formalismo de FM, que também
pode ser interpretado com bases na equagio de balango de forgas (17), as contribuigdes para o

tempo de relaxacio pode ser descrito separadamente pelas contribuigées devido a espalhamento

por fénons e impurezas

11
F_ Ffon Fimp

: (1.4.31)

sendo que em nossos cilculos desprezamos completamente os efeitos devidos a espalhamento por
impurezas e tratamos somente das contribuigdes para o tempo de relaxacio devido aos fonons.

No capitulo que se segue, discutiremos as propriedades estdticas de transporte em alguns
sistemas {isicos especificos, onde investigamos o efeito de dimensionalidade do gés de elétrons,

interagindo com fonons aclisticos efou dpticos.
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CAPITULO 2

Neste capitulo discutiremos as propriedades de transporte em vdrios sistemas fisicos carac-
terizados por uimn gis de elétrons de dimensao efetiva n interagindo com um sistema de fénons,
na auséncia de campo magnético externo. Os fénons estudados sao de natureza longitudinal
actstico (LA) ou longitudinal éptico (LO) e em ambos os casos o espalhamento dos elétrons
por fonons é descrito em termos da fungao de correlagao forga-forga, via formalismo de Fungao
Meméria. Nesse sentido, investigamos ao longo deste capitulo determinadas situagoes onde a di-
mensionalidade do sistema de fonons seja ignal ou diferente & dimensionalidade do gds de elétrons
espalhados. Desse modo, podemos avaliar o comportamento das propriedades de transporte em

fungdo do efeito de dimensionalidade na interagao elétron-fonon.

Apresentamos inicialmente, na segdo (2.1), um estudo das propriedades de transporte, no
limite estdtico, de um sistema metdlico puro. Nesses sistemas, os efeitos de espalhamento por
impurezas podem ser desprezados e , consequentemente, a maior contribuigdo para a resistivi-
dade elétrica advém do espalhamento dos elétrons pelos fonons, incluindo o espalhamento por
fonons acidsticos e fonons Gpticos. Nesse sentido, nosso objetivo é o de calcular a condutivi-
dade estdtica em metais, em fun¢io da temperatura, usando o formalismo de FM e operador
de projecio. O calculo é realizado para um gés de elétrons tridimensional (3 DEG) interagindo
com um sistema de fonons (3 D) longitudinais acisticos e longitudinais épticos. Os resuitados
obtidos nesta secio sio de grande importincia no estudo do formalismo da FM, por permitirem

uma imediata comparagio , numa aproximagio de ordem zero, com os valores experimentais e
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com os resultados obtidos via a equagio de transporte de Boltzmnann (5).

Na secio seguinte, investigamos um outro tipo de sistema fisico, conhecido na literatura
como Pogo Quantico ("Quantum Well”) (20). Esses sistemas sao formados por um crescimento
epitaxial de dois compostos semicondutores diferentes que apresentam valores para as constantes
de rede aproximadamente iguais, tais como, GaAs e GaAlAs. Nesses sistemas, o movimento do
gas de elétrons é confinado num plano paralelo as interfaces entre esses materiais por uma
diferenca na na energia dos elétrons de condugdo entre os materiais adjacentes, sendo porém,
permitido aos elétrons se moverem livremente ao longo das interfaces. Deste modo, o confina-
mento dos portadores de carga préximos & hetero-interface, d origem a formagio de um gas
bidimensional preenchendo sub-bandas de energia na diregao perpendicular & interface. O es-
tudo da formacio de um gds de elétrons bidimensional (2 DEG) nessas estruturas tem sido de
grande importincia na compreensio de alguns fenémenos tais como: efeito Hall quantizado (21),
efeito Hall quantizado fracionario (22) e no desenvolvimento da eletronica e informatica. Nesse
sentido, na segio (2.2), efetuamos o cdlculo do tempo de relaxacdo do transporte eletronico

devido exclusivamente ao espalhamento do gas de elétrons bidimensional por {Gnons.

Mais recentemente, Sakaki et al. (23), apresentaram uma outra formagio especial de
heteroestruturas comumente chamadas de Fios Quanticos ("Quantum Well Wire”) por apre-
sentarem como caracterfstica fundamental, uin comportamento efetivo unidimensional para o
gés de elétrons (1 DEG). Nesses sistemas o gs de elétrons é fortemente confinado em duas
dimensées, numa estrutura semicondutora, na forma de um fio, por potenciais do tipo barreira
ou oscilador harmoénico e livre de movimento ao longo da dire¢io do fio. Na segdo (2.3), re-
alizamos um estudo da mobilidade eletrénica num sistema condutor unidimensional, tal como,
fios quénticos de GaAs/ GaAlAs, espalhados por fonons longitudinais acdsticos unidimensionais
e verificamos que os resultados podem ser aplicados a varios outros tipos de materiais que se
comportam com caracteristicas de um sistema de elétrons unidimensionais, como por exemplo,
polimeros condutores do tipo (TMTSF),PF ou compostos inorginicos com cadeias lineares
de mercirio, do tipo Hg,_sAsFs.
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2.1 - Interagao elétron-fonuon em metais

Inicialmente, estudaremos a interagdo elétron-fonon num metal, através do espalhamento
do gés de eléirons 3D por fonons 3D longitudinais acdsticos. Nesse sentido, retornaremos &

Hamiltoniana definida na eq.(1.3.1) em termos do centro de massa do sistema, com I = 1.

= ZEE C};Cz + Z'wq GZ—% + H, + Y D(§) c;q, ey Ay e'TH, (2.1.1)
k i k.3

onde os termos que aparecem na equagido acima sio os mesmos ja definidos na secao (1.3).
Utilizamos o método do potencial-deformagio no estudo da interagao elétron-fonon LA, tal que,
o acoplamento do potencial elétron-fénon para fénons acisticos, D,e(g), no limite de grande

comprimento de onda, ¢ dado simplesmente por,

Dac(q) = Za (2Nmyw,)™ 2 g 5 ¢ =14, (2.12)

onde =4 é a constante de acoplamento de deformagao, enquanto N representa o nimero de células
da rede e m; 6 a massa ionjca. A frequéncia dos fonons LA é descrita no modelo de Debye, isto
é, supomos que a energia dos fénons seja proporcional ao vetor de onda, w, = ¢,q, onde ¢; é a
velocidade do som.

De acordo com o que foi apresentado no Capitulo 1, podemos escrever a fungao de correlagao

forca-for¢a para um sistema sob interagao elétron-fonon LA da seguinte maneira:

()= ~ Z_q.,qﬂ Do) 5(@,7) D(G,7), (2.1.3)

onde S(§,7) e D(§,T) representam a fungio densidade-densidade, eq.(14.7), e o propagador de
fénons, eq.(1.4.8), respectivamente.

A aproximacio de ordem zero na fungio de correlagio forqa-forca é descrita em termos
de uma funcgio de Green de duas-particulas livres, eq.(1.4.16), correspondendo exatamente ao
primeiro termo na expansao da matriz S no cdlculo da fungio de correlagao densidade-densidade
(vide Apéndice A.7), e de um sistema de fonons livres descrito pela fungao de Green de fonon

nao perturbada, definida na eq.(1.4.19), tal que
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Mu(r) = = qq [Decl@)® DG 7) GOk + &, -7) GO(K, 7). (2.1.4)
kg

A titulo de ilustragao, representaremos os processos fisicos embutidos na expressido acima
utilizando a técnica de representacao diagramdtica. Este método, originalmente introduzida por
Feynman, permite a representacao, por meios de diagramas, de funcoes de Green dependentes
do tempo ou de sua tranformada de Fourier, obtidas a partir dos termos da expansio da matriz
§ na representagio das interagdes (19). Como exemplo, temos que os diagramas, 1o espago dos
tempos, que representam func¢oes de Green de elétrons livres, GO(E, T— 7/}, 530 descritos por uma
linha sélida que vai de 7/ para 7, incluindo uma seta a fim de representar esta dire¢io, enquanto
que a funcio de Green de fonon livres, D*(§,7 — 7/}, é representada por uma simples linha
tracejada sem necessidade de se especificar a dire¢ao, enquanto que um operador de interagio é
associado com cada vértice do diagrama.

Neste sentido, a funcio de correlagio densidade-densidade ou funcao de polarizagao, de
ordem zero, eq.(1.4.17), pode ser graficamente representada, de acordo com a Figura (2.1a),
por um simples diagrama de bolha, onde desprezamos todas as possiveis corre¢ées de vértices.
Da mesma forma, a fungio de correlagao forca-forga na aproximagao de ordem mais baixa para
a interagao elétron-fénon pode ser esquematicamente representada pela Figura (2.1b}), onde os
processos de espalhamento de ordens superiores representados diagramaticamente, por exemplo,
por linhas de fonons ou de impurezas que unam duas linhas de elétrons, foram desprezados.

De volta & eq.(2.1.4) e apés algumas passagens algébricas, efetuando o somatdrio sobre as
frequéncias de Matsubara e a continuagao analitica, obtemos que o termo diagonal da fungao
de correlacio retardada forga-forga, na aproximacio de ordem zero, levando em conta a de-

generescéncia de spin, ¢ dada por

pr(w) = —~2qu iDac(Q)]2 61-?[% {[Tf—(’wq) - TI—(EE+¢§‘)] [77+(EE) - 77+(EE+§‘)]

e £;+Q.—e,-c-~—wq+w+zr5

- termo(w, = —w,)}, (2.15)
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Fig. 2.la - Representagdo diagramdlica de ordem zero da fungdo de correlagdo densidade-

densidade.

Fig. 2.1b - Representa¢io diagramdtica de ordem mais baira da fun¢do de correlagdo forga-

for¢a para a interagdo eléiron-fénon.
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Em nossos calculos a parte iimagindria da fungao de corrclagao forga-forga pode ser expressa
em termos da parte imagindria da constante dielétrica, £2(¢, 1), na aproximagao "Random Phase
Aproximation”, RPA, (vide Apéndice A.7}. Desta forma, obtemos para a parte imaginaria da

Fungao Memodria no limite estdtico { w = 0)

80 1 w e ea{G.wy)
M"(0) = / dg ¢*| Do) —— A (2.1.6)
Imen, (27)? (ePws — 1)2 Vg

onde efetuamos convenientemente a mudanga de somatério para integral

Z - # /d”’q, (2.1.7)

sendo n a dimensdo do sistema de fénons e v, a transformada de Fourier do potencial de Coulomb.
Nota-se ainda, que o limite superior na eq.(2.1.6) é dado em termos de ¢p, que corresponde ao
raio de uma esfera em substituigdo a zona de Brillouin, na aproximagao de Debye.

Na aproximamagio RPA, a expressdo analitica da parte imagindria da constante dielétrica

para um sistema 3 DEG, na estatistica de Fermi-Dirac é dada por, (19),

el q,wg) Te® 14 e BlE-—#)

'Uq - 2quﬁ ﬂ[1+ e“ﬁ(E.g.v-u)]’ (218)
com
- (Eot wq)2
By = 4E, (2.1.9a)
2
q “
17 om,’ (2.1.90)

No regime de baixa temperatura, i.e., kgT << p = Ep, onde Ep representa a energia do

nivel de Fermi, podemos efetuar a seguinte aproximagéo
In[1+ e PE¥=8) x B(Ep — E4) O(Ep — Eg), (2.1.10)

Finalmente, substituindo este resultado na expressao de £3(§,w,) obtemos, apds algumas
passagens algébricas, segundo o formalismo de Fun¢io Memoria, uma expressio analitica para

a condutividade "d.c.”, da Cunha Lima et al.(24)

oy TmeEg (kBBD) (

5
2N minZ 2 o8 gp) B0/ (2.1.11)
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onde 6 é a temperatura de Debye ¢ J,(}') é conhecida como a integral de Debye de ordem r.

Y 7 e
JT(Y) = /D dr m, (2.1.12)

assumindo como valores assintoticos (4),

ry 1 sr—1 .
J(Y)= —(T_ 1)} ) }'IED
Jo(Y) = constante }}im , (2.1.13)

Desse modo, podemos avaliar, nos limites assintéticos, o comportamento da condutividade
estatica em funcio da temperatura, o que leva-nos a uma expressao do tipo o « T7°J5(7T), 1.e.,
relagio de Bloch-Griineisen. A partir das aproximagoes efetuadas na eq.(2.1.13), obtemos em
nossos calculos que a condutividade, o, obedece a uma lei de temperatura, em comparagao com a
temperatura de Debye, p , proporcional a T-5 no limite de baixas temperaturas, ou seja, (T <<
6p), e uma lei inversamente proporcional a T no limite de altas temperaturas, isto é, (T >>
8p). Esses resultados apresentam uma excelente concordincia com os valores experimentais de
condutividade elétrica em varios metais e com os resultados tedricos obtidos via a equacao de
transporte de Boltzmann para um gds de elétrons 3D interagindo com {énons LA 3D (3). Alem
disso, verificamos, neste caso, que um simples cdlculo via o formalismo de Fungio Memdria,
puma aproximagio de ordem zero, reproduz a solugio da equagio de Boltzmann, conforme
verificado anteriormente no trabalho de Gotze e Wolfle (12). Além disso, conforme veremos nos
capitulos seguintes o formalismo de FM permite-nos descrever determinadas situagbes onde a
aplicagio da equagio de Boltzmann se dd de maneira problematica.

Agora, discutiremos brevemente, um jnteressante resultado acerca da interagao elétron-
fonon, descrita por da Curtha Lima et al. (25). Nesse trabalho, os autores descrevem as pro-
priedades de transporte para um gds de elétrons bidimensionais (2 DEG) interagindo com {énons
LA 3D. A relacio dos fonons 3D e sua interacio efetiva com o gés de elétrons 2D é comparado
20 caso do 3 DEG, sendo tratado aqui como um efeito de dimensionalidade na interagao elétron-
fénon.

[niciamos nossos caleulos descrevendo a interagio de um sistema de elétrons bidimensionais

com fonons tridimensionais, a partir da hamiltoniana da eq.(2.1.1), tomando o cuidado de separar
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explicitamente o momento dos fonons, ¢, tal que

G=q+ak; §=qgitai, (2.1.14)

e que o movimento do gas de elétrons bidimensional se faz no plano XY. Fazendo as devidas
substituigoes na Hamiltoniana e efetunando todas as etapas descritas anteriormente, encontramos

a seguinte expressido para a fun¢ao de correlagao forga-forga

Mu(i0) = ~ 3 0u0s | Dac @) % 780G, ipn) DG, i — ipy). (2.1.15)
g

ipn

onde o propagador de fonons livres é dado por

2wg
— >
(w~pn)* + wj

DY@, iw —ip,) = ; wg = e (2.1.16)

Apés efetuar o somatério de frequéncias de Matsubara, podemos escrever a parte imagindria

da FM em termos da parte imaginiria da constante dielétrica 2D,

1 wl efra (eP¥ 1) e2 (0 wo + w)

i — 2 |D :
_nl {u) g e % g, | uc(Q)l (eﬁwq . 1) (e,ﬁ(‘lb'Q-l'-‘w) —_ 1) bq

+ termo(w — —w). (2.1.17)

Fazendo o limite w — 0 e substituindo o valor de £2(q, wg) (vide Apéndice A.8), obtemos

M”(G) - (ZEW;E )1/2 E& ﬁ A dQ QS W (2118)

167 N m; n,
onde Q. é 0 momento maximo transferido ao elétron e pode ser associado a uma temper-
atura caracteristica méxima, ,,. Finalmente, apds algumas simples mudangas de variaveis

encontramos,

M7(0) = A (kgby)® (93)5 Js(6m /T, (2.1.19)

sendo A uma constante,
Analisando este resultado, eq.(2.1.19), e comparando com o caso de um sistema de elétrons

tridimensionais, verificamos que nio existe nenhuma modificagio crucial quanto a dependéncia
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de temperatura da condutividade estdtica entre um gas de elétrons 21 ¢ um gas de eletrons 3D,
ambos interagindo com um sistema de fonons LA tridimensional. Desse modo, podemos concluir
diretamente a partir deste resultado, que o comportamento de temperatura das propriedades
estaticas de transporte estejam fundamentalmente associadas a dimensionalidade do sistema de

fénons.

De outro modo, concentraremos nossa atengao agora, no calculo das propriedades dpticas
de um sistema de particulas livres, tal como elétrons num metal ou semicondutores. Em partic-
ular, estamos interessados no calculo da condutividade elétrica dindmica no caso da interagao
entre um gas de elétrons 3D interagindo com um sistema de fonons épticos longitudinais (LO)
tridimensionais, utilizando a funcao de correlagio forga-for¢a. A interagao é descrita pela hamil-
toniana de Frohlich, eq.(1.3.1). Os fonons LO sdo representados usualmente pelo modelo de
Einstein, i.e., aproximando a frequéncia dos fonouns, w,, por uma frequéncia constante wyo.

O acoplamento do potencial elétron-fénon LO, Dy, é dado por (19)

w 1
Dop = [47rawLo(—2—£1£)1/2)]1/2 . (2.1.20)

onde introduzimos a constante de acoplamento polar, adimensional, ¢, definida como
a= ¢ (o)l ( 1.1 (2.1.21)
Wro oo €0
sendo gp a constante dielétrica estitica e £, a constante dielétrica no limite em que w — oo,
enquanto que os outros termos que aparecem na equa¢do acilna sao 08 mesmos Ja definidos
anteriormente.

Assumiremos que os polarons, i.e., quase-particulas descritas como sendo um elétron mais a
polariza¢io {deformagao) da rede, vista como uma excitagao de fénons épticos, apresentam uma
pequena concentragio n, tal que a interagio elétron- elétron possa ser desprezada e a fungao
de correlagio densidade-densidade pode ser novamente representada por um simples diagrama
de bolha, eq.(1.4.17) e Fig.(2.1.a) e utilizamos ainda, o propagador de fonons nao-perturbado,
eq.(1.4.19), a fim de descrever o sistema de fonons.

Neste sentido, apés algumas passagens algébricas, obtemos a seguinte expressao para a
parte imaginaria da Fungio Meméria em fungao da frequénda w,
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2% 9 9 -
M"(w) = — Z | Dopt” Z[ ne(€g, ) — naleg) ] X
g

k
{[n-(wro) = n-(wro ~ w)] 8(eg, s — g — wro + w)

~ termo(w — —w)}. (2.1.22)

Desde que os polarons obedegam a estatistica de Maxwell-Boltzmann os fatores exponenciais
que aparecem na expressao logaritimica, eq.(2.1.8), da parte imagindria da constante dielétrica,

£2(§,w), sdo relativamente pequenos e podem ser expandidos de modo a sc obter,

n el mt

¢ B

2
e2(,wro + w) = ( al ﬁ)'““/2 [ e=PlwLotuw—e /46 _ gmPlurotwie) /i . (2.1.23)

Fazendo algumas substituigoes e efetuando simples mudagas de varidveis, encontramos a

seguinte expressao para M"(w)

efuro

M) — & 3f2 __
M (w) T3 (‘ﬁ'ﬁw[,o) (eﬁw;,o — 1) X

{ wt (e )

(6 (wrotw)

[IH(,B wro +w)) — I (Hwro +w))] + termo{w — —w) },  (2.1.24)
onde definimos

I (B(wpo +w)) = _/ de e~ PlwrotwFetic — 9y o+ w) Aot ul/2 |\ (Blwro + w)/2),
0

(2.1.25)

e consequentemente,

ePuro

(efuwio — 1) X

M) = 2 (B

{w (¥ 1) (wro + ) e—ﬁ(wLo+w>/2 K1(B(wio + w)/2) + termo(w — —w)}, (2.1.26)
com os valores assintéticos de Kq(z), (28),

Kyi(z) — -:-1; 2 limg_o, (2.1.27a)

e *[1+ 3 +...] 5 lmgee, (2.1.27b)

Ky(z) — -

823
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No limite de altas temperaturas, i.e., kpd" >> (wpo + w)/2, temos e particular,

BawLo (u-‘LokBT 1/2 sinh(fw/2)

M"(w) =
(w) 3w T sinh(Bwro/2)

(2.1.28)

além disso, no limite estatico, obtemos o tempo de relaxagao I', via a férmula de Drude, (23),

como sendo

S kBTwLO )1/2

-1 _ 9%
r_3( T

(2.1.28)

De outro modo, no regime de baixa temmperatura, l.e., kpT << Iiﬁ%ﬂi, encontramos a

seguinte expressio para a parte imaginaria da Funcao Memérna

2032 (e=Fw _ e=Pu/2)

" _ LO
M ('w) - 3w (epro/z . e—ﬁwLOIQ)
{ ('wLO + w)l/? e“—.ﬁ{wx,o+w)/2 . IwLO _ w|1/2 e——ﬁ|w1,g—w[/2 } (2‘1_29)

No regime de altas frequéncias a parte real da condutividade é proporcional a 11:, (19), tal

que

1

2
ne
wre) b

Re lo(w)] = =5 5 1140

(2.1.30)

sendo que o método da fungio de correlagio forga-forca faz uso desta expressdo no limite de
altas frequéncias.

Desse modo, efetuando o cilculo para o caso limite de temperatura zero, onde o fator de
ocupagio dos bdsons é tal que, n_(w) = —O(—w), obtemos, na aproximacio de ordem zero para
a funcdo de correlagao forga-forga, uma expressdo da parte real da condutividade dindmica,

o(w), proporcional ao parametro a.

3/2
2n m, o wi',

Re lo(w)] = —5 =0

(w—wpo)/? O(w — wro). (2.1.31)

O resultado final, eq.(2.1.31), mostra que polarons livres podem absorver radiagio e emitir
fonons LO somente quando a energia do polaron exceder a energia do fonon, i.e., (w > wro).

Embora, este resultado tenha sido obtido anteriormente por Gurevich et al. (28), nosso cdlculo
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utilizando o formalismo de Fungao Memdria. (24), mostra mais uma vez que o metodo, mesimo
numa aproximacio de ordem zero, estd em excelente acordo com os resultados experimentais
conhecidos na literatura e com célculos anteriores obtidos através de outros modelos. Além disso,
acreditamos que o método de FM permita, sem envolver calculos extremamente laboriosos, o
tratamento das possiveis corregbes de vértices no calculo da fungao de correlagao forga-forga

capazes de descrever a condutividade dinamica em ordens superiores do parametro a.

Neste sentido, é de se esperar que calculos futuros nessa direcao permita-nos tanto, com-
parar novos resultados via formalismo de FM com resultados conhecidos na literatura, como
por exemplo, Devreese (29), onde foi calculado os termos de absorgio Sptica dos polarons pro-
porcionais a o?, usando o método de Integral de Caminho de Feynman, quanto dar uma nova

luz na solucio de problemas de transporte em outros sistemas, como por exemplo, sistemas de

haixa dimensionalidade.

2.2 - Interaciio elétron-fonon em sistemas bidimensionais

Nos tltimos anos, um grande interesse tem sido dado ao estudo da interacao elétron-fonon
em sistemas de elétrons bidimensionais (2 DEG), como por exemplo, em pogos quanticos ou
super-redes semicondutoras (20). Nesse sentido, verificou-se, por exemplo, que o espalhamento
do 2DEG por fonons longitudinais 6pticos é um importante mecanismo na determinagio da
mobilidade eletronica & temperatura ambiente em heteroestruturas de GaAs/GaAlAs (30}. De
uma forma em geral, a interacdo do gas de elétrons bidimensional com fénons tridimensionais
tem sido investigada exaustivamente nos trabalhos de Das Sarma et al. (31-33), a partir de
um tratamento perturbativo, usando o fato de que nesses sistemas o acoplamento elétron-fonon
é muito pequeno. Mais recentemente, da Cunha Lima et al. (25) discutiram as propriedades
estaticas de transporte do 2 DEG interagindo com fénons LA e LO tridimensionais, utilizando o

método de operador de projecao e Fungio Meméria. Entretanto, recentes resultados experimen-
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tais tem revelado que o espalhamento por modos vibragao superficiais actsticos, isto €, proximos
as interfaces, podem se tornar relevantes, dependendo da arquitetura das heteroestruturas. Isto
seria o caso, por exemplo, em heteroestruturas dopadas, onde a forimagao do gas de elétrons 2D
se faz proxima a interface entre o GaAs/GaAlAs (34).

Nesse sentido, discutiremos nessa se¢ao as propriedades estiticas de transporte de um gas
de elétrons bidimensional, em um pogo quéntico, interagindo com fénons longitudinais acisticos
superficiais, utilizando o formalismo de Funcao Memdria, Leal et al.(35). Iniciamos a discusso
do problema, a partir da mesma hamiltoniana, apresentada na sec.(2.1), descrita em relagao ao

CM,

H = ZE; c}:. ez + qu a,g- ag+ H, + ZDac(q) (@) A(Q) ei-‘ﬁ, (2.2.1)
k g g

onde supomos que ambos os momentos § e E, respectivamente, dos fénons e dos elétrons sejam
vetores bidimensionais no plano paralelo as interfaces. p(§) é a transformada de Fourier do
operador densidade de elétrons e D,,, o acoplamento do potencial elétron-fonon acistico, é
definido de acordo com a eq.(2.1.2).

A condutividade estética do gas de elétrons 2D, via férmula de Drude, ie., 0 = n.e? T'/m,,
¢ obtida diretamente no formalismo de FM, em termos da equacao (1.4.26). Neste sentido,
escrevemos mais uma vez a expressao da da parte imagindria da FM, M"(w), em termos da

fungao de correlagao fora-forga, na aproximacao de ordem zero

1

M"yy(0) = ———[Im 2 (w) — Im TR (0) ], (2.2.2)
onde
nE (w) = —i ]m B(t) < [U(t),U0)] > & dt, (2.2.3)
4]

sendo U,, eq.(1.3.2), a componente-r da for¢a generalizada que age sobre o CM do sistema,
devido exclusivamente a interacdo entre elétrons bidimensionais e fonons superficiais.

Uma vez introduzido no capitulo anterior, é conveniente utilizarmos o formalismo de tem-
peratura finita, a fim de tratarmos os efeitos de temperatura nas propriedades de transporte,
também em sistemas sob interagio elétron-fénon de dimensionalidade reduzida. Desse modo,

escrevemos a funcio de correlagio forga-for¢a, na representagéo de frequéncias de Matsubara
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em termos da fun¢ao de Green de {énons nao perturbada, eq.(1.4.19b), e da fungao de correlagao

densidade-densidade de ordem zero, eq.{1.4.17). Nesse scentido, temos que

. 1 P H(w—en T 2 1 : =
0,,(iw)= —= [ dr e =PI 3" g0, [Daclq)]* 7 DP(ie,) S%G,ipy), (2.2.4)
8 Jo 7 B

Payten
onde i€, 1py sao frequéncias de bosons. Observa-se que esse calculo, tal como o da segao anterior,
pode ser representado por um simples diagrama, Fig.{2.1b}, caracterizando um gas de elétrons
nio-interagentes e um sistema de fonons livres.
Nesse sentido, efetuando o somatdrio das frequéncias de Matsubara, vide os resultados do
Apéndice A.6, levando-se em conta a degenerescéncia de spin e fazendo a continuagao analitica,
eq.{1.4.25), obtemas a seguinte expressdo para a parte imagindria do termo diagonal da funcao

retardada forga-forca

Im T (w) = 213 ¢ [Dacl @ [ ms(e7) — (e ) ) X
gk

{ [n-(wg) ~n-(wg —w)] bleg, ;— e — wg + w) —termo{wy — —wg) }, (2.2.5)

onde verifica-se facilmente que

Im TR (0) = 0. (2.2.6)

Além disso,
ef¥s (e=Pw 1)

[7-(wg) ~ n-(we —w) ] = 1) (e 1) (2.2.7)
tal que, podemos escrever o termo em que w, — —w, da seguinte forma:
[7-(~wq) = p-(~wy — w) | = [n_(wg) — 7-(wy — W) Jw——w)- (2.2.8)

Expressamos a parte imagindria da fungao constante dielétrica a partir da funcdo de polar-

izagio na aproxima¢io RPA (vide Apéndice A.7), como sendo

eqx(q,w
2(3 ) = 2z 77+(€E+;,-) ~nilep)] 6 (EEH.— €; — Wy + W). (2.29)
q

Desse modo, podemos expressar a eq.(2.2.5) em termos de e2(¢,w) para um géds de elétrons

bidimensional, tal que
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Buy

— = X
(CBwq — 1)

1 i
Im 17 (w) = by /dq ¢ | Dac(@))?

{ (? - 1)  elduwgtw)

(e.@(wq+w) - 1) vq termo (v — —w)}, (2.2.10)

onde usamos o fato de que £,(q, w) é uma fungao antissimétrica em frequéncia
e2(g —w) = —€2(q, w), (2.2.11)

e transformamos o somatdrio em 2 dimensdes na seguinte integral

2D | 2D 2D
Zqi F(q) - 5 Z(QE +ay) F(idl) = 52@12 F(lq) =

2D 1
;qi F(lg}) — E/dq ¢ F(q), (2.2.12)

tendo sido previamente efetuada a integracio angular e com F{g) representando uma funcao
dependente apenas do médulo de g.

Desse modo, a expressio de M",, (w) pode ser escrita simplesmente como sendo

1
T T oW

M) = - Im I, (w) =

__1_/01 3 |D ()|2_eawf_w %
= 4wneme q q ac q (eﬁwq _ 1)

(6™ —1) ea(qwgtw)
(e.ﬁ(wq+w) — 1) v

{w™ + termo (w — —w) }. (2.2.13)

q

Nosso objetivo agora, é aplicar a expressio da FM, eq(2.2.13), ao caso particular de espa-

lhamento do 2 DEG por fénons actsticos superficiais (2D) no limite estdtico.
M"(0) = lim,_o M"(w), (2.2.14)

onde omitimos o sub-indice », por simplicidade, de modo a nio sobrecarregar a notagao. Assim,

26 e (G 1,)
" _ 3 2 s Wg
M) = o [de IDad® Ty o, (2.215)
onde
. w™ eV — 1) e(q, wy + w) 28e2(F, wq)
limy—o { (Plest) 1) o, + termo (w — —w) } = M—(eﬁwq 1) (2.2.16)
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Expressamos a parte imagindria da constante dielétrica estatica em 2D, de acordo com os
resultados exibidos no Apéndice A.&, no regime de baixa temperatura, na estatistica de Fermi-

Dirac, Leal et al. (35, 36)

£2(G wy) o e T8 e )32 I
Uy B 27'((1;/2 {[2 Ep —e) 12 (Ep—e) 10(Fr — a1} +
23-2
—[2(Br-e)/?-T 52 (Ep—-¢) 3| O(Er — &) + O(TH}, (2.2.17)
lembrando que
€ = (€ — wg)? ey = (€ +wg)”
1 4€q ’ 2 461;
e

€9 —€ = Wy ; € = B (2.2.18)

Desse modo, assumindo a aproximacgao de Debye para a relagdo de dispersao dos foénons
aclisticos, i.e., wy = ¢,¢ até um valor maximo ¢ = 2kp, que corresponde ao momento maximo
transferido ao electron a baixa temperatura, e substituindo as expressdes de D,.(¢), eq.(2.1.2),

e de £2(f,w,), €q.(2.2.17), na eq.(2.2.15), obtemos, em primeira aproximagao,

(2m8)3f2'_‘2 Jmaz eﬁcaq

dg ¢* m[(m—a)m- (Er - e)/?], (22.19)

M'(0) =
(0) 8rim.n.m;Nc,

expandindo em série de Taylor, desde que Er >> ¢, €3, encontramos

[(EF—61)1/2-~(EF_62)1/2 ] %) %E;UE csq, (2'2.20)
e dai,
= - /2 Jmax ,BC
" o_ (Qme)Slz --[21 EFI B 59
M= 167F2Nﬂ.ememz dq q (eﬁc,q )2 ’ (22.21)

Efetuando uma mudanca de variavél, e associando o momento gmqr & uma temperatura
fmaz, a qual define a escala de temperatura em nosso problema: 6 = 2kpcs/kp. Em paraticular,

no caso de heteroestruturas de GaAlAs/GaAs, temos Opmq, = 10K, (35). Desse modo, a integral
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que aparece na expressio de A”(0), pode ser escrita como uma simples integral de Debye de

quarta ordem, J4(Y'), desde que

/qmﬁd oo ! /de s L m 2.2.92)
A N CoTEny R SRR = A
sendo
Y=25 Bmaz (2.2.23)
= PCsqmar — ’ e
¢ T

Desse modo, obtemos finalmente uma expressio geral para o tempo de relaxagao de um
sistema de elétrons bidimensionais (2 DEG) interagindo com fonons superficais acisticos (2D)
(35).

3/2 T

1 = m
-1 _ 1" _ 1/2 _d 2 e 4

)4 J4(9max/T), (2224)

ema:r

Assumindo os valores assintéticos da integral de Debye, J4(Y'). (35),

4 4
Ji(Y) = —1%- C limy oo

Y3
Jq(Y)Z "_3— 5 h‘my_;o, (2225)

substituindo na expressio geral de M*(0), eq.(2.2.24), encontramos, respectivamente, no limite

de baixa temperatura (36) e alta temperatura {33):

2m =2x? T é
-1 — " — 4172 d 4 4 . mazx .
F M (O) ( EF ) 30‘N’ﬂemicg (kBama-T) (Bmaz) 1 T - 00, (22 26)
e
2m =2 T ¢
-1 " — ey1/2 d 4 . mazr
[ = A7) (Ep) 2472cE Nnom; (Esbmaz) (ﬁmw) ’ T 0, (2.2.27)

Nota-se que a dependéncia de temperatura do inverso do tempo de relaxagao aparece ex-
plicitamente na eq.(2.2.24), como (T/0maz)” Jr{0maz/T), € em particular, temos r = 4 para o
caso de espalhamento do 2 DEG por f6nons 2D acisticos. Este resultado, obtido pela primeira.
vez por Leal et al. (35,36), apresenta diferentes leis de poténcia de temperatura, em termos de

Bmaz/T, para os dois regimes de temperatura, a saber: T' << fmoz € T >> Onog. Conforme
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discutimos na segao (2.1) a lei de poténcia da condutividade estdtica, obtida a aprtir da in-
tera¢io entre um sistema de fonons LA tridimensionais e um gds de elétrons 2D ou 3D, (24),
é descrita em ambos os casos como sendo proporcional a (f,,./T)°, no regime de baixa tem-
peratura, i.e., T << f,,,-. Entretanto este resultado, conhecido na literatura como a relagao
de Bloch-Griineisen, difere sensivelmente do resultado obtido nesta se¢ao, onde encontramos a
partir de um calculo direto , via férmula de Drude, que a condutividade "d.c.”, o(T'), apresenta
um comportamento de temperatura proporcional a 7% no regime de baixa temperatura. Desse
modo, podemos concluir que, sob interagio elétron-fonon LA, a dependéncia de temperatura
das propriedades de transporte, por exemplo: condutividade, tempo de relaxacao, mobilidade
eletronica etc, ¢ fortemente afetada pela dimensionalidade do sistema de fonons, efeito de di-
mensionalidade da interacio elétron-fénon, no regime quantico, i.e., T << ... Vale apenas
ressaltarmos, ainda, que a mobilidade eletrénica, obtida em nossos cdlculos via expressao de
Drude, 1 = e/m .M"(0), no regime de T << B4z, decresce mais lentamente do que o resultado
obtido por Price, (37), onde o efeito de blindagem ("screening”) causado pelos elétrons sobre o
potencial de interagao foi considerado no calculo. Apesar de termos desprezado este efeito em
nossos calculos, supondo sistemas de elétrons com baixa densidade de particulas, acreditamos
que este problema possa ser incluido, a principio, em nosso formalismo, a partir da determinacao
de uma nova constante dielétrica renormalizada, sem gerar necessariamente grandes dificuldades
nos calculos, podendo ser, no futuro, objeto de possiveis analises dentro do formalismo de Fungdo
Meméria. Por outro lado, observamos que no limite classico, i.e., 80 << T << Efpfkp, as
propriedades de transporte eletrénico exibem a mesma dependéncia de temperatura propor-
cional a 77! (25, 35) tanto no caso de interagdo do 2 DEG com fénons LA 2D, eq.(2.2.27),
quanto no caso de espalhamento do 2 DEG por fonons LA 3D, eq.(2.1.11). Este resultado, que
esta em excelente acordo COIIII os resultados experimentais (38), permite-nos especular sobre o
fato de que no regime de alta temperatura, tendo o material um comportamento tipico de um
metal 3D, o sistema de fé6nons LA venha a perder a informagéo acerca de sua dimensionalidade

na interagao com o gas de elétrons.
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2.3 - Interagio elétron-fonon em sistemas unidimensionais

Recentemente, muita atencio tem sido dada aos materiais condutores unidimensionais,
caracterizados por um gis de elétrons de dimensio efetiva um (1 DEG). Esses sistemas unidi-
mensionais, em geral, apresentam uma instabilidade peculiar conhecida como instabilidade de
Peierls. Este fenomeno é caracterizado pela formagio de um "gap” no nivel de Fermi e a veri-
ficacio de um maximo, bastante estreito, na variagio do logaritimo da resistividade em relagio a
temperatura, i.e., dnp/dT, numa determinada temperatura, chamada temperatura de transicio
ou temperatura de Peierls, T,, . Esse decréscimo na condutividade e uma modulagio da rede
podem ser compreendido a partir do mecanismo de Peierls (39, 40), baseado na interagio elétron-
fénon. A interagao elétron-fonon é responsavel pelo aparecimento de uma onrda de densidade de
carga, “charge-density wave” (CDW), e por uma modulagéo da rede de comprimento de onda
7/kp no gas de elétrons unidimensinal (1 DEG), sendo kp o vetor de onda na superficie de Fermu.
Este estado "CDW?” tem sido verificado em muitos materiais metdlicos 1D, como por exemplo, o
condutor organico TTF-TCNQ (41). Entretanto, varios outros materiais caracterizados por um
gas de elétrons unidimensional parecem nio exibir uma transicao de Peierls, como por exemplo,
o material inorginico, Hgs_sAsFs, caracterizado por uma cadeia linear incomensuravel de Hg
em um composto hospedeiro de AsFs, gerando desse modo uma dindmica de rede unidimen-
sional e consequentemente uma forte anisotropia nas propriedades eletrénicas (42). Além desses,
outros exemplos de sistemas condutores uni- ou quase-unidimensionais tém sido investigados na
literatura, tais como os compostos organicos (TMTSF),PFg e (TMTSF)yAsly, que consis-
tem em pilhas planas de moléculas de TMTSF com complexos de PFg ou AsFg empilhados
separadamente (43).

Por outro lado, muito interesse tem sido dado também ao estudo das propriedades de trans-
porte eletrénico de sistemas unidimensionais denominados flos quénticos, ”quantum-well-wire”
(QWW). Esses sistemas, formados por materiais semicondutores, por exemplo GaAs/GaAlAs,
sdo caracterizados por um gds de elétrons livres unidimensional, tal como numa estrutura de
um fio, devido ao um forte confinamento em duas de suwas dimensdes (23, 44, 45). Nesse sen-
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tido, varios trabalhos (46, 47) tém surgido, recentemente, na literatura ilustrando um crescente
interesse na compreencio dos fendmenos de transporte em fios quanticos.

Nesta se¢ao examinamos esses materiais 1D com uma estrutura do tipo de um fio quéntico,
sem apresentar instabilidade de Peierls, pelo menos, na faixa de temperatura de nosso inter-
esse. Utilizamos o método de Fungao Memdria e operador de projecio de modo a descrever
o comportamento de temperatura das propriedades de transporte do 1 DEG, em particular, a
mobilidade eletronica, devido exclusivamente ao espalhamento por fénons longitudinais. Nesse
sentido, supomos que, o ndmero de fonons dpticos excitados termicamente na faixa de temper-
atura de nosso interesse seja relativamente pequeno, nao sendo esperado, portanto, que o sisterna
de fonons épticos venha a desempenhar um papel fundamental no pracesso de espalhamento do
gis de elétrons em nosso problema. Nesse sentido, desprezamos esse tipo de interacdo com o 1
DEG e consideramos em nossos cilculos, apenas, o caso de espalhamento do 1 DEG devido a
fonons longitudinais acisticos. Usando o método do potencial- deformacao, podemos escrever
que a Hamiltoniana do problema, descrevendo a interagao entre um gas de elétrons unidimen-
sional e um sistema de fénons LA, em relagio ao centro de massa do sistema, é andloga a da
eq.(2.1.1). Entretanto, devido a forte anisotropia do sistema, adotamos um modelo de 1D para
o sistema de fénons, j4 que somente fonons com vetores de onda ao longo da mesma diregdo de
movimento do 1 DEG contribuem para o espalhamento e consequentemente para a resistividade

do sistema.

H= ZEE c;[.cE + Zﬁwq az_aq- + ZDac(q) c:.[._i_‘? (az+ aT_é.) 'R (2.3.1)
k 7 ak

COoIL

Doo(q) = [(h)2miNw)]? 24 g, (2.3.2)

onde mais uma vez utilizamos o modelo de Debye a fim de representar a frequéncia dos fénons
LA, i.e., supomos que w, = ¢,¢, sendo § e ¢, respectivamente, o vetor de onda 1D dos fénons e

a velocidade do som no material.
Partindo da expressio de Kubo para o tensor condutividade, eq.(1.1.3), podemos escrever

simplesmente (ver secdes anteriores) que a condutividade "d.c.” pode ser obtida em termos da
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Fungao Meméria como

-1 _ Me
o —3 I'm M({0), {2.3.3)

e

sendo M(0) o valor estdtico da fungao complexa Fungao Meméria.
Utilizamos novamente, a fungéo de correlacio retardada forga-forga, I1*(w), como ponto de

partida no calculo da FM, tal que, na aproximagao de ordem zero, temos que

M(D)(O) — 1 ity —0 IIR(w) w?t, (2.34)

T
onde por definicio, eq.(1.3.4), escrevemos II, em termos da forca generalizada U, agindo ao

longo da tinica diregao z de propagacio dos elétrons e fonons,

U= i gz Daclq) p(@) (ag+ al ;) €97, (2.35)
§

sendo que, por simplicidade, omitiremos o subindice z ao longo deste trabalho.
A funcao de correlagio retardada pode ser escrita, dentro do formalismo de Matsubara de
frequéncias complexas, em termos da fungio de correlagio densidade-densidade, S{§,ip,), e da

fun¢ao de Green, D(§,iw — ip,), que representa o sistema de {onons

MfGiw) = —2 Zq | Dol ZS(q,zpﬂ) D(F,iw — ipp), (2.3.6)

tpﬂ

onde levamos em conta a degenerescéncia de spin.

Entretanto, ao invés de usarmos a expressdo acima, realizamos nrossos calculos fazendo
aproximacoes de ordem zerc nos propagadores de elétrons e de fonons, a saber: supomos um
gas de elétrons unidimensional nao-interagente ¢ um sistema de fonons livres, egs.(A.6.11) e
(1.4.19), respectivamente. Neste sentido, apos varias passagens algébricas, podemos expressar a
parte imagindria de II®(w) em termos da parte imaginéria da constante dielétrica £2(g,w) ,na

aproximac¢io RPA, para um gas de elétrons 1D:

Im M (w) = -2 Zqz |Dae(9)? %
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etfhre (v _ 1) £2(§,wq + w)
(ehBws — 1) (ehBlugtw) _ 1) g

x { — termo (w ~— —w) }, (2.3.7)

De acordo com a eq.(2.3.4), no limite estitico, i.e., w — 0, a parle imaginaria da Funcio

Memodria é dada por

2h3

MeMe

hiw =
n _ § 2 2 € ¢ 52((], wq)
M (0) - ~ q !Dac(Q)} (ehﬁw— 1)2 v, - (238)
q

Calculamos a expressao de £2(§, w,) para um sistema 1 DEG, na estatistica de Fermi-Dirac,

(vide Apéndice A.9), cujo resultado é dado por, Leal et al.(48)

ll) 2 ey () - naler)), (239)

Yq h* e
onde 74 (€) é a fungdo distribuicdo de Fermi-Dirac, v, é a transformada de Fourier do potencial

de Coulomb, enquanto , €, e ex sdo dados, respectivamente, por

hzqﬂ
9= G (2.3.10)
e
_ (&g ?ﬁwq)2 hg 2
e = P [2mecs 12 (2.3.11)
sendo
2
€= m;CS. (2.2.12)

Considerando o caso de espalhamento do 1 DEG por fénons LA 1D, com momento méximo
transferido gme. = 2kp = 2wn./2, para o caso particular do 1 DEG (49), e transformando o

somatdrio em ¢ numa integral simples na varidvel ¢ , obtemos apds algumas substituicdes que

n 53 JB Bk 2 eﬁhc,q
M"(0) = e jo dg g (—em[ﬂ+(f—)-ﬂ+(f+)]- (2.3.13)

De acordo com as definigdes de ex(qg), €q.(2.3.11), podemos separar as duas equagoes inte-

grais, eq.(2.3.13}, da seguinte forma

2kr ) eheaq
I_(8)= L dg g mm(‘f—) =
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I-(B) = IL(B)+ I(B) + 1), (2.3.14)

e
ZkF 2 eﬁhcsq+
1.(B) = /0 dgy g5 (Phertr 31 7+ (€4), (2.3.15)
onde
, 2meca fh ;2 Eﬁhcaq'_ ,
I'(8) = /{; dq_ q_ m n+(e—(g_)), (2.3.16a)
I3 = /4mec,/ft dg" ¢’ Teﬁhiﬁ- ni(e=(q" ), (2.3.16b)
2mec, [h (E'B Gl 1)2
I"(B) = fm dg" ¢ __T_?@L_ 4 (e-(92)), (2.3.16¢)
dmeca/h (ePhesdl 1)2

sendo os limites de integragdo, nas equagoes acima, obtidos a partir da relagdo direta entre as

il

variaveis ¢°,q¢”,¢"", ¢4, e as defini¢des de €g, eq.(2.3.11), tal que

¢ = 2”;;63 (1~ e <q (2.3.17a)
¢" = 2";:':*‘ (146 7% e <e , (2.3.17b)
¢ = z'%ﬁ (14 o> (2.3.17¢)
0 = Qm?;“ [~14 %) ¢ > ¢ , (2.3.17d)

Efetuando uma mudanga de varidveis de ¢ — ¢, transformamos cada uma das equagbes
integrais, representadas pelas eqs.(2.3.14) e (2.3.15), em integrais na varidvel de energia, €, com

a seguinte forma geral

b
18)= [ degte)nie) (2.3.18)
e em particular, obtemos
) e_{2kr}
L@B= AL d@n@+ [ degi©mol (2:3.19)
e
e4(2kr}
L@ = AL degn@ i, (2:3.20)
onde

MM oCy )2 (Zme)”2

A= (= ., (2.3.21)
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enquanto,
C4[3to(] —T M2

g()=[1-¢' PP 2, (2.3.22)

({.4,850(]—(;”25’1'?) _ 1)2

cdﬁgo(l-l-("}”(”z)
A (2.3.23)

1" L = [1 -1/2 /272
g_(e) 9- ({) [ T ¢ ] (C4ﬁco(1+e;]” ey _ ])2

eABeo(—1+e5 1% 2%)

gr(6) = [~1+ ¢ /2] 12, (2.3.24)

(eMPeo(-14G M2 207) 2

A Figura (2.2) descreve o comportamento das curvas de energia de e em fungéo do mo-

mento transferido ¢, permitindo uma descrigao da regido de integragio em ¢. Supomos no caso
4 P ¢ g grag P

do GaAs/GaAlAs os seguintes valores: ne = 4 10°%cm™ ; ¢, = 510°cm/s (45), tal que

6-(2’&'):') A EF — O(kp)

¢+(2kp) = Er + O(kr), (2.3.25)
£t
Fig. 2.2 - Fnergias ¢4(q) e €_(q)
em funcio do momento transferido kel £ {q}
LI N A
g. De acordo com a eq.(2.3.25), /

temos e_(2kp) < Er < €4(2kr).
E2k e — /_ /,/_ _

A equacio integral de I(f), eq.(2.3.18), apresenta uma simples solugéo, através da expansao

de Sommerfeld {vide Apéndice A.10), tal que
I(8) = [G(EF)- G(a)] O(Er —a) — [G(EF)—G(b)] ©(EF —b), (2.3.26)

onde

G(e€) = /Oeg(e’) de'. {(2.3.27)
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Consequentemente, substituindo na eq.(2.3.3G) os valores dos limites @ e b de cada equagao

integral, eq.(2.3.19) e eq.(2.3.20}, obtemos

I(8)= A{[GA(Er)~ (G (Er)-G_(c))O( Ef ~ ¢ )]+

+ [G"(Er)~ ( G"(EF) — G"(e_(2kF)) ) O( Er — e_(2kp) )] }, (2.3.28)

Li(B)y= A{[GH{EF) - G(e0) | O( Er— e ) +
— [ G4(Ep) - G4(e4(2kF)) | O( Er — €4(2kF) ) }, (2.3.29)

onde, de acordo com a eq.(2.3.27) e substituindo as expressdes definidas nas eqs. (2.3.22),

(2.3.23) e (2.3.24), temos, apds algumas mudangas de varidveis,

-3
AG (€)= ——:;—c; [Jo( X' (€) ) = J2(48¢60) ], (2.3.30a)

-3
AGL(e) = P [Jo( XZ(€) ) — J2(4Bea) ), (2.3.30)

/3"3
AG(e) = B [ J2{ X4(€) ) + Jo(4Bc0) ], (2.3.30c)

sendo,

X' (€) = 4Beo(1 — €5 t/? /%), (2.3.31a)
X" () = 4fe(1 + 12 &Y, (2.3.31b)
X4 (€)= 4feo(—1+ 12 12, (2.3.31¢)

onde J5(Y) é a integral de Debye de ordem 7 = 2, atendendo & seguinte propriedade: Jy(Y) =
-J(-Y).

Desse modo, fazendo as substituigoes acima e levando na eq.(2.3.13), obtemos finalmente
uma expressio analitica para o tempo de relaxagao, via Fungio Meméria, para o espathamento

do gis de elétrons unidimensional com fénons LA 1D, Leal et al.(48)

=~

I'l= M'(0) 2 ——f—r
(©) WNnem;h3c§
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x { Ja [4B8co{l 4+ (Epje)'?y) = Jo[4Bco(~14 (Erfa)®)] )y (2.3.32)

Além disso, podemos obter ainda uma expressio do comportamento de temperatura da

mobilidade eletronica estdtica, u, via férmula de Drude, como

1%

A’ (

w(T) )72 { B 4Beo(1+ (Erfeo)?) ] - Jy[ 4Beo(=1+(Ep/e)/*) ]}, (2.3.33)

emcw:
sendo
reNnem;h3
— "
meZ% (kpbmaz)?

A= (2.3.34}

onde introduzimos a temperatura f,,,, associada a0 momento maximo transferido ao elétron, no
regime de baixas temperaturas, i.e., kT << Er. No caso de um fio quantico de GaAs/GaAlAs
encontramos &, = 4.4K.

A dependéncia de temperatura da mobilidade eletrénica para um gés de elétrons unidimen-
sional interagindo com um sistema de {dnons longitudinais acisticos 1D, descrita pelaeq.(2.3.33),
¢ valida para toda a faixa de temperatura em que o material tem um comportamento metalico.
Neste trabalho, efetuamos nossos cdlculos da dependéncia de temperatura de (7'}, para o caso
do "QWW?” de GaAs/GuAlAs, numa faixa de temperatura de T'/0,,,c = 0.1 até o valor de
T = Ty , onde Tr representa a temperatura de Fermi, que vale em torno de 15K neste caso.

Observamos na Figura (2.3}, através do grifico log-log, que os resultados numéricos da
mobilidade (em unidades de A'), obtidos em nosso modelo, via eq. (2.3.33), apresentam nma
complexa variedade em leis de poténcia de T/0yq4, a0 longo de toda a faixa de temperatura
de interesse, i.e., longe da regido de instabilidade de Peierls. Em particular, no limite de altas
temperaturas, i.e., T > Omar, a curva da mobilidade em fungio da temperatura apresenta
wma inclinagio proporcional a —1 , o que corresponde a se ter uma resistividade p linearmente
proporcional a T

Por outro lado, no limite de baixas temperaturas, i.e., T' < #,,,,, observamos, através da
Fig.(2.3), que a inclinagdo negativa da curva ufA’ X T'/6mor aumenta rapidamente a medida
em que a temperatura decresce, indo de T2 entorno de 7'/6,,,, = 0.25 até poténcias cada vez

maiores para temperaturas muito baixas.
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Neste sentido, é interessante compararmos os resultados numéricos obtidos em nosso mod-
elo (48), a fim de descrever a mobilidade eletrénica de um material caracterizado por um gas
de elétrons 1D sob espalhamento por fénons 1D LA, via Fungdo Meméria, com os resultados
obtidos, através de outros modelos, para alguns outros sistemas metdlicos unidimensionais. Em
particular, Conwell et al. (50), realizaram um calculo ”tight-binding”, baseado na equagdo de
Boltzmann, para o calculo da resistividade do composto (TMTSF); PFg, na regido metalica,
i.e., a partir da temperatura de transi¢io de Peierls do composto, T}, = 14X, até o limite de altas
temperaturas, T > fmay. Nesse sentido, os autores, ref. (50), obtiveram uma dependéncia de
temperatura de p proporcional a 1/ sinh(fmqe2/T)), sendo mse = 60K neste caso. Entretanto,
ambos os modelos apresentam de uma forma geral leis de poténcias similares para a resistivi-
dade, nas regioes T'/0maz = 0.25 € T > Opmox, dadas respectivamente por T? e T, em excelente

acordo com os resultados experimentais exibidos por Conwell (50).

Isto permite-nos sugerir que o fato de usarmos em nossos cdlculos, para as propriedades
de transporte em sistemas unidimensionais sob interagio elétron-fénon, o modelo de potencial
de deformagio (48), ao invés de um acoplamento elétron-ionon caracteristico de compostos
de cadeias lineares, via uma aproximagao "tight-binding” (41, 50) nio representa um papel
fundamental na determinagiio dessas propriedades, uma vez que os resultados obtidos em ambos

os modelos apresentam resultados bastante semelhantes para a resistividade do sistema em
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funcio da temperatura. Nesse sentido, esperamos que o modelo aqui proposto para wn fio
quantico de GaAs/GaAlAs , possa ser aplicado, sem maiores probleinas, a ontros sistemas
metalicos 1D, como por exemplo: Hgy_sAsFg,(TMTSF);PFg, etc, na faixa de temperatura
acima da transicio de Peterls, levando-se em conta , em cada caso, os correspondentes valores
da temperatura caracteristica &,,4z.

Vale apenas mencionar, que o modelo proposto neste trabalhio para sistemas unidimension-
ais, via formalismo de FM (48), pode ser ainda generalizado de modo a obter propriedades de
transporte dindmicas ou incluir efeitos de muitos-corpos em nossos cdlculos. De fato, a aprox-
imagio de um gis de elétrons nio-interagentes, utilizada ao longo deste trabalho, na fungao
de correlacio densidade-densidade, 50(q, ip,), implica no fato de se desprezar as corregbes
quanticas na determinagio da condutividade. Entretanto, esperamos que esses efeitos néo de-
sempenhbem um papel importante para o caso de espalhamento por fénons LA num material
1D, na faixa de temperatura de interesse. Além disso, podemos utilizar o formalismo de 'M
de modo a descrever as propriedades de transporte em sistemas quase-unidimensionais com
diferentes arguiteturas quanto ao confinamento do gds de elétrons 1D {51, 52). Nesse sentido,
Baldan et al. (51) apresentaram recentemente um calculo da resistividade de um sistema quase-
unidimensional, modelando os estados de elétrons através de um confinamento lateral do tipo
potencial harménico (eixo x) e uma barreira de potencial na dire¢do do crescimento epitaxial
(eixo z) e livres de movimento na diregdo de um fio quintico de GaAs/GaAlAs. Nesse trabalbo,
ref.(51), os autores puderam observar o comportamento da resistividade, como fungio da den-
sidade de elétrons e da temperatura, levando em conta a posigao do nivel de Fermi e efeitos de
transigdes inter- e intra- sub-bandas, devido a espalbamentos por fénons épticos longitudinais
3D. Finalmente, podemos ainda estender nosso formalismo de FM a incluir efeitos da agao de
campo magnético externo em sistemas de baixa dimensionalidade. Neste sentido, calculos nessa

dire¢io foram efetuados nos capitulos que se seguem para sistemas bidimensionals.
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CAPITULO 3

Neste capitulo discutiremos as propriedades de magneto-transporte em sistemas com um
gds de elétrons bidimensional (2 DEG), ou seja, com o movimento dos elétrons confinado num
plano, tais como, em camadas de inversao de Si — MOSFET ("Metal-Oxide-Semiconductor
Field Effect Transistor”) e heteroestruturas semicondutoras de GaAs/GaAlAs, sob a acio de um
campo magnético externo forte (20, 30). Tem-se observado, na literatura, um crescente interesse
nos ultimos anos quanto ac estudo do comportamento da ressonancia ciclotrénica (RC) nesses
materials. Em grande parte, isto se deve ao fato de que a ressonancia ciclotrénica num campo
magnético forte, aplicado na dire¢ao perpendicular ao plano de condugao dos elétrons, tem sido
um instrumento bastante dtil na investigagdo das propriedades dindmicas desses materials, para
vérios tipos de mecanismos de espalhamentos (30 , 31). Como exemplo, temos que as medidas
de RC obtidas a partir do espectro de absorcao magneto-ptica de um 2 DEG interagindo
com fonons longitudinais 6pticos (LO) podem fornecer importantes descrigdes acerca dos efeitos

polarénicos como, por exemplo, a renormalizagio da massa ciclotrénica do polaron (53 , 54).

De uma forma geral, a interacio do 2 DEG tanto com fonons LO tridimensionais quanto com
fénons longitudinais actsticos (LA) 3D tem sido objeto de um grande nimero de estudos tedricos
(53 - 56) e experimentais (34 , 57). Entretanto, existe apenas um nimero bastante reduzido de
trabalhos tedricos que tratam efetivamente do efeito da interagdo entre o gis de elétrons bidi-
mensional e modos de fénons superficiais (2D) (35, 58) € que discutem a importancia desse tipo

de interagio nas propriedades de magneto-transporte. Neste sentido, verificou-se recentemente,
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ref.{59), que a contribui¢do dominante na intera¢ao elétron-fonon, no caso de pogos quanticos
estreitos, advém principalmeute dos modos superficiais, nas interfaces dos materials semicon-
dutores, enquanto que em sistemas com larguras majores que 1004, a contribuicio principal se
deve aos modos de vibragio de fénons tridimensionais ("bulk”™). Do ponto de vista experimental,
recentes resultados obtidos por Wixforth et al. (34) mostraram que, para algumas arquiteturas
de heterojungoes, a interagio 2D- elétron - fonon LA, sob a agdo de um campo magnético forte,
pode ser responsavel por oscilagbes quanticas na atenuagio do somn. Além disso, Brummell et
al. (57) sugeriram que o dependéncia de temperatura observada no espectro de ressonancia
ciclotronica numa heteroestrutura de GaAs/GaAlAs, possa ser derivada de um espalhamento

do 2 DEG por fénons LO superficiais.

Neste sentido, discutiremos neste capitulo, a imporiancia do papel da interagao entre um
gas de elétrons e fonons superficiais num sistema 2 DEG. Utilizaremos o método de Fungéo
Memoria a fim de investigar os efeitos de muitos-corpos no espectro de ressonéncia ciclotrénica
e o comportamento da magnetocondutividade, devido a espalhamento por fonons longitudinais
acisticos superficiais, em termos dos efeitos dissipativos e reativos do gds de elétrons. As pro-
priedades da RC do 2 DEG interagindo com fénons LA, foram estudadas, inicialmente, por
Horovitz et al. (56) e mais recentemente por Hu e O’Connell (60). Entretanto, varios aspectos
fundamentais acerca da dinamica dos elétrons, néo considerados por esses autores, sdo descritos
de maneira sistemdtica ao longo deste capitulo. Efetuamos o cdlculo das propriedades dinamicas
de transporte do 2 DEG, baseados num simples modelo de temperatura finita, onde desprezamos,
por simplicidade, os efeitos de nao-parabolicidade da banda de condugéo e o efeito de "screening”
no gis de elétrons, e analizamos o comportamento das contribuigdes da FM em fungio da tem-
peratura e da intensidade do camupo magnético. Na se¢ao (3.1) descrevemos a hamiltoniana do
sistema, sob a agao de um campo magnético, no referencial do centro de massa do gds de elétrons
(17) e estendemos o formalismo de Fungao Meméria de modo a incluir efeitos magnéticos no
célculo da fungio de correlagio, tal como no trabalho de da Cunha Lima e Ying (10). Na secio
(3.2) efetuamos o cdlculo da fungio de correlagao forca-forga, devido ao espalhamento por fonons

superficials LA, em termos da fungdo de polariza¢do do gés de elétrons sob a agio de um campo
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magnético, a partir de fungdes de Green de quase-particulas de Landau. Finalmente, na secao
(3.3) apresentamos os resultados numéricos da dependéncia de temperatura e de intensidade
do campo magnético das contribui¢des M'(w) e M'(w) da Fungio Meméria e investigamos os
efeitos de muitos-corpos, responsaveis pelo surgimento de védrios picos ressonantes no espectro
de absor¢io e de emissao de fénons, no calculo da magnetocondutividade, em excelente acordo

com os resultados experimentais (61).

3.1 - Hamiltonlana e formalismo de FM na presenga de campo magnético

Na presenga de um campo magnético forte, B = Bz, aplicado perpendicularmente a ca-
mada de elétrons bidimensional (2 DEG), como no caso de uma camada de inversao num
Si— MOSFET ou em outras heteroestruturas semigondutoras, como num pogo quantico de
GaAs/GaAlAs. os niveis de energia do gés de elétrons 2D, ndo-interagentes, sdo completamente

quantizados em niveis discretos de Landau (30). Em particular, na auséncia de espalhamento

por impurezas, a densidade de estados do 2 DEG consiste numa série de fungoes é- Dirac
nas posigoes desses niveis de Landau. Neste trabalho desprezaremos os espalhamentos por im-
purezas, de modo que nenhum alargamento dos niveis de Landau serd considerado para efeito de
caleculo das propriedades de transporte. Introduzimos a hamiltoniana do sistema, descrevendo

a interacdo entre o 2 DEG e os fonons superficiais LA, sob a agdo de um campo magnético

perpendicular a direcdo de movimento do 2 DEG, da seguinte forma

H= Hele + Hele—ele + Hfon + Helewfona (311)

onde o primeiro termo, H.j., correspondendo a energia cinética dos elétrons 2D, é dado por

T =
Hee = E S, (P + nee A(T;) )2, (3.1.2)
J

onde §; (7j) é o operador 2D- momento linear (posigao) do j-ésimo elétron, n. representa o
nimero de elétrons por unidade de drea, m, é a massa efetiva da banda, enquanto A(7;) repre-
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senta o polencial vetor descrevendo o campo magnétice (na diregao do eixo z) perpendicular a
camada bidimensional (plane xy) de movimento dos elétrons que estejam nas posigoes 7.

O segundo termo da eq.(3.1.1), Heje—ere, descreve a interagdo elétron-elétron

Hepe_ete = Z ‘/(Fj - T_'.g), (313)

>l
e os dois dltimos termos da eq.(3.1.1), Hson © Heleo fon, correspondem, respectivamente, a
hamiltoniana relativa aos fonons LA, e a interag¢do elétron- fonon, sendo que ambos os termos

podem ser descritos no formalismo de segunda quantizagao, da seguinte forma

Hion = Z hw, a;[. ag, (3.1.4a)
q
e
He!e—fan - Z-Dac(Q) P(‘T) A@‘, (314())
q

onde a};. (eg) é o operador criagao (destruigio) de um fonon 2D LA com vetor de onda §e energia
hwg, Dac(g) é o potencial de interagio elétron-fénon, eq.(2.3.2), p(q) € o operador densidade de
elétrons , enquanto Ay = (a7 + ai_é.).

Usando o fato de que para um campo magnético uniforme, o potencial vetor A'(FJ-) possa
ser escrito como,

A7) = A(F; — RB)+ A(R), (3.1.5)

e introduzindo o conceito de centro de massa (CM), tal que possamos separar na hamiltoniana,
o movimento do centro de massa, visto agora,exatamente, como uma pasticula de carga —-n.e
e massa M, = n.,m. num campo magnético uniforme, e o movimento relativo dos eléirons,

podemos reescrever a hamiltoniana, eq.(3.1.1), da seguinte {orma

P + n.eA(R)

"= 1= P+ ;hwq “} ag + ;Dacw) A; pl@) TR + Hya,  (3.16)

onde ﬁ(ﬁ) é o momento {coordenada) do centro de massa dos elétrons. H. é 2 hamiltoniana

que descreve o movimento relativo entre os elétrons, incluindo as interagdes elétron-clétron e que
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depende apenas das coordenadas relativas dos elétrons. Além disso, escolhemos um "gauge” de
Landau (vide Apéndice A.11), tal que, /T(]?) = (0,Bz,0).
Deste modo, podemos definir o vetor momento linear, 7, tal que

—

7= Pined= Pri+ (P, + neemow.r) 7, (3.1.7)

onde w, = eB/m, representa a frequéncia ciclotrénica.

Partimos da defini¢io da fun¢io de Green retardada, @,,(1). associada a fungéo de cor-
relacio densidade de corrente, J(t), eq.(1.1.4), e introduzimos esse resultado na expressdo de
Kubo para o tensor condutividade, eq.(1.1.3)., Apds algumas passagens algébricas, obtemos
a condutividade, 0,,(2), no formalismo de Funcao Memédria, em termos da transformada de

Laplace da fungdo de correlagho momento- momento, C,,,(2), (vide Capitulo I}, tal que

e’ B e’ i B0 Xy
7enlz) = Hi— Culz) = mi 26, — Qo+ Mu(z) | (3.18)
sendo
. 10
X = NeMle (0 1) ’ (319)
e
Q=5 ", (3.1.10)
onde (vide Apéndice A.4)
Wy = 18 < T |my >=< [7,,7,] >egs (3.1.11)

Fazendo uso da definicao de 7, eq.(3.1.7), com v = z e u = y, e usando a expressao da

hamiltoniana, eq.(3.1.6), obtemos
. i 1
My = ¢ [Hwe] = 5 (-wery = Us), (3.1.120)

i 1
Ty = % [Hyry] = 3 (wors = Uy), (3.1.12b)

onde a forga generalizada U,, devido ao espalhamento elétron-fonon, agindo sobre o centro de

massa, é definido de acordo com a eq.(1.3.2). Desse modo, obtemos

[Wi‘sﬂ.y] = —iNeM We, (31130‘,)
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[Ty, 7] = ingmow,, (3.1.13b)

e consequentemente,

~ ) 0 1
Q= -1, (_1 0)’ (3.1.14)

onde verifica-se imediatamente que no caso em que hd a aplicacio de wn campo magnético,

obtemos Q # 0, caracterizando um sistema sem simetria de inversio temporal (6). Além disso,

verificamos, a partir das egs.(3.1.12) e (3.1.13), a seguinte condigdo: < Uylm, >= 0 ,V v, pu.
Introduzimos o formalismo de operador de projecio P em termos da varidvel momento 7,,(t)

(vide Capitulo 1}

P=)Y In >8x;, < m|21-Q, (3.1.15)
vy

tal que, de acordo com as defini¢des acima, verificamos as seguintes condigoes:
Plr, >= |7, >
Qlr, >= 0

Q

L"y >= |[]u >, (3-1-16)
A Funcao Memoria, M(z), pode ser escrita como sendo,

7

M. (2)= i < U] 7 0LQ

U, >, 3.1.17
H

e apds algumas aproximagdes, escrevemos a FM, na aproximagao de ordem zero, em termos da

fung¢io de correlagdo retardada forga-forga, pr(w),

1

Tl

M{)(w) = ~ [ 105, (w) = TI7,(0) ], (3.1.18)

Neste formalismo, a condutividade dindmica de um gias de elétrons bidimensional num

campo magnético, (62), pode ser escrita da seguinte forma

inee’

or(w) = 0pp £ iog(w) =

[wF we+ M(w)] T, (3.1.19)

e

com
M{w)= M'(w) + iM"(w), (3.1.20)
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onde o, e 0, sao, Tespectivamente, a condutividade transversal e a condutividade Hall, en-
quanto o sinal +{—) representa uma onda circularmente polarizada para i esquerda (direita).
M'(w) e M"(w) representam, respectivamente, as componentes diagonais das parte real e da
parte imagindria da Fungio Memdria, descrevendo os efeitos reativos e dissipativos da dindmica
dos elétrons, responsaveis,respectivamente, pelo deslocamento e pela largura da linha de res-
sonancia ciclotronica.

Desta forma, o comportamento de o{ w) em funcio da frequéncia, temperatura e intensidade
do campo magnético fica determinado, imediatamente, a partir da solugao da FM, eq.(3.1.19),
em termos da funcio de correlagio retardada forga-forga. Neste sentido, efetuamos, na se¢do
seguinte, o calculo de IIf{w) em termos da fungio de correlagio densidade-densidade para um
gés de elétrons nio-interagentes bidimensional na presenga de um campo magnético forte (63)

e sendo espalhados por fonons superficiais LA Leal et al. (64, 70).

3.2 - Cialculo da fungao de correlagdo forga-forga

Efetuamos o cileulo da funcio de correlagio forga-forga utilizando o formalismo de temper-

atura finita na representagao de Matsubara, onde por definigao , temos

M,,(r)= —< T, UN(r) U.(0) >, (3.2.1)

ou ainda, de acordo com a eq.(1.3.2),

Iu(r)= =Y @ 8 Dac(@)]® D(G7) S(@7), (3.2.2)
§
cuja solugdo se verifica a partir da soma de frequéncias de Matsubara das respectivas transfor-
madas de Fourier, S(§,pm) € D(§, tw — ipm ), sendo iw e ip,, ambas {requéncias de Bose.
No caso de um gds de elétrons 2D sob a agio de um campo magnético "d.c” forte, podemos

expressar S(7,7) em fungio de uma base de operadores de quase-particula de Landau, tal que

5(q,7y= — < Tr p(@,7) p(—G,0) >, (3.2.3)
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sendo o operador densidade, p(§,7), dado por

PO = 3 (=t b kgt 0 € po iy (3.24)

i
k,,nn

onde ci'ky(cﬂ'ky) representa o operador criacao (destrui¢io) de elétrons no nivel de Landau
(n,k,), com energia do nivel de Landau ¢, = hw.(n + 1/2), sendo n = 0,1,2,... os indices dos
niveis de Landau.

A funcao de onda associada com o nivel de Landau é dada por

Ynok, (2,9) = €Y gu(aflo + loky). (3:25)

Aqui, ¢u{z/ly + lok,) é a n-ésima autofungdo de um simples oscilador harmoénico e que pode

ser expressa em termos dos polindmios de Hermite, H,, através da equacdo
dnlzflo + loky) = (vV72"lly) ™2 Ho(zflo + lok,) ™ 3ellotior)’, (3.2.6)

além disso, J,,+ é definido como sendo

Ton (s by ) = / dz €9 go(z]lo + lok) b (efly + Lok, (3.2.7)
onde
lo = (—— ) (3.28)
o p— ) L

representa o comprimento do raio magnético.

De volta as eqs.(3.2.3) e (3.2.4), e assumindo o gds de elétrons 2D nao-interagentes, isto é,
fazendo uma aproximacio de ordem zero na fungio de correlagio densidade-densidade, S (g, 1),
temos, ap6s simples passagens algébricas, que a fungdo de polarizagio, X*(§, ipm ), para wn gis

de elétrons, sob um campo magnético forte, pode ser escrita da seguinte forma

Xo(q_’a zpm) = Z Jn,n'(gxaky + anky) Jn',n(_Q:csky:ky + q;;) X

ky,n,n!
1 . . .
X E ZGO(R',ky,zsm) Go(n,ky + Gysi€m — iPm ), (3.2.9)
onde, por definigao,
Gnky,T) = = < Ty ca,(T) ch 1, (0) o, (3.2.10)
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representa a fungao de Green nao-perturbada de quase-particulas de Landau. Neste sentido,
desde que estejamos trabalhando com win gas de elétrons bidimensional na presenca de win campo
magnético, a energia de Landau desses elétrons depende inicamente do nimero quantico n e
nio mais dos momentos k, ou ¢, (62). Com isso, temos imediatamente que as fungdes de Green,
definidas acima, nao dependem explicitamente dos indices dos momentos e consequentemente

podemos omitir esses indices, por simplicidade, tal que
GOn' ieyn) = G(n',ky,icn)

GO(n,iem — 1pm) = GP(n,ky + gy, i€m — iPm), (3.2.11)

onde

Go(n,iem) = ——, (3.2.12)

1€m — €n
Além disso, podemos definir ainda na eq.(3.2.9), uma fun¢do Cp,(¢) como sendo

Cnn’(‘?) = EJnn'(Qraky + gy, ky) Jn‘n(_qnﬂ:akyaky + Qy) =

ky

Cont (@) = 3 1unl@)? = p [Jnn()]?, (3.2.13)
ky

onde p = 1/2xl3 representa a degenerescéncia ou o nimero de estados em cada nivel de Landau.

A fung¢io Crn(g), definida na equagio acima, foi discutida por Mt;rmin e Canal (65) para
o caso de um gds de elétrons tridimensional. Entretanto, como a fungao de onda do oscilador
harménico ¢, que entra na eq.(3.2.13) através de J,,-, é independente da dimensionalidade do
ghs de elétrons, entdo a quantidade Chrnr(g) € a mesma para ambos os casos. Desse modo, de

acordo com a refl.(65), Cnnr{g) pode ser escrita como sendo

_ooonl g g ny (—2e2/2) 1 pnt—nggz2 2
Cnn,(q) =P m %) e( ad [Ln (109 /2)] 3 (3‘2'14)

A funcio L7 ~"(z) significa o polinémio associado de Laguerre (66). Em particular, para

n' —n > 0, temos

n' z!

LY z) = [Z;(—l)' = —n+15! TR (3.2.15)
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Desta forma, podemos escrever a funciao de correlagao forga-forga, na representagio de

Matsubara, da seguinte maneira

Hou(iw) = _2% Z 9y 9y |Dac(Q);2 Du(g"a W — 1Pm) chn'(Q) X

§iPm nn'

X % Y Gn iem) GO, iem — ipi)y (3.2.16)

itm
onde utilizamos o propagador de fonons nao-perturbado D°(q, iw — ipwm), eq.(1.4.19), a fim de
representar o sistema de fonons, na aproximagéo de ordem zero.
Neste sentido, efetuando a soma de frequéncias de Matsubara para a fungdo de correlagao
densidade-densidade, descrita em termos das funcdes de Green de quase-particula de Landau

nao-perturbada, obtemos, na aproximacdo RPA, (63)

S GO iem ) GO(nyiem — iPu) = nilen) = 1+ln) (3.2.17)

—iPm t €nt — €n

1
B

onde 74 (¢, ) é a fungao distribuigio de Fermi.

e,

Desse modo, no formalismo de temperatura finita, a funcao de polarizagdo x°(§,ipm) para
um gis de elétrons 2D nio-interagentes, na presenca de um campo magnético forte, na aprox-

imagao RPA, é dada simplesmente por

(@ pm) = Y X (@ipm) = Y Cuni(a) alew) = m4{en) (3.2.18)

nn' nn’ —Ipm + €t — €n
Efetuando agora, o somatério sobre a frequéncia de Matsubara ép,, na eq.(3.2.16), obtemos

finalmente, a seguinte expressdo para a fungao de correlagao forga-forga para um gds de elétrons

2D interagindo com fonons LA,

M (iw) = =2 Y g @u |Daclg)l Crni (@) X

g,nn'

[ 9-(wg) = n_(tn — &) ] [ m4 () = 1 (en) ]

- 1 - 3.2.19
X { 1w+ €n — € — Wy €rmo (wq - w?) }: ( )
onde 7_ (w) representa a funcao distribui¢io de Bose-Einstein. Além disso, fazendo a extensao

analitica, i.e., iw — w + #§ , encontramos
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07 (w)= -2 Z G Gu | Dacdl @F Crm (@) limg—n {15 (60) = 14(¢a) ] X

gnn'

[ Tf—(wq) - "]—(fn — fn’) ]
x4 €n — 6 — Wy + w4 18 termo (wy — —wg) }, (3.2.20)
A partir das eqs.(3.1.18) e (3.2.20), calculamos na préxima se¢ao os termos da FM como

fun¢io da temperatura e da intensidade do campo magnético.

3.3 - Magneto-condutividade: Absorgiao e Emissao de Fonons

Nesta segao efetuamos o calculo das duas contribuicoes da Fungao Meméria, i.e., a parte real
M'(w) e a parte imagindria M " (w), como fung¢ido da frequéncia, da temperatura e da intensidade
do campo magnético e discutimos os efeitos desses comportamentos sobre o deslocamento e a
forma da linha de ressonincia ciclotrénica. Além disso, investigamos a influéncia dos efeitos de
muitos-corpos no espectro de absor¢io (emissiao) de fonons da condutividade dindmica.

No formalismo de Fungao Meméria, a parte imagindria diagonal M"(w) pode ser escrita,

de acordo com as egs.(1.2.4) e (1.2.15), como sendo

M”(w) - _

[ fm T (w) — Im TI33,(0) ], (3.3.1)

NeMeW
onde argumentos de simetria revelam que os termos nao-diagonais sio nulos e que os dois ele-
mentos diagonals sao iguais.
Desse modo, partindo da expressio de TIH (w), eq.(3.2.20), com v = p = z e fazendo uso

da relagao definida na eq.(1.4.28), podemos escrever

2
The MW

M'(w)= - Y G Dacl @) Cuw (9) [14(€nr) = na(en) ] X

qnn'
X { [n-(wq)~n-(w;—w)] 6(w— Wy —we) — [ n-(—wq)~n_(—w—1wy) ] &{w— wun +wy) b
(3.3.2)
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onde, verificamos imediatamente da eq.(3.2.20}, a seguinte condigéo:
Im 7 (0) = 0. (3.3.3)

Usamos a definicao da fungao de polarizagao, x°(§,w), para um gis de elétrons nao-

interagentes, na aproximagio RPA, sob a a¢do de um campo magnético, eq.(3.2.18), tal que

_ o (= [ 74 (€n) — 74 (€n') ]
- Zlnn’(q')w) Ecnn W — Wt -|-‘£6 3 (3.3.4)

nn' nn'

sendo
Of= 0 D - 0
(G, w) = (@ w) + ixy(d w), (3.3.5)

onde x%(Z,w) e x3(§ w) sio respectivamente a parte real e a parte imagindria da fungdo de

polarizacéo,
— 7? En €n'
e
Of = _
X2{Gw) =7 chn' [ 74 (€n) = na(€n) ] 8(w — wapr), (3.3.7)

onde P significa a parte principal de Cauchy.
Apés uma pequena algebra, podemos escrever M"(w), em termos da fungdo de polarizagao

RPA, devido ao espalhamento elétron-fonon, como sendo

M"(w) = — 4z 1Daclg)l”

...

x { [7-(wg) = n-(w+10,) ] X3(@w+ wg) + [n-(wy) —1-(wg —w) ] x3(§w ~ wy) }, (3.38)

ou entdo, simplesmente

Bhuwg
2 2 __ €
|Daclg)l @1y

2
M”(U)) —_ - :;'

X Ecnn‘ [ n4(€n) = ny(enr)] X

—1 (eﬁhw . 1)
X { (eﬁh (wetw) — )

§(hwy — Wynr + hw) + termo (w — —w) }, (3.3.9)
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Em nossos estudos, adotamos o modelo de fonons 2D proposto por hawaji (67) para uma
camada de inversio em Si— MOSFET, que ¢ bascado no método do potencial de deformagao.

No modelo do potencial de deformagio, a interagao elétron-fonon 2D LA pode ser escrita como

(3.3.10)

onde =, é a constante de acoplamento do potencial de deformagao, p é a densidade de massa, d
é a espessura da camada de inversdo, enquanto que a relagao de dispersao dos fonons acusticos

longitudinais é dada por

Wy = €4 q, (3.3.11)

onde ¢, representa a velocidade das ondas acisticas.

De acordo com a eq.(2.2.12) e fazendo algumas substituigoes, ohtemos

M” _ h'ﬂ'lo ﬁhwq C
(9= s 2 [ 44" Gy Com (9} [ele) = melen) ]
w-’l( ,BTL‘LU - 1) .
b4 { (e,@h(wq+w) _ 1) 6( Wan' + hwq + hw) + termo (’UJ — _w) }, (3312)
onde por definigao, ‘
1 2m=4
T wBu.pde,’ (3.3.13)

O duplo somatdério sobre os indices dos niveis de Landau (n,n') reflete a possibilidade de

ocorrer transigdes entre os diferentes estados, com energia de separagao w,, dada por
Wan = (€nr — €2) = (0 — n)hw,, (3.3.14)

tal que, cada termo no somatério {n, n') corresponda especificamente 2 uma transicdo do elétron,
ou seja, o elétron inicialmente num nfvel de Landau n absorveria um féton com energia hw,
emitindo um fénon LA e efetuaria uma transigio para um estado final n'.

Neste trabalho, supomos que os niveis de Landau sejam do tipo fungdo ¢ e desprezamos
quaisquer sobreposicao (”overlap”) das densidades de estados entre niveis de Landau adjacentes.
Consequentemente, somente transi¢des entre niveis de Landau devido as excitagbes térmicas dos

elétrons sio consideradas como responsiveis pela dindmica do gas de elétrons. Diferentemente
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do tratamento dado em trabalhos anteriores (G8), onde apenas n = 0 representava o estado
inicial dos elétrons, neste traballio, consideramos como estado inicial dos elétrons, tanto o nivel
de Landau mais baixo (n = 0), como também outros niveis de Landau com (n > 0).

Dada a relacao entre a densidade de elétrons e a degenerescéncia do nivel de Landau,
temos que os niveis abaixo do nivél de Fermi estao completamente ocupados. Desta forma, as
possiveis transi¢bes devem satisfazer as seguintes condigdes: 0 < n < (Mmaz— 1) e ' > (Nmae —
1), onde fpmar = (n./p) representa o nimero maximo de niveis de Landau completamente
ocupados. Entretanto, muitas dessas possiveis transides sio restritas pela estatistica de Fermi-
Dirac. Esse efeito de ocupagdo, devido a estatistica de Fermi-Dirac, proibe necessariamente
o elétron de efetuar transicbes para estados que ji estejam ocupados. Desse modo, fazendo
algumas consideragdes acerca das posi¢es dos niveis de Landau inicial e final e o njvel de Fermi,

podemos escrever

" Thi} [* e
M'(w) = ——% A dg q e =1 Y Crintm(q) O(EF = €2) O(entm — EF) X

T8m?
N { w—l (eﬁfhw _ 1) 6
(eﬁh(wq‘l’ﬂ') — ]_)

’U))_l (e—ﬁhw -
(eﬁh(wq‘w) — ])

(hwg — mhw, + hw) +

- i
+ ( ) [ 6(hw, — mhw, — hw) — &(hw, + mhw. — hw) ]}, (3.3.15)
onde substituimos n’ por n + m, sendo m wm nimero positivo inteiro, (m = 1,2,3, ...}, carac-

terizando o nimero de transicbes efetuadas pelo elétron. O(z) representa a fungio degrau de

Heaviside, tal que

O(z)=0 ; =<0, (3.3.16)

Finalmente, apés algumas mudancas de varidveis e efetuando o cdlculo das integrais da

eq.(3.3.15), obtemos a seguinte expressio analitica para a imagindria da Funcao Meméria (64)

mliws

MH -
(w) 8Th2c§y

3" O(EF - €n) Ocnim — Er) X

nm

x {(m—y) 1 (Eﬁhwcy_l)c [(m - y)wefes] O(m —y) +
m—y (l_e—ﬁhwc(m—y)) (efhwem _ 1) nntm ylw.feg y
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4 1 (ﬁ—ﬁhu'cy -~ 1) c o
+ (y B m) (1- C'_ﬁhufc(y—m)) (e—ﬁhwcm _ }) ﬂ.ﬂ+mi(y - 'm)wC/Cs] {(y —m) +

4 1 (6—-5hwcy -1) .
— (m+y) (1 — e=Fhwe(m+y)) (efhwem _ 1) Chnngmi(m -+ ylwefes] }, (3.3.17)

onde introduzimos a grandeza adimensional y, definida como y = w/w,.

Na equacio acima, o primeiro e o segundo termo correspondem, respectivamente, ao caso
de absorcao de fonons (m > y) e emissio de fonons (y > m). Verificamos, em nossos resultados
numéricos, que o dltimo termo da eq.(3.3.17), derivado da emissdo de fonons com grande vetor
de onda é responsavel por uma contribui¢ao muito pequena. Isto mostra imediatamente, que a
principal contribui¢io para esse tipo de interagdo é basicamente devido ao espalhamento do 2
DEG por fénons com pequeno vetor de onda.

No limite estatico, ¥ — 0, a parte imagindria da FM, eq.(3.3.17), fica reduzida i seguinte

eXpressan

~ Tlgwd 4- gfhwerm
A H(O) & Tﬁc‘: Em m Cn,n+m(mw0/cs), (3318)

a qual entretanto, apresenta uma contribuigao bastante pequena para as condigbes experimentais
usuais.

De acordo com a eq.(3.3.17), verificamos facilmente que M"(w) possui uma dependéncia
linear com a temperatura, para ambos os limites de baixas e altas temperaturas, em exce-
lente acordo com os resultados experimentais (69). Um resultado semelhante gquanto a esta
dependéncia de temperatura, para a parte imaginiria da FM foi obtido no trabalho de Hu e
0O'Connell (60). Por outro lado, esses mesmos autores obtiveram resultados bastante conflitantes
para M"(w) em relagio a dependéncia de frequéncia e de campo magnético. Isto se deve basi-
camente ao fato de que virios aspectos fisicos relevantes nao foram levados em conta por esses
autores, como por exemplo: a existéncia de transigbes proibidas devido aos efeitos de ocupagao.
Além disso, verificamos em nossos cdlculos, secdo (3.4), que cada transigio permitida, associada
com um estado inicial n (n > (), d4 origem a n depressdes na estrutura de M"(w), em adigio
aquelas que ocorrem para ¥ inteiro, devido ao envolvimento de fénons de modos nulos nesses
pontos, e y semi-inteiro devido ao pequeno ndmero de fénons nessas regides (60). De uma forma

em geral, esses resultados sdo consequéncias diretas do nimero n de raizes correspondentes ao
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polindmio de Laguerre, LT*(z), eq.(3.2.15) no cdlculo da FM e consequentemente, desde que o
nimero de niveis de Landau ocupados no sistema aumentam a medida que a intensidade de
campo magnético diminui, temos que uma estrutura bastante complexa de M"(w) seja esperada
para os casos de campos magnéticos baixos, em contraste com uma estrutura singular corre-
spondendo ao caso do limite quantico, i.e., somente o primeiro nivel de Landau ocupado, Leal
et al. (64).

Desde que, obtivemos em nossos cdlculos, uma expressdo analitica para a parte imaginaria
da Fungao Memoria, podemos obter imediatamente a contribuigao da parte real da FM. A parte
real e a parte imaginéria da Fungao Memdria, dependente da frequéncia, sio relacionadas uma
com a outra através da relagio de Kramers-Kronig, tal que

M.l'f(u,l)

oy = 2 /w ;
M(w) = 7rwp A dw W =)’ {3.3.19)

Desse modo, de volta a expressao de M"(w'), eq.(3.3.9}, e fazendo as substituicbes na

equagio acima, obtemos

4w eFhws ‘
oo 2 2 , _ .
M(w) = — Pq_% 0 |Dacl )" gy gy Cror(0) [ (6n) = e (en) ]
y (ePrltwanr—we) _ 1) 1 [ 1 N 1 |
(ePhwnn — 1) (Wpn — wg) ~ ((Won = wg)* —w? ) ((wg — w2 402 )7
(3.3.20)

De acordo com a definicio da parte real da fungio de polarizagio em RPA, eq.(3.3.6),

podemos escrever

2
M’(w) = R E qi |DGC(Q)|2 X
[ —
q

Tie

x { coth(fhw,/2) X{l)(‘fa w+we) + X1(§, wg — W) ~ 21, wq) ) +

- ZCOth(ﬁhwnn'/Z) [x(ljnn'(é;w + wg) + X(l)nn'(iﬂ Wy — W) — 2X(1)nn’(q_.1 wy) } 3, (3.3.21)

nn'

onde

n_{w} = W"l———ﬁ = % [coth(Bhw/2) — 1}, (3.3.22)
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Finalmente, substituindo a expressazo de M"(w'), €q.(3.3.17), e fazendo algumas mudangas

de varidveis, obtemos para 2 parte real da Fungao Meméria

) =]

4 cy

v & Ej@E - o —
47-}‘“32 PL (m_y):r y " L O(C.‘_ EF) X

1 (e:r,ﬁhw 1)

4
X { (m - J’J) (1 _ e—-ﬁhwc(m_m}) (emﬁhwc 1)

Cn m[%(m ~2)} O(m — ) +

1 (=2 — 1) w.
(1- e-Prwc(msa)) (embhwe _ 1) Crmim|—(m+2)] +

s

— (m+2)*

1 (E—mﬁhwc 1)

4
+ (l‘ - m) (1 _ ewﬁhwﬂ{r—m}) (e—mﬁhwc 1)

Cp n+m[ (z ~m)] Oz ~m)), (3.3.23)

onde definimos as seguintes grandezas adimensionais: £ = w'/w. e y = w/w,.

De acordo com a equacio acima, verificamos em nossos cdlculos numéricos, um comporta-
mento oscilatério da parie real da Fungdo Memdria, M'(w), consistente com o resultado con-
hecido na literatura da oscilagio da massa ciclotrénica (56) e a a existéncia de picos ressonantes
em ambos os espectros de absor¢ao e de emissdo de fonons, Leal et al. (64, 70).

Finalmente, uiilizando as expressdes de M'(w) e M"(w) podemos determinar a condutivi-

dade dindmica o(w), eq.(3.1.19),

et M"(w)
Reos(w) = S s wet M(w)E + ) (3:3:24)
Imo(w) = Flec” w3 we + Mi(w) . (3.3.25)

me [wF we+ M'(w)P + [M'(w)]?’
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3.4 - Resultados numéricos

Nesta secao efetuamos um estudo sistematico das propriedades de M/(w) e de M"(w) em
fungdo da frequéncia, da temperatura e da intensidade do campo magnético, para um gis de
elétrons bidimensional interagindo com fénons LA superficiais e comparamos com os resultados
conflitantes obtidos no trabalho de Hu e O’Connell (60). Além disso, investigamos a contribuigio
do efeito de cada transigao eletronica, entre os niveis de Landau, no cilculo da Fungio Memdria e
discutimos a possibilidade do aparecimento de véarios picos ressonantes no espectro de absorgio e
emissio da condutividade dindmica, em acordo com o que tem sido observado experimentalmente
por Schlesinger et al. (61).

Utilizamos em. nossos cdlculos numéricos efetuados para o caso do Si—MOSFET, o seguinte

conjunto de parimetros:
ne = 4.7 x 10! em™? ; ;= 9 X 10° ems™?!

Sy= 17.78x 1072 erg 3 me= 0.189m

p= 233gem™ ; d= 1004, (3.4.1)

tal que, com os valores de n, e p o nimero de niveis de Landau completamente ocupados é dado
como sendo . = 1,2,3, para intensidades de campo magnético iguais a B = 20,10,6.58 T,
respectivamente.

Neste sentido, apresentamos na Fig.(3.1) o comportamento, em fungio da frequéncia, das
partes real e imagindria da Funcdo Meméria para diferentes valores de campo magnético, como
por exemplo , B = 6.58, 10, 20 T, para uma temperatura fixa T = 77 K. Observamos que as
magnitudes de ambas as fungdes de M"(w)/w, e M'(w)/w,, refletindo, Tespectivamente, efeitos
dissipativos e reativos no gis de elétrons, diminuem de magnitude a medida que o valor do
campo magnético aumenta. Verificamos ainda, na Fig.(3.1), que o nimero de depressdes na

estrutura de M'(w) aumenta para intensidades de campos magnéticos mais baixas.
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Fig. 3.1 - Comportamento de frequéncia de M"(w) e M'(w), em unidades de w,, pare diferentes

valores de campo magnético e T =77 K.
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Este cfcito do aumento do nidmero de depressdes na estrutura de M”(w) é explicado pelo
fato de se ter uma maior possibilidade de ocorréncia de transi¢oes quando se tem umm nanero
maior de niveis de Landau ocupados. Isto ocorre a medida que tratamos nossos calculos para
campos magnéticos inferiores ao do regime de limite quantico (8 = 20 T), isto ¢, um campo
magnético bastante forte, tal que somente o primeiro nivel de Landau {n = 0) esteja ocupado,
sendo que neste caso nenhuma transigio do tipo (r — n+4m), comm = 1,2,3, ..., é proibida pela
funcio distribuicio de Fermi-Dirac. Verificamos ainda, que o efeito de ocupagido dos niveis de
Landau d4 origem a estruturas bastante complexas para M'(w) e M"(w) exibindo, em ambos os
casos, picos ressonantes devido tanto a contribui¢bes de absor¢io quanto a de emissao de fonons
aclsticos no espectro de ressonincia ciclotrénica do 2 DEG. Além disso, temos que a medida
que diminuimos a intensidade do campo magnético, verificamos o a existéncia de um "splitting”
nesses picos ressonantes, em excelente acordo com o que tem sido observado por Schlesinger
et al. (61). Resultados desta natureza foram apresentados recentemente por Leal et al. (64),
em forte contraste com os calculos obtidos em trabalhos anteriores, como por exemplo, Hu e
0’Connell (60).

Nas Figs.(3.2) e (3.3} podemos analisar, em detalhes, as estruturas de M'(w) e M"(w) e
suas respectivas relagbes de frequéncias, para os casos de B = 20,10 Te T = 77 K. Além disso,
verificamos o comportamento oscilatério de M’(w), consistente com o resultado oscilatério da
massa. ciclotronica (56) e 0 aumento do nimero de picos ressonantes, em torno de cada harménico

inteiro (w = mw,), a medida que a intensidade do campo magnético diminui.

06 (rrerrerrrer lT"'Y'r""’T"!’T'{'I'I"""‘T'ﬂ T rTEY T

Fig. 3.2 - Relagio de frequéncia
entre a parte imagindria (linha

tracejada) e a parte real (linha

M(UJ]/‘CIJC

continua) da Fungdo Memdria,

M(w), em unidades de w,, para

-0.3

B=20TelT=77K.

0.0 10 20 T30
m/u)c
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Descrevemos nas Figs.(3.4) e (3.5), a contribuicio de cada transigao eletrénica (n — n+m)
para o calculo da parte imagindria da FM, assim como, o resultado total de M"(w) devido ao
efeito de todas essas contribuicbes, para os casos de B = 10 T e B = 6.58 T, respectivamente.
Em particular, no caso de B = 10 T temos que as transigdes se efetuam a partir dos dois
niveis de Landau inicialmente ocupados, n = 0 e n = 1, para um estado final n + m, com
m = 1,2,3, onde m representa o nimero de transiées efetuadas. Além disso, podemos observar
a existéncia de dois picos ressonantes principais, devido aos processos de absorgao e emissao de
fénons, em torno dos pontos de ressondncia em w = mw,, assim cOmMo o aparecimento de picos
de magnitudes menores, associados as transi¢des especificas efetuadas a partir de estados iniciais
n > 0. Em particular, observamos o aparecimento de duplos picos ressonantes de absorgao e de
emissio de fonons LA para transicdes efetuadas a partir do estado inicial n = 1 com m = 1,2,3,
enquanto que, um tnico pico de ressonancia para cada processo de absorgao e emissao de fonons

é verificado no caso de transicoes efetuadas a partir do primeiro nivel de Landau (n = 0).
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Fig. 3.4 - As contribuicées para M"{w) correspondendo a cada transi¢do especifica (n,n+m).
Observamos em (b) o aparecimento de duplos picos ressonantes devido a transigdes efetuadas a
partir de n = 1 com m = 1,2,3. Enquanto que em (a) observamos um inico pico de ressondncia
para transicoes a partir do primeiro nivel de Landau (n = 0) com m = 2,3. A coniribui¢do total

da parte imagindria de FM € ezibida em (c), em unidades de w..

Além disso, podemos verificar, que no caso de B = 10 T, a transi¢do n = 0,m = 1 nao

contribui para o célculo de M"(w).
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As Figs. (3.5) e (3.6) descrevem, respectivamente, a contribuigio de cada transigio nao

nula e o comportamento total de A"(w) para o caso de B = 6.58 T com {n = 0,1,2).
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Fig. 3.5 - Coniribui¢ées para M"(w) correspondendo a cada transigdo permitida (n — n+m ),

comB=658TeT =77 K.
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Verificamos ainda na Fig.(3.5) que, no caso de B = 6.58 T e 1,0, = 3 {n = 0,1,2), algumas
transi¢oes sio restritas pela estatistica de Fermi-Dirac através da condigao: n + mi < 1y,,0,, tais

como, (n=0,m+1);(n=0m=2)e(n=1m=1).
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Fig. 3.6 - Comportamento de M"(w) em fungdo da frequéncia para B = 6.58 T e T =77 K,

levando-se em conta as conlribuicées de cada lransigdo permitida.

Um estudo sistemético da dependéncia de temperatura de M"(w), eq.(3.3.17), € descrito na
Fig.(3.7), para o caso de B = 10 T. Verificamos que de uma forma em geral, as magnitudes dos

picos ressonantes de absor¢do e de emissdo crescem a medida que a temperatura é aumentada.
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Ambos os picos de ressondncia em torno de w = muw. apresentam aproximadamente a
mesma magnitude no regime de altas temperaturas. Por outro lado, o mesmo nao ocorre no
limite de baixas temperaturas onde a intensidade dos picos ressonantes correspondendo aos
processos de emissao de fonons se tornam consideravelmente maiores do que as magnitudes dos
picos do espectro de absor¢ao. Este resultado, descreve de maneira clara, o fato de que a baixas
temperaturas o namero de {6nons envolvidos nos processos de absorgdo, pelo gds de elétrons,

diminui, Leal et al. (64).
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Fig. 3.7 - Comporiamento de M"(w) em fungdo da temperatura, em unidades de w., para
B = 10 T. Na regido de baizas temperaturas os picos correspondendo a absorgdo de foénons

diminui mais acentuadamente do que no caso de emissio, mas o "splitting” dos picos permanece.
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Nas Figs.(3.8), (3.9), (3.10) e (3.11) exibimos, em detalhes, o comprtamentoda parte real
da FM em termos das transicoes nio-nulas, em funcao da frequéncia, para varios valores de
campo magndtico. Podemos observar, claramente, o comportamento oscilatério da estrutura de

M'(w), assim como a redu¢ao das magnitudes dos picos ressonantes a medida que a frequencia

aumenta.
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Fig. 3.8 - Ezibimos em (a) o comportamento oscilatério de M'(w) em fungdo da frequéncia
com B =20 TeT = 77 K, em unidades de w.. As figuras (b), (¢) e (d)representam as
contribuices para M'{(w) associadas, respectivamente,ds transicdes especificas a partir den = 0,

comm = 1,2¢3.

74



c & N T MM IR I ¢.3

P |
cor o 0.0

v y
¢
Y- - N BTN P ST SN
iy L L Lavaadsgay, o3 b dag e dagael s birgaly g
.0 !
0.20 " v —rer
2 y 0.4 1 T LA
mz 0o m=4
w3l | "z 2
W
3 ool
.—’/
~ p— 60— "
~
3 /l
:.J
-0 2‘5'! W PR AR T NNl SRS NN AR '0,’{] adat g L a g o ua )iy
ve B.0
0. 70 y ' T ) 0.0 1
AIE O . m=4
=3 n= 4
0.0 0.0
1
- 0.7 T T TR N BN ST N S N FRTTE Ut TS TR N ST
o0 Lo .0 3o 0.8 [N-] 2.0 3o
\.L}/UJ(, LL)/L.I)(_,

Fig. 3.9 - (a) comportamento de M'(w), em fungdo da frequéncia, para B = 10 T, em
unidades de w.. As demais figuras representam cada uma delas, a contribui¢do isolada de cada
transicdo ndo-nula no cdleulo de M'(w). T =177 K.
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Fig. 3.10 - Resulatdos numéricos das contribuicées de M'(w) devido as transi¢ées nao-nulas

efetuadas a partir dos niveis de Landau inicialmente ocupados (n = 0,1,2) para B = 6.58 T.
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Fig. 3.11 - Comportamento de M'(w) para B =658 TeT =77 K eribindo uma estrutura
bastante peculiar, para ambos os processos de absorgao € emissgo de fonons, devido ao efeito de

ocupagao.

Finalmente, podemos usar as expressdes de M'(w) e M"(w) nas eqs.(3.3.24) e (3.3.25)
de modo a determinar a condutividade dinamica o(w). A dependéncia de o{w) em fungao
da frequéncia é ilustrada na Fig.(3.12), para ambos os processos de absorgdo e de emissdo de
fonons longitudinais actsticos. Descrevemos ainda, o comportamento da parte real e da parte
imaginaria de o_{w), em fungio da temperatura e da intensidade do campo magnético, em

unidades de op, definido como

nee?

(3.4.2)

ap = ’
MeWe
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Fig. 3.12 - Parte real (linka continua) e parie imagindria da condutividade dindmica o_(w),
em unidades de g, para diferentes valores de campo magnético (B = 6.587,107,20T ) e lem-

peraturas (T = 38K,7T7K )
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Observamaos na Pig3.12) gue a parte real da condutividade dinamica exibe uny “splitting”
dos picos de ressondncis pale Catnpos magnclicos baixos. en contraste com a estrutura de um
{inico pico no limite de campo magnético muito forte. Em nossos calculos, este resultado derivado
do efeito de ocupacio dos niveis de Landau e da contribuicao das transigdes permitidas podem
ser a base de uma descricao real dos resultados experimentais verificados por Schlesinger et al.
(61), onde observou-se um "splitting” nio esperado, da linha de ressonéncia ciciotronica no gas

de elétrons bidimensional.

Além disso, verificamos em nossos calculos, Leal et al. (64, 70), em contraste com o trabalbo
de Hu e O'Connell (60), que a magnitude do pico de ressonincia principal, isto é, em torno de
w = we, exibe claramente uma dependéncia linear de temperatura e que a magnitude e a largura
da linha de ressonancia diminuem a medida que a intensidade do campo magnético aumenta.
Neste sentido. obtemos, imediatamente, que a condutividade dindmica derivada das excitagoes
térmicas das transicbes dos elétrons entre os niveis de Landau diminue a medida que o campo
magnético aumenta, visto que a separagao entre os niveis de Landau aumenta proporcionalmente
a w,. Fste resultado reflete exatamente o fato de se ter um sistema de elétrons cada vez
mais localizados a medida gue se apliqgue campos magnéticos majs intensos. Além disso, temos
ainda que a forma da linha de ressonancia ciclotronica é muito pouco sensivel ao efeito de
temperatura, tal que o "splitting” dos picos ressonantes permanece independentemente da faixa
de temperatura que tenhamos efetuado nossos célculos.

Desta forma, discutimos neste Capitulo o efeito do espalhamento do 2 DEG devido a fonons
LA superficiais, através do formalismo de Fungao Meméria, na aproximagao de ordem mais
baixa na funco de correlagao forga-forga, sobre o espectro de absorgio (emissao) de fonons da
magneto-condutividade do sistema. No Capitulo que se segue, investigamos o espalkamento
de um gas de elétrons bidimensional por fonons longitudinais opticos (2D), na presenga de um
campo magnético forte, onde verificamos a necessidade de se utilizar o formalismo de Fungao

Meméria em ordens superiores na fungao de correlagio densidade-densidade.
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CAPITULO 4

Neste capitulo investigaremos as propriedades magneto-Gptica de um gas de elétrons bidi-
mensional interagindo com fénons longitudinais pticos (LO). em sistemas semicondutores po-
lares, tais como super-redes de Ga)_ Al As/GaAs, heterojungoes de Gay_oInz As, camadas de
inversio de InSb, etc. Os efeitos polardnicos em sistemas 3 DEG tem sido objeto de grande
nimero de estudos realizados nas tltimas décadas (29), porém, somente recentemente é que estu-
dos tedricos, por exemplo (3], 55 , 68) e experimentais, por exemplo, (71, 72), tem sido realizados
a fim de descrever efeitos polarénicos em sistemas 2 DEG. Na presenga de um campo magnético
os efeitos ressonantes dos polarons podem ser observados em experimentos de ressondncia ci-
clotrénica, como por exemplo, na determinagao da renormaliza¢do da massa do elétron (53 ,
54). A énfase principal tem sido na investigacao da posigac do pico das linhas de ressonancia
ciclotrénica e no ”splitting” da linha em torno da frequéncia de ressonancia. Na ref.(31) Das
Sarma e Madhukar, usando o formalismo de Fungio de Green, efetnaram célculos de corregao
dos niveis de Landau e das anomalias magneto-6ptica na regiao ressonante e mostraram que a
influéncia do acoplamento elétron-fonon (3D) em sistemas 2 DEG pode levar a um "splitting”
da linha de ressonincia ciclotrénica quando w, & wpo, tal como no caso dos polarons 3D (73
, 74). Entretanto, na grande maioria desses trabalhos a interagao elétron-fé6non é descrita por
um espalhamento do gés de elétrons 2D ou 3D devido a fénons LO tridimensjonais ("bulk™).
Recentemente, Brumell et al. (57) sugeriram que a dependéncia de temperatura observada no

espectro de ressonancia ciclotrénica numa heteroestrutura de GaAs/GaAlAs possa ser derivada
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de uni espallicionto do 2 DEG por fonons LO superficiais. Lutretanto. ainda existe um nimero

bastante reduzido de traballios na Deratura que investipemn a interagao do 2 DEG cons fonons

[afis

L.O bidimensionais (58, 75).

Neste sentido, discutiremos neste traballio o efeito deste tipo de interagao entre o gas de
elétrons bidimensional e fénons LO superficiais, na presenga de um campo magnético aplicado
perpendicularmente ao plano de movimento do 2 DEG. Nossa motivagao reside no fato de
que a absorcao magneto-Gptica é uma quantidade fisica mensurével, tal que, a {requéncia da
ressonancia ciclotrénica e 2 massa ciclotronica possam ser obtidas a partir da posigao de cer-
tos picos de ressonancia. Efetuamos o célculo das propriedades magneto-opticas do espectro
de absorgido utilizando o formalismo de Fungao Memoéria em termos da funcao de correlagao
densidade-densidade para um gis de elétrons nao-interagentes. Repetitemos ao longo deste
capitulo algumas passagens jé obtidas nos capitulos anteriores, pois € nosso objetivo desenvolver
os cdlculos deste trabalho da maneira mais autosuficiente possivel. Assim sendo, este capitulo
é organizado da seguinte maneira: na se¢io (4.1) investigamos as propriedades de transporte
do 2DEG devido exclusivamente ao espalhamento por fonons LO em termos da fungao de po-
larizacdo do gas de elétrons na aproximagio de ordem mais baixa da funcio de correlagao
forga-forca. Verificamos contudo, que a parte imagindria da FM neste caso, é descrita por uma
série de funcdes é nos pontos das frequéncias ressonantes e que a parte real da FM diverge nesses
pontos. Neste sentido, efetuamos na se¢io (4.2) o célculo da fungao de polarizagao, para uma
ordem superior, i.e., renormalizada devido a presen¢a impurezas no material, onde introduzi-
mos correcoes de vértice do tipo diagramas de escada ("ladder™), responséveis pela origem de
um comportamento difusivo na fungéo de polarizagao. Finalmente, na se¢io (4.3) efetuamos o
cilculo do tempo de de relaxagao do 2 DEG devido a interagao com {énons LO superficiais e
verificamos que o comportamento difusivo da fungao resposta densidade-densidade é responsavel
por remover divergéncias da FM e por um alargamento do espectro de ressonancia magneto-

&ptico, sem a necessidade de se introduzir "ad-hoc” um alargamento no calculo da FM dos niveis

de Landau (30, 68).
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4.1 - Interagao clétron - fonon LO

Utilizamos a hamiltoniana de Frohlich para descrever o sistema elétron-fénon LO sob a agao

de um campo magnético, no referencial do centro de massa (17),

P+ n AR -
H= =0y ( )]2 + > huro ajj-aq- + ) Doplq) Az p(@) €T + Hya, (4.1.1)
5 -

q

onde 13{}_{.) ¢ o vetor 2D momento (posigio) do centro de massa do sistema de elétrons. a:ri_(aq-)
é o operador de criagio (destruicao} de fonons LO com vetor de onda 2D § (¢r,¢y,¢: = 0)
e energia hwpo. A(R) = (0,zB,0) é o potencial vetor descrevendo o campo magnético B,
perpendicular & camada bidimensional do gas de elétrons (plano xy), enquanto Hye descreve a
parte da hamiltoniana dependente apenas das coordenadas relativas dos elétrons. Na eq.(4.1.1)

o acoplamento do potencial elétron-fénon LO, D,,(q), é tal que

27h a (7‘:,1,(;;,0)3/2
q2 (Qme)l/Q ’

[Dop(g))* = (4.12)

onde introduzimos a constante de acoplamento polar o, eq.(2.1.21).
Na presenca do campo magnético os niveis de energia do gds de elétrons 2D sao quantizados
em niveis discretos de Landan €,, tal que a densidade de estados do sistema torna-se uma série

de fungdes delta. Escrevemos a expressio da FM, no formalismo de operador de projegao, tal

que
M, (2) = i < 7|Q ! Qlr, > ; z=w+ 0% 4.1.3)
VEATST o, v, - QLQ K yFEUWAT (4.1.
sendo
T = —% (7., H], (4.1.4)
com
= Pr j My = Py+nemewc, (4.1.5)
tal que,
Ty = —wemy — Uz
Ty = werg — Uy, (4.16)
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onde w, representa a frequéncia ciclotronice nao pertutbada. ¢ U ¢ a componente-r da forga
gencralizada, devido ao e palhamento détron-fonon. agindo sobre o contro de masza do sistoma.
eq.(1.3.2).

Efetuamos os cdlculos da FM, em termos da fungao de correlagio retardada forga-forga
ny(w), eq.(1.2.15). Utilizamos a representagao de temperatura finita de Matsubara para de-
screver a fungao de correlagao forga-forga, na aproximagao de ordem zero da interagao elétron-

fonon

()= =Y a ¢ |Dep()* D°(G.7) S(G.7), (4.1.7)

g
onde D°(§,7) e 5(q, 7) representam, respectivamente, o propagador de fonons livres, eq.(1.4.19),
e a funcio de polarizagdo do gas de elétrons 2D nao-interagentes, na presenca de um campo

magnético.

Escrevemos S(§,7) em termos de vma base de operadores de quase-particulas de Landau,

tal que
S(q,7) = ]d?'?l ]de} A=) 55,7, 7), (4.18)

onde por definigao, temos

S(f1,72,7)= —<T; %l’T(Fz,T) P(72,7) ¢T(F1,U) ¥(73,0) >, (4.1.9)
COIN
YT = > Pk, () enp, (7)s (4.1.10)
o ky

onde ¢y x, Tepresenta o operador de destruicio de elétrons no nivel de Landau (n,ky), com
energia do nivel de Landau €, = hwe(n + 1/2), sendo n = 0,1,2,... os indices dos niveis de
Landau, enquanto a fungdo de onda ¥, x, () é definida de acordo com a eq.(3.2.5).

Aplicando o teorema de Wick (9 , 19) na equagao acima, e considerando apenas o primeiro
termo na expansao da matriz S, podemos escrever a fungao de correlagao densidade-densidade,
na aproximagao de ordem zero, em termos de fungdes de Green de quase-particula de Landau

nao perturbadas
§0(7,72,7) = G2, 71,~7) GO(F1,72,7), (4.1.11)
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sendo

Gy = Y v b, (M) GP k7). (4.1.12)

TLA

Transformando Fourier, obtemos

S°(G,ipm) = P ZIJM (o 3 ZG Vi) GOniEm — ipm), (4.1.13)

12m
sendo GC(n,ic) definido na eq.(3.2.12).

Representamos diagramaticamente, na Fig.(4.1), a fungao de polarizagao do géds de elétrons
na presenca de campo magnético, eq.(3.2.18), em termos das funcdes de Green de quase-
particulas de Landau na aproximagao de ordem zero, através de um simples diagrama de bolha,
onde possiveis correcdes de vértice foram desprezadas.

De volta a expressao da fungdo de correlagao forga-forga, podemos escrever

I, (2w) = -—27'(171( HJLO 1'“ Z g

§ipm

DP(iw — ipm) S°G, ipm ) (4.1.14)

ol

1
q
onde devido a simetria do 2 DEG em relagio a aplicagio do campo magnético na diregao z
temos que I, . (iw) =0 eIl (iw) = I,,(:w).

Agora, efetuando a soma de frequéncias de Matsubara e fazendo v = z obtemos

Botiv) = 28 (Aothe e Zqz S Wane (@ [aen) = ma(en) ] X

n-(hwro) — - (€x — &) ]
(thw + €, — & — hwpo)

{[

— termo (wpo — ~®ro) | (4.1.15)

onde cada termo no somatétio (n,n') corresponde a uma transigao especifica do polaron.
Desse modo, fazendo a extensdo analitica (iw — w + i0%) na eq.(4.1.15), obtemos para a

parte imaginaria de T1F, (w)

TOh ﬁ wLO 1

Im TIE (w) = —?( = ”qu ZlJm(q)P M (en) = Malenr) ) X

X { [’I]._(h'w;_,o) — n_(tho — fH.D) ] 6(6,,_ — €t — tho + hw) - ltermo (’UJLO — -*’wLo) },
(4.1.16)
onde verificamos imediatamente que Im IR (w = 0) = 0, sendo que Iy, €q.{3.2.8), representa o

raio magnético da drbita do elétron.
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Apos alpumas passagens alpébricas, obtemos

, rahk 1w ax— o 1 "
ImlS(w) =~ (-—Q#Q)” g7 = Y ant @) [nalen) = nalcn) ] X

q nn'

ePhuro (Cﬁhu' _ ])

(Fvio 1) (Plwiotvil - 1) §le, ~ ¢+ hrpo + hw)y — termo (v — —w) 3, (4.1.17)

(o)
Fig. 4.1 - Representagdo diagramdtica G ( N N ky T )
da fungdo de polarizacdo do 2 DEG, na
aprozimagdo de ordem zero, na presenca

de um campo magnéetico.

G°(n, ky,x)

Definindo F,n/(g) como sendo uma fungao do médulo de §, vide eq.(2.2.12)

2D qg 1
Faw(@) = 30 W@l = g5 [ daa ]}l
g
1 n! bog . on'—n) —2¢ -n
Funlg) = g7 oy [ €905 e B 1B ) T (4.1.18)

onde LSI"'_T‘)(:J:) representa o polinémio associado de Laguerre, eq.(3.2.15).
Desde que,

M"(w)= -

Im TR (w), (4.1.19)

NeMel

a solugio para a parte imagindria da Fungao Memdria é dada pela seguinte equagao

27{' ah h u’LO 1/2

" _
M ()= g (0 EF (@) [n4(en) —na () ) %
1 w! (PP~ 1)
X (T ePhuro) \ (ePrwrote) 1) 6(Wnn + hwro + hw) + termo (w — —w) }, (4.1.20)
sendo Wy = €n — €, = mhw,, onde n' — n+4+m, comm = 1,2,3,... representando as

transigoes efetuadas pelo polaron.
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No caso do limite estatico, v — 0.

Waj CITI 2T Ap— nt
~=1 — ‘;‘Iu = } el \1/2 o B
: () 41(';1:‘171( 2m, ) L {n+m)! { +(6) ”-‘r((n-{-m)] X

f‘m’?fu, o 4 ? 9 a0 a
(I IR / Ao ¢ (Gg P RO LI 2) Po(tso - minee). (41.21)
- 0

onde verificamno: imediatamente que Af”(0) sé apresenta valores nac-nulos nos pontos de res-

sonancia wro = mw, e cujas magnitudes nesses pontos sido determinadas através do cdlculo da

integral acima.

Avaliando o efeito de ocupagdo em nossos cdlculos obtemos,

2rlah h w3
M"(w) = T LO )‘/2 an ntm(q) O(EF — €,) O(engm — EF) x
g telive

eﬁ'h(mw.-_—w) ,—l (eﬁhu 1) N " . o . "
X { (eﬁn_mwc—w) — 1) (emﬁhuc ~ 1) ( wro — (mhuw, - '”)) (m v, — hu') +

Ghimw, +w) -1 ( —Bhw __ 1)
€ w €
" T 1) (gnbee 1) §(hwro ~ (mhwe + hw)) +

eﬁ‘h(m—mw,) w1 (e-—ﬁhw _ 1)

+ (eﬂh(w—-mu'c) —- ]) (ewmﬁhwn - 1) 6(hu’LO - (hu’ - mhwc)) G(hw - mhwc) }' (4~1'22)

tal que, introduzindo as seguintes grandezas adimensionals: y = w/w. ; wy = wro /., podemos

escrever
27’ (hwew 1
M"(w): pn - w2 ( Q:n(]) )1/2 ZFnﬂ+m(q)® EF—-En) O(£n+m——EF)
0 7"efe Te nm
(e¥BRwe __ 1) eBhwe (m—y)
X

(e 1) (P 1) O ~ (m =) Olm = y) 4

(e—yﬁhwc - 1) eﬁhu’c(m+y)
(emPhwe — 1} (efhulm+y) _ 1) §{wo ~ (m+y)) +

~yfhwe _ efhuc{y—m)
(€ 1)
t (e Z 1) (ePhwv—m) - 1) §(wo — (y — m)) Oy - m) }, (4.1.23)

Na equagio acima o primeiro e o Qltimo termo correspondem respectivamente, aos processos
de absor¢io de fénons LO (m > y) e emissio de fonons LO (y > m), enquanto o segundo termo
advém do processo de emissio de fonons com grande vetor de onda. Verificamos ainda, que
as funcoes § que aparecem em cada um dos tres termos de M”(w), implicam que apenas nas

frequéncias de ressonincia, esses termos serao diferentes de zero. Além disso, temos que as
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posigoes desses picos ressonantes, em fungan da frequéncia y. sio determinadas e fungao do
valor de wp = wpg/ue € das contribuigoes devido as transigoes (nr + mied para anibos ox
processos de absorgao e de emissao de fonons.

A parte real da FM. AM'(w), ¢ obtida diretamente de M"(w), eq.(4.1.23). através da relagéo

de Kramers-Kronig

. o 1ot
Miw) = 2%p [ aqw M)
m o (

m, (4.1.24)

mas gue diverge entretanto, nos pontos das frequéncias ressonantes.

Desse modo, verificamos que, sob a agdo de um campo magnético forte, o espalhamento do
2 DEG por fénons LO, na aproximagao de ordem mais baixa na fungao de polarizagao, implica
rnuma descrigio da parte imaginaria da FM em termos de uma série de fungoes é e que devido
a essa estrutura especial de M”(w) o espectro de absorgao magneto-6ptico é descrito da mesma
forma por uma série de é-picos ressonantes, que nao sao verificados experimentalmente. Neste
sentido, introduzimos na segio seguinte, corregdes de vértices responsaveis por um comporta-

mento difusivo na func¢io de polarizagio, capaz de remover divergéncias no calculo da Fungéo

Memoria.

4.2 - Funcao de Polarizagao: efeito de difusado

Verificamos na segao anterior que o calculo da fungdo de correlagao forga-forga, devido a
interagio elétron-fonon LO, na aproximagio de ordem zero da fungio de correlagao densidade-
densidade, leva a uma estrutura de é-picos ressonantes no espectro de absorgao magneto-optico.
Nesta secio discutiremos o calculo da fungao de polarizagao do 2 DEG, na presenga de um campo
magnético, a partir de uma renormalizagao no propagador de particula, devide aos efeitos de
espalhamento por impurezas. Desse modo, temos que o tempo de relaxagao I' do sistema de
elétrons, eq.(1.4.31), é descrito em termos de uma contribui¢do devido o espalhamento por

impurezas, Ty, € uma contribuicao, IV devido ao espalhamento por fénons, renormalizada
p ? P fon’ ¥
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pela presenga ¢ hmpurezas, tal que

] 1
7o ﬁ:,: + T (4.2.1)

mp

sendo que ao longo deste trabalho, estaremos interessados unicamente na contribuigao I'y |
Discutimos os efeitos de uma distribui¢io randémica de impurezas sobre a fungao de cor-
relacio densidade-densidade de um gés de elétrons nao-interagentes sob a agao de um campo
magnético, que seja responsavel por um comportamento difusivo na fungao de polarizagao no
limite de ¢ e v pequenos. Neste sentido, escrevenos a fungdo densidade-densidade na repre-

senta¢ao de Matsubara

S(FlaFZ’T) = - < TT T‘L’J{ (F21T) lb(anT) wT(FlsO) 1;)(7:.110) >, (422)
COII}
PFT)= D alaflo+ loky) ™Y e, (1), (4.2.3)
n,ky

onde ¢n(z) Tepresenta a n-ésima autofuncao de um oscilador harménico, eq.{3.2.6). Usando o
teorema de Wick (19) e a definigdo da fung¢ao de Green de uma particula, eq.(4.1.12), podemos
escrever

S(FI?F‘Z':T) = G(F21F11—T) G(F],F‘),T), (424)

Agora, transformando Fourier, encontramos
o 1 U . Lo
S(F1,72,1Pm) = 3 EG(rg,rl,zem — ipn) G(T1.72,%€m), (4.2.5)
[T
onde iy, € ipy, 5i0, respectivamente, frequéncias de Fermi e de Bose e efetuamos a soma de

frequéncia de Matsubara (Apéndice A.6), tal que

1

I= -——lmp_c f 0y (2) G(T1,72, 2 — 1Py ) G(F1, T2, 2) dz, (4.2.5)
2mq o

As fungdes de Green apresentam singularidades sobre as linhas horizontais em Im z = O e
Im (z — ipy) = 0. Nesse caso a integral I é nao nuja no limite em que R — o0, isto &, ela &

dada exatamente pelas contribuigdes ao Jongo dos "branch cuts”, z — ipy, = € ~ real, (9).

1 & . - o . R .
I= '2-;;{/ de 7’+(€+"pm) G(TQ,T],€+10+)G(T'1,T2,€+1pm) +
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+ / de ya{e + ipp) GiFr.Fr.c = 101) GIFL o+ ipn) +

+/ dc 12 (€) Clia, Fas € — ipm) G(F1. Fave + 10%) +

+ / de i () G(To, 1.0 — ipn ) G(7, 726 — 01} ), (4.2.0)

o

Fazendo as seguintes defini¢des:
Ge+i0%) = GF(e)

Gle-i0t)= G4(0), (4.2.7)

onde GT(€) (G#(¢)) representa a fungio de Green Retardada ( Avancada ) (19) e desde que

ny(€ —ipm) = 14(¢), podemos escrever

1 (e
I = — / d€'f}+(€) X

X {GR(‘F%‘FLG) GR(F],FQ,E-{-pm) +
— GA(7. 71,6 GR(F1, Fae 4+ pm) +
+ GNP 71,6 — pm) GR(71, T2, 0) +

- GA(F25 F]sf - pm) GA(FlaFZ,f) }, (428)
efetuando uma mudanca de varidveis nos dois ltimos termos, temos

1

S(T‘:’l,'r_"g,pm): 971 {/ df[n+(€+pm)'—n+(€)]GA(F%Fls() GR(‘F’I,FQ,(+p,.,_) +

+ / de "]+(f) GR(F%'F']’G) GR(FI, F?yf + pm) +

- ] de 7]+(€+Pm) GA(F21F1;€) GA(Fla'FZa€+pm) }7 (429)

Efetuamos uma média configuracional sobre as possiveis posicoes que as impurezas possam
ter no material. Usualmente supoe-se que as impurezas estejam distribuidas randomicamente
no sistema e que nio existe correlagdo entre suas posigbes. Desse modo, a fungao retardada de

polarizacio fica da seguinte forma (76)
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[n

AT 1 A~
AT ) = Qri_/ de { [+ pm)—1]+((_)]l]'1(11,13,( + P €) 4
' — oo

+ [ Tl]+(() XRR(FMF?:( +pm!f) - T}'+(f + pm) XAA(FMF%( + pmv()] }! (4210)

onde por definigao,

Vo= << GY T, T, €+ pm) GH(F2y T1,€) >> (1,5 = Rou A) , (4.2.11)

onde << >> significa uma média configuracional. A média do produto das fung¢oes de Green
conecta as fun¢oes G(7y,72,€ + pm ) € G(72,71,¢) através de linhas de impurezas (9).

Na Fig.(4.2) exibimos alguns tipicos diagramas que contribuem como corregbes de vértices
na determinagio de << G* G7 >>. Todos os diagramas na Fig.(4.2) podem ser classificados
como redutiveis ou irredutiveis, dependendo se o diagrama pode ou nao ser separado em duas
partes através de uma simples quebra numa linha de elétron (9). Uma subclasse de diagra-
mas (redutiveis) para correcoes de vértices sdo os chamados diagramas de escada ("ladders™)
Fig.(4.3), responsaveis por um comportamento difusivo na fungio de polarizagio no limite em
gue ¢, w— 0 (77).

Na aproximacao de diagramas de escada X'/ satisfaz a equagio de Dyson (76)

X (71, T2y 4 Py €) = ng(ﬂ,ﬁ#“?}?m,f)-i-ﬂiu?/dzﬁ X0 (71,72, €4 Pin s €) X9 (71, 72, €4 Py €),
(4.2.12)
onde n; representa a densidade de impurezas, u € a magnitude do potencial de espalhamento e

xf}j é o produto das médias de duas fungdes de Green G* e G, com

GRATL, 72,6+ Py = 3 Bk, (71) W54, (72) Gt (€4 Pm)

ni,k,

GRAT, 71,6) = Y Y, (T2 Phry, (F1) G (€) (4.2.13)

.y
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Fig. 4.2 - Tipicos diagramas de corregoes de vértices para << G'G7 >>.

[
+
L—_—x_
+
ot — —x— -y
—-—-x—— s
+

’

- = -

Fig. 4.3 - Corregdes de vértices na série infinila de diagramas do tipo escada. A linha tracejada

com X representa espalhamentos por impurezas

Desta forma, podemos escrever

X (T e+ Pm© = D Yk, () ¥k, (2) Y, (72) ¥ p, (71) G (€4 Pm) Gl (©)

n,nf sky 1Py
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e = o {h, — e + ) 05 .
AG U1 T2 €4 Pt) = L ¢Hhs i ) Gha (e pr) Ghap (0 X

non' kg,

X Enlay + Gky) @hlze + 15k, nraa + 1py) drelzy + Ly ). (4.2.14)

Os efeitos de impurezas sdo descritos na aproximacdo SCBA ("self consistent Born approx-

imation™) (7§}, através do propagador "vestido™ G'7(¢), satisfazendo a equagio de Dyson

] _ 1 g
G“'vpu(f) o= €t — Ei'j(f) - Gn' (()’ (4215)

independente do momento p, e cuja "self energy™, T1¥(¢) é dada por (76)

() = nat Y G (o). (4.2.16)
r' p,
Escrevendo p, = (ky + g,) e efetuando um deslocamento de ky em (z1 + i3k,) — Bk,

verificamos facilmente que xg (F1,72,€ + pm,€) pode ser escrito como Xg”7 (71 — 72,¢ + . €),
exibindo desta forma uma invaridnca translacional, também verificada em y*7. Desta forma,

podemos efetuar a transformada de Fourier no espago dos momentos, tal que

X(G, ¢ €+ pr.€) = /dE'Fa /dzfz €T T2 (7 T € 4 Py €) = NG €+ Py ©) 6T — ),

(4.2.17)
No limite de §,p., pequenos, podemos verificar que 44530 finitos e ndo nulos. Desta

forma, temos que
XRR’AA((T: 0151 6) = /d2 Fl /d2F2 XRR’AA(T_‘hFih(aE) =

= /d?fg/d?a << GRA(7, 7y, €) GRA T, 7L, €) >, (4.2.18)
onde

GRAF, ,¢) = E Pu(71) P7(72)

€— €, T if27
- - (7 ;, T
GRA(R, 7, e) = ‘i“_( E’? i a:/(2}r)’ (4.2.19)

Substituindo na eq.(4.2.18), encontramos

RR,AA (7 _ - [ a# Pn(f1) Y5(72) _
X (§=0,¢,¢) / T << En:(c-—c,,ii/?r)? >>
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_ 2r~ () Lr("rl .
= / 15 << L r—y iW) >>, (4.2.20)
tal que,

— = 8 - r
XHH.AA(qz(),(’(): —/d2T1 a << GR'A(T],Tl,()>> =

.

a
= -5 ir << GFRANF 7 6) >> (4.2.21)

A densidade de estados N (€) pode ser escrita como sendo

N(e) = —% Im tr GR(e), (4.2.22)

além disso,

[GR(e)— GAe) ] = 2iIm GR(e). (4.2.23)

Desta forma, podemos escrever no limite em que p,, — 0

o [aon O =060 - x4 G=0.69)= [den(o gN@, @22

ou ainda,

[ den (O 1= 0,60 - xM(T=0.0.0] = - [de gmia v -

(4.2.25)

onde N(EF) é a densidade de estados na energia de Fermj. Além disso, temos que [ m4(e+
Pm) — 14(€) 1 —pmb(EF — ¢) para p, — 0eT =0, tal que

m

xX(@,Pm) = —% XEAGEr + poy EF) + N(Er) + O(pos 4°). (4.2.26)

Sendo a polarizagdo relacionada com a variagao na densidade de particulas devido a um
potencial externo, por exemplo tipo elétron-fonon, temos que no caso de § = 0, limite de
comprimento de onda infinito, a funcao resposta densidade-densidade x(,pm) é nula, devido a

conservagio de particulas.

x(@=0,pm) =0, (4.2.27)
assim sendo,
2niN (E
YFA(F=0)= "_‘p_(_._f’.)_ (4.2.28)

93



¢ desde que 3 F* satisfaz a equagao de Dyson, eq.{41.2.12), podemos escreves

) FAG Ly + o Er 27 N(EF )
X'MG. Er 4 proEF) = A AGr t Pns 1) — limig -0 =

(1 = niw? x[A4(3, EF + pm. EF)) T —ipp 4 O(g?)
(4.2.29)

Neste sentido. efctuamos agora uma expansio de \g (@ EF + pm. Er) em termos do
parametro g capaz de determinar um comportamento de pélo difusivo na fungao de polarizagao.
De volta i eq.(4.2.14) e efetuando a transformada de Fourier, temos

MG e+ = Y <\ pleTP ik > <niky €770 py > G+ ) G (O,

'
nnt ky By

(4.2.30)

onde definimos

Jane(g) = ] d*F1 Wy, (71) €77 i (7)) =< 0, pyle T n by >, (4.2.31)
tal que,
KM@ e+ P ) = P Y [Wan(@)I? GR(e + pr) G (), (4.2.32)

onde p é a degenerescéncia do nivel de Landau e |Jnn(g)|? € obtido no Apéndice A.12, como

sendo

210

|Jnn'(Q)12: bnn 9 [

nintl +( )611'11 1 ] 210 [

wrn ) wm ). (4.2.33)

De volta a expressiao de x5, eq.(4.2.32), e fazendo algumas manipulagdes algébricas, en-

contramos

Xo A (§,€ + Prms€) = pZ{GR(Her)GA(f)Jrq?fZ[( ; ) Gl +pm) GR(6) +

Roale + ) GAO) = (o )GR('E+Pm) Ghia(€)] ), (4.2.34)

onde as somas sao obtidas através de integragoes de contorno (vide Apéndice A.13) tal que

XSG, € 4 Prar€) = (l+tme — Dyg*T), (4.2.35)

onde Dy é a constante de difusio na presenga de campo magnético, cujo valor é definido no

Apéndice A.13, como

(Ep+1/7)7

Du= o G win?y

(4.2.36)
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sendo

I 2
— = 2mmut AN
e Tt N {)

2

2r
- = MU

i

¢ = €— Xe). (4.2.37)

Desta forma, substituindo a expressao de x84 (d, ¢ + i, €), Da €q.(4.2.29) obtemos

L 2rN(EF)
RAgp V= ———— = 2,38
X G Pm) r—— (4.2.38)
Finalmente, temos que a funcio de polarizagao x{(§,pm), €q.(4.2.26), é dada por
x(§,pm) = N(EF) U — (4.2.39)
e —ipm + Dyg?’ e

onde verificamos facilmente a formagio de um pélo difusivo na estrutura da fungao de polar-
izagao.

Este resultado obtido anteriormente por Senna (76) para o caso de um gas de elétrons
2D sob a agao de um campo magnético tem sido obtido na literatura de maneira similar na
auséncia de campo magnético (77 , 79 , 80) no estudo da localizagio de Anderson em sistemas
de baixa dimensionalidade ou através de consideragbes mais gerais a partir da suposigao de que
a flutuagdo na fungio densidade-densidade satisfaga uma equagao de difusao (8).

Podemos ainda comparar os cdlculos efetuados nesta se¢io com os resultados utilizados por
Hu e O’Connell (81) para a determinagao de uma forma difusiva para a fungao de polarizacao
do gds de elétrons na presenga de um campo magnético. Em nossos cdlculos o aparecimento
de um polo difusivo em x{§, pm ) deriva de corregdes de vértices na funcac densidade-densidade,
através da renormalizagio do propagador de elétrons, devido a espalhamentos por impurezas,
enquanto que na ref.(81) os autores introduzem ”a priori” um termo iDg® a fim de descrever
um efeito de amortecimento ("damping”) na resposta do gés de elétrons devido aos efeitos
de auto-difusio do centro de massa do sistema e a interagdo elétron - fonon acistico. Neste
sentido, Hu e O’Connell, levando em conta efeitos de flutuagbes nas coordenadas do CM,,
reescrevem simplesmente a fungio original de Stern para a fungio de polarizagao, na aproximagao

RPA, eq.(3.3.4), substituindo o termo 6 pelo termo de pélo difusivo i Dg®, caracterizando desta
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forma um resultado completamente diferente do resubtado agui apresentado. Na segao seguinte
investipanios o efeito do comportamento difusive da estrutura dis funcao densidade-densidade.

eq.(4.2.39), no calculo do tempo re relaxagao do sistema via Fungao Memoria.

4.3 - Csleulo do tempo de relaxagio I'y,,

Introduzimos a expressio da fun¢io de polarizagao, eq.(4.2.39), no formalismo de temper-

atura finita de Matsubara (79, 80), como

iDy ¢
ml= N(Er) ————, 3.
x(q.ip F) 1 iDnd’ (4.3.1)
sendo ipm = 2rmB3~! frequéncia de Matsubara.
De volta a expressao da fungao de correlagao forga-forga, eq.(4.1.14}), temos
N (i) = —C’ Z o -ZD° 1w - i ) (G 1Pm ), (4.3.2)
tp
com
20w}
c'= 21rha(-——1:1’—0)1/2. (4.3.3)

Na Fig.(4.4) descrevemos diagramaticamente a expressao da funcio de correlagao forga -
forca em ordens superiores, eq.(4.3.2), na interacéo elétron - fonons LO, levando-se em conta

correcdes de vértices do tipo diagramas de escada na funcio densidade - densidade do 2 DEG.

Fig. 4.4 - Representagdo dia-
gramdtica da fungéo forga - forga
na interagdo elétron - fonon LO,

incluindo correcoes de vértices do

tipo escada.



Fazendo as substituiches e efctuando a coma de frequincia de Matrubura, com ip,, — —ip,..

(vide Apéndice AG) encontraisos

. 1 .
oo (iv) = cw(mzq—? g2 (iDyg') x

{ [n-(1Dye¢®) + n-(wpo — iw) ]
(fw 4+ iDyg* —wro)

— fermowpio — —WLO }. (4.3.4)
e desde que iw é uma frequéncia de Bose, temos n_{*w o — iw) = n_(Fwre). onde n_{w) é a
fungzo distribuigao de Bose - Einstein.

FEfetuando a extensdo analitica, iw — w4101, obtemos a expressao da fungao de correlagao

retardada forga - forga

B (w) = C'N(ER) Y o 62 (iDng’)
g
{ [ 7-(iDu¢*) + n-(wro) ] B [7-(iDr¢*) + n-(-wro)] ) (4.3.5)
(’!U—‘I.LJLOJ;-{DHQ?) (u7+wLO+iDHq2) ’ o
e dai,’
Im BE (uw) = C"N(EF)Z&% g2 (iDug*) x
g

[7-(iDug®) + n-(wio) | ,
{Im (w—wpo)? + (Dyg?)? (w—wpo - iDug’) +
g L2UDAO) 020000} () 4y Dyt ) (436)

(+ wiol + (Dn¢?)

Entretanto, desde que o pélo difusivo se verifica para ¢ — 0, podemos expandir a fungéo de

Bose
n-(iDpg®) = (ihBDne") ™', (4.3.7)
cot 1850,
Im Il (w)= C'N(EF)Dr y_ g3 X
§
[ 7-(wro) (w—wio)— (RA)']  [-n-(-wro) (w+wio) + (RA)' ]
{ (w=wro)* +(Pu¢*) i (w+wpo)® + (Pu¢*)? } (4.38)

Da equagio acima, verificamos imediatamente que,
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. . — Iy ety d—u; o))
T W0y = =C'N(LpDpveo ) s T ey =
' %-‘ [wieo +{Dng?) ]

1
Im 2 (0) = C'N(Ep)Dyu 2 : 4.39
(0) (Ep)Dy LO;QI[U‘10+(DHQQ)Q] {4.3.9)
De volta a expressio da Fungao Memdria, temos
1
f(w)= — 08 (w) - IE 3.
M(w) = ——— [1(w) - TE(0)} (43.10)
tal que, no limite estético (v — 0) podemos escrever o tempo de relaxagao do sistema como
sendo,
i
(o)t = M(0) = = —— limy_g—[ Im I (w) — Im e (0} ). (4.3.11)
Tletie !
Substituindo os resultados das eqs.(4.3.8) e (4.3.9) na equagao acima obtemos
(070 = 2ENERD s )1y (43.12)
sor: Reme - - (wlo + (Dua? ) =
e de acordo com a eq.{2.2.12), temos
C'N(Eg)Dy de ¢
U, V= -2~ 9 4o (w / d : 4.3.13
(Tyon) 2rn, M, [1/2+ n-(wi0)] o g {({wro)* +{Dug*)* ) ( )

onde introduzimos um momento de cotte (“cutofl” }, g,. Desta forma, obtemos finalmeute, Leal

et al. (82)

haN(Ep) 200wl 1p
dnem. Dy ( M, yU /24 (ehBrio — 1)

Vi ( wio/Dy ). (4.3.14)

I\’ on -1 -
(Tfon) ¢& +uwlo/DY

A equagio acima descreve o tempo de relaxagio do 2 DEG interagindo com fonons superfici-
ais 1O, obtido a partir de corregdes de vértices na fungdo de correlagio densidade - densidade, na
presenga de campo magnético forte. Observa-se na eq.(4.3.14) a existéncia de duas contribuigdes:
a primeira devido ao efeito de espalhamento por fonons LO, cuja dependéncia de temperatura

se di em termos da funcio distribuigio de Bose - Einstein e uma segunda, independente da
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temperatura, gue deve sua origem a presenga de impurezias no material, responsavels polo ol
portamento difzsivo na fungio de palarizagio do gas de elétrons {82,

Finalmente. podemos ainda utilizar as egs.(4.3.8),(4.3.9) e (4.3.10) a fim de investigar o
efeito do pélo difusivo sobre as propriedades dindmicas, como por exemplo o espectro de absorciao
magneto-6ptico numa interagio 2 DEG - fonon LO superficiais. Célculos nessa direcao estao em
progresso e espcramos que no futuro, os resultados experimentais possam refletir a validade de

nosso modelo e que permitam a comparagao com caleulos anteriores (68).
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CAPITULO 5

Neste Capitulo revisitaremos de maneira breve os pontos bésicos e os resultados funda-
mentais obtidos ao longo de todo este trabalho de tese, onde investigamos o efeito da interagao
elétron - fonor. LA e LO em sistemas semicondutores de baixa dimensionalidade, tais como
pogos e fios quanticos. Utilizamos o formalismo de Fungdo Memdria, via método de operador de
projecio, a fim de discutir as propriedades dindmicas e estiticas de transporte eletrénico nesses
sistemas. Avaliamos o efeito da dimensionalidade do sistema de fénons LA interagindo com o
gas de elétron: de dimensionalidade efetiva reduzida, através da dependéncia de temperatura
das propriedades de transporte, tais como a condutividade "d.c” e o tempo de relaxagao do
sistema, obtida via o cdlculo da fungio de correlago forga - forga, devido a interagao elétron -

fonon na aproximagao de ordem zero.

Estendemos o formalismo da Fungio Memdria de modo a incluir efeitos da agzo de um
campo magnético forte aplicado sobre um gés de elétrons bidimensional interagindo com fonons
LA superficiais. Desta forma, investigamos os efeitos de muitos - corpos no espectro de res-
sonéncia ciclotronica e o comportamento da magnetocondutividade em fungao da temperatura
e da intensidade do campo magnético, em termos dos efeitos reativos e dissipativos no gas de
elétrons. Observamos o aparecimento de um "splitting” nos picos de ressonancia da magneto-
condutividade no espectro de absorcio (emissio) de fonons LA a medida que o campo magnético
diminue, em contraste com a estrutura de um nico pico no limite de campo magnético forte,

ou seja no limite quéintico, tal que apenas o primeiro nivel de Landan esteja ocupado.
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Investigator aluda, as propriedades magneto-Opticas do 2 DLG interagindo com fonons LO
e termos de fungio de polatizagao do gas de eldtrons na aproximagace de ordem mais baixa ¢
verificamos que nesse caso a FM apresenta divergéncias gue sio removidas a partir da introdugao
de correcoes de vértices do tipo diagramas de escada, devido a espalhamento por impurezas, na
funcao de correlagao densidade - densidade. Verificamos que essas correqoes de vértices sao
responsaveis pela origem de um pélo difusivo na fungao de polarizagao e consequentemente por
um alargamento no espectro de absorcao de fonons € por um comportamento finito para o tempo
de relaxacao do sistema.

Por outro lado, resultados recentes revelaram gue efeitos de confinamento de fonons LO em
heteroestruturas de GaAS/Ga;...Al:As, Rudin ¢ Reinecke (83), devam ser levados em conta
a fim de se obter uma estimativa mais realistica para o espalhamento elétron - fonon e para a
taxa de espalhamento de elétrons. Desde que o confinamento de fonons nessas estruturas seja
capaz de gerar mudangas nas regras de selecdo de transi¢des envolvendo sub-bandas de elétrons
e mudangas na magnitude da interagao elétron - fénon, acreditamos que um cdlculo do ponto
de vista microscopico envolvendo o confinamento dos fonons se faga necessario para uma melhor
descrigao dos fendmenos fisicos nesses sisternas. Neste sentido, calcuios nesta direqao estao agora
em PIOgresso.

Finalmente, vale apena ressaltarmos que o formalismo de Fungao Memodria desenvolvido
neste trabalho de modo a descrever propriedades de transporte, na aproximagao de ordem zero
en) termos da fungao de correlagao forga - forga, pode ainda ser aplicado a hamiltoniana Ramirez
- Falicov - Kimball, em véarios niveis de aproximacao, a fim de descrever o espectro de {otoemissao

das energias de quase - particula dos estados 41- em intermetalicos de terras - raras (84).

101



APENDICE A.1

Teorema de Flutuagao - Dissipagao

Seja a flutuagao de uma grandeza dinamica A(?) :

S"j(t) =< A?(t)AJ'(O) >eq — < A;’t(f) e < Aj(o) Zegs (A-l-l)

quando t — o<, §i; — 0, de modo que §;;(w) existe . Realizando a média termodinamica usando

o "ensemble” canénico,

p= e PH i (e=FH), (A12)
tr [E_BHAj(i)AJ‘(G)] =1r [A:-‘(t +iB)e PH A0) = tr [e—ﬁHAj(O)A:[(t +15}], (A.1.3)

onde foi usada a propriedade ciclica do trago. Sendo.

< Al 4;00) >= < Al(0)A;(~1) >, (A.14)

logo

Sis(—1) = < Al (=1)A:(0) >= < A;(0)A] (1) >=
= 1 [ A;0Al0) = 1 [ Al - iB)as(0)) =
S.’j(f — 2ﬁ) = "% S{j(f). (A.1.5)
Agora, levando esses resultados em x";; (1), temos
2x"(1) = < AT, A0 >= 8(0) — Sis(-0), (A.16)

dai,
2x" () = (1-e7#%) 55(1), (A.17)
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¢ transformanc. Younien, (¢, — —iuw).

23"y = (1~ ¢S,

(A.1.8)

Tratamos acora. da flutnagao correspondente a fungao de correlagao momento-momento,

tal que
Spull) = < w1)7(0) >eq — < TL(1) Deg< T{0) >eyq -
Usando o teorema da flutuagao - dissipacao,

1— e

)L‘”V;J(u") = 2

Suulw).

Agora, estabelecemos a defini¢ao do produto escalar:

B .
< AB>= 87! / dh (< ATB(iM) >, — < Al >ee< B(iA) >e)s
0

onde B(i\) = e AH B,

Desta forma, a fungio de correlagio pode ser escrita como :
Cuu() = < 7w, (1)|7,(0) >=
B
_ gt / ) (< 7o (D)7 (00) Seg = < Tult) Seg< Talid) Seq)s
0
e dai,
B
0C,(1) = 87 [ AN (< ROmAEN) >a = < FD) ey <Tul) >eq),
0

onde

10A(1) = [A(),H]-.

Além disso,

< Irul0) B T Seg= — 5 < 1l = 3) 7 (0) >

sendo 7 Hermiteano e usando a defini¢io de 5,,,,

i ) = —5 [ Suult = i8) - S0}
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(A.1.11)

(A.1.12)

(A.1.13)

(A.1.14)

(A.1.15)

(A.1.16)



Agora, farendo a transforiiada de Fourier, temos

ou ainda,

Usando a relacao entre as transformadas de Fourier e Laplace, isto é,

obtemos finalmente,

+oo
Cw(“‘):/ IOy, (1) dt,

—_—

2

pu
2

Cou(z) =

27 J_ o

Cula) = ()" [

—o0
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+ox

Sw(“’)s

‘_C[,“('ﬂ') = X”up(ni)'

+oo
1 Coulw) du

w— z
: X‘"u#(u?)
w(w — z)

&

dw

(A.1.17)

(A.1.18)

(A.1.19)

(A.1.20)

(A.1.21)



APENDICE A.2

Relagao entre C,.(z), xuvu(2) € x.u(0)

A transformada de Laplace da fung¢do espectral x, (1) é dada por

Xvu(z) = 21'/ € x,, (1) dt, Imz >0,
0

além disso, a transformada de Fourier de x”,,(w) € definida como

[o &
X”pp(u’) — ‘/0 etwt X"y’_,_(t) dt,
de modo que,

1' {s ) [+ 8] .
Xoulz) = = / dw X”vu(w) / e gt
T Jo 0

Como Im z > 0, a integral em t converge,

/ ) g o 1
0 i(z — w)
Entao,

1 ooX!l'u w
Xy = 2 [ Xt

T w—z

Agora, de volta & eq.(A.1.21) e usando a seguinte identidade algébrica,

1 _ 1[ 1 _1_]’

w(w — z) z ('w—z)"_'w

obtemos,

Cu#(z) - (iﬂﬁ)_] Loo dw X"y# (iﬂﬁz)_l [Zdw '_X”::(W)a

z (w—2)

e a partir da defini¢io de x,,(2), eq.{A.2.5), temos

a1 a1
Cuulz) = '“?Ez_' Xvu(z) + P Xvu(z = 0),

z
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(A.2.2)

(A.2.3)

(A.2.4)

(A.2.5)

(A.26)

(A.2.7)

(A.2.8)



¢ finalmente, podemos escreves

—1

. 3
( 1‘11(:) = - - [ ;\up(:} - .-\i"p({'.' l {‘11'29)
onde
1 a0 l.'l' (U)
Xeu(2 = 0) = xup = ;/ du "+ (A4.2.10)

De acordo com a eq.(A.1.19), onde C, . (w) = 2x", (w)/Bw, temos

1 o R Al M
C..lt = 5;] O () du = L/ e du LL, (A.2.11)
v —— — *

T o U

tal que, fazendo o limite 1 — 0, obtemos

Xvpg = ﬁ Cuy(o) (AQ]Q)
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APENDICE A.3

Equacao da Funcao Memdria

A equaciao de movimento de um observavel A(1). representagiio de Heisenberg. é dada por,

A = —ilA, H], (A.3.1)

e que significa que dada a Hamiltoniana, H, existe uma relagao linear entre A(t‘) e A(t), que

pode ser escritz na forma
A(t) = =i [A(1), H) = i LA(1), (A4.3.2)

onde L é o operador Liouvilleano, um operador diferenctal hermiteano, A e H sao operadores

lineares num espaco de Hilbert e a solugao formal da equacao acima pode ser escrita como,
Aty= T A H =M A A= At =0) (A.3.3)

Definindo um produto escalar entre dois vetores (propriedades dinamicas) A e B e substi-

tuindo o resultado da eq.(A.3.3) na defini¢do da funcao de correlagio C4p(t), temos
Cap(l) =< A(t) | B>=< AleM|B > . (A.3.4)
A transformada de Laplace da auto-fungao de correlagao, C44(t), é dada por
i
CAA(Z):< Alﬁl/‘l) . (A35)

Na eq.(A.3.4) o operador e** gera um "rotagio” no vetor |A(t) > e exceto por uma
constante de normalizagao, a fungio de correlagdo C(t) é exatamente a componente do vetor
"girado” paralela ao vetor original. Isto sugere definirmos um operador hermiteano, P, de

projecao sobre o vetor |4 >,

P=|A>< Al[A>"T< Al=1 - Q, (A.3.6)
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gque satisfar ar sozuintes propriedades:

Pl P,

PQ=QP=0

Usando a seguinte identidade algébrica,

e escrevendo L = L Q + L P na eq.(A.3.5), obtemos

i 1

i
Can 2) =< A“ LPZ -—L]lA >

LQ z—-LQ

Expandinde o operador {z — L Q)~! no primeiro termo, teremos

Torg 0+ iL@+FLALQ+.)

Com isso.

‘l
<Al:_LQ{.4 >= ?<A|A> —CAAi 0),

desde que,

PlA>=|A> e Q4 >=0.

Introduzindo o operador P no segundo termo da eq.(A.3.9), tal que

) 1
—_ = (A > ——eremee
Pz—L|A> | ><A|A>

obtemos,

Caalz) = %CAA(O) + < Ai;_—qu_L

Multiplicando por z e usando novamente a identidade algébrica, eq.(A.3.8),

1

< Al |A >= <A|[1+LQ

z— L QL
obtemos,
ZCAA(Z) ‘lCAA(ﬂ) + 1 - 1‘}3(2)] Canl2),
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=|A > Cry(t=0)Caal2),

|A > C1L(0) Caal2).

Q]LIA >,

(A.3.9)

(A.3.10)

(4.3.11)

(A.3.12)

(A.3.13)

(A.3.14)

(A.3.15)

(A.3.16)



onde por definigao:

Q=< AL » Ch4(0). (A.4.17)

i . \
LQMA>(JWL (1.3.18)

T(z)=< AL Q

z —

ou ainda. @ = =7 e T(2) = T{2)y7', onde

= =i < A|A >, (A.3.19)
©
T(Z) =fi< ;{‘Q m Q\A >, (AS?U)

e introduzindo esses resultados na eq.(A.3.16), obtemos a relagdo fundamental entre a funcao
de correlacio e @ Fungio Memodria. M (z), como sendo
18X
C = ——— Ad.21
a2 = ST MG ( )

onde usamos o fato de que Ca4(0) = 57 x4, (vide apéndice A.2), e M (z) sendo dada por,

M'(z) = ?:T(Z)X_l =1 < .:4|Q ;"’:—E;—i*d Qt.;l > }(M]. (A322)
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APENDICE A.4

Relagdo entre < 7|7, > € < [7,,7,]- >

A partir da definigiao de C,,{?). eq.{A.1.13). temos que

. . d
< ?T,,l‘h'# >= hmi_,oa—tCW(t), (A.4.1)

ou ainda,

. . d 1 = —iwi
< Fy|Fy >= hmf_.gd—t [ﬂ dw e Coplw) =

— O

1 ol
= -2—'7_; -/;0:. w CU,J(‘LL’) d‘b’.'. (A42)
Como Cpptw) = 23", (w)/Buw,
. : -1 = Qﬁ_l "
< Ty >= (inB) ] Xou(w) dw = X vult = 0}, (A.4.3)

Finalmente, substituindo a definigdo de x",,(t), eq.(A.1.6), na equagao acima, obtemos

P < Flwy >= < [TuyTu]- e - (A44)
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APENDICE A.5

Frequéncias de Fermi e de Bose

Os nimeros de ocupagao térmica para bdsons, n_{wy), e férmions, 5y (¢g). podem ser ex-

pandidos em séries, como um somatdério sobre seus pdlos e os residuos nesses pélos (19)

1 S R 1
)= G =i T3 Y E 2 T ey (4:51)
1 I Z“
n+teg) = 41 2 E S (@2nd lpn/p - € (4.5.2)

Desta forma, o fator de ocupagao de bésons, (e#* —1)71, apresenta pélos em wg = 2nin /B,
enquanto o fator de ocupacio de férmions, (e 4 1)71, tem pélos em € = (2n 4 1)in/B. E

conveniente definirmos as frequéncias nos polos:

n= (2n+4+1)x/8, Fermi, (A.53)

w, = 2nr/B, Bose, (A.54)

onde os férmions tém pdlos multiplos impares de 7/, enquanto os bésons tém polos maltiplos

pares, incluindo o zero. Assim sendo, ambos os somatérios acima podemn ser escritos como:

1
S, (A.55)
n 'lwn ‘_wq
ou

1
Zm, (A.5.6)
n

k

onde para férmions devemnos somar somente sobre os nimeros inteiros imnpares e para os bésons
sobre os inteiros pares. Além disso, as frequéncias complexas de Matsubara, iw,, sdo sempre

quantidades discretas.
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APENDICE A.6

Soma de Frequéncias de Matsubara

Considerardo. de uma forma em geral. que os somatdrios sobre séries de bésons e/ou

férmions sao escritos da seguinte maneira:

A= —%Zf(z‘wn), (4.6.1)

onde f(iw,) representa algum tipo de fun¢ao de Green ou um produto de fungdes de Green. O

somatorio é resolvido em termos de uma integragao de conrtorno do tipo:

I= limR_.oo/C% f(z) ne(z), (A4.6.2)

onde o contorno é um grande circulo de raio R no limite em que R — oc. A fungio n(z)
¢ escolhida de modo a gerar pdlos miltiplos pares de tx/83 , 14(2), no caso de férmions ou
pdlos miltiplos impares de 1% /8, _(z), no caso de séries de bdsons, sendo que nesses pélos os
residuos valem 1{:%. Além disso, devemos encontrar os pélos de f(z) e nesses p6los z; encontrar
os respectivos residuos r; de f(z).

Desta forma, a solugdo da integral se faz a partir da soma de todos os residuos e desde gue

se tenha apenas pélos simples, no limite em que R — oo , a integral desaparece, I = 0, tal que,

A= Z R;
3
R; = v ma(z;). (4.63)
Seja agora, o caso particular, de um somatdrio de frequéncias de Matsubara devido a in-

teragao elétron-fénon, descrito em termos da combinagio das fungdes de Green niao perturbadas,

G° e D°, correspondendo a elétrons e fénons, respectivamente,

- 1 . . o . . o
AFGiw) = 53015 3D @iw = ipa) GE +dika—ipn) G(Fikn) ], (A04)
ik,

ipn
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onde as frequincias complexas ik, € ip,, sh0 respectivammente frequéncias de Fermi o de Bosc.
Fazemo:s inidahuente o somatdno em ik, para ax sérics de fermions, tal que
Fogip) = = 3 GUR 4 §.ikn — ipn) GE ik -
)\( ’Q!?Pn) = ﬁ ( +g.1 n_rpn) ( N n)- (‘165)
ik,

O somatorio é entao, resolvido por uma integragao de contorno da forma,

dz
I= limR_‘oo'/C 9 f(z) n4(2), (A.6.6)

A funcéo de Fermi, n4(z) = (6% + 1)7! apresenta pélos nos pontos ikn, que sio mulliplos

impares de i7/3 e cujos residuos valem —35 nesses pontos. Além disso, neste caso, f(z) é dada

por,
f(z) = Go(k,2) G°(k + §, 2 — ipy), (A.6.7)
onde
orgn _ ]
G°(k,z) = . (A.6.8)
e

1

(: - ?’pﬂ - €E+g','}'

Gk + .z~ ipy) = (A.6.9)

Efetuando a substituigio dos residuos em seus respectivos pélos e tomaudo o limite em que

I — 0, obtemos de acordo com as eq.(A.6.3),

I=oxi Y =0, (A.6.10)

residucs

e finalmente, obtemos
() = ma(ez, o)
-1, + €5 — €%

x(F, §ip,) = , (A.6.11)

+q

que representa a fungao de Polarizagao do gis de elétrons, na auséncia de campo magnético, na
aproximagao de ordem zero, ou seja calculada em termos das fungies de Green nao perturbadas.

Agora, substituindo esse resultado na eq.(A.6.4), tal que o somatério seja efetuado sobre
uma frequéncia de Bose, ip,, e levando em conta a defini¢io do propagador de fonons nao-

perturbado (19),

Ak, §,iw — wy) = i E{ 1 14 (€g) —n+(€g, 2 N

ﬁip“ w4 ip, — Wy tPnteg—€p, e
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] H+((E}_7f+((£+(7} } ( 1( 1‘))

e+ oap, o, ip,, G, -

Resolveine: o primeiro terino da equagao acima da seguinte forma:

] ] melep) = meleg, A
L= — | n-(2) — ok ML MY (4.6.13)
27 Jo w4 T =y, D Ep -y

Calculandc os residuos nos pdlos de Iy, oblemos

(n-(wg) = n-(epy -~ ) [ naleg) — malegy )]

I = .
1 +£§+q_—(;—uq

, (A.6.14)

De maneira andloga ao calculo de I, encontramos apds algumas passagens algébricas que

o segundo termo da eq.(A.6.12), I, por ser escrito como

L = -1, com(wy — ~wg), (A.6.15)
e assim, obtemos finalmente

[n-(we) —n-legps—ep) Hmsleg) — malep 5) ]

€hpg— € TIW—wy

A(an‘aiu‘ - u-‘?) = {

—~ termo (w, — —w,) }.

(4.6.16)
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APLENDICE A7

Aproximagao de Lindhard (RPA)

Um método para se obter a funcao constante dielétrica, £(¢, w), na aproximacao de Lindhard
ou RPA, é descrito a partir de uma anéalise diagramatica, usando o formalismo de fungao de
Green. A definicio da constante dielétrica, no formalismo de temperatura finita, é dada na

representacdo das interagbes, H = Hp 4V, como sendo

.7) (=4
: A7
) (A.7.1)

onde o operador densidade de elétrons tem a sua dependéncia temporal determinada pela parte

da Hamiltoniana nao-perturbada, Hy, enquanto a matriz § é definida por

S(r1,m) = T, exp| —j dr V() ], (A.7.2)
71
onde V(7) representa as interagoes.

A matriz S. definida de acordo com a eq.(A.7.2), pode ser expandida termo a termo, sendo
que o somatdrio de alguns desses termos, em particular, da origem a constante dielétrica na

aproximacio RPA, erpa(§,w). Calculando o primeiro termo na expansao da matriz § encon-

tramos
0 . ﬁ T -
XGiw) = = [ dr e < T @) p-7.0) >, (4.73)
P
= - dr €V < Tycl L (0)cx(0
= A T e < Trez A7) elr) ck_q_( ) ez (0) >,
k7

B -
= Ej dr e GUE,7) Gk + §,-T)
z Jo
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o
k)

AY(G e =

o P ) = alegy
>
I

=)
], (A.7.3)

G 1
cujo resuttado € o mesmo ji obtido no Apéndice (A.6), e gue pode ser representado diagramati-
camente atraves de um simples diagrama de bolha, Fig.(2.1.a).

O proximo termo na expansao da matriz § € dado pela seguinte expressao

~ g
k,p,gt

g B
}:] dr e“‘"/ dry < Top(§.7) V(m) p(=§.0) >, (A.7.4)
_ 0

sendo neste caso a interagao elétron-elétron, V', dada por

V = Z Vgr Cj-c-_'_é,’ CL—‘T’ CE Cg. (A.7.5)

k5@
Aplicando o teorema de Wick na expressao acima, encontramos quatro contribuigoes para
a funcao de correlagdo, cada uma delas com quatro fungoes de Green de um elétron e uma
interacio de Coulomb, vy, correspondendo a corregoes de vértices. Calculando os demais ter-

mos da expansio verificamos que a fungdo de correlagdo densidade-densidade pode ser escrita

exatamente na forma de uma equacao de Dyson

a o

fwr - - x(g; 1w)
- dr e < T, plg,7) p(—¢,0) >= —————7——, A76
fo (§,7) p(~§,0) = v, (7. 1%) (4.7.6)

sendo que o operador densidade tem agora a sua dependéncia temporal governada por H e
nio somente por Hy como no caso de 2Y, eq.(A.7.3). O diagrama de polarizacio, x({,w), é o
somatério de todos os termos "diferentes” de polarizagio, onde diagramas nao ”diferentes”™ sio
aqueles em que algumas de suas partes sao ligadas por uma unica linha de interagao Coulom-
biana.

A aproximagio RPA cousiste na substitui¢io do diagrama de polarizagéo calculado exata-

mente, x(§, ), pelo diagrama representado pelo primeiro termo, x°(§,iw), tal que

LA WX L
1 — vy x° 1—vgx°

ERPA
A funcio dielétrica retardada, e Rpa(§, w), é uma grandeza complexa, sendo obtida a partir

(A.7.7)

da eq.(A.7.7) fazendo-se a continuagao analitica, iw — w + 14, tal que
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trpalgow) = a(gow) + 1ea(gowg {4.7.0)

oude £9(¢, w), £2(¢. w), sao respectivamente, a parte real e a parte imagindria da fungao dielétrica.
Finalmeute, podemos expressar a parte imagindria da funcio conustante diclétrica direta-

mente em termos da fungao de polarizagao. na aproximagao RPA, como sendo

ex(qow) = —vy Im (@ w)]

@)= 2ruy Y [meleq) = mleg, )] lep =~ ey pt ). (A.7.9)
k
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APENDICE A.6

Calculo da Constante Dielétrica em 2DEG

Iniciamos o cdlculo da parte imagindria da constante dielétrica. e2(¢. w). em sistemas de

elétrons bidimensionais (2 DEG), a partir da eq.(A.7.9)

e2(fw) = 2w vy Y [ nalep) = mlegz) ) 6(ep — e+ 1), (A.8.1)
k
sendo £ w vetor bidimensional. Efetvando uma mudanca de varidvel, k+§ — F no termo

n+(€z, 7)» temos que

£2(q-w) = 21 v, ZW'F(‘E) [6(€;+§.— e — w) — termo (w ~ ~w) . (A.8.2)
K

—

Assumindo um gas de elétrons bidimensional podemos transformar o somatorio em & na

seguinte integral dupla

2D

N .
;H@r_)?/“_ (%)Z/deda K, (A8.3)

onde
€Cieg ~ E= €t kq;isﬂ, (A.8.4)
e
€ = 23;, (A.8.5)

Dessa forma, efetuando uma mudanga de varidveis podemos escrever a seguinte equagao integral

LT

2:q /de /dG‘ n+(€) [ é(eqg + q\/i:i cosh — w) — termo (w — —w)]. (A.8.6)
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Efetuamo: inicialmente a integragio angular, eliminando desta forn o fungao ¢1e! gque

2

/0 d6 &(acost + by = O(|a] - |6]) ﬁ (A57)
onde
0= g f_f (4.88a)
e
b= ¢ Fu, {A.8.8b)

satisfazem a condigdo Ja| > |b| que fixa, para o primeiro termo, o limite inferior de integragao

em € como sendo

CZMEQ‘. (4.80)
4
e para 0 termo v — —w
(g + w)?
> e = €9, B
€~ 4((} €9 (A ] 10)
Entao
- el -
aFw) = ] den e - [Tden@le-a]? ) (as1)

Resolvemos inicialmente a primeira integral no limite de baixas temperaturas, i.e., kT <<

g = Ep, de acordo com a ref.(26). Nesse sentido, definimos a seguinte fungao

P(e) = /€¢(€f) det  ¢(e) = (e0— )7, (A.8.12)

1

e integrando por partes, temos

[ mwa dt0= - [ g wode (4.8.13)

1

onde nyt(€) = Ony /B¢ e cujas condigdes de contorno séo: ny(00) = Y(a) = 0.
Efetuamos uma mudanga de varidvel, (¢ - €;) — ¢, tal que a solugdo da eq.(A.8.11) se da

da seguinte forma
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ga(g.w) 7,

. o
! = 12 {/ de T.'«r(f-i-fl)f—l'f2 - / de 1;+(c+(1)("1/"’}, (4.8.14)
Ty 27 g i o

além disso. redefinimos

i

n4le+a) = Blem a1

(€} 5 onde p= p— q, (A.5.15)

Em virtude do comportamento de 15,/(¢), temos que a contribuigdo para a integral na
eq.{A.8.14) se d4 numa estreita regiao de temperatura kg7, em torno de ¢ = yi. Desse podemos

expandir a fungdo ¢(¢) em uma série de poténcias nessa regiao,

o~ 1 9™y
=y il 37,:) Ju (e =)™, (A.8.16)
=0 "

3

e assim,

[ taede= = [Tnnguede= ~ 3 UG [ a7 de

m!

(A.8.17)
onde
o0 - eBle—u) o
jo yt{e) (€ — )™ de = / B — AT 1)2 —p)™ de. {A.8.18)
Efetuando uma nova mudanga de varidvel: f(e — p) — =z,
(s8] e e.‘.[‘
de = - M . 8.

,/0 N4 (€) ¢le) de mzz: m' &m ].u p" /B”T (717 dr (A.8.19)

Desde que o integrando tenha um valor miximo em € = p, isto é, ¢ = 0, e desde que
fu >> 1, o limite inferior da integral do lado direito da eq.(A.8.19) pode ser substituido por

—o0o com um erro desprezivel. Assim sendo, podemos escrever

oo
/ nyt(e) (e—p)" de= -7 Iy, (A.8.20)
]
onde definimos

o - e
I-m = [mz m dz. (A.821)



Nota-se gue I, ¢ nma fungio par de 7 ¢ que no caso de se ter o hpar s a integral, nae
e (ARD20) deszpatece,

1, = 0 para m 1mpar, (4.8.22)

além disso. temos imediatamente que

Io

li
it
Ty

"

i

o (A.8.23)

Desse modo, fazendo uma aproximagao, podemos escrever

=] o —-m am i
j(; n4(€) le) de = n;]fm %‘ | a{,:) Ju =
g 9y
= Yu) + I —~ [ e Jut e (A.8.24)

Tal que, de acordo com a equacao acima e substituindo o valor de v'(¢). eq.{A.8.12}. obtemos

a seguinte solugao para o primeiro termo da eq.(A.8.11)

L

oo 2
] ne{€) (e —er) VP de = UEr — )7 - % B E(EF—e)3 P4 O(T*).... (A825)

Efetuando um calculo andlogo para o segundo termo da eq.(A.8.11) encontramos finalmente,
que a parte imagindria da fung¢o constante dielétrica para um gas de elétrons bidimensionais,

2 DEG, na distribuigio de Fermi-Dirac, pode ser escrita da seguinte forma

2
ex(qw) & ok { [2Er— )" - ’{—2 B (Er—a) P O(EF — &)
¥y Eq
2
— [2Ep — &)'/* = % B~ (Er — &) JO(EF - &)} + O(TY), (A.8.26)
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APENDICE A.9

Calculo da Constante Dielétrica em 1 DEG

Efetuamos o calculo da parte imagindria da constante dielétrica, £2{¢. w) para um gas de

elétrons unidimensional, interagindo com {6nons com energia huwg, no limite estatico, i.e., w — 0,

a partir da definigao

52(9’“‘1) — o Z bep — €py ot hwg) [malep) = malep, o) .

ou ainda,
€204,
r?if{___ = 2% Z 74{eg) | EL+-+hu*q) — bleg — eg s~ hw,g YL
onde definimos,
h2k2 h292
T RT 9T 9T oy
e
Wk + @) nk.g
Fyg ™ ”Q'z €+ €+ 7 - €x + €, £ 2, fexeq,

2m. e

além disso, efetuando uma mudanga de variaveis, k — ¢, temos

1 —1/2
Z-—»— ":211'?‘:, Q)Iﬁfdckekf,

. e s 1/2 e =
dafapés nova mudanga de varidveis, ck/ — ¢, ¢ Tazendo as substitui¢oes, obtemos

52(q3w0)

— [ 6(eq + 26 %€ + 8(eq — 2e4¢ + Awg) | },
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(A4.9.2)

(A4.9.3)

(A.94)

(A.9.5)

‘/me /de n4(€?) { [8(e, +2e)% — hwy) + §(cg — 26}/%e — hw,) ] +

(A.9.6)



Desse modo. efetuando cada wiza das 4 integrais da seguinte maneira:

BN , , ] — hw 2
L= / deng(e”) 8leg + 2(2/‘( —huy) = 17 74| (< y ) ], (A.9.7a)
Jo 2¢ q
0 2 1/2 1 ((q - hu‘q)g _
I = *wd( 1+ () 6leg — 2, e = hwy) = RYE | i 1. (A.9.70)
o . 1 (¢, + hw, ) _
Iy = - / dena () 6(eg — 20 e+ hug) = — 177 T+ § a o) ]\ (A4.9.7¢)
0 2¢q tq
0 e
1 € + hu, ) _
If = — / deni (%) 6(e, + 26}}/26 + hwg) = - 172 7+ & 1 1) Js (4.9.7d)
Jox 2¢q ‘g

Finalmente, encontramos a seguinte expressao analitica para a parte imaginaria da con-

stante dielétrica estatica, para um gés de elétrons 1D interagindo com fénons

= 2 . 1/2
Ez(ﬁt",'wq) _ ( ;:7132 [n4(e2) = nyleq)), (A.98)
q g

onde por definigao, temos

2
(o = (G F hw)® (4.9.9)
4e,
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APENDICE A.10

Célculo de I{f)

Definimos uma integral I{3) da seguinte forma

b
I{8) = f de g{e) n4(€). (A4.10.1)
onde ny(¢) ¢ a fungao distribuicio de Fermi-Dirac. Além disso, podemos ainda escrever, na

aproximagao de Sommerfeld

/ﬂbde 4(c) 4 (c) = /:O de gle) ni(e) — /f de g(c) m4 (c), (4.102)
onde
[ desom@ =@ s - [ a6 o), (4.103)
sendo que
13(6) = 004 {c)/0e = ~b(e ~ Ef), (A4.10.4)

representa a derivada da fun¢do de Fermi. Além disso, sendo o primeiro termo do lado da

eq.(A.10.3) nulo, obtemos que

/mch(a;c) é(e — Er) = Glaye) O(Ep — a), {A.10.5)

onde
Glaye) = ]6 de’ g(e'). (A.10.6)
Neste sentido, de uma forma em geral, podemos escrever
Gwa= [aa)= [ag) - [ aote)=
Gla;e) = G(e) — G(a), (A.10.7)

onde obtemos finalmente,

I(B) = | G(EF) - G(a)] O(EF — ) — [G(EF)- G(b)] ©(EF - b). (4.10.8)
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APENDICE A.11

2 DEG num campo magnétlico

Consideremos um gds de elétrons bidimensional (2 DEG), cujo movimento esta confinado ao
plano z—y, sob a a¢ao de uin campo magnético uniforme B, aplicado na diregao perpendicular ao
plano de movimento dos elétrons. A hamiltoniana que descreve o gas de elétrons nao-interagentes

na presenca de um campo magnético é dada por
1 - = 1.2
H = ZQ—W(Pi-FEA(T;)) ’ (A.11.0)

onde p; (7;) representa o momento ( posi¢ao) do i-ésimo elétron no plano z —y, A(F;) é o potencia)
vetor associado ao campo magnético B.

A equagao de Schrodinger para um unico elétron num campo magnético é dada por

1 . e
v —iy+e A7)} = ed(7), (A.11.2)

cujos auto-estados estdo associados com a escolha dos possiveis "gauge”. Escolhemos para os

nossos calculos, o "gauge” de Landau, tal que

— -

B=vxA= (0,0,B.)

A= 0

"

<\

A(™y = (0,B.z,0), (A.11.3)
Substituindo a eq.(A.11.3) na eq.(A.11.2) obtemos

1 8 8* ieB, 8 €*Bx?
[—%@-—5&5—-}1— —3_y+ om ]"/J(Iay)"“ c'a/)(:r,y), (A'11'4)

Fazendo uma separagao de varidveis, podemos escrever

W(z,y) = e ¢(z), (A.115)
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tal gque,

1 97 " 11'2

2m Oz° + ?

(14 kyl3)olr)= € olr). LALG)

No andlogo cldssico, o movimento se verifica no plano ¢ — y em torno de um circulo de

" ~ . . - . - ..
centro fixo em rg = —Fk, /g com uma frequéncia ciclotronica .. sendo Iy o raio magnético. dado
por
h
= (=), (A.11.7)
mw,

Da equacao anterior podemos escrever os auto - estados que satisfazern a eq.(A.11.2). como

sendo
Yk, (2,5) = €5 @u(z + kyl3), (A.11.8)
onde ¢n(z + kyI2) é a n-ésima auto-fungio de um oscilador harménico de frequéncia w. e cujos
auto - valores sao dados por
€n = (n+1/2) hw,, (A.11.9}
onde €, representa a energia dos n-ésimo nivel de Landau. Além disso, verificamos que a

estrutura da densidade de estados do 2 DEG sob a agdo de um campo magnético é descrita por

uma série de fungdes ¢ espagadas de hu,

N(ey= D ble—en)= p Y b(e—(n+1/2)hw.), (A.11.10

nky, n

onde p = 1/2xl} é a degeneres¢éncia de cada nivel de Landau.
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APENDICE A.12

Calculo de |J,....(¢)|*

Partimos da seguinte definigao

Jnn(q) = < n, k] n’, p, >= /d2F¢;,k,(ﬂ €T e p, (), (A.12.1)
sendo
=71+ y]. (A.12.2)
5]
Yn ke, () = €5 ¢ (2 + kylf). (A.12.3)

Integrando a eq.(A.12.1) na varidvel y, obtemos
< mykyleTTin’ py >= 6(gy — ky + py) /d-’r dn (e + kyl) €97 $u(z + (ky — g)5), (A124)
e efetuando um deslocamento na varidvel (z + k,13) — r, podemos escrever
Jun(q) = (g — ky + py) €795k /d:r ér(2) €957 ¢z — gy l2), (A.12.5)

Intreduzimos a seguir os operadores de abaixamento @ e de levantamento al de energia do

oscilador harménico, com

. o 4, . . ih 1 '
f= —(a'+a) ; p= al —a), Al26
alta) s o= oo -a) (A.126)
onde % e p sao operadores hermiteanos.
Desta forma podemos escrever,
. ‘ .. eyl .
Jant(g) = 8(gy — ky +py) €700 / dz ¢F ¢~ R 6 (a), (4.12.7)
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¢ fazendeo uso de formula de Glauber:

A B _ ((21+B+§1A.B}_)‘

he (A.12.8)
obtlemos,
Trne(g) = 8(gy — ky + py) ety -0/ ¢ nle‘“h*“‘f‘q-’in' >, (4.12.9)
onde definimos
g+ = (gy L ig;) %. (A4.12.10)

Expandimos o termo exponencial dentro do "bracket”, tal que

Jowi(g) = Bay—Fytpy) e @ B0/ ¢ n14alg, o aq 4= (algr—ag P’ >, (412.1)

2
onde

alin>= Vatin+1> ; égn>= Vajp—1>, (4.12.12)
Assim, temos que
Junr(q) = 6(g, — ky + py,) e lothv =0 /2]
X { énn [1-*(‘R+1/2) +q+\/ﬁ_6rn'+l+
- ¢ \/Jesw_ﬁiqimméwﬂ t
+ %qi Val VAT = 1 b s ) (A.12.13)

Analogamente,

Juen(g) = 6lgy — ky+ py) €90y =0

a2
X {6n‘n[1"(n+1/2)-g§“]+Qm\/aén'n—l—Q+ vn+1672'ﬂ+1 +

1 1
+ 5eE VRVR =Tt gy VRH 1 VR 260 i ], (A4.12.14)
Finalmente,
n+1, ¢l 22
War @ = {8amw = (5) 52 bwnin +(5) 552 b +
n+1 n
- ( 2 ) q21(2) 611' n (5) qzlg én' n } (A.12.15)
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APENDICE A. 13

Calculo de ;\{}M(q”. Erd+p. . ER)

Definimos & fungdo x§*, eq.(4.2.34), como sendo

n+1
5 ) Grled pn) Glia(0) +

G et pm = p 3 _{ GR(e+pa) GO+ P8 [ (

+(35) GRlet ) GAL1() - (0 +1/2) G GR A}, (4.13.1)

n+1
2

NG €+ s €)= P Y _{ GEe+ pm) GHe) - B [( )GE(e + pm) GR(e) +

n+1
2

+(5) GR(c+ pn) GH(e) = ()G + pr) Gy = (5)GR(e +pm) GA(6)] . (4132)

Fazendo algumas defini¢des, tendo A = 1, podemos escrever
XCI}{A(@E + prru() =D [AO - QZIS( Al + A2 - AS - A‘! )]= (A133)

onde,

Ay = > GHlc+ pn) Ge)

n

A= () GRe 4 pm) GAO)

Az = Y (5) GRlc+ pm) GALO)

Ay = 3 (EN) GRe+ pr) G0

A=Y (5) GR(e+Pm) GALa (), (A.134)

De uma forma geral, temos que

Nmar mar 1 1

A= Y f(e) Gila) Ginla)= ) f(o) 7
n=0 n=0

~en +1/27(e2) € — €n Fw, —i/27(e1)’
(A.135)
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onde a “sell - energy”, pode ser escerita nia aproximacio "SCBAT, como

SR = RSO Fi/21(0) = ZGfA((} nin’, {A.13.6)
ﬂr‘y
COor1
i 2 .
m = 27‘.’?’1{1.[ ]\(E), (A]B{)
e
¢ = ¢ — Re &(¢), (A.13.8)
e consequentemente,
nmo:
> G = [Re () T i/27(€) ). (A.13.9
n=0

Efetuamos as somas descritas acima, através de integragbes de contorno, com z = €,.

Tomor ’- 1 1 |
B d » »
271'1 / 2 4,—671—1,(5 62—Z+3/2‘r(52) 61—2~T’wc—1/2‘r )s {A 13 10}

n=0

Apds algumas passagens algébricas, encontramos

1

_ R
A= Q) Glle) Ginla) = o T v ima))

Tfimazx Timar

x L@ Fweifer(e) 3 Glaa) = G +if2a) 3 6Ne)) (41311
e substituindo €0 —» Er + p,, e ¢ = Ep, obtemos

1
- X
(P = W +i/7)

> flen) GREF +pm) Grzi(EF) =

x [f(BpFw.—if2r) Y GAL(Er) — f(Ep+if2r) Y GHER)),  (41312)
n=0 n=0
Além disso, temos

Nmax Tlmax

N G4 (Er)= Y GHEr) - G{(Er) + G __1\(Ep), (A.13.130)
n=0 n=0

c

Nmaz fimax

Y GA(Er)= Y GHEr) + G4(Er) - G} (Er), (A.13.13b)
n=0 n=0
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Calculamos separadamente cada uvina das somas da eq.(A.13.4), tal gque fazendo uso da
cq.(4.2.29), obtemos

fimar

ST GREF + pm) GHEF) = Z | GR(EF) - GIEF)) =

n=0 + 1/1"
it' [T 7! 1
R ey el ppent (4.13.14)
com
S Im GR(EF) = —ZTI;N(EF). (A.13.15)
e
T 1
i (A.13.16)

Desta forma, encontramos

A= Y(E

n=0 n={}

1 m
REF +pm) GA(ER) 2 Y () GR(EF) GIER) [ 1+ 0(52) ) =

(illr) {(E}-i-w;f_i/?r) EGf(EF) B (E}.—+wc+i/27) EGE(EF)},

A] =
b
2w, =

(A.13.17)

e analogamente,

Ay = o (BT S g,y - (BET M 2E YT S gy ),

(t/T) 2wc n=0 ch

(A.13.18)

1 Ep —we /2~ if27 Lot wef2 4 8/2T R
A= oot i) ( 2w, ) Z%Gm = o ) ;Gn(Er)}
(A.13.19)

1 Er +wc/2 27y B} — w./2+ /27 R
G2 - GR(Er) ).
Ay = (__,w +3/T){( nz-;) n—lE ) ( 2w, )r;) n( F)}
(A.13.20)

Assim, podemos escrever
1 1

[A1 + Az — A3 — Aq] = Z[ GH(EF) - GR(EF)]

T eA T T
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1 Ly —w 2 -2

JWGE  (EF)—GHEr)] +

(wet1/7) 2u,
1 Erduw f2-1/27 A A
T Tasin e, DGR -GLL (A1521)
entao,
. _ Al g\ R iTEL wir?
{41+ A — A3 - Ayl = ;[Gn(EF) Gno(EF)] v (Ituir?) +
+ 1 [ 1 _ 1 ] 3
2u, (U-’c+f/7) (—we+1/7)
( 'c/‘2 if21) (Er +wef2 —if27) .
- | (wet 7] rmas410EF) = Su (oo 5 1/7) G (Er)],  (4.13.22)
oun ainda,
ELr'r? T2
2 — Az — E
[ A1+ Az 3— Ag)= 1+ wir 2)+(1+w272) +
_ (Bp-w/?) . Gi,.. G} , Gl partt Gy
max mat +(if2 met mer . (A4.13.23
e T Ly ~ e 1 O Ly 8 gy ()
Finalmente,

(Bp+1/7) 7

[A1 4+ Ay — A3 — Ay | = e (14 wir?)

m.77 = Dym. 77, (A.13.24)

onde definimos a constante de difusdo na presenga de campo magnético, como sendo

(Ep+1/r)7)

D Al13.2
H= me (1 w2r?)" (A.13.25)
De volta a eq.(A.13.3) e fazendo as devidas substituicdes, obtemos
— s D mew, 7
X§A (Q':EF +pm1EF = T) - pqglo T:)p
XFA(, Er + pm, T —¢* Dyt ). (A.13.26)
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