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Resumo

Derivamos a formula de Landauer, para transporte eletronico em sistemas mesoscopicos,
usando o formalismo de func¢oes de Green fora de equilibrio. Em seguida extendimos
esta descricao para o caso da condutancia nao linear, o que permitiu aprimorar o nivel
de aproximacao no qual a interacao eletronica era considerada.

Usando um modelo simples de anel quantico calculamos as quantidades envolvidas na
descrigao de transporte nao linear em termos de matrizes de espalhamento: injetividade,
emissividade, potencias caracteristicos e a propria condutancia nao linear G®. Isto nos
permitiu estudar as propriedades interferométricas da conduténcia nao linear num anel
com dois contatos. Certas simetrias sobre a inversao do campo magnético apresentadas
por alguns dos coeficientes da condutancia nao linear também foram discutidas.

O transporte eletréonico dependente do tempo em pontos quanticos com interagao
eletronica foi considerado por meio do formalismo de fung¢oes de Green fora de equi-
librio. Considerando a aproximacao de campo médio e o regime adiabético foi possivel
escrever um conjunto de equagoes que permitem calcular a corrente bombeada num

ponto quéantico no regime de bloqueio de Coulomb.



Abstract

The Landauer formula for electronic transport in mesoscopic systems is derived in terms
of non-equilibrium Green’s functions. In the sequence this description was extended
to consider the non-linear regime. The Green’s function description allowed us to im-
prove the level of approximation which the electron interactions was considered in the
scattering formalism.

Using a single channel model for a quantum ring it was possible to compute the
quantities involved in the scattering matrix description of non-linear transport, i.e.,
injectivities, emissivities, characteristic potentials and the first non-linear correction to
the conductance. We study the possibility to do interferometer measurements with the
non-linear conductance in a two contact setup. We also address the symmetry properties
of non-linear coefficients under magnetic field inversion.

The time dependent electronic transport in interacting quantum dots is considered
by using non-equilibrium Green’s functions. Assuming the quantum dot to be in the
Coulomb blockade regime and the time variation to be adiabatic, it was possible to write
a system of equations which give us the pumped current as a function of time in such

system.
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Capitulo 1
Introducao

O desenvolvimento da capacidade de produgao e caracterizagao de amostras, junto com
as melhorias consideréveis nos campos da micro-eletronica e da criogenia, tem aberto
inimeras possibilidades no que diz respeito a exploracao do mundo quéntico. Dentre
as variadas opc¢oes, o estudo do transporte eletronico em sistemas nanoscoépicos tem se
constituido numa das principais formas de explorar tais possibilidades, tornando-se assim
em um dos topicos mais importantes da nanociéncia. Do ponto de vista fundamental a
pesquisa nesta area é orientada a melhorar o nosso entendimento dos sistemas quanticos.
Ja de um ponto de vista mais aplicado, o conhecimento adquirido, sera sem duvida de
muita utilidade no desenvolvimento de novos nano-dispositivos.

No que tange a teoria, a bem sucedida formula de Landauer [1, 2, 3, 4], proporcionou
as bases para descrever uma ampla variedade de fenomenos Esta formula traduz a idéia
de que condutéancia (quantica) é equivalente a transmissao (quantica). Isto é uma ex-
celente aproximagao para processos dominados pela fisica de particulas independentes.
Porém, experimentos recentes envolvendo: interagao eletronica (correlagao) [5], proces-
sos inelasticos [6], dependéncia temporal 7] e transporte nao linear [8], entre outros,
requerem de um tratamento mais abrangente.

O formalismo de fungoes de Green fora do equilibrio, ou formalismo de Keldysh,
nos proporciona uma ferramenta de trabalho onde os novos fenémenos apresentam uma
descricao mais natural. Ademais, o formalismo de Keldysh tem a vantagem de nos
permitir empregar intimeras ferramentas proprias da teoria de campos.

O transporte quantico eletréonico nao-linear em dispositivos nanoscopicos tem ap-
resentado um crescente interesse tanto no ambito experimental [9, 10, 11, 12, 13, 14,

15] quanto no teérico [16, 17, 18, 19, 20, 21, 22|. Experimentos em semicondutores
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mesoscopicos, como por exemplo pontos quanticos [9, 10, 11] e anéis de Aharanov-Bohm
[12, 13|, tem-se focalizado na investigagao dos efeitos de retificagdo e na violacdo das
relagoes de reciprocidade de Onsager-Casimir. Estudos similares também tem sido rea-
lizados em nanotubos de carbono [14]. Igualmente, o transporte nao linear tem sido de
grande interesse em eletronica molecular [15], onde os experimentos tem enfatizado a
possibilidade de usar moléculas como diodos, transistores ou interruptores. J& no am-
bito tedrico, o transporte eletronico nao-linear tem apresentado avancos significativos
no que diz respeito a processos elasticos. Tais avangos tem se realizado por meio de
ambos formalismos, o de matrizes de espalhamento (Landauer) [16, 17, 18, 19, 23|, e o
formalismo de fungoes de Green (Keldysh) [20, 21, 22, 24].

Por sua vez, o bombeamento adiabatico de elétrons em sistemas nao interagentes foi
considerado pelo Brouwer [25], que usando o formalismo de matrizes de espalhamento
demonstrou que a corrente bombeada é proporcional a freqiiéncia de bombeamento. Esta
descricao também tem sido utilizada para estudar aspectos como: o rol de simetrias disc-
retas na corrente bombeada [26], o efeito de espalhamentos inelasticos e da descoeréncia
[27, 28], o papel do ruido e da dissipagao [29], os efeitos de interferéncias de Andreev
na presenga de fios super-condutores [30, 31| e o bombeamento de spin [32, 33, 34].
O fenémeno de bombeamento em sistemas nao interagentes também tem sido tratado
usando uma abordagem baseada na solugao iterativa dos estados dependentes do tempo
[35]. Ademais, a teoria de matrizes aleatorias foi usada com certo sucesso na descrigao
de bombeamento adiabatico de cargas e do efeito fotovoltaico em sistemas sem interagao
[36].

Experimentalmente, a primeira implementagao do bombeamento de elétrons foi con-
seguida por Pothier et al., que observaram uma carga quantizada devida ao fenémeno
de bloqueio de Coulomb [37]. J& o bombeamento de elétrons nao quantizado foi ob-
servado em pontos quanticos abertos e reportado na Ref. [38]. Mais recentemente, foi
implementado o bombeamento de spin [39].

Voltando a teoria, o bombeamento em sistemas com interagao, tem sido bem menos
estudado. Usando a descricao em termos de bésons escravos e a aproximagao de campo
médio, Aono evidenciou a separacao entre o spin e a carga no bombeamento adiabatico
no regime de Kondo [40]. O bombeamento quantico foi estudado também nos regimes
aberto [41]e de bloqueio de Coulomb [42, 43]. Mais recentemente, técnicas de fungoes de
Green fora de equilibrio tem sido utilizadas para estudar o bombeamento adiabatico em

pontos quanticos com interagao: no limite U — oo [44, 45], e no limite de acoplamento
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fraco do ponto quantico aos fios [46].

Esta tese tem por finalidade usar tanto o formalismo de Landauer quanto o de
Keldysh para estudar diferentes fenomenos de transporte quantico de elétrons, mais es-
pecificamente estaremos abordando o transporte nao linear em anéis de Aharonov-Bohm
e o bombeamento de elétrons em pontos quéanticos no regime de bloqueio coulombiano.

No capitulo 2 rederivamos a férmula de Landauer usando o formalismo de fungoes
de Green fora do equilibrio e o método das equagoes de movimento. Este capitulo serve
para apresentarmos as bases para os desenvolvimentos que se seguem.

O capitulo 3 comeca por descrever o formalismo desenvolvido por Biittiker e co-
laboradores para tratar o transporte eletronico nao linear. A seguir, introduzimos a
contrapartida deste formalismo em termos de fungoes de Green fora do equilibrio. Por
ultimo, ilustramos a potencial do novo formalismo, considerando a interacao eletronica
num melhor nivel de aproximacao.

No capitulo 4 utilizamos as ferramentas desenvolvidas no capitulo anterior para fazer
contato com os resultados de um experimento particular. O experimento em questao
estuda a condutancia nao linear num anel de Aharonov-Bohm conectado a dois contatos.
Para tal fim, usamos o formalismo de matrizes de espalhamento e um modelo simples
para o anel quantico. Em particular centramos nossa discussao na violagao das relagoes
de Onsager bem como na possibilidade de usar este sistema como interferémetro.

Para finalizar, no capitulo 5 apresentamos uma abordagem tedrica que nos permite
descrever, usando funcoes de Green, o bombeamento adiabatico de elétrons em pontos

quéanticos no regime de bloqueio de Coulomb.



Capitulo 2

Formalismo de Keldysh para pontos

quanticos.

Neste capitulo sera descrito o formalismo de fung¢oes de Green fora do equilibrio (NEGF),
através do qual é possivel calcular a conduténcia em sistemas mesoscopicos. Posterior-
mente apresentaremos uma comparagao entre os resultados obtidos com este formalismo

e os obtidos através do formalismo de matrizes de espalhamento [47].

2.1 Hamiltoniano do modelo

Para construir o nosso modelo é preciso decompor o sistema em duas partes: uma regiao
central onde os elétrons interagem, e os fios que conectam esta regiao aos reservatorios.
Isto é representado na Fig. (2.1). Feito isto, o hamiltoniano do sistema é composto por

trés termos

‘H="Hy + Hc + Hic- (2.1)

O hamiltoniano que descreve os elétrons nos fios é dado por

_ E T
HL - €kasClrasChas (22)
kas
onde os canais nos fios sdo descritos por a = (a,n), onde n = 1,--- | N, especifica
o modo transversal (canal) no fio a = 1,--- ,N. A energia do modo transversal n

no fio o (g45) define o limiar de energia no qual o canal é aberto. Assumindo que a
propagacao ao longo dos fios é livre se tem e = €45 + h2k? /2m*, com m* a massa
efetiva do elétron e k£ o nimero de onda longitudinal. O spin do elétron é representado

por s =1,] e czas(ckas) sao operadores fermionicos de criagao (aniquilac¢do), que seguem

4
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a regra de anticomutacao {cLas,ck,a,s,} = Oga0ss0pir. Os elétrons no fio o estdao em
equilibrio térmico com o reservatorio ao qual ele esta conectado, caracterizado pela
temperatura 7' e pelo potencial quimico ji,. E costumeiro escolher as temperaturas
dos reservatorios todas iguais, mas isto nao é necessario, em particular no estudo de
transporte de calor a escolha de temperaturas diferentes é responsavel pela situacao de
desequilibrio na regiao central. Em algumas situagoes é conveniente modelar os fios como
cadeias semi-infintas de tipo “tight-binding"[3, 48|, ou através de representagoes realistas
da estrutura atomica em questao. Esta tltima opgao é utilizada em eletréonica molecular,
onde os fios sdo modelados como redes periddicas semi-infinitas de dtomos |24, 49, 50,
51, 52]. Independente de qual seja a descrigdo utilizada para os fios, a decomposigao
feita na Eq. (2.1) é 1til sempre que a dindmica dos fios for “simples", isto é, quando
for possivel definir modos de propagacao assintOticos para a transmissao de elétrons
entre os reservatorios e a regiao central. Em pontos quanticos, os fios sao associados
a contatos pontuais que certamente sao bem diferentes de fios semi-infinitos. Porém,
pode-se mostrar que, se os fios forem suficientemente longos para que a contribuicao
de modos evanescentes seja desprezivel, o modelo é completamente justificado (ver, por

exemplo, apéndice C da Ref. [53]).

Regiao
central

Figura 2.1: Visualizacao esquemética do condutor conectado aos fios « = 1, ..., N. Cada
fio é por sua vez conectado a um reservatorio de potencial quimico p, e possui IV, canais

abertos (modos propagantes).
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O hamiltoniano da regiao central é

He =) [Hcl,, d}d,., (2.3)
v
onde dLS(dus) cria (aniquila) um elétron no estado p de uma base qualquer da regiao cen-
tral. Como H¢ ¢ bilinear, as interagoes elétron-elétron sao tomadas em consideragao s
na aproximacgao de campo médio. Isto simplifica enormemente o calculo da condutéancia.
Porém tal aproximagao nao descreve processos de flutuacao de carga nem correlagoes
eletronicas, o que exclui o tratamento de fenémenos como o bloqueio Coulombiano e
o efeito Kondo. Em vista destas limitagoes, ¢ natural questionar a utilidade real deste
modelo. A resposta, obtida através do estudo de correlagoes eletronicas fortes [54, 55, 56],
¢é que o modelo ¢ realista, desde que o condutor esteja bem acoplado a varios modos em
cada fio. A grosso modo, isto implica que a condutancia seja maior do que 2¢*/h. O
hamiltoniano H¢ também exclui processos ineléasticos. Esta é uma limitacao do modelo,
e nao do formalismo de fungées de Green, como se pode constatar na Ref. [57].
Note que escolhemos nao usar uma representacao diagonal para H¢. Isto facilitara
o mapeamento na linguagem de matrizes de espalhamento (Se¢ao 2.4.1) e conseqiien-
temente a identificacao da formula de Landauer. Além disso, as representagdes nao
diagonais sao frequentes em eletréonica molecular. Nos modelos tight-binding, a escolha
de uma representacao nao diagonal é natural: os estados da base correspondem a sitios
na cadeia, e os termos nao diagonais do hamiltoniano representam a conexao entre os
sitios. Métodos mais elaborados, como “Density Functional Theory"(DFT) [58|, usados
em eletronica molecular, precisam de uma hipotese a mais |24, 49, 50, 51|, a saber: os or-
bitais de Kohn-Sham devem ser identificados com os orbitais de particula independente
da Eq. (2.3) [59].
Até agora o nosso modelo é composto por fios em equilibrio térmico com o reservatorio
correspondente e uma regiao central isolada. O acoplamento entre estes dois subsistemas

¢é introduzido através do hamiltoniano de contato, que é dado por

_ T
Hic = E [Vka,yckasd.us +He.l . (24)
ka,p,s
Em pontos quanticos os elementos de matriz V,, , ,que descrevem o acoplamento entre
os fios e a regiao central, sao considerados parametros livres. Em eletronica molecular
os Vj, , sdo determinados pela superposi¢ao entre as fungoes de onda da regiao central

(a molécula) e dos fios (eletrodos) [24, 60]. Neste caso, para calcular a conduténcia é
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necessario determinar com precisao as caudas da funcao de onda da molécula que penetra
na regiao dos fios.

Na presencga de uma diferenca entre os potenciais quimicos u, dos reservatérios, o
sistema sai do equilibrio e uma corrente eletronica flui. Quando o regime estacionario é
alcangado, um potencial eletrostatico auto-consistente U(r) é estabelecido. O potencial
U(r) é levado em considera¢ao no célculo de Hc, e depende do potencial quimico dos
reservatorios e das propriedades do material. Em situagoes proximas do equilibrio a
separagao em fios e regiao central é um pouco arbitraria, no entanto, & medida em que
a diferenca de potencial aplicada aumenta, os fios sao definidos como a regiao onde nao
existe uma queda de potencial apreciavel, isto é, onde U(r) — Ugy(r) é constante. Aqui

Uey(r) & o potencial eletrostatico na auséncia de diferenga de potencial.

2.2 Relacao entre a corrente e as funcoes de Green.

Nesta se¢ao derivaremos uma expressao para a corrente em termos da fun¢ao de Green
da regiao central. Para isto, é necessario apenas tratar os elétrons na regiao dos fios
como nao interagentes. Para simplificar a discussao, assumiremos que o campo mag-
nético externo é nulo. Assim, na aproximacao de campo médio, o spin dos elétrons nao

desempenha nenhum papel. A corrente no fio a é dada por

I.(t) = —2¢ <%Na(t)> (2.5)

onde e é a carga do elétron, o fator 2 da conta das duas projegoes de spin, e (---)

representa a média térmica. O operador de niimero de elétrons é

No®) = 337 o (Deran(t) (2.6)

Note que a foi substituido por (a,n) e o indice de spin foi omitido. A equagao de

movimento
d i
%/\/’a(t) =z [H, NL(1)] (2.7)
nos leva a
I.(t) = 2—;; 3 [v,m,u <c£an(t)du(t)> - H.C.} . (2.8)

Introduzindo as fung¢oes de Green menor G<(do inglés lesser) [61, 62]

< (b)) = %<c£an(t’)d#(t)> N (A % (d () ern®)  (29)
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chegamos a
I(t) = 4eRe {Z Vianu G an (£, t)} . (2.10)
nk,u

Neste capitulo estamos interessados em processos de transporte estacionérios, onde nem
‘H nem pu, dependem explicitamente do tempo. Portanto, todas as fungoes de Green
apresentam um unico argumento temporal, isto é: G(t,t') — G(t —t').

O tratamento perturbativo padrao para sistemas de muitos corpos em equilibrio [61,
62] é baseado na incorporagao e remog¢ao adiabatica da interagao, e no calculo de valores
esperados de processos ordenados temporalmente. Os estados inicial (¢ — —o0) e final
(t — 400) correspondem a uma dindmica sem interagdo e encontram-se em equilibrio.
Isto faz sentido considerando que, em equilibrio, o estado inicial e final sao essencial-
mente idénticos (Teorema de Feynman e Low). Porém, em processos fora do equilibrio,
como é o caso do transporte, o sistema nao necessariamente retorna ao estado de equi-
librio termodinamico inicial depois de ter sido desligada a interacao. Sem o Teorema de
Feynman e Low, nao é possivel escrever a fungao de Green em termos de integrais orde-
nadas temporalmente, apropriadas para o uso do teorema de Wick. No entanto, fazendo
uma continuacao analitica da fung¢ao de Green no plano complexo, é possivel definir
um contorno de integragao no qual se tem um ordenamento “temporal", que preserva
a estrutura da expansao perturbativa. Isto significa que todas as expressoes obtidas
para as fungoes de Green em equilibrio sao recuperadas para a situacao de nao equi-
librio, com a diferenca que as integrais temporais estao definidas no contorno ilustrado
na Fig. (2.2). Finalmente, o tratamento destas integrais ¢ feito através das regras de
Langreth [63, 64]. Uma vantagem da fun¢do de Green ordenada no contorno é que ela
contem toda a informagao necesséria para a descricao do transporte.

) et
N~ I

tg — —60

<
-

D t — !
P

tg — —o0

Figura 2.2: Contorno de integragao para as fungoes de Green fora do equilibrio. Sendo

que em a) t é prévio a t’ e em b) vice-versa.
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O formalismo de Keldysh nos permite obter uma expressao fechada para G< da
Eq. (2.10). A derivagao ¢ padrao [61, 65, 66] e ¢ composta por duas etapas. Primeiro,
se resolve a equacao de movimento para funcoes de Green ordenadas temporalmente.
Depois, sao empregadas as regras de Langreth para chegar na expressao final.

Comecemos por definir a fung¢ao de Green de contacto ordenada temporalmente:
i

Gruran(t =) = — <T<du(t)ch(t’)>> . (2.11)

Tal definicao satisfaz a seguinte equacao de movimento

0
<—’Lh% €kan) G,u,kom - Z G,u,u - l/kan) (212>

onde
G (t—1) ———<T( tdi(t))) (2.13)

é a funcao de Green da regiao central.

Como a propagagcao nos fios é livre, sua funcao de Green é dada por

(—m% g,m) Gram(t — 1) = 8(t — 1), (2.14)

com ¢ diagonal. Combinando as Eqgs. (2.12) e (2.14), escrevemos
G.Unkom(t - t,) = Z/ dtl G#V(t - tl) ‘/Ij,kom gkom(tl - t/> : (215>

Implementando a continuagao analitica no contorno de Keldysh e com ajuda das regras
de Langreth [63, 64| finalmente obtemos

+o0
ukom t - t Z/ dt,V, ukan ,uz/(t - tl)gkom(tl —1 ) + G;l/(t - tl)ggom(tl - t/)}

(2.16)
€ oo
G,u kom t_t Z/ dtl v,kan },LV ( 751)9:22(151 - t/)7 (217)
com g< e g*") dados por [61]
gk<om(t - t/) = %fa(gka”)e_iskan(t_t/)/h7 <218)
Jran(t — 1) = —%Q(t — t)e e (=1)/R, (2.19)

gt —t) = %H(t’ — t)eieranlt=t)/ (2.20)
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sendo f,(g) = [e#E7#e) 4 1]71 a fungdo de Fermi do a-ésimo fio, com potencial quimico
M- E conveniente escrever fo = [eq — €Va, onde V,, ¢ a voltagem aplicada no a-ésimo
contato.

Substituindo as Egs. (2.16), (2.18) e (2.20) na Eq. (2.10), podemos escrever a corrente

como

I(t) = —Im{zz / dt' Vi, ko Vieam, e~ ron /0 (2.21)
uv  kn

X [ fa€ran) G, (t =) + G5, (t = )0(t — t')] } :

Note que a corrente é expressa unicamente em termos da fungao de Green da regiao

central.

2.3 Funcao de Green da regiao central.

Nesta segao nos dedicaremos ao célculo das fungoes de Green, retardada G, e a fungao

de correlacao G=,, da regiao central. Novamente, o primeiro passo consiste em escrever

pv
a equacao de movimento para a funcao de Green ordenada temporalmente

- @ / / !/
> (maaw, - [HC]W,> Gt 1) = 6,6t =) + > VikanGrans(t — 1), (2.22)

v/ kan

Poderiamos agora proceder como antes, transformando a equacao de movimento em
uma equacao integral em tempo real, fazendo a continuagao analitica para o contorno
de Keldysh e usando as regras de Langreth. Porém, existe uma forma mais simples
de calcular as fungoes de Green retardada e avancada, ja que elas estao diretamente

relacionadas com a ordenada temporalmente segundo
G (g) = / dt exp(ie )t /h)G(1) (2.23)
onde e* = ¢ +40T. Fazendo a transformada de Fourier da Eq. (2.22) obtemos

Z (6i5HV' - [HC]HV') Gz(z = 6.“’/ + Z , kom kom v ) : (224>

!

v kan

A fungdo de Green de contato G} ko, V( g) ¢ obtida fazendo a transformada da Eq. (2.17)

ng u - gkom Z chm v (225>
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Inserindo G na Eq. (2.24), chegamos ao conjunto de equagoes

kan M

> 20 = [Holr = ()| G () = G (2.26)

l//

onde introduzimos a auto-energia

Z wkan gkcm ) szkan ) (227)

kan

3@ (ou X°) sdo obtidos identificando g,,,,, com g,zgg

(ou g5,,,)- E conveniente substituir
a soma em k por uma integral em energia. Para isto definimos V), pn(€kan) = Vikan €

usamos a identidade [67] (e* — ¢)™! = Find(e — €) + PV(e — €)1, com o qual obtemos

1 *
Er a) = 4im Z pom ,u,cm ) ,jcm + PV Z / depom u,an( )5 — € Vu,cm(e) '

(2.28)
Aqui ,, é 0 limiar de energia para abrir o n-ésimo modo de propagacao no fio @, pan(€) é
a densidade de estados neste modo, e PV indica que é preciso tomar o valor principal da
integral. Os fios sao modelados como guias de ondas retangulares, onde os elementos de
matriz de acoplamento V), ,,(¢) s@o fungoes suaves de €. Neste modelo, o valor principal
da integral produz uma contribuicao desprezivel para ELE,(I)(&), exceto para valores de e
proximos do limiar de energia e,,. Desta forma, a auto-energia fica independente da

energia, e se lé

r(a) ~ i
E,u(zx) ~ :l:ir,uu ) (229)
onde I'yy =3 [Taluw €
j24 = 27T Z pOénVu,om V;:om : (230)

Esta aproximacao muito tutil (aproximacao de banda larga) é pertinente em muitas situ-
acoes de interesse. Em particular, considerar os elementos da matriz de acoplamento
V,,,an independentes da energia ¢ usualmente uma boa aproximagao para descrever trans-
porte eletronico em pontos quanticos a baixa temperatura, uma vez que (como iré se
ver posteriormente) a condutancia é dominada pelos estados mais proximos do nivel de
Fermi. Tal aproximacao é também freqiientemente empregada para descrever barreiras
de tunelamento assimétricas assim como, por exemplo, sistemas de tunelamento resso-
nante em presenca de diferencas de potencial grandes. A idéia principal é que a parte
real da auto-energia s6 renormaliza a posi¢ao do polo, enquanto que a parte imaginaria

descreve o processo de decaimento ou o vazamento eletronico para fora da regiao central
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(ver discussao na Ref. [67]). Em contraste, quando a estrutura atoémica do contato é rel-
evante a auto-energia X7(@ depende de €. Nestes casos é preciso calcular a auto-energia
ZZ(,,CL)(g), através de técnicas de dizimagao [68| ou por algum outro método [52].

O resultado final para GZ(,,G) ¢ melhor representado em forma matricial

. —1
G (e) = (51 ~Heo+ %r) : (2.31)

onde I é a matriz identidade.

Agora passaremos ao célculo da funcao de Green G<. Apesar de em geral ser mais
dificil, algumas vezes é possivel evitar o calculo explicito de G<. Em particular, para o
modelo de Anderson com uma ressonancia acoplada a fios com 86 um canal de transmis-
sao, Meir e Wingreen [65] desenvolveram um procedimento que faz uso da conservagao da
corrente para eliminar G< da Eq. (2.21). Para adaptar este método ao caso de multiplas
ressonancias, é preciso que [I'y],, = A[I'],w, com A constante. Porém, salvo no caso de
sistemas invariantes mediante o intercambio dos fios p e ¢, a suposicao de acoplamentos
proporcionais para o caso de multiplas ressonancias é pouco razoavel.

Para um modelo com hamiltoniano bilinear, como o considerado aqui, o célculo de
G< & simples. Usando a expressao exata para X,,(c), Eq. (2.27), pode-se obter G<

diretamente da equagao de Dyson [61]:
G=(e) = G"(e)Z~(e)G"(¢) (2.32)

onde X< ¢ obtido a partir da Eq. (2.27)

N N
E:I/(E) = Z Z v Jkan gk<om(€) Ij:kom = Z [25 (E)],uz/ . (233>
a=1 kn a=1

Seguindo os mesmos passos usados para obter a Eq. (2.29) escrevemos

Finalmente, juntando os resultados, obtemos

N

G<(e) =) _ fa(e)G"(e)TsG"(e) . (2.35)
B=1

A fungao de Green G<(¢) nos permite calcular a densidade eletronica

n(r) = —ih/ds/(Qw)GK(s,r). (2.36)
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Esta importante relagao nos proporciona uma forma natural para calcular o potencial
eletrostatico U(r), que sera de grande utilidade quando abordarmos o transporte nao
linear.

Com estes elementos, estamos prontos para voltar & Eq. (2.21) e calcular a corrente.

2.4 A condutancia

Retomando a Eq. (2.21), comecemos por transformar a soma sobre k em uma integral

em energia, tal como foi feito para a auto-energia X. Integrando em ¢ obtem-se

2e [ de
[o=—2 —ImTr{I‘a [G<(e) + ful2)G(2)] } (2.37)

h J_o 27
No equilibrio, os potenciais quimicos nos contatos sao iguais, isto & pug = feq para
B =1,---,N. O teorema de flutuacdo-dissipacao estabelece que G< = — foq(¢)ImG”
[61], com fu(e) = [e#E#a) + 1]71 o que nos permite verificar que em equilibrio a

corrente ¢ nula, como fisicamente esperado.
Introduzindo G” da Eq. (2.31) e G< da Eq. (2.35) na Eq. (2.21) escrevemos a corrente

I - 2—;% /_ ng (F5(6) — ful)) e [LaG ()56 )] (2.38)

Este é o resultado central deste capitulo. Os primeiros a obter uma equagao similar
a Eq. (2.38) foram Caroli e colaboradores [69], usando NEGF para estudar a corrente
numa juncao metal-isolante-metal. Entretanto, no contexto de sistemas mesoscopicos, a
Eq. (2.38) foi derivada primeiro por Pastawski [70]. A derivagao apresentada aqui segue
a linha do artigo de Meir e Wingreen [65], onde limitagoes da Eq. (2.38) sao discutidas
e o caso de sistemas fortemente interagentes é tratado.

Definindo a transmissao total do terminal 3 ao terminal a a energia € como

Tos(e) = Tr [FaGr(s)l‘gG“(e)] (2.39)
a corrente se escreve
I =2 [ a3 [T fole) ~ Toul)al0)]. (2.40)
Ly

Este resultado é valido para transporte linear, e também para transporte nao-linear,
desde que o potencial eletrostatico presente nas fungoes de Green seja calculado auto-

consistentemente. Isto sera discutido em detalhe no capitulo 3.
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Note que a equagao (2.40) nao evidencia o principio de exclusdo de Pauli, ja que
a corrente depende de Y5734 fo € nao de Y5 Tpa fo(l — f5), como seria o caso numa
equacao de taxas padrao. Na pratica, esta diferenga poderia ser notada na presenca
de um campo magnético externo. Porém, aqui o transporte é completamente coerente
e embora cada estado que transmita elétrons do fio a para o (8 tenha componentes
assintoticas nos dois fios, os elétrons que fluem de « para ( encontrasse em equilibrio
térmico unicamente com o fio “fonte"a. Uma discussao mais detalhada do assunto,
assim como do papel que um campo magnético desempenha sobre os estados nos fios e
do transporte inelastico e nao coerente pode ser encontrada no livro do Datta [4].

Antes de discutir o regime linear, vamos reescrever a corrente da seguinte forma:

00 N
To= =2 [ 4 fa(e)Tus(e) com Tup(e) = Tr[TuG(€) (s — T)G()]
oo 5:1

(2.41)
Esta forma de escrever a corrente é muito conveniente para dispositivos com multiplos
terminais [23].

No regime linear, a diferenca entre os potencias quimicos du’s dos reservatorios é tao
pequena que nao causa um efeito apreciavel nas fungdes de Green. Portanto é possivel
linearizar a func¢@o de Fermi na Eq. (2.41) em torno do potencial quimico de equilibrio g,
e substituir as funcdes de Green G"(@(g) pelas funcdes de Green de equilibrio G5 (e).

Fazendo isto, chegamos finalmente a formula de Landauer-Biittiker para a condutancia

gaﬁa

, al 2e* [ 0 feq
Jlinear _ N g = — d — ° Aoq , 2.42
o' 21: g ﬂvﬂ com g B h - € ( Oe ) aﬁ(g) ( )

onde V3 ¢ a voltagem no contacto 3, e I'™® ¢ a componente linear da corrente I,,.
O super-indice em AZ}(e) indica que Ayp(e) é calculada usando Gg(a)(e). Vale a pena
enfatizar que as Eqgs. (2.41) e (2.42) implicam que Y-, Gas = 0 € > 5G,s = 0. A
primeira soma representa a conservacao da carga, e a segunda a invariancia de calibre,
isto é, a invariancia da corrente com respeito a uma mudanca dos potencias {Vs} de
uma constante [23].

Atualmente, a maior parte dos experimentos com dispositivos nanoscopicos utilizam
geometrias com dois contatos. Neste caso nao é necessaria a introdugao dos coeficientes

A,p, e podemos escrever a condutancia linear diretamente como

_ 2%2 " e (—g—g) ole), (2.43)

—0o0

I

9=

V—0
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onde

9(2) = Tia(e) = Tr [rlcg(g)rzeg(g) (2.44)

é chamada de condutancia adimensional.

2.4.1 Conexao com a matriz de espalhamento.

Vamos agora discutir a relagdo entre a conduténcia dada pela Eq. (2.42), e a forma
padrao, formula de Landauer-Biittiker, que é dada em termos de matrizes de espalha-
mento. Isto é em principio possivel para a condutancia linear, uma vez que a matriz
S contém toda a informagao referente a processos de espalhamento em equilibrio e de
particula independente no condutor. Mais especificamente, os elementos da matriz de
espalhamento S,;(¢) sdo a amplitude de probabilidade para processos onde elétrons en-
tram no condutor através do canal b e saem do sistema pelo canal a a uma energia .
Lembremos que os indices associados aos canais denotam modos tanto de entrada (fonte)
quanto de saida (dreno), a = (a, n).

Antes de prosseguir, é importante salientar que a féormula de Landauer pode ser
obtida diretamente a partir da teoria de resposta linear, sem a necessidade de recorrer
ao formalismo de Fungoes de Green fora do equilibrio. Isto foi feito primeiramente por
Fisher e Lee [71] em 1981. Embora seja uma demonstragao simples, a importancia deste
artigo nao deve ser subestimada pois no momento de sua publicacao a validade das idéias
de Landauer nao estava completamente estabelecida.

Por simplicidade consideraremos o caso particular de apenas dois contactos. Os
canais pertencentes a um mesmo contato se agrupam naturalmente, produzindo uma

estrutura de blocos na matriz de espalhamento. No caso em questdao (dois contatos)

r
() o

Aqui, r (r") é constituido pelos coeficientes de reflexdo para estados do contato 1 (2),

temos

enquanto que ¢ (') apresenta os coeficientes correspondentes a transmissao de elétrons
que entram pelo contato 1 (2) e saem pelo contato 2 (1). Na auséncia de campo magnético
externo, a simetria de reversao temporal é preservada e consequentemente a matriz S é
simétrica, i.e. ¢/ = tf.

De acordo com a formula de Landauer, a condutancia adimensional é expressa por

g="Tr (t tT) . (2.46)
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A generalizacao da formula de Landauer para o caso de multiplos contactos pode ser
encontrada na Ref. [53].
Voltemos ao objetivo desta segao, que é, conectar as Eqs. (2.44) e (2.46). Para isto,

reescrevemos o hamiltoniano dos fios da seguinte maneira
o0
_ |
Hy, = E / de el Coun (2.47)
o,n Ean

onde {cl,., Crprr } = 0(€ — €)0aarOnmn. Em conseqiiéncia, o hamiltoniano de contato é

alterado da seguinte forma

HLC:Z/

UNTREL

o0

de (W yClondyus + Hee] (2.48)

Note que os elementos de acoplamento W’s tém dimensoes diferentes das de seus prede-
cessores os V’s. A idéia de introduzir os operadores [, € c.o, que relacionam estados
assintoticos |yepn) ¢ usual na teoria de espalhamento resonante [53]. Além disso, formular
o problema de espalhamento em termos de estados assintoticos garante automaticamente
a conservacao do fluxo, evitando os problemas discutidos nas Refs. [72, 73].

A derivagdo da matriz S (ressonante) é descrita nas Ref. [53, 74]. Desprezando o

tunelamento direto entre estados em diferentes fios |75], podemos escrever
S(e) =1 — 27 WG} (s)WT, (2.49)

onde [Gh]7! = & — Hc + inWTW. Por inspecio da matriz de larguras de decaimento em

G", identificamos
T =27 Y Wi Woa =21 Vi paVi, (2.50)

onde a soma varre todos os canais abertos nos contactos. Os V’s sdao definidos na
Eq. (2.4).
Para finalizar, comparamos as Eqgs. (2.45) e (2.49) para extrair a matriz de trans-

missdo t. Usando (G")T = G e a propriedade ciclica do trago, encontramos
Tr(t tT) - (4w)2Tr<WIG()W§W2Gng> ~ Ty [rlagrzcg], (2.51)

que é exatamente o resultado esperado.



Capitulo 3
Transporte quantico nao linear

Neste capitulo descreveremos como o formalismo de fungoes de Green fora do equi-
librio, apresentado no capitulo anterior, descreve naturalmente o transporte quantico
nao linear, considerando interagdo Coulombiana na aproximagao de campo médio. A

comparag¢ao com o formalismo de matrizes de espalhamento também seréd discutido.

3.1 Abordagem em termos de matrizes de espalha-

mento

O ponto de partida para a descricao da condutancia nao linear em sistemas mesoscopicos

é dado pela formula de Landauer-Biittiker,

%e < [
=T / B f5(B) App(E.U () (3.1)

que descreve a corrente no fio o na auséncia de processos inelasticos. Aqui fs(E) =
fo(E — eVjs), com fo(E) = (eP/®T 4+ 1)1 a funcdo de distribuicio de Fermi e kg a
constante de Boltzmann. Para simplificar a notacao escolheremos V3 como sendo medido
em relagao ao potencial de equilibrio 9, ou seja, Vg — Vi — uo/e.

A transmissao A.p(E,U(r)) ¢ dada em termos da matriz de espalhamento do con-
dutor S.s(E,U(r))

Aas(B,U(r)) = Tr[Lladas — S!;S.4] , (3.2)
onde as linhas e colunas de S,3(F,U(r)) estao associadas com os modos propagantes

17
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nos contatos « e 3, respectivamente. 1, é a matriz identidade com dimensao dada pelo
numero de canais de propagacao no contato a. O trago é tomado sobre os canais abertos
em « e f3.

A matriz de espalhamento S, e conseqiientemente o coeficiente de transmissao A,g
sao fungoes da energia do elétron e funcionais do potencial eletrostatico U (r) presente no
condutor. Em resposta linear, A,s3 é calculado com o potencial de equilibrio Ueq(r) que
se estabelece quando todos os reservatoérios se encontram no mesmo potencial quimico
o. Para ir além desse regime é necessério calcular U(r) de forma autoconsistente, como
primeiramente observado por Landauer |76].

Para iniciar, é conveniente expandir todas as quantidades em poténcias de V. O

poténcial eletrostatico U(r) é dado por

U(r) = Ue(r) + Y ta(r)Va + % > tas(r)VaVs + O(V?), (3.3)
a af

onde uyg...(r) € 0 potencial caracteristico definido por

vt = (2 vt

Aqui {V,} = 0 serve para denotar que V., = 0, para todos os contatos.

(3.4)

{V3)=0

Algumas propriedades do potencial caracteristico podem ser obtidas a partir de con-

sideragoes fisicas simples.

e Mudangas no potencial quimico do reservatorio a nao afetam U(r) no interior do

reservatorio 3. Assim, u,(r) = 0, sempre que r se encontre dentro do reservatorio

B#a.

e Para r no interior de o, U(r) = V,. Portanto u,(r) =1,ser € a.

e Uma mudanga global dos potenciais aplicados, V,, — V,, + Vp, faz com que U(r) —
U(r) + V4. Isto implica a regra de soma ) uq(r) =1 que é valida para qualquer

ponto do espaco r.

A expansao correspondente a corrente [, é
Lo = GagVa+ D GassVaVo + D GaprsVaVy Vo + - . (3.5)
B By B

Em concordancia com a notagao padrao [23|, nao escrevemos I, como uma série de
Taylor nos {V,}.
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O coeficiente G,p corresponde a condutancia linear, e é dado por

9 8
G = % - T JE ( ag> Aus(E, Uuy(r)), (3.6)

onde os coeficientes de transmissao A,z(E, Ueq(r)) [23], sdo calculados através da matriz
de espalhamento S obtida para o potencial de equilibrio Ug,(r).

A primeira corre¢ao néo linear a corrente, representada por G,g,, ¢ dada por (23, 16]

2¢3 0 1 0A,
Gos = | dE( a“g) / dr [us(r) = 50| S5

onde a integracao espacial é feita na regiao onde 0A,5/0U(r)|{v,3=0 ¢ ndo nulo, isto &,

, (3.7)
{Va}=0

no interior do condutor.

A expressao anterior depende explicitamente do potencial eletrostéatico via wue/(r).
Para determinar esse tltimo, o formalismo tem que ser complementado com um cal-
culo autoconsistente da distribuicao eletronica, ou com algum tipo de aproximacao. Na
Ref. |23] é feita uma aproximagao de campo médio usando a seguinte linha de argu-
mentagao: O potencial U(r) é modificado pelo desbalango de carga dn(r) induzido pelo
cambio dos potenciais quimicos nos reservatorios. Por outro lado, dn(r) é o resultado da
carga injetada pelos fios e da carga induzida no condutor em resposta a carga injetada.

As propriedades de injecao do condutor sao descritas pela injetividade

dnd(r,a) 1 [ dfo
—aE = < ) 2T

—00

5S oSk,
st P Ss
FeresU (r) 65U( ) o

(3.8)

calculada com {V,} = 0. O super-indice S é empregado para distinguir as quantidades
que sao calculadas dentro do formalismo de matrizes de espalhamento. Como dn®/dFE
inclui a degenerescéncia de spin, a nossa definigao difere da apresentada na Ref. [23] de
um fator de 2

A densidade de carga induzida, em primeira ordem em V', é dada por
dning(r) = eZ/dr’H(r, ') uy(r')dV, (3.9)

onde II(r,r’') é a funcdo de polarizagdo de Lindhard. O formalismo de matrizes de

espalhamento nao oferece uma descri¢ao desta funcao. Porém, lembrando a relacao entre

o tempo de atraso de Wigner-Smith e a densidade de estados do condutor, dni,q(r) pode

ser escrito na aproximacao de Thomas-Fermi como

dn®(r)
dE

dning(r) = U (r)dV,. (3.10)
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A densidade local de estados dn®/dE é

dn®(r) dn®(3,r)
e _;T’ (3.11)

onde dn®(f3,r)/dE é chamada de emissividade e é dada por

dn*(B,r) 1 d fo
—aF = o < )ZT

Com tais elementos em maos, escrevemos a equagao de Poisson

dn®(r) dn®(r, o)
dE dE

5S oSk,
T 504 _ 12
Shacsie) ~ ev) S| 812

—V2u,(r) + 4me? Uq(r) = 4me?

(3.13)

onde tanto a densidade de estados quanto a injetividade dependem unicamente da matriz

de espalhamento.

Os coeficientes correspondentes a ordens superiores da expansao da condutancia,Gags....

podem ser calculados sem maiores dificuldades uma vez conhecidos os uyg,.... Por outro
lado, obter equagoes auto-consistentes para os potenciais caracteristicos uqg,... ¢ bem
mais complexo. Isto foi feito apenas até a segunda ordem, usando a aproximacao de

Thomas-Fermi, como descrito na Ref. [77].

3.2 Abordagem em termos de funcoes de Green.

Nesta secao apresentaremos um formalismo sistemético para calcular os coeficientes da
condutancia G,s,... € 0 potencial auto-consistente U(r). Para tal fim, expandiremos tanto

«(F) quanto T,5(F,U(r)) presentes na equagao:
8 ¢

I Z [ AP s 1) (.14

Para comegar, escrevemos a fungao de Green retardada (avangada):

1
E — Hy — eU — @) (E)

Gr(E) = (3.15)

sem escolhermos nenhuma representacao particular. Em seguida, expandimos G"® con-
siderando que o incremento dos potencias quimicos nos reservatorios afeta ambos U e

Y. O resultado é a equacao de Dyson

Gr(a) _ Gg(a) + GS(G)VEHGT(a) 7 (3_16)
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onde a perturbacao efetiva do potencial V. é dada por

Via(E) = eU — eUeg + 3 Y [2;(“)(E —eV,) — z;<a>(E)] , (3.17)

a nea
e a funcao de Green de equilibrio é dada por

1
Gr'Y(E) = . 3.18
o (B) =5~ Hy — eUsq — SH(E) (3.18)

O préximo passo consiste em escrever a auto energia

SOE) =) S(E - eVl) (3.19)

a nea
como
r(a r(a aE;(a) 27/2 822;(00
SrO(E —eV,) = X(E) — eV, 0| + eV . + - (3.20)

onde L@ (E) = S0 (E). Da Eq. (3.20) vemos que, na aproximacao de banda larga, as

auto energias (tanto retardada quanto avangada) ndo dependem em {V,}, ja que

82;@)
oF

__ior,
~ T8

—0. (3.21)

Va=0

Com isto, observa-se que V. depende unicamente dos potenciais caracteristicos

1
Vig=e Z U Vo + 56 Z uagVaV5 + e (3.22)
« af

Inserindo a Eq. (3.22) na (3.16) obtemos uma expressao formal para G"*) para qualquer
ordem em V.

Com o objetivo de calcular os potenciais caracteristicos (ung..) vamos escrever o
desbalanco na densidade eletronica dn(r) = n(r) — ne(r) originado pela mudanca dos
potenciais quimicos nos reservatorios.

Em termos de func¢oes de Green, a densidade eletronica é dada por

n(r,t) = Z(zﬂl(r,t)ws(r,t» = —2ih{r|G=(t,t)|r) = —2i /OO cé—f(r‘](l<(l§?)|r,> (3.23)

s [e.9]

onde os operadores de campo ,(r,t) estao definidos por

Y (rt) =) d, (). (3.24)
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Para calcular dn(r), expandimos G< = G"Y<G* em potencias de {V,}. Utilizando a
aproximagao de banda larga na expansao de X< temos

SNUE) = Y Y SHE-eVa)miYy Y fo(E—eV,)

a nEa a new

= Zfo —€V

= i(fol“—e%zval“a—k---) . (3.25)

Finalmente G=<, até ordem linear em V', 1é-se
) )

9fo

< = ifyGIDGE — eZv[ ZRErT,Ge + fo (GhuaGl — GSuQGS)] +O(V?) . (3.26)

Perto do equilibrio, quando {V,} — 0, a fun¢ao de Green G< — G5 = —2ifImGj,
em concordancia com o teorema de flutuacao-dissipagao |78]. Usando as Egs. (3.23) e

(3.26), escrevemos a densidade eletronica como
r)=> n“(r) (3.27)
¢

onde o super-indice ¢ corresponde & potencia V*. Note que n(%)(r) = ng,(r).

Agora estamos prontos para identificar, ordem a ordem, os coeficientes da condutan-
cia Gopy.... Introduzindo Egs. (3.16) e (3.22) na Eq.(3.14), obtemos a transmissao 1,3
em termos das fungoes de Green de equilibrio e dos potenciais caracteristicos. Estes

ultimos podem serem calculados a partir da equacao de Hartree

V2U(r) = —4me n(r) = 8rie /OO C;—7ET/1(I‘|G<(E)\I"> : (3.28)

—00

com a expansao da func¢do de Green G< da Eq. (3.26).

3.2.1 Coeficiente linear da condutancia.

Em primeira ordem em V', a corrente no contato « é
B

O coeficiente linear da condutancia G,z ¢ identificado a partir da expansao da Eq. (3.14)

em termos do potencial aplicado Vj, e é dado por

2 0
Gos =2 [~ B (=50 TuatE (1) - 0).
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onde

Tos(E, {V3} = 0) = Tr [DaG{(E) (Do — Tp)GE(E) | (3.30)

A Eq. (3.30) ¢ idéntica a formula de Landauer-Biittiker [79], como discutido no capitulo
anterior.

As equagoes (3.23) e (3.26) fornecem a densidade eletronica de estados de equilibrio

nalt) = =2 [ AEREmEIGE) (3:31)

7T—OO

E importante destacar ainda que mesmo na aproximacdo de Hartree (local), depen-
dendo do sistema, o célculo de Uy (r) pode representar um trabalho computacional ar-
duo. Em sistemas mesoscopicos, devido a natureza caotica e/ou desordenada do sistema
em consideragao, resultados quantitativos podem serem obtidos por meio de tratamentos
estatisticos [80] usando teoria de matrizes aleatorias ou técnicas diagramaticas. Em con-
traste, em eletronica molecular um calculo completo da estrutura eletrénica é necessario.

Uma simetria importante da condutancia no regime linear é obtida ao considerarmos
a presenca de um campo magnético externo. O coeficiente de condutancia linear satisfaz
as relagoes de reciprocidade de Onsager-Casimir sob inversdo do campo magnético [81].

Usando a micro-reversibilidade
Gy (=B) =[Gy (B)]" (3.32)
e a propriedade ciclica do trago em (3.30), é possivel mostrar que
Gap(—B) = Gsa(B) (3.33)

para a # (3. No que se refere aos coeficientes diagonais, onde a = 3, e possivel usar a

condigao de conservagao da corrente e a Eq. (3.33), ou diretamente a relagao
G -G =iGTG" = -1G' TG, (3.34)

para mostrar que G, (B) = Goa(—B).
No caso particular de dois terminais, existe apenas um coeficiente independente, que
é par no campo magnético,

ng(_B) = ng(B)7 (335>

o que mostra que as relagoes de Onsager sao particularmente restritivas neste caso. No
formalismo de matrizes de espalhamento, a Eq. (3.35) é obtida usando a unitaridade

da matriz S [79, 82|, enquanto que no formalismo de fungdes de Green ela é obtida
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combinando a conservagao da corrente com G, (B) = Goo(—B). A paridade de G com
respeito a B foi observada experimentalmente [83, 84|, e tem implicagdoes importantes
para experimentos de interferéncia quantica. Em anéis mesoscopicos conectados a dois
terminais é impossivel medir diferencas de fases, ja que as oscilagbes de Aharonov-Bohm
tém a fase restrita aos valores 0 ou 7 [84, 85|. Este fenomeno é conhecido como rigidez

de fase.

3.2.2 Coeficiente de segunda ordem da condutancia.
O termo de seguinte ordem na expansao da corrente é

I =" Gas, ViV, - (3.36)
By

O coeficiente Gys,, obtido da expansdo de ) ; f3T,p na Eq. (3.14), é formalmente dado
pela Eq. (3.7):

2e3 [ 0 ) 0T,
G =5 [ (=) [ w0 =5 ] s

(3.37)

{Vs}=0
A expressao explicita em termos de fung¢oes de Green é [20]

92 3 o] 0 )
e L) (-

- R, (uw B %)1 Gg} (338)

Vale a pena notar que a Ref. [20] apresenta esta expressao sem considerar a aprox-
imacao de banda larga, considerando a dependéncia em energia da auto energia. Aqui
preferimos empregar a aproximacao de banda larga a fim de simplificar as expressoes e
tornar mais claro o formalismo. A remocao de tal aproximagao nao gera novas dificul-
dades.

Uma vez que a conservagao da corrente ¢ herdada da Eq. (3.14), a regra de soma
> o Gapy = 0 € satisfeita trivialmente por todos os termos da expansdo. A invariancia
da corrente sob uma diferenca global nas voltagens aplicadas nos terminais nos propor-
ciona a seguinte regra de soma, Y (Gagy + Gayp) = 0 [23]. Os coeficientes Gnp, da
Eq. (3.38) satisfazem esta regra de soma sempre que os potenciais caracteristicos satis-
facam 3 u,(r) = 1. Esta tltima condigao é precisamente a condigao de invariancia de

calibre dos potenciais caracteristicos, e sera discutida posteriormente.
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Agora voltamos nossa atencdo para a densidade eletronica n"(r) de (3.27). A ex-

pansao de G< em poténcias de V' junto com a Eq. (3.23) resulta em

= eZV U dr' TI(r, ' )ug (r') — %} : (3.39)

onde
. o dE r / T
(r, 1) = —2i / — f0[<r|GO(E)|r/><r GE(E)|r) — H.c.} (3.40)
é a funcao de Lindhard e
dn(r,a) * dE dfo . "

é a densidade (parcial) local de estados, chamada de injetividade no formalismo de
matrizes de espalhamento. A forma compacta da Eq. (3.41) é devida a aproximagcao de
banda larga. Como foi discutido na Ref. [20], dn(r, o) /dE pode ser facilmente modificado
para levar em consideracao a dependéncia especifica na energia de X. Tais correcoes sao
importantes em eletronica molecular, onde as caracteristicas dos contactos sao relevantes.

Na aproximagao de Hartree, os potenciais caracteristicos u.(r) sao determinados por

d
V2uq(r) = 4me? [/ dr' TI(r, v')u, (r') — dnlx, a) (3.42)
v dFE
com as condicoes de contorno discutidas na Sec. 3.1. Esta equacao tem a mesma
estrutura que a Eq. (3.13). (A comparagao destas equagdes serd tratada na proxima
se¢do.) Os dois termos do lado direito da Eq. (3.42) provém do balanco de cargas n'Y(r)
[86].

Empregando a Eq. (3.34) e integrando por partes obtem-se a relagao

> W = /V dr' TI(r, ') . (3.43)

Esta relagdo é também valida além da aproximacao de banda larga.|20]

Somando a Eq. (3.42) para todos os contactos «, obtemos

V2Zua(r) = 47r62/v dr' (v, 1) [Z Ua (1) — 1] (3.44)

Esta equacao, em conjunto com as condigoes de contorno para u,, produz a regra de soma
> o Ua = 1. Desta forma recuperamos a regra de soma para os potenciais caracteristicos

sinalizada em [23]. Esta é uma prova simples de que, na aproximagao de Hartree, o
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formalismo de func¢oes de Green é manifestamente invariante de calibre. Em contraste,
o formalismo de matrizes de espalhamento necessita impor a regra de soma ) u, =1
para se obter (3.13).

Outro caminho para obter a regra de soma ) u, = 1 consiste em observar que ela
automaticamente garante que n"(r) permaneca constante sob um deslocamento global
dos potenciais V,, — V,, + V4 (como foi mostrado para todas as ordens na se¢ao anterior).
Como conseqiiéncia, é evidente que a implementacao padrao da DFT também é invari-
ante de calibre, sem importar o funcional de troca e correla¢ao Uy.[n(r)] empregado.

Experimentalmente, observa-se que as relagoes de reciprocidade de Onsager-Casimir
nao sao validas para a condutancia quantica nao-linear |9, 14, 10, 11]. Teoricamente, a
violagao de tais relagoes é explicada em termos de interagdo Coulombiana [17, 21]. No
formalismo de fungoes de Green este resultado se obtém a partir da Eq. (3.37) e fazendo
uso da condicdo de micro-reversibilidade para as funcdes de Green G"(r,r'; E, B) =
G™ (¢ r; E,—B). Embora 67T,5/6U(r), calculado para {V,} = 0, seja funcio par no
campo magnético, em geral u, (r, B) # u,(r, —B). Isto pode ser observado da Eq. (3.42),

ainda que a funcao de Lindhard seja uma funcao par em B,
H(r,r’; B) = l(r,r’; —B), (3.45)

a injetividade nao é, ou seja
dn(r, o, B) y dn(r, o, —B)
dE dE '

Desta forma reencontramos o resultado da Ref. [17].

(3.46)

3.2.3 Ordens superiores.

A expressao geral para G,g,..3, em termos das derivadas funcionais da transmissao Ty

é
9¢2 oo afo J J-l (_1)l+1
gaﬁl“-ﬁ.f = _T . dE (_8_E) 12:1: v N 5515255253 o '551—1/31
0T,
de - -drer. | dr' - dr' op1
X / Iy ri—1 / Iy r"(SU(rl) .. (5U(I‘l_1)5U(I"1) - 5U(r§@)
X ng?jl...ﬁJ(rlla e 7r;1)> (347)
onde K™ ¢ definido como
1 0 0
K L) = U(xy) - U(r] 3.48
e (B ¥ = g gy (V) (x))] v, 68
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e esta relacionada com o potencial caracteristico através da Eq. (3.4). Para n = 0,
definimos K© = §,.

Para obter a Eq. (3.47) identificamos os termos contendo V* na expansdo da cor-
rente com os coeficientes G, 4, .3, da Eq. (3.5). A potencia V7 provém do produto das
expansoes de Tog e fo na Eq. (3.14). O indice da primeira soma na Eq. (3.47) corre-
sponde ao nimero de V’s que procedem da expansao de fy. As poténcias restantes de
V’s (J — 1), provém da expansao da transmissao T,g, isto ¢, do termo que contém uma
derivada de ordem J —[ da transmissao 7,3 com relagao aos potenciais V,. Por sua vez,
as J — [ derivadas de T, 3 com respeito dos V'’s dao origem a potenciais caracteristicos e
derivadas funcionais do tipo d7,3/0U(r’). O indice n da segunda somatoria, representa
o ntmero de derivadas dy., que produzem termos do tipo u.(r’)é/dU(x’). As restantes
J — [ —n derivadas sao responsaveis por incrementar a ordem dos potenciais caracteris-
ticos ug, g,... A expansao de fy é trivial. Porém, para fatorar o termo (—0gfy) temos
que integrar por partes. Como resultado, obtemos [ — 1 derivadas funcionais adicionais
que atuam em 7,3. Finalmente, note que, os indices 3, - - - 3; devem ser simetrizados.

E interessante destacar que expressdes com estruturas similares foram obtidas usando
mecanica estatistica classica fora do equilibrio [87]. A conexao entre estes resultados é
ainda um topico aberto.

A expressao para o potencial caracteristico de ordem J é obtida a partir da expansao
de G< na Eq. (3.28)

IE o 5 J kteimos
2 _ r r
Viug,..5,(r) = —87re/ oV, AV, ;MGO Ver Gy -+ Ver Gy Zf —eVy)
]termos
X Z Ga eﬁ‘G efng |I‘> . (349)
{V4}=0

O potencial efetivo Vog = eU — eUyq nao é afetado por um deslocamento global dos
potenciais aplicados V,, — V, 4+ V), o que garante a invariancia de calibre de nosso
resultado. As equagoes (3.47) e (3.49) permitem-nos solucionar o problema nao-linear
para qualquer ordem. Como teste de consisténcia, verificamos que as expressoes obtidas
para ordens mais baixas sao recuperadas a partir destas equagoes.

A fim de ilustrar a utilidade de nossas equacoes, vamos empregé-las para obter a
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condutéancia em terceira ordem:

o [0 ()Tt

(5Ta 1
Y 55@2) i ra)us(en) = das(en) + 3000 |

e a equagao correspondente para o potencial uqg:

2 _ 2 |_dn(r) d*n(r) d*n(r, )
Viuag(r) = —4me [— 1B Uas(r) +€ FioE Uq(r)ug(r) + GW(Sag
—e%ua(r) - 6%@(1‘)} : (3.51)

Por simplicidade escrevemos 1,3 na aproximacao de Thomas-Fermi. E facil ver que
Y o Uap = 0, respeitando invariancia de calibre. A Eq.(3.51) coincide com a apresentada
na Ref. [20].

3.3 Conexao entre os dois formalismos.

No que segue, descreveremos a equivaléncia entre os resultados obtidos no formalismo
baseado em fungoes de Green (descritos na segao anterior) e os referentes ao formalismo
de matrizes de espalhamento (formulados por Biittiker e colaboradores, e resumidos na
segao 3.1).

Lembramos que as idéias basicas empregadas na construcao do formalismo de ma-

trizes de espalhamento sao:

e Perceber que a matriz de espalhamento é uma fungao da energia e um funcional
do potencial eletrostatico no condutor, sendo que este ultimo, em situagao de nao-
equilibrio, é fungao dos potenciais nos contatos. Desta forma, a matriz S(E,U(r)),
usada para construir coeficiente de transmissao 7,3, pode ser expandida nos poten-

ciais nos contactos, dando origem as expressoes para os coeficientes da condutancia.

e Argumentos fisicos sao empregados para construir a equacao de Poisson que rela-
ciona U(r) com termos de fonte expressos como fungao da propria matriz de es-
palhamento S. A invaridncia de calibre é uma imposicao que serve de guia na

construcao da equacao dos potencias caracteristicos.

Para comegar, escrevemos a matriz de espalhamento (equilibrio) na forma padrao
[88]
Srin(E) = Opmp — 2mi Z(pnpm)l/QV:m[GS(E)LWVW ) (3.52)



CAPITULO 3. TRANSPORTE QUANTICO NAO LINEAR 29

onde n e m representam os modos propagantes nos fios, e as fungoes de Green sao calcu-
ladas com o potencial eletrostatico de equilibrio Uey(r). A medida que os potenciais dos
contatos sao incrementados, U(r) é modificado, assim como as ressonancias do condutor
e o limiar de abertura dos canais. Supondo que os potenciais aplicados nao acrescen-
tem novos processos fisicos ao problema de transporte, como por exemplo interagao com

fonons, a Eq. (3.52) pode ser generalizada na forma

S (B, U(X)) = 8y — 27rzz pupm) 2V G (B Vi - (3.53)

Aqui a func¢ao de Green do condutor G" contém o potencial de nao-equilibrio U(r).

Lembrando a defini¢ao da largura de decaimento I', obtemos [89]
P [1a5aﬁ —S!S.5] = ~Ts (3.54)

onde concluimos que o formalismo de fungdes de Green e o formalismo de matrizes de
espalhamento produzem expressoes equivalentes para a corrente.

Agora examinaremos como o potencial U(r) ¢ tratado nos dois formalismos, ou seja,
compararemos as Egs. (3.13) e (3.42).

Comecaremos comparando as expressoes para a injetividade. Fazendo explicitamente
a soma sobre canais, a injetividade em termos de matrizes de espalhamento (3.8) se

escreve

d”( - afo 6Smn 55,Tm

meg

calculada com {V,} = 0. A Eq. (3.53) estabelece a ponte entre os dois formalismos e pro-
porciona um caminho facil para calcular a derivada funcional S} /6U(r). Inicialmente,
empregamos G"0[(G™) 7! + (6G™)(G™)~! = 0 para escrever

0Smn
edU(r)

= 4270 (prpm ) Z |G (E)] M/%)(;)]W[GT(E)]V’VVW. (3.56)

/vy’

Em seguida, notando que (G")™' = E — Hy —eU +il'/2 e Uy, = [ dr'{u|r)U(x')(r'|v),
eSCTevemos 5
— . [G"(E) Y = — . .
S G s = () el (3.57)
Finalmente, introduzindo as Egs. (3.52) e (3.56) em (3.55), mostramos que dn®(r, ) /dE

coincide exatamente com a Eq. (3.41), obtida na aproximacao de banda larga.
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Seguindo os mesmos passos, também encontramos que a emissividade no formalismo
de matrizes de espalhamento é dada por
dn(a,r) *dE [ 0Ofo
— =2 — | === | (r|G{T .Gj|r). 3.58
e [T (<58 wlesrac (3.58)
A aproximacao de Thomas-Fermi é crucial para fechar o mecanismo de céalculo no
formalismo de matrizes de espalhamento. A idéia é assumir que u,(r) depende mais

fracamente das coordenadas do que II(r,1’), e desta forma escrever

/V dr' TH(r, ¥ )ua ()~ ua(r) /V dr' TI(r, ')

dn(r)
dE

Q

Ua(T) (3.59)

onde usamos a Eq. (3.43). Neste limite, a equac¢ao de Poisson do potencial na aprox-
imacao de Hartree do formalismo de fungoes de Green (3.42) reduz a correspondente
equacdo de Poisson no formalismo de matrizes de espalhamento (3.13). E interessante
notar que a parte diagonal do II(r,r’) pode ser escrita como
[T dE dfo u .
neor) = -2i [~ 52 (<50 [nies(e) - Gy
que, integrando por partes e usando a Eq. (3.34), nos fornece
dn(a,r)

IT = —_— . 3.60
(0 = 3 (3.60)

«a

Note que a Eq. (3.51) coincide com a sua andloga do FMS na aproximagao de Thomas-
Fermi [77]. Isto sugere que, dentro das aproximagoes discutidas nesta segao, ambos

formalismos sao equivalentes em todas as ordens.

3.4 Implementacao da aproximacao de Hartree-Fock
no FFG.

A fim de ilustrar as vantagens obtidas ao utilizar fungoes de Green para descrever o prob-
lema de transporte nao-linear, nesta secao estaremos aprimorando a nossa descri¢cao da
interacao eletronica ao considerar a aproximacao de Hartree-Fock. Note que isto é sim-
ples neste formalismo devido ao fato das fun¢oes de Green serem objetos que incorporam
naturalmente fendmenos de muitos corpos. Note também que a natureza nao-local da

interagao de troca (esta é justamente a diferenca entre HF e Hartree) impede a sua
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inclusao na descricao do transporte nao linear em termos dos potenciais caracteristicos
definidos na Eq. (3.3). Porém, como antes, é igualmente possivel construir uma expansao

auto-consistente para a corrente. Consideremos o hamiltoniano de interacao

Hyy = Z > Hyups diydlydyvds, (3.61)
ss’ uvyd
com
Hyuns = /dr1dr2v(r1 — 12)¢,(r1),(r2) 9, (r2) ds(r1) (3.62)

que, na aproximagao de Hartree-Fock, se escreve [90]

HEE =3 Hyuns [(dhds)dl g = (d] o )b s,

yuvé
ss!

o 1/2(df dso Yy o) = 1/2d )]s, )] - (3.63)

Como o hamiltoniano de interagao é bilinear, ¢ trivial inclui-lo na funcao de Green,
obtendo-se
G(E) = [(@(E) " - =i (3.64)

onde os elementos de matriz do hamiltoniano de interacao sao dados por
[H{IE), 0 = Ous [HHM > {dfdser) — HWM(dLsd(;S)] . (3.65)
) s

A funcao de Green de correlagao é dada por
G<(E) = G"(E)X<(E)G%E) (3.66)
e a equacao que define a auto consisténcia é

vs' ps

() = =i [ Go Gl ) = —idr [ §2G5,(B), (3.67)

A invariancia de calibre pode ser demonstrada utilizando os mesmos argumentos da
Secao 3.2.

As egs. (3.64), (3.66) e (3.67) fornecem os elementos necessarios para escrever a
expansao de I,, em analogia com a Secao 3.2. A natureza nao local da interacao de

troca encontra-se codificada nas Eqgs. (3.62) e (3.63).



Capitulo 4

Condutancia de um anel de

Aharonov-Bohm

Neste capitulo estaremos interessados em fazer contato com os resultados experimentais
da Ref. [12]. Para tal fim, empregaremos um modelo simples de anel quantico [91] que
nos permitira calcular tanto a matriz de espalhamento do anel, quanto a sua derivada
funcional. Uma vez obtidas estas quantidades usaremos a descri¢ao do transporte nao
linear desenvolvida por Biittiker e colaboradores [16] para calcular a condutancia nao
linear. Finalmente, seré discutida a possibilidade de usar a condutancia nao linear para

se fazer interferometria.

4.1 Resultados experimentais de interesse.

Comecamos o capitulo dedicando esta secao a descricao dos resultados experimentais
obtidos pelo grupo liderado pelo Prof. Klauss Ensslin (ETH-Suiga) e apresentados nas
Ref. [12]. Mais informacao sobre o experimento e experimentos similares encontram-se
nas Refs. |93, 94, 95].

O anel usado no experimento foi desenhado oxidando localmente, com um microsco-
pio de forga atomica, uma heteroestrutura de GaAs/GaAlAs. A Fig. 4.1(a) apresenta
uma imagem do anel resultante obtida com o mesmo microscopio. Embora o anel es-
teja conectado a trés terminais, o experimento foi realizado com um deles totalmente
fechado, e sendo monitorado o tempo todo.

A parte nao linear de uma caracteristica I — V tipica, é apresentada na Fig. 4.1(b)

para dois valores do campo magnético de amplitudes iguais, porém de sinais opostos. A

32
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Figura 4.1: (a) Imagem microscopica (microscopio de forga atomica) do anel e esquema
da montagem experimental usada na Ref. [12]. O terceiro contato foi fechado a fim
de trabalhar unicamente com dois contatos. (b) Parte nao linear de uma caracteristica
I —V tipica para dois valores do campo magnético de amplitudes iguais, porém de sinais

opostos [12].

curva mostra claramente a apari¢ao de um comportamento nao linear para diferencas de
voltagem acima de 0.1mV. Também fica evidente que a corrente nao é mais simétrica
em campo magnético, I(B) # I(—B), o que representa uma violagao das relagoes de
Onsager-Cassimir discutidas na segao 3.2.1.

A fim de quantificar o comportamento nao linear, os autores ajustaram um polinémio

de quinta ordem as curvas I — V| segundo

5

I=> GV -V, (4.1)

n=1
sendo G™ e 1} os parametros de ajuste. O resultado dos parametros de ajuste G como
funcao do campo magnético e com os potenciais das portas fixos sao apresentadas na Fig.
4.2(a). As curvas tracejadas correspondem a reflexdo horizontal das curvas originais e
tem a finalidade de facilitar a observagao da simetria baixo reflexao do campo magnético.

Todas as condutancias G™ apresentam oscilacoes de Aharonov-Bohm com periodo
consistente com o didmetro litografico do anel (260nm). Adicionalmente a estas os-

cilagdes (h/e), os coeficientes fmpares (G1:39) apresentam fortes oscilagoes de perfodo
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Figura 4.2: (a) Contribuigoes de diferentes ordens & condutéancia nao linear do anel. (b)
Acima, a rigidez de fase presente na condutéancia linear. Embaixo, a quebra desta rigidez

na primeira contribui¢ao nao linear [12].

h/2e. A presencga de tais oscilagbes unicamente nos coeficientes impares é uma das
perguntas em aberto.

No que diz respeito a paridade da condutancia como fun¢ao do campo magnético, a
Ref. [12] reporta que a condutéancia linear GW ¢, em consisténcia com a teoria, par por
inversao do campo magnético. Ja as condutancias nao lineares apresentam comporta-
mentos diferentes. Os coeficientes pares nao mostraram uma simetria definida, enquanto
que os coeficientes inpares exibem um comportamento par no campo magnético. Esta é
uma outra questao aberta neste experimento.

Na Fig. 4.2(b) sao mostradas as condutancias de primeira e segunda ordem, como
funcao do campo magnético, para valores dos potenciais de porta Vpge = Vpgs com-
preendidos entre +0.125 V' (curva inferior) e —0.025 V' (curva superior). As curvas
estao deslocadas verticalmente para mais clareza. A idéia por tras deste grafico é que
um aumento nos potencias das portas PG2 e PG3 produz um aumento na densidade de
carga no brago superior do anel Fig. 4.1(a), causando um aumento na fase dos elétrons
que percorrem este brago. Desta forma, ao se variar tais potenciais se pretende estudar
a possibilidade de se fazer interferometria nao linear num anel com dois contatos. O
grafico superior mostra que a condutancia linear apresenta um comportamento par e a
conseqiiente rigidez de fase que impossibilita a interferometria (linear) num anel de dois
contatos. No entanto, a gréafica inferior mostra como a condutancia G® apresenta uma

defasagem na medida que os potenciais de porta sao variados. Isto abre a possibilidade
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Figura 4.3: Fase das oscilacdes em campo magnético de G? como funcio de Vpgs = Vpas
com Vpgp = 0 (circulos) e como fungao de Vpg com Vpgs = Vpgs = 0 (triangulos). A
linhas tracejadas indicam a tendéncia linear dos pontos com inclinagoes de 0.85 w/V
(tridngulos) e 1.90 w/V (circulos) (grafica extraida da Ref. [12]).

de fazer interferometria de dois contatos por meio da condutincia nao-linear. Este é um
dos pontos que nos dispomos a investigar neste capitulo.

Observe-se que as variacoes na forma das curvas da condutancia G dificultam a
identificacao da defasagem. Por isto é conveniente calcular a defasagem do que seria o
primeiro harmonico da condutancia, o qual esta relacionado com trajetorias com uma
tnica volta em torno do anel. Esta defasagem se calcula por meio da seguinte formula:
(G?(B)sen(B/By))
(G@)(B)cos(B/By))’

tan(¢) = (4.2)

onde By = h/e é o periodo das oscilagoes de Aharonov-Bohm e (---) indica que ha de
se tomar o valor médio.

A Fig 4.3 exibe a variagao da defasagem calculada com a Eq. (4.2) em fungao dos po-
tenciais de porta correspondentes a ambos bragos. O fato de ambos bragos apresentarem
uma tendéncia monotonica (crescente neste caso particular) é um resultado em favor da
possibilidade de empregar a condutancia nao linear para fazer interferometria. Além
disso, note que a taxa média de aumento do braco superior é aproximadamente o dobro
da taxa média de aumento do braco inferior, o que é consistente com o comprimento
dos bragos. Porém, é estranho que ambas curvas apresentem um comportamento cres-
cente, quando se esperaria que apresentassem tendéncias opostas. Lembre-se que uma

defasagem positiva num brago corresponde a uma defasagem negativa no outro.
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Para finalizar, gostariamos de destacar as quatro observagoes experimentais que abor-
daremos neste capitulo. (i) As propriedades de simetria por inversao do campo magnético
dos diferentes termos da condutancia. (ii) A auséncia de oscilagoes de periodo h/2e nos

24) (iii) A possibilidade de usar a condutancia ndo linear para se fazer

coeficientes G/
interferometria com dois contatos. (iv) Justificativa de o por que as duas inclinagoes na

Fig. 4.3 tem o mesmo sinal.

4.2 Modelo do anel quantico

O modelo que usaremos para descrever o anel quantico é composto por duas pecas, a
propagacao ao longo dos bracgos, e o espalhamento nos vértices formados pelos contatos e
o anel. Com a finalidade de mantermos o modelo o mais simples possivel, consideraremos
a propagacao livre nos bragos. Embora seja possivel considerar varios canais sem maiores
dificuldades, por simplicidade nossos calculos sao realizados com um tnico canal aberto
em cada contato.

Matematicamente os vértices sao representados por meio de matrizes de espalha-
mento. A matriz de espalhamento de um vértice que conserva o fluxo de carga tem de
ser uma matriz unitaria, o que significa que os vértices estarao representados por ele-
mentos do grupo U(3). Considerando que o efeito do campo magnético sobre os elétrons
é desprezivel para a escala de tamanho dos vértices, podemos supor que a matriz seja
simétrica. Ademais, como qualquer ganho de fase dos elétrons pode ser incluido na
propagacao nos bracos é possivel escolher uma matriz real. Finalmente, por simplici-
dade, impomos que o vértice divida o fluxo eletrénico de forma simétrica entre os dois

bragos do anel. O resultado de tais consideragoes é a matriz uniparamétrica

a (1/2 (/2
e’? L+tl-a) i(Fl-a) (4.3)
e? YFl-a) i(£l-a)

onde a = +(v/1 —2¢), e o parametro € (€ [0,1/2]) permite ajustar a transparéncia
do vértice. O valor e = 0 corresponde a transparéncia nula (reflexdo total), enquanto
que € = 1/2 corresponde a transparéncia 1 (transmissao total). A escolha do sinal na
equagao (4.3) determina o sinal do determinante da matriz (escolheremos o sinal inferior
que corresponde a um determinante +1), entanto que a escolha do sinal em “a” esta

relacionada com o tipo de interface presente no vértice. Como estamos interessados em
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Figura 4.4: Representacao esquematica do anel quantico com as respectivas amplitudes

de onda nas vizinhangas dos vértices.

W

vértices abertos (e = 1/2 — a = 0) a escolha do sinal em “a” ¢é irrelevante. Note-se que
a Eq. (4.3) apresenta uma corregao nos sinais dados na Ref. [91].
Em termos da notagao introduzida na Fig. 4.4 a propagac¢ao nos bracos do anel é

dada pelas matrizes de transmissao 7;, definidas abaixo

i(kpli—¢1) 0 / /
Ry (e y ) g (O (4.4)
3, 0 e—i(kLli+¢1) B B

i(kpla—d2) 0 / /
7} =" il R (4.5)
oA 0 e~ kL 2+¢2) Yo Yo

onde l;—; » sao os comprimentos dos bragos, ¢;—1 2 sao as fases de Aharonov-Bohm acu-
muladas ao longo de cada brago, e k, = \/2mFEp — h?k%/h é a componente longitudinal

do vetor de onda. Por outro lado, a equacao dos vértices

o a e'/? e'/? o
g =] @2 -0 —ava || 4 (4.6)
v ) \er —tara t0-0 ) s

nos fornece a matriz de transmissao entre bragos.

1 212 [ —1 2 a a
ﬁl = 1 € a1 — 1 n = U_;I +Tv1 Pyj ) (47)
ﬁl +a -1 +a —a 1 " "

~
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vy o\ 262 [ =1 2 a a G\ Bo
(72)_1+a<—1>a2_1+a<—a 1><ﬁ§>_a2w2+Tvg<ﬁé> )

e a equacao para as amplitudes de saida nos contatos

aj=aai+e(Gi+v)  (i=12). (4.9)

Uma vez definidos todos estes elementos, podemos calcular a matriz de espalhamento
total. O primeiro passo consiste em calcular as amplitudes internas como funcao das

amplitudes entrantes nos contatos, para isto solucionamos o sistema de equagcoes formado
por (4.4), (4.5), (4.7) e (4.8), com o qual obtemos

/
ﬁl (= T Ty Tl (6 0 + T Ty, 1 o)
1
B -1 - -
/ = []‘ - 7-7l17-'1)17—‘l271’l)2] (7—}1 : wl Oél _I_ ﬂlTvlﬂz : wQ a2)
2
Y%\ 1y ,
- [1 - T'UQEITUIE2] (wQ Qg + Tva’ll + Wy al)
Y2
7} = [1 - TlQTvQT'hTm]il(jjlz : UTQ %) + EgTvgﬂl . 1[71 al) (410)
N

Em seguida, a equagdo (4.9) nos permite calcular as amplitudes de saida. Escolhendo

apropriadamente as amplitudes de entrada obtemos as componentes da matriz de espa-

lhamento:
a=1 - Su=a (4.11)
oy =10 Sie = aj

e
a; =0 _ So1 = o) (412)
oy =1 Soo = @)

A Figura 4.5 ilustra a probabilidade de transmissao |T15|? e de reflexao |T11]? como fungao
do fluxo magnético. A conduténcia linear obtida com estes coeficientes é apresentada
na Fig. 4.6.

Como discutido no capitulo anterior, a condutancia nao linear depende da derivada
funcional da matriz de espalhamento §5/6U(x). Para calcular §S/6U(x), introduzimos
uma funcao delta de Dirac na posicao indicada por x no brago correspondente. Aqui,

x € [0,1] é uma variavel que percorre o anel em sentido horéario e partindo do vértice
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Figura 4.5: Moédulo quadrado da amplitude de probabilidade de transmissao e reflexao

(]S12)? e |S11|%) para o modelo descrito, como funcao do fluxo magnético.
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Figura 4.6: Condutancia linear calculada a partir da matriz de espalhamento do modelo.

1. O espalhamento produzido pela presenca da funcao delta é incorporado ao calculo
substituindo a matriz 7j, por Ts, se 0 < x L <l ou T}, por T, se l; < x L < L. Com
L =1+ e T; dado por
: . _ Zk + Q eikLli _QeikL(li_2$i)
ORI B ) | . (4.13)
7 kL Qe—ZkL(li—Q.Z‘i) (Q _ ,L’kL)e—’Lk‘Lll

Aqui 22y = ¢ L, xi—o = (1 — x) L e Q representa a amplitude da delta de Dirac.
Finalmente, calculamos a derivada funcional segundo

0Sag 1. Sap(U(y) +Q2(y — 2)) — Sap(U(y))
W(:f) = lim 5 5 & . (4.14)
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4.3 Injetividade e emissividade

Uma vez calculada a matriz de espalhamento e a derivada funcional, passamos ao calculo

da injetividade

dn’ (r) 1 [ . 0Spa oSt
o) 2 Ny lg _ S 41
dE T 2T | Sk eoU(r)  edU(r) " (4.15)
e da emissividade
dnt (I‘) 1 [ T 5Saﬁ 5825 ]
— - =———)% Tr|S - S. 4.1
dE T 2T S edU(r)  edU(r) " (4.16)

Onde tomamos o limite de temperatura nula a fim de simplificar os calculos.

A Fig. 4.7 apresenta as injetividades dos contatos 1 e 2, respectivamente, para
os valores do fluxo magnético ¢/py = +m/4. Analogamente, a Fig. 4.8 apresenta as
emissividades dos contatos 1 e 2 nas mesmas condi¢oes. Para estes graficos usamos os

seguintes parametros:

e Perimetro do anel L =7 x 260 nm, I, = L/3 e ly = 2L/3.

e Vetor de onda kpermi = [2me(Erermi — ET)]l/ 2 /h, com a energia de Fermi dada
por Epepmi = (h1.58 X 106)2/2m6 e a energia do modo transverso estimada em
Er = (h?/2m.)(ng + 1)(67/260 x 1077)2. Para fazer esta estimativa supomos que
a secao transversal do potencial é um oscilador harmonico de largura caracteristica

igual a um sexto do diametro litografico do anel.

Estes valores foram escolhidos em consonancia com os valores do arranjo experimental
[12]. Nos trabalhamos com o modo transverso ny = 3 a fim de diminuir o namero de
oscilagoes e desta forma fazer com que os graficos sejam mais faceis de visualizar. Vale
lembrar que no experimento de Ensslim estima-se que hajam 4 canais abertos.

As curvas tanto da injetividade quanto da emissividade apresentam comportamentos
similares: descontinuidades nos pontos x = 0 e x = [, /(l; + l3) = 1/3, com platos e
amplitudes de oscilagao diferentes para cada brago. As descontinuidades acontecem na
posicao dos vértices e estao relacionadas ao fato de que a conservagao de carga neste
ponto requer que os trés elementos (bragos e contato) sejam considerados. Os platos
indicam o tanto de carga que esté fluindo por cada braco, enquanto que as oscilagoes
estao relacionadas com “localizagao"de carga. Por tltimo, é importante destacar que
a condigao dn’(B)/dE = dnf(—B)/dFE relacionada a simetria de inversao temporal, ¢
visivelmente satisfeita. Também foi verificado que a condi¢ao dn'(B)/dE = dn®(B)/dE

é satisfeita.
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Figura 4.7: Injetividades 1 e 2 para valores do campo magnético +B correspondentes
aos fluxos magnético de +n/4. O fator de e* foi acrescentado a fim de se obter uma

quantidade adimensional.

— d/by= n/4
dn,™ | b/py=—-n/4
e (x)
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Figura 4.8: Emissividades 1 e 2 para valores do campo magnético 4+ B correspondentes
aos fluxos magnéticos de ¢/¢y = &= /4. O fator de e? foi acrescentado a fim de se obter

uma quantidade adimensional.
4.4 Potenciais caracteristicos

Para o céalculo dos potenciais caracteristicos precisamos resolver a equacgao de Poisson
[23]

dn(r)
dE

dn(r, @)
dE

—V?uq(r) + 47e? Uy (1) = 47e? (4.17)
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Figura 4.9: Diferenca entre os potenciais caracteristicos, u;(z) — us(x), como fungao

da variavel que percorre o anel z € [0, 1], para valores conjugados de fluxo magnético

¢/¢0 == :|:7T/4

mas antes disso, é preciso incorporar a funcao resposta dos elétrons do semicondutor onde
o anel foi litografado. Uma forma de se fazer isto, é acrescentando um termo, tanto de
injetividade dnj,/dE quanto de emissividade dng/dFE, que representa a resposta deste
material aos cambios nas distribuicoes locais de carga. Este procedimento é descrito na
Ref. [23].

Uma outra alternativa, consiste em empregar uma funcao de Green efetiva para a
equagao de Poisson, a qual considera a polarizabilidade do material do substrato. Noés
optamos por este tltimo método empregando a aproximagao de interacao de contato, o
que nos permite escrever uma solugao algébrica para u,,

dmetdnl /dE
Keont + 4me2dne /dE-

(4.18)

Uy =

Nesta aproximacao a constante adimensional kK..,; contem a informacao sobre o mas-
caramento de cargas no material. Este fendmeno tem sido estudado por exemplo em
gases bidimensionais [92|. Porém aqui nao sera preciso aprofundar neste assunto, ja que
a invariancia de calibre exige que epnt < 4me?dn®/dE =~ 10, o que deixa Kepps cOMO uma
constante que regulariza as possiveis divergéncias do potencial caracteristico resultante.
Assim, o potencial caracteristico é independente do valor de K., sSempre que este seja
bem menor do que a emissividade.

Como estamos interessados num dispositivo de dois contatos, e com uma ddp aplicada

em forma simétrica (V; = V/2 e Vo = —V/2), precisamos apenas conhecer a diferenga
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(u1 — ug), que é dada por

4re?(dnt /dE — dn}/dE)

4.19
Keont + 4me?dne /dE ( )

Uy — U =

A diferenga (u; — uy) obtida com esta aproximagao é apresentada na Fig. 4.9.

4.5 Condutancia nao linear G

Tendo calculado a matriz de espalhamento, a sua derivada funcional e os potenciais
caracteristicos, basta introduzirmos estas quantidades na Eq. (3.7) e calcular a integral

correspondente, para obtermos a condutancia de segunda ordem. O resultado deste

calculo é apresentado na Fig. 4.10.

10
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Figura 4.10: Condutancia nao linear G® como funcao do fluxo magnético.

E importante destacar que todas a condutéancias calculadas neste capitulo apresentam
um comportamento periddico devido & natureza das nossas aproximacoes. E por este
motivo que os graficos se limitam a mostrar o comportamento da fun¢ao em um tnico
periodo.

Observe-se que no modelo da secao 5.1, ambos vértices sao descritos pela mesma
matriz de espalhamento, isto faz com que o anel em consideragao apresente a simetria
de reflexao ilustrada na Fig. 4.11. Esta simetria é a responsavel do comportamento
fmpar, em campo magnético, apresentado pela condutancia de segunda ordem G®, da

Fig. 4.10. Para justificar esta afirmacao comecemos por notar que uma reflexao do
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Figura 4.11: Simetria de reflexao e redefinigao da variavel x.

anel, junto com uma inversao do campo magnético, nos deixa com o mesmo sistema
fisico, a nao ser pelo intercambio dos vértices e de uma nova definicao da variavel de
integragao x, Fig. 4.11. Como resultado, a injetividade 1 com campo magnético B é
igual a injetividade 2 com campo magnético —B, porém com a variavel x refletida. De
forma similar, a emissividade total e a derivada funcional dos coeficientes de transmissao
Aup sao refletidas ao se inverter o campo magnético. Note que a paridade em campo
magnético de A,z faz com que os indices associados aos fios nao sejam trocados, como no
caso da injetividade. Em resumo, a inversao do campo magnético produz uma reflexao,
na variavel z, das quantidades empregadas no calculo de G?, e no que diz respeito a
injetividade um intercAmbio dos vértices. A reflexao da variavel x nao tem nenhuma
conseqiiéncia no resultado apods a integracao. Porém o intercambio das injetividades 1
e 2 faz com que a quantidade ui(x) — us(x) troque de sinal, produzindo desta forma o
comportamento impar da Fig. 4.10.

O modelo com simetria de reflexao tem a vantagem de produzir uma condutancia
de terceira ordem G®) que apresenta um comportamento par em campo magnético, em
concordancia com os experimentos. Porém, a simetria impar obtida para a condutancia
de segunda ordem G® nao é observada no experimento. Desta forma, o experimento
nos sugere uma das seguintes duas opgoes: a remocao da simetria de reflexao do anel
ou a consideragao de uma contribuicao a conduténcia nao linear de diferente natureza
a considerada aqui. Na proxima segao exploraremos a segunda alternativa modificando
um dos vértices do anel a fim de eliminar esta simetria, e obter uma condutancia de

paridade indefinida.
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4.6 Anel assimétrico.

Para construir um anel sem a simetria de reflexao da Fig. 4.11, precisamos introduzir
matrizes de espalhamento diferentes para os vértices. Isto é feito relaxando alguma
das condig¢oes que nos levaram & matriz (4.3). Considerando que, tanto a condigao de
realidade, quanto a de simetria da matriz tem como base argumentos fisicos; o mais
razoavel é relaxar a hipodtese de simetria por intercambio de bracos. Um jeito simples
de remover esta simetria sem afetar as outras condicoes, consiste em fazer a seguinte

rotacao na matriz do vértice:

10 0 a e'/? e'/? 10 0
0 cosf —senf e 11-a) -i(1+a) 0 cosf send (4.20)
0 senf cosf e —11+a) L1(1-a) 0 —senf cosd

Desta forma a matriz do vértice continua sendo real, simétrica, e unitaria. Na Fig. 4.12
apresentamos a condutancia G® para um anel com os vértices dados pela Eq. (4.20)

com 6 tomando os valores de 0 para o vértice 1 e /6 para o vértice 2.

€ D
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Figura 4.12: Condutancia nao linecar G® como funcio do fluxo magnético, para um

modelo com vértices diferentes.

Como esperavamos a remocao da simetria de reflexao produz uma curva sem pari-
dade definida, similar & curva experimental. Porém, como sera visto na secao 4.8, a
condutancia de terceira ordem para este anel ja nao é mais par no campo magnético, o

que estd em desacordo com os resultados experimentais.
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Na proxima secao empregaremos o modelo assimétrico para estudar a quebra da
rigidez de fase e o comportamento da condutancia em funcao de uma fase adicional,

incluida num dos bragos.

4.7 Rigidez de fase.

A primeira vista é tentador pensar no anel de Aharonov-Bohm como a versio eletronica
de um interferémetro 6ptico. Porém existem varias diferencas notaveis que enganam a
nossa intuicao. No anel quantico os elétrons podem dar vérias voltas no anel, o que faz
com que a condutancia apresente contribuigoes de varios harmonicos (no experimento
[12], o comprimento de coeréncia quantica dos elétrons é tal que, ao menos, os dois
primeiros harménicos tem contribui¢oes consideraveis). Além disso, nos bragos do anel
quantico elétrons viajam em ambos sentidos, o que produz “localizacao", enquanto que,

num interferémetro 6ptico os fétons se propagam num sentido so.

f ]

<>

GP(1072 A/V?

Figura 4.13: Condutancia nao linear G® do anel assimétrico como funcao do fluxo
magnético para o0k ly = 0,27/15,47/15,2x /5,87 /15,27 /3. As curvas foram deslocadas

verticalmente para maior clareza.

E bem conhecido [91, 96] que anéis de Aharonov-Bohm com dois contatos nao podem
ser usados como interferémetros de elétrons devido as relagoes de Onsager, que impoem
que a condutancia linear seja uma fungao par no campo magnético. Por conta disto, ao
introduzirmos um elemento que modifique a fase do elétron ao percorrer um dos bragos

do anel, o padrao de interferéncia nao se desloca na medida que a fase do elétron, por
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exemplo, no brago superior é incrementada. O que acontece é que a paridade imposta
pelas relagoes de Onsager limitam a fase dos harmoénicos presentes na condutancia a
serem 0 ou 7. Isto ¢ chamado na literatura por rigidez de fase [96]. A fim de se
evitar este inconveniente, os experimentos de interferéncia costumam empregar anéis
com quatro contatos, de forma que as relagdes de Onsager nao estabelecam paridade na
condutancia. Neste caso porém, a interpretagdo dos resultados nao é tao simples [82].
Estas consideracoes sao validas para transporte linear. Estudamos aqui o que acontece
para a condutancia nao linear.

Introduzindo um incremento no vetor de onda dos elétrons num dos bracos, neste
caso no brago 2, simulamos o efeito dos condutores vizinhos no experimento [12]|. Note
que desta forma estamos acrescentando a fase que ganha o elétron ao percorrer este
braco exatamente na quantidade 6k [;. Em contraste, no experimento nao é possivel
saber ao certo a defasagem correspondente com um potencial de porta dado. Na Fig.
4.13 apresentamos as curvas da condutancia G para varios valores de 6k ls.

Na figura 4.13 nao é possivel identificar o que esté acontecendo com as curvas, elas
podem estar se deslocando, mas a deformacao das mesmas nos impede de observar isto
com clareza. Para solucionar este inconveniente, extraimos o primeiro harmonico da
condutancia G® e o graficamos como funcdo do fluxo magnético ¢/¢q e da fase extra 4.

O resultado é apresentado na Fig. 4.14.

2r

AV 0D (O

-7

-2

Figura 4.14: Primeiro harménico da condutancia G em funcdo do fluxo magnético

¢/¢o e da fase extra § introduzida no brago de comprimento ls.

Nesta figura o efeito da defasagem introduzida é mais claro, o harménico parece estar

se deslocando linearmente numa direcao dada. Um grafico experimental, similar a este
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pode ser encontrado na Ref. [95]. Para sermos mais precisos, usamos a expressao (4.2)
para obter a fase deste harmoénico como fungao da fase ¢ introduzida no anel. Isto é
apresentado na Fig. 4.15 a para defasagens introduzidos no brago 1 e na Fig. 4.15 b
para o braco 2. Note que a Fig. 4.15 b correspondente a situagao dos graficos 4.13 e
4.14.

Na Fig. 4.15 observamos dois comportamentos bem contrastantes. Para defasagens
introduzidas no braco 1 o deslocamento causado tem um comportamento altamente nao
linear, e portanto, completamente inapropriado para se fazer interferometria. J& para
o braco 2 o resultado é bem mais alentador, o deslocamento exibe um comportamento
monotonicamente crescente com respeito a defasagem introduzida. A Fig. 4.15 mostra
que na verdade nao existe um comportamento linear entre a fase do primeiro harmonico
e a defasagem introduzida. Isto era de se esperar ja que ao modificarmos a fase num dos
bragos nao s6 modificamos a funcao de onda nele, mas também a distribuicao de cargas

e por conseguinte o potencial eletrostéatico resultante.

(a) Braco 1 (b) Braco 2
x
0 %
z
4
S _z S 0
a 4 <

L
4
L _—y
2 2

7 x z T 7 n x x

2 4 . 4 2 2 T 0 4 2

0 )

Figura 4.15: Fase do primeiro harmoénico da condutancia G(2) como fungao da fase

acrescentada num dos bragos do anel.

4.8 Potenciais caracteristicos de segunda ordem u,.

Nesta segao calcularemos o potencial caracteristico de segunda ordem, o que nos permi-
tira fazer algumas observacoes sobre as propriedades de simetria, da condutancia G,
sob inversao do campo magnético.

Comecemos escrevendo a equagao para a condutancia de terceira ordem num anel
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com potenciais aplicados de forma simétrica,

G® = — —/dE( af”) (4.21)

{/dr/dr uy(r) — us(r)) (uy (r') — ug(r ))—1—1/3] 6%(Ay — 8 (A — An)

U (r)oU(x')

{Va}:() } ‘

Nesta equacao os tnicos elementos capazes de introduzir um termo impar em campo

{Va}=0
6(Ap — Ar)

+ /dr (u11(r) + ug2(r) — u1a(r) — Ui (1)) oU(r)

magnético sao os relacionados aos potenciais caracteristicos. Desta forma, é conveniente
estudar o comportamento da combinagdo (u1; + uge — u12 — w9y ) () baixo inversao do

campo magnético. Usando a equagao de Poisson (3.51) escrevemos

, dn &n dny _ dn
|iA + 47e E} (u11+u22—u12—u21) = _47T€3[(U1_u2) +1}@_2( ) (dEQl o dE'22
(4.22)

A Fig. 4.16 apresenta os graficos de (uy; + uge — w1z — ug1)(x) para um anel simétrico
com valores do fluxo magnético de ¢/¢pg = £ /4.

Observemos que a inversao do campo magnético causa unicamente uma reflexao
na varidvel . Em conseqiiéncia, a condutancia de terceira ordem deve apresentar um
comportamento simétrico no fluxo magnético, ja que a inversao do campo magnético
causa uma reflexdo das quantidades envolvidas na Eq. (4.21) e tal reflexao é irrelevante
dada a integral na variavel de posi¢do. Para o termo que apresenta (u; — ug)(u; —
u2) também vale o mesmo argumento, ja que os cambios de sinal cancelam-se e resta
unicamente a reflexao destas quantidades. Desta forma mostra-se que um anel simétrico
produz uma condutancia G® par em campo magnético.

Por ultimo, gostariamos de destacar que para anéis sem simetria de reflexao u alguma
outra propriedade especifica ndo ha nenhuma razao pela qual a condutancia G® deva

ser simétrica.

4.9 Discussao dos resultados.

No que diz respeito a interferometria nao linear os resultados aqui apresentados nao sao
muito alentadores. Para se fazer interferometria é preciso calibrar um anel de forma
que a defasagem observada na condutancia do mesmo corresponda de forma univoca

com a defasagem introduzido no anel. Embora a Fig. 4.15 b tenha mostrado que é
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[u11+ Uy U - u21](x ,B) ’ [U11+ Uym Uy u21](x -B) ‘
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E 12 4
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u® [1/mVolt]
N
n P n n
u® [1/mVolt]
o
1

0,0 0,2 0,4 0,6 08 10 0,0 0,2 0,4 06 08 1,0

Figura 4.16: Potencial caracteristico de segunda ordem como fung¢ao da posi¢ao adimen-
sional (x). A esquerda o campo magnético corresponde com uma fase de AB ¢ =7/4 e

a direita de ¢ = —m /4.

possivel encontrar uma configuracao do anel para a qual a relagao entre as defasagens é
univoca, este nao é o caso mais comum. Alem disso, a nao linearidade do problema faz
com que a introducao de algum elemento extra no anel, como por exemplo um ponto
quantico, resulte numa situagdo bem diferente a simplesmente acrescentar uma fase.
Para dar conta disto basta estimar o impacto de um ponto quantico, introduzido num
braco do anel, sobre os potenciais caracteristicos. Ademais existem outros problemas que
temos evitado nas nossas consideragoes. Por exemplo, a temperatura no experimento [12]
corresponde a uma média sobre uma varia¢ao no vetor de onda longitudinal dos elétrons,
kr, que introduz modificacoes consideraveis tanto no potencial caracteristico quanto
na transmissao. Isto é, a sensibilidade do interferometro faz com que a temperatura
registrada nao possa ser desprezada. Outro problema, seria considerar vérios canais.
Embora o nosso modelo permita superpor os canais trivialmente, a situacao real, um
ponto quantico num dos bragos do anel, ¢ bem mais complexa. Em especial considerando
que os diferentes canais tem acoplamentos particulares com os estados do ponto quantico.

Sobre a simetria dos diferentes coeficientes da condutancia, encontramos que nao
existe razao, a nao ser que o anel apresente uma simetria de reflexdo, para que os
coeficientes G©®®) sejam pares sob inversdo do campo magnético. Considerando que
o anel foi fabricado com o méximo de simetria possivel (permitida pelas limitagoes

experimentais) e que os contatos se encontram no regime aberto, é razoavel supor um
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alto grado de simetria de reflexao no dispositivo. Isto nos remete a auséncia de simetria,
observada experimentalmente, dos coeficientes G>%, a qual nao ¢é consistente com o
observado no nosso modelo. Segundo nosso modelo tais coeficientes deveriam apresentar,
para um anel simétrico, um comportamento impar em campo magnético. Uma possivel
solugao a este problema seria supor que a componente impar da condutancia nao linear
calculada aqui se adiciona com uma componente par em campo magnético proveniente
de algum outro tipo de processo nao linear, nao elastico nao incluido no modelo. Por
enquanto isto é uma simples especulagao.

Outra questao ¢ por que as oscilagdes de periodo h/2e ndo se manifestam nos coefi-
cientes G e G®. Uma possivel explicacio tem a ver com o cenério de um anel simétrico.
Estas oscilacoes estao relacionadas com processos que apresentam duas voltas nas tra-
jetorias dos elétrons que interferem. Dado que para dois contatos, reflexao e transmissao
estao relacionados de forma linear, basta considerar unicamente os processos de reflexao.
Existem dois tipos de processos a serem considerados: processos de interferéncia entre
duas trajetorias cada uma com uma volta em torno do anel e processos com duas voltas
numa trajetéria e nenhuma na outra. Os processos com duas voltas numa mesma tra-
jetoria tem uma amplitude menor devido & descoeréncia, e para o comprimento de
descoeréncia estimado no experimento [12] resultam despreziveis. Ja a interferéncia de
trajetorias com uma volta cada, produz oscilagoes de amplitude consideravel, conhecidas
na literatura por Altshuler-Aronov-Spivak [97]. E importante notar que as oscilacdes
AAS sao independentes da fase acumulada no anel e tem um comportamento par no
campo magnético. Desta forma as oscilacdes AAS nao contribuem aos coeficientes G2
e G de um anel simétrico. Por ultimo gostariamos de chamar a atencio para o fato de
que o valor do campo magnético para o qual as oscilagoes de periodo h/2e desaparecem
(~ 0.3 T) correspondem com o campo magnético no qual o raio de ciclotron é da ordem

do raio do anel, o que destroi as oscilacoes de AAS.



Capitulo 5
Bombeamento quantico de elétrons.

Neste capitulo descreveremos uma forma de tratar o problema de bombeamento de
elétrons em pontos quanticos, empregando func¢oes de Green e levando em consideragao
a interacao eletronica. Em particular estaremos interessados no regime de bloqueio de
Coulomb.

Considerando que este capitulo apresenta uma quantia consideravel de calculo explic-
ito, o que pode dificultar a compreensao dos resultados, achamos pertinente apresentar
um esbogo da estratégia de calculo.

O capitulo comeca com a definicao do modelo usado para descrever a dindmica do
ponto quantico com interacao e dependéncia temporal, se¢ao 2.1. A seguir, definiremos a
corrente em termos das funcoes de Green de contato, secao 5.2.1, e usando o formalismo
das equagoes de movimento expressaremos esta corrente em termos da fungao de Green
do ponto quantico, secao 5.2.2.

Para o calculo da fun¢ao de Green do ponto quéntico usaremos de novo o formalismo
das equacgoes de movimento, secao 5.3. Neste ponto, constataremos que as equagoes
de movimento nao fecham, ou seja, o calculo das fun¢oes de Green do ponto quantico
requer funcoes de correlacao de 4 operadores. O célculo destas funcoes de correlagao
requer por sua vez mais fungdes de correlacao, neste caso envolvendo 6 operadores. O
aumento indefinido de fungoes de correlacao, cada vez envolvendo mais operadores, é
conseqiiéncia do termo de interagdo no hamiltoniano e é a manifestacao da fisica de
muitos corpos presente no nosso problema.

A fim de lidar com as dificuldades descritas anteriormente, é preciso introduzir algum
tipo de aproximacao. Na se¢ao 5.3.1 se descreve a aproximagao de Hartree com a qual as

equagoes de movimento para a funcao de Green do ponto quantico sao fechadas, secao

52
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5.3.2.

Até aqui, temos lidado com a fisica de muitos corpos presente no nosso problema. O
seguinte passo, esta relacionado as dificuldades inerentes a variagao temporal do hamil-
toniano (5.4). A fim de simplificar estas dificuldades, restringiremos o nosso estudo ao
regime adiabético descrito na se¢ao 5.4. Neste regime a dinamica do ponto quantico tem
duas escalas de tempo bem diferenciadas: uma escala de tempo relacionada a vida média
do estado ressonante (escala de tempo rapida), e outra escala de tempo correspondente a
freqiiéncia de bombeamento (escala de tempo lenta). Para evidenciar a separacao entre
estas duas escalas de tempo nas nossas equagoes, introduziremos a re-parametrizagao
descrita na segao 5.4.1.

Observemos que o calculo das fungoes de Green do ponto quantico da secao 5.4 requer
dos valores médios das ocupagoes (nf;’) (1)) e (ngl)(f)) As secoes 5.4.2 e 5.4.3 mostram
como tais valores podem ser calculados em termos das proprias fungoes de Green do
ponto quantico, produzindo desta forma um problema auto-consistente. Desta forma
os valores médios da ocupacao do ponto quantico sao calculados iterativamente até se
alcangar um valor constante. Em seguida a fungao de Green é calculada tomando em
consideracao o valor obtido no processo iterativo.

Para concluir o célculo da corrente de bombeamento, na secao 5.4.4 introduzimos a
re-parametrizacao da se¢ao 5.4.1 na equagao da corrente (5.21).

A fim de testar os nossos resultados, calculamos o limite para o caso sem interacao,
o qual sera comparado com os resultados obtidos na Ref. ... usando outros métodos.

Esta comparacao sera discutida no apéndice A.

5.1 Modelo

Consideremos um ponto quéntico com uma tnica ressonancia, no regime do bloqueio
de Coulomb, com o potencial no ponto quantico sendo controlado por meio de um
acoplamento capacitivo entre o ponto quantico e uma regiao condutora disposta para

tal fim (V5(¢) na Fig. 5.1). O hamiltoniano do sistema se 1&

Hponto = Z €s(t) dids + UnTnl, (51)

s=1,l
onde n, = did, ¢ o operador de niimero e di (d,) é o operador de criacao (aniquilagio)
de elétrons no ponto quantico, com energia e,4(t) = €95 — neVs(t) e spin s. Aqui e > 0

denota a carga do elétron e 1 é a constante que descreve a magnitude do acoplamento
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capacitivo. O ponto quantico se encontra em contato com dois reservatorios, a saber L
e R, por meio de dois fios quanticos cada um com um tnico canal aberto. Assumindo

que os elétrons nos fios nao interagem, podemos escrever o hamiltoniano dos elétrons

Hﬁos = Z Z Z Ekas Clasckasv (52)

k a=L,Rs=T,]

nos fios como

onde ¢l __ (¢4,.) sdo os operadores de criacdo (aniquilagao) de elétrons com momento k
e spin s no fio a. O ponto quéntico é separado dos fios por barreiras de tunelamento
controladas independentemente por meio das voltagens V;(t) e Va(t), segundo se mostra

na Fig. 5.1. Entao, o hamiltoniano de acoplamento é

Hicsponto = O | Vialt) ool + Huc ] (5.3)
ks
Os elementos da matriz de tunelamento Vi, conectam os estados nos fios com o estado
ressonante do ponto quantico, e aqui vamos supor que sejam independentes de spin.
Porém, é importante notar que eles apresentam uma dependéncia temporal.
Finalmente, o hamiltoniano total do nosso modelo é a soma das trés contribuicoes

descritas anteriormente,

H = Hﬁos + Hponto + Hﬁosfponto- (54)

5.2 Corrente num ponto quantico com interagao e de-

pendéncia temporal.

O hamiltoniano Hfies—ponto gera um acoplamento entre os elétrons nos fios com os do
ponto quantico. Isto, combinado com o termo de energia de carga do ponto quantico,
faz com que a evolugao temporal do sistema se torne um problema nao trivial de muitos
corpos. Em conseqiiéncia nao é mais possivel calcular os coeficientes da condutéancia em
termos de elementos de matrizes de espalhamento de particulas independentes. Desta
forma, a descricao usual das correntes de bombeamento, em termos de matrizes de
espalhamento, nao é mais valida. A seguir, apresentaremos uma formulagdao que nos

permite superar estas limitagoes.
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Vi(?) Va(t)

Figura 5.1: Representagao esquemética do bombeamento de elétrons em um ponto quan-
tico com uma tnica ressonancia. As voltagens V;(t) e V(t) produzem a variagao temporal
dos acoplamentos entre a ressonancia da regiao central e os estados nos fios. Enquanto
que o potencial V5(t) introduz uma variagao do nivel da ressonancia. Note-se que ambos

reservatorios possuem um mesmo potencial quimico py.

5.2.1 Definicao da corrente.

Antes de escrever a expressao para a corrente, é importante sinalizar que neste capitulo
estamos interessados em calcular a corrente de bombeamento estacionaria, ou seja, nao
estamos interessados no regime transiente. Sendo assim, podemos calcular a corrente de

bombeamento da mesma maneira que no capitulo 2, desta forma escrevemos

CEEDY <%Nas<t>>a, (5.5)

onde os brakets representam a média térmica e o operador de niimero de elétrons é dado

por

Nas(t) = D clau(t) s (D). (5.6)

k
Note-se que definimos a corrente como positiva quando flui do ponto quéantico aos fios.

Usando a equacao de Heisenberg para calcular a derivada temporal de N,(t) obtemos

Jo(t) = — Via(t) {cl (1) d (1)) — c.c.|, (5.7)
h

sQLS
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o que se pode escrever em termos das fungoes de Green [64, 7, 61|

/ 0 /
G:kas(t7t ) = ﬁ <Czas(t ) ds(t)> €

/ Z /
Glusltt) = L (dl(t) cpos(®) 55)
como
Jult) = 2 Re {Z Vealt) szu,w} | (59)
k,s
Aqui usamos a relacdo G5, (t,1) = =[G, (6 1)

5.2.2 Expressao da corrente em termos da fungao de Green do

ponto quantico.

Nesta subsecao, usaremos o método das equagoes de movimento, junto com as regras
de Langreth, para obter uma expressao da corrente em termos unicamente da funcao de
Green do ponto quantico.
O primeiro passo consiste em escrever e solucionar as equagoes de movimento das
fungoes de Green ordenadas temporalmente. Sendo assim, escrevemos
Gl st t) = =3 (T |40 cln(t)] ) - (5.10)

t

s,kas (t’ t/> com respeito a t,

onde 7 é o operador de ordenamento temporal. Derivando G

e usando a equagao de Heisenberg para calcular 8t’02as(t/ ), obtemos a equacao diferencial

L, 0 .
(it gy 1o ) Gt = VL) G (11, (5.1)
com .
GL(tt) =~ (T[d,H dl()]). (5.12)
Em seguida, usando a equagao da fungao de Green dos elétrons nos fios isolados, a saber
0

(—zhg — g,ms) gr () =6(t—1), (5.13)

reescrevemos a Eq. (5.11) da seguinte forma

+oo

Glianltet) = [ At GLL(E ) Vi (01) ghanltr,t) (5.14)

O passo seguinte consiste em realizar a extensao analitica desta equagao para posterior-

mente empregar as regras de Langreth, assim

Gs,kas(Ta 7-/) = /dTl Gss (T7 7_1) Vk*a(Tl) gkas(Tla T,)' (515)
C
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Realizando um calculo analogo ao descrito anteriormente escrevemos

Gkas,s(Ty 7—,) - /dTl gkas(Ta 7—1) Vka (Tl) Gss(le T,)7 (516>
c

com a integracao destas equagoes sendo realizada no contorno de Keldish C, ilustrado
na Fig. 2.2. Note que como Hj,s € independente do tempo, a funcao de Green dos fios
é invariante por translagdes temporais, ou seja gras(7,7') = gras(T — 7'). Finalmente, o
teorema de Langreth [63] nos permite calcular G< a partir da Eq. (5.15) e o resultado é
Gs kas( ) - / diy [Ggs(t7 tl)‘/l:a(tl)gljas(tb t,) + Gs<s<t’ tl)‘/k*a(t1>ggas(t17 t/> : (517>

As fungoes de Green dos fios isolados sao [61]

Ghas(t,1) = 2 61" = 1) e7ores =000, (5.18)

Ghas (1) = —% O(t — t') e~ trast=t)/R (5.19)
e .

Gras ;) = %fa(gkw) e~ iokas =/, (5.20)
sendo que f,(E) = [e/F#a) 1 1]7! ¢ a fungdo de Fermi do fio a. Introduzindo as

Egs. (5.18) e (5.20) na Eq. (5.17) e o resultado disto na Eq. (5.9), chegamos & expressao

Jo(t :——Im{ Z / At Vi () Via () eiskast=t0/R (5.21)

[fa(eras) GLs(t, 1) + G (8, )0t — 1)) }

Agora, s6 resta calcular a fun¢ao de Green do ponto quantico Gg4(t,t'), mas é aqui

onde a fisica de muitos corpos se apresentara.

5.3 Determinando a funcao de Green do ponto quéan-
tico

A expressao para a corrente derivada na Sec. 5.2 requer as fungdes de Green do ponto
quantico G, e GL,. A fim de calculé-las, comegaremos escrevendo as equagoes de movi-

mento da fun¢do de Green ordenada tempotalmente G*_, como definida na Eq. (5.12):

ss)

|:Zh2 - 85(1"-):| Gés(t7 t,) = 6(t ) + UGg)s t t + Z Vka Gkas s( /) (522>
ot "
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onde introduzimos a funcao de correlacao
GEL(t,¢) = =5 (T[d,(Ony(0) dl()]) (5.23)

que envolve quatro operadores fermidnicos. A aparicdo da nova funcao de correlacao
G? foi causada pelo termo de interacido Un 1n1. Da mesma forma, este termo também

gerara funcoes de correcio de ordens superiores na equacio de movimento para G2, a

saber
o (2) no_ !
m@ —e5(t) = U Gess(t, 1) = 0(t — t')(ns(t)) (5.24)
+ Z |:‘/;€*a]‘_‘f])cas (t7 t/) - Vkarglz:as (t’ tl) - Vk*a]‘jglzrocs<t7 t/) .
ka
Aqui

(ns(1)) = (ds(1)dl(1)) = ih G, (L, ) (5.25)
e as trés fungoes de correlagao fio-ponto sao dadas por [61]:

1

Mitas(t.t) = =7 (T [eras(Ons (L))
M8,(01) = — {T[dud0d,0d@)]),
[0 (1) = 3 (T [eu®dindmdw)] ). (5.26)

A proliferagao de fungoes de correlagdo, cada vez com um maior nimero de oper-
adores envolvidos, segue indefinidamente, impossibilitando qualquer tentativa de cal-
culo analitico exato. Desta forma é necessario introduzir algum tipo de aproximacao

controlavel que permita fechar a algebra.

5.3.1 Aproximacao de campo médio.

Centrando a nossa atencao no regime de bloqueio coulombiano e assumindo que a tem-
peratura de Kondo é muito baixa, Ty < T', define-se um cenério onde a aproximagcao de
campo médio funciona bem. Na aproximagao de campo médio as fungoes de correlacao

das Eqgs. (5.26) se reduzem a
Ffl)croﬁsf = (ns) Gras,s € Fg/)gfi = Fg/)ffj =0, (5.27)

com o qual, a Eq. (5.24) se escreve

{m% — e (t) — U} GO™ (1, ) = (ns(1)) |6(t —t') + % Vi () Gl (58| (5.28)
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Aqui o nimero de ocupagao (nz(t)) tem de ser determinado auto-consistentemente para
cada instante de tempo ¢. E importante notar que a Eq. (5.28) se refere a funcio de Green
a?

s5.s ordenada temporalmente. Temos portanto que solucionar um sistema formado por

trés equagoes de movimento, Egs. (5.11), (5.22) e (5.28), e trés fungoes desconhecidas,

Gt .. Gie Gss 's- Posteriormente, fazendo a continuagao analitica obteremos as fungoes,
GT, e G, necessarias para o calculo da corrente bombeada dada pela Eq. (5.21).

5.3.2 Solucgao formal das equagoes de movimento

Para comegar, definamos as duas fungoes de Green auxiliares g, e gV que satisfazem as

equagoes de movimento

{zh% - (t)} gs(t,t) = 6(t —t') (5.29)
[ihﬁ — () — U] gu(t,t") =6(t —t) (5.30)
o’ s ’ '

respectivamente. Escrevendo a continuagao analitica da Eq. (5.28) em termos das

fungoes introduzidas acima, se obtem
G (r,7) = gY (r,7) (ns +Z/dﬁgs 7,71) (ns(71)) Via(71) Gras(m1, 7). (5.31)

Em seguida, usando a Eq. (5.16), escrevemos

GOM (7, 7') = U (7,7 (ns(r')) + / A7y Fug(7,72) Gis(72, '), (5.32)

onde foi introduzida a fungao
Fo(r,m) = / dry g (1, 71) (n5(11)) Via(71) Gras (11 = 7) Via (7). (5.33)
k,a

Neste ponto, estamos prontos para escrever a equagao integral para Ggs(7,7"). Usando
o resolvente da Eq. (5.29) para reescrever a Eq. (5.22) como uma equagao integral,
efetuando a continuagao analitica no plano complexo, e usando as Eqs. (5.16) e (5.32),

encontramos que
Gs(1,7) = gs(1,7") + U(ns(7')) /dT1 gs(T, Tl)gs (11, 7")

+ /d7'1 degs T, 7’1 (T177-2)G33(T27T/)7 (534)
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onde

So(r, ) = UF(r,7) + kaa T) Gras(T — 7") Via (T') (5.35)
- > / dr [U g7 (r.71) (ns(r1)} + 8(7 = 7)) Via(71) Ghas(ms — 7) VealT).

Podemos simplificar a equagao para G, introduzindo o resolvente

Gs(1,7') = gs(1,7') + U(ns(7')) /dﬁ gs(1,7) g% (71, 7). (5.36)

Como resultado, obtemos

Ges(1,7') = go(1,7') + /dTl /dTQ Gs(1,71) Xs(11, 72) Gos (12, 7'), (5.37)

com a auto-energia de campo médio definida por
Z Vka gkas 7'/) Via (T/)- (538)

E interesante notar que a auto-energia pode ser calculada independentemente dos estados
do ponto quantico.

Antes de concluir esta se¢ao, gostariamos de sinalizar que as Egs. (5.36) e (5.37)
indicam que para o calculo de Gg(7,7") é preciso conhecer (nz(7)). Por sua vez, o
valor esperado (nz(7)) é calculado por meio da fungao de Green Gy4(7,7’). Portanto, o

conjunto de equagoes (5.25), (5.36) e (5.37) formam um problema auto-consistente.

5.4 Regime Adiabatico

O bombeamento de cargas em pontos quanticos apresenta duas escalas de tempo bem
diferenciadas: O tempo médio 7p que um elétron permanece dentro do ponto quantico
(vida média do estado ressonante) e o inverso da frequéncia de bombeamento, Tyump =
1/Wpump-

Os experimentos de bombeamento em pontos quanticos sao tipicamente realizados
com freqiiéncias entre 10 MHz e 1 GHz. Por exemplo, para wpymp = 100 MHz se tem
um Tpump ~ 10 ns. Ja o tempo médio de permanéncia no ponto quantico é dado pelo
inverso da largura da ressonancia ['. Para estimar esta largura, lembremos primeiro que o
espagamento médio de niveis A = 27h%/(Am*), sendo A a area efetiva do ponto quantico

e m* = 0.067m, (para o AlGaAs). Desta forma h?/m* = 121 eVA 2 e por conseguinte
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A =~ T7.6peV/A, com A medido em microns quadrados. Finalmente, no regime de
bloqueio de Coulomb I' = (0.01 — 0.1)A, e conseqlientemente 7p = h/I' = (0.8 — 8)
ns/A.

Paral ~ 0.01A, e A ~ 1 ym?, temos que Tpump > 7p. Sendo assim, na medida que os
potenciais de bombeamento sao variados, o sistema evolui de uma situagao estacionaria a
outra. No caso de bombeamento “puro", isto é, com todos os reservatérios em equilibrio
térmico a mesma temperatura e potencial quimico, o sistema evolui entre situacoes de
equilibrio. Isto é o que se conhece como aprozimacao adiabdtica.

Na proxima subsegao expressaremos todas as fungoes de Green envolvidas nas Egs.

(5.36) e (5.37) na aproximagao adiabatica.

5.4.1 Reparametrizagao das funcoes de Green

Com a finalidade de separar as escalas de tempo descritas anteriormente, introduzimos

a seguinte re-parametrizacao

Gt 1) — G <t )t +2 ! ) , (5.39)

desta forma, as variaveis temporais sao substituidas por uma diferenga de tempos ot =
t —t' (escala de tempo rapida) e o tempo médio ¢ = (¢t +t')/2 (escala de tempo lenta).

Reescrevendo a Eq. (5.36) em termos dos novos parametros, obtemos

_ _ t+t t t
g (6= #0) = 9. (6= ¢,0) + V() [ g, (1= 0,50 ) of (=0, 200
(5.40)

A seguir, expandimos as fungoes de Green até a ordem linear nas variaveis associadas

com a escala de tempo lenta,

Gult—1.F) = gt —t.F) (5.41)
U [<ns(a> - %fﬂna;—f»] /dt1 [gs(t—tl,ﬂ + (“;tl> %Q;(t—tl,w}
x [gg(tl )+ (tl _t> agg(tl —t’,f)} :

e realizamos uma transformada de Fourier com respeito as variaveis rapidas, desprezando
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os termos de segunda ordem. Desta forma chegamos a

B ) = oo )+ D20 [ iy 1) (5.42)
b UG) [0 D) 00— T 1) D
ihdg,, . 0gY
200! B (“”t)}

Note que a variavel w foi definida com dimensoes de energia e nao de freqiiéncia. Em
continuagao, expandimos formalmente as fungoes de Green e as ocupagoes até a ordem

linear, isto é,

gS(wa E) - ngO)( 7t—> + ggl)(wvav (54?))
(ns()) = (' (B) + (nd (#)), (5.44)
30w, 1) = g (w, £) + Und (1) g (w, ) g! O (w, ) (5.45)

e (omitindo a dependéncia em w e t)

9 = g+ U [P g g0 + (0 @) g gV + (n () o Uﬂ] (5.46)

O(ns(t)) 0 (9:95) (n® 8g® 9gv© 09" 9! )] |

+ oF ow s )~ —a5 T ) 557

2

Logo, temos que fazer a extensao analitica destas equacoes e calcular os coeficientes da

expansao das fungoes de Green livre do ponto quantico,
gt —t.7) = —%Q(t — {)em Judtest) (5.47)

Para isto, expandimos a dependéncia temporal do nivel de energia da ressonancia em
ordem linear, ou seja €,(t1) = €5(t) + (t1 — t)des(t)/dt, e obtemos

/ t dtie (1) = e,(D)(t — ') + O(3). (5.48)

Vemos que ¢t e gY@ g anulam, simplificando consideravelmente a Eq. (5.46).

Adicionalmente, para g e i os tltimos dois termos do lado direito da Eq. (5.46) se
cancelam mutuamente dado que

1 1
0)7‘ a) H= — - U(0)r(a) 1 =
(w,1) = w — €(t) £in (1) w—e(t)—Uxin’

(5.49)

de forma que

540 960" e (D)
ot (w7 E) - Ow (wa E) dt (550)
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ags 0)r(a) agg](O)r(a) dES(a
——(w,t) = ————(w, t — 5.51
() = = (0D (5.51)
Este cancelamento simples nao acontece para §§1)<(w,f). Finalmente, as fungoes de
Green " ¢ gt se reduzem a
g w, ) = g (@, 6) + (0 (B) g w, DU (0,8 (552)
e
"D, = (D) <°>T<a>< aUgUW)(w,a (5.53)
i 0(n{" ()
U———= t t)|.
+5 U=z 5 [0 (w, D O (w, )]
Por sua vez, as fungoes de Green menor §§0)< e g§1)< sao
305w, 8) = f(w) [30(w, 8) = 37" (w, D)] (5.54)
e

Vit = U0

w) [ 90w, 1)gY 0w, ) — gV (w, 1)g" O (w, B)]
th8< s O>aﬁ

+ FU——m o { (@) [0 (w, D) O (w, ) = " (w, D)9 " (w, D] }
1 0 w U(O)
+ §U<né>@>ag—y{[@a< D) - 6% (9] ()

395

(w, ) [gV© (w,f)—gg(o)’"(w,fﬂ}- (5.55)

Procedendo da mesma forma, reescrevemos a Eq. (5.37) em termos da parametrizagao
definida na Eq. (5.39),

t+t
Gt —t' 1) = go(t — ', 1) + /dtldtg Gs(t — 1y, zl) (5.56)

ty +t

Z Vkoz tl gkas )Vka(t2) Gss(tQ — t/, ),

e expandindo até a ordem linear na variavel lenta, em torno do tempo médio escrevemos

th—ta+ta—t' 0

Gult =0 =gt~ 0.0+ [ [ ot 1)+ == g0 0,1

. b= b4t —t ty—t4ty—t -
<30 Vi) + PR 0| gkt = ) o)+ 2 0)
ko
to — 1
X {GSS(tQ—t’,E)Jr 2 1;“ tngss( t’,f)}. (5.57)
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Tomando a transformada de Fourier de Gs(t —t', ) com respeito da variavel rapida ¢ — ¢’

e expressando o resultado a ordem linear nas variaveis lentas, escrevemos

onde o termo de ordem zero é a funcao de Green de equilibrio, solu¢ao da equacgao de

Dyson

Ggg)(wu £) = 30w, 1) + 37 (w, DE(w, D (w, 1), (5.59)
com Yy (w,t) = [d(t — )t/ (t — ' f) e a auto energia X, (¢ — t',7) definida pela
Eq. (5.38).

A corregao de primeira ordem é

GO, h) = 39w, f>+ggl><w D, . DGO (@, 1) + 5 . D5 (w0, HED .
- 5‘ 95 0.0 2[5, DG D)
: (0)
p o 8@ 9,75, 22 aGss 26% 5
. (0)
v O w f>G<0><w,f>
ih 02 oG
_ T s 53
IO L= A
— (.S HEY (. D (5.60)
Cco1m

§O(w, 1) = Z[vka DWial) — Vi Vi ()] 2222 0, ). (5.61)

5.4.2 Calculo auto-consistente de G (w, 1)

Na secao 5.3.2 foi sinalizado que para o célculo das fungoes de Green, Gy (T, 7'), seria
preciso realizar um calculo auto-consistente. Nesta secao realizamos tal calculo para o
termo de ordem zero da funcao de Green G&?T(w, t). Antes de prosseguir é conveniente

fazer algumas consideracoes referentes as auto-energias “parciais",
018 Wa kaa agkas w E)V;Ca(y (562)

relacionadas & auto-energia por ¥, = > Y.
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Assumindo que a dependéncia em k dos elementos da matriz de acoplamento seja
fraca e que a largura de banda dos canais seja grande, Y,, pode ser escrita em termos

de amplitudes de decaimento I',, segundo

SO =F A e SLw.D) = if @), (5.63)

com

La(t) = 27 [Va () *a- (5.64)

Aqui também temos assumido que p,, a densidade de estados no fio «, é constante. Por
conveniéncia de notagao introduzimos também a largura de decaimento total I', definida
como I' =" T,.

k,T/U = 0.02

<>

Figura 5.2: Calculo auto-consistente de (nl(#)), como funcao de e4(f) — e, para trés
valores fixos de I'(1).

Voltando ao célculo de Ggg)r(w,f), as Egs. (5.29), (5.30) e (5.45) conduzem & ex-

pressao

w—y(f) + U ({ns(5)) — 1)  (565)
w = es(B]lw = s(8) = U] + i [w — e,(8) = U ((nd(D)) = 1)]

O teorema de flutuagao dissipagao [66] nos permite escrever

Ggg)r (wa E) =

)= [ 5209w =1 [ dofm[6Y @], (560

oo 21 oo
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Logo, (nY(t)) é calculado iterativamente, a partir de um valor inicial arbitrario, por
meio das Egs. (5.65) e (5.69). Na Fig. 5.2, mostra-se o resultado do célculo numérico e
auto-consistente, de (n2(f)), para trés valores fixos do parametro I'(f).

Tendo calculado (n2(7)), a Eq. (5.65) nos permite calcular G2 (w, 7), e dado que a
ordem zero corresponde a dindmica de equilibrio, o teorema de flutuacao dissipacao nos

permite calcular trivialmente a componente menor da funcao de Green Ggg)<(w, t).

5.4.3 Calculo auto-consistente de G\. (w, 1)

Para o calculo da corrente de bombeamento, precisaremos de expressoes explicitas para

GV e GIV7. Aplicando as regras de Langreth a Eq. (5.60), obtemos
1
1- gs (w t) E’"@

NS (1) 550D

mag“”?" o%" . h_ . o%" aGss
5 oy W) (E)GO)(U “”(3 =7 (@)

G (w. ) = V(w8 + g (@, 1) B{E) G (w,1)  (5.67)

aGss zh Ggs

(. 1) + 8Gss

(w, )

(w, 1))

§£1)< + ggo)r 28< Ggi)a Ea G l)a

1— g sr
+ R G + g GO 4 g DGR
ih 95" 9 ih 0 L, OGS

r ((0)< 20 21500
a9+ o) 25

2 af Ow
L 08 O e ik ) O 0GR
2 Ow Of s 275 Ot Ow
_ iR ag(o)rﬁ[ (0)a] @ﬁ[gw) <] Gy
2 Of Ol s 2 Ow s Tl Tt
L h0g"" 955 . ih ), 055 0GR
2 dw Of = 278 ot oOw
_ i 3§§0)<£[ e qoe] 1 9 o0 }‘9Ggg)
2 (% Owt 5 % 2 Ow “* s ot
ih gV~ oxe if oxe 9G0e
o _ W _(0)< Oy OGss
t e O T2 S e | (5.68)

onde omitimos a dependéncia funcional por razoes de espaco. Finalmente, as fungoes de

Green tem de ser calculadas auto-consistentemente usando a relagao

(nk(D) = / L aw<w). (5.69)

271
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5.4.4 Expressao da corrente na aproximacao adiabatica

Nesta se¢ao transladaremos a expressao da corrente bombeada, Eq. (5.21), as variaveis
introduzidas na re-parametrizacao das fungdes de Green, Eq. (5.39). Desta forma, obter-
emos a expressao geral da corrente de bombeamento, J, (), no regime adiabatico.

Para comegar reescrevamos a expressao da corrente dada na Eq. (5.21), considerando
o limite de banda larga com densidade de estados constante e elementos de matriz de

acoplamentos Vi, (t) independentes de k [44], ou seja

Jas(t) = ~Im [F alt,!) GL(t, 1) / —f(w / dt'e—z‘w@—t’)/hfa(t’,t)G;S(t,t’)]
(5.70)

Aqui introduzimos a largura de decaimento de dois tempos
To(t, ) = 27V (E)Valt) pa. (5.71)

Notemos que para t # t' a largura de decaimento fa nao é necessariamente real. Mas,
para t = t', ela é igual & largura de decaimento padrao La(t,t) = T'a(2).

Antes de avangar e reescrever a equagao da corrente bombeada em termos das fungoes
de Green obtidas mediante a aproximacao adiabatica , é interessante identificar, na ex-
pressao da corrente, duas contribui¢oes de natureza diferente: Uma devida as flutuacoes,
relacionada com a injecao de carga, e portanto, ao termo correspondente & funcao de
Green menor. A outra é devida a dissipacao, correspondente a funcao de Green retar-

dada. Desta forma escrevemos
Jas(t) = T, (t) + Jo2(), (5.72)

Com as correntes de flutuagao J (t) e dissipagao J3(t) dadas pela primeira e segunda
parcela da Eq. (5.70), respectivamente.

Para reescrever a corrente de flutuacao é suficiente usar a relagao
< < dw
Gss(t7t> Gss(07t> = 9 Gss<w7t)7 (5'73>
™

o que conduz a
JO(t) = —%Im FTU / W < (ot )] . (5.74)

Enquanto que para reescrever a corrente de dissipagao, é preciso substituir

t' =t 0G,s
2 ot

t+t

Gos(t, 1) — Gt — 1, 5

)~ Gyt — 1) (t—t, (5.75)
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To(t't) ~ Tu(t)+ (¥ —t)aarg (t,1) -
t—t.

Ya(t) (5.76)

= T.(t)+

e em seguida realizar a integracao na variavel t'. Na segunda linha da Eq. (5.76) definimos
Ya(t)/2 = OT4(E,1)/0t|;—; para simplificar a notacao. Note-se que para B = 0, ambos
Fal(t) € f‘a(t) coincidem. Finalmente, a corrente de dissipacao ¢ dada por
dis e dw . ih .,  O0G", ih 0*G",
t)~ —=1 — Lo (t t —Yall t — I, (t t
0 ~ = { [ 520) [P0 000) + G300 500 + L0 200
(5.77)

Na sequéncia, expandimos formalmente as fungoes de Green e a corrente em poténcias

da variavel lenta, ou seja

Gys(w,t) = G (w, 1) + G (w, 1) (5.78)
e
Jos(t) = JO@) + T (1) (5.79)

A corrente de ordem zero J¥ (t) anula-se ja que representa a corrente do sistema na
situacao de equilibrio correspondente ao instante de tempo ¢t. Do ponto de vista formal,
o resultado é conseqiiéncia imediata do teorema de flutuacao-dissipacao.

A corregao de primeira ordem a corrente devida as flutuacoes é dada por

I = i |5 [ E60<n]. (5.80)
m

e o termo de primeira ordem proveniente da corrente de dissipagao é

R O =]

e dw af
a §Re{/%( 8w)

Derivamos assim um conjunto de equacoes que permite calcular a corrente de bombea-

(0)r
(GO (W, 1) + T (t )a(;—f(w, t)] } (5.81)

mento adiabatico num ponto quéntico no regime de Coulomb. No apéndice A estes
resultados sao testados ao comparar o limite nao interagente de nossas equagoes com os

resultados de Brouwer [56].



Capitulo 6
Conclusoes

O ponto de partida desta tese foi apresentar uma derivacao da féormula de Landauer
usando o formalismo de Keldysh. Isto permitiu-nos familiarizarmos com duas das prin-
cipais ferramentas usadas para descrever o transporte de elétrons em sistemas mesoscopi-
cos, a saber: o formalismo de matrizes de espalhamento (FMS), ao qual a formula de
Landauer pertence, e o formalismo de func¢oes de Green fora de equilibrio, também
conhecido como formalismo de Keldysh (FK).

O FMS tem permitido descrever uma grande variedade de fen6menos, a maioria deles
relacionados a processos dominados pela fisica de particulas independentes. Ja o formal-
ismo de fungoes de Green fora de equilibrio é de maior utilidade para descrever problemas
de muitos corpos. Portanto, uma ponte entre os dois formalismos ¢ de grande utilidade,
j& que permite transportar os desenvolvimentos prévios ao nosso novo marco de trabalho.
Um bom exemplo disto foi apresentado no capitulo 3, onde a descricao do transporte
nao linear em termos de matrizes de espalhamento serviu de guia na derivacao de uma
descric¢ao equivalente em termos de fungoes de Green fora de equilibrio. A nova descrigao
se mostrou mais completa e versatil. A equagao para os potenciais caracteristicos foi
obtidas de forma natural para qualquer ordem, entanto que no FME isto s6 foi possivel
dentro da aproximagao de Thomas-Fermi. O FK nos proporcionou a expressao exata da
fungao de Lindhard (3.41), coisa que nao se tinha no FME. Finalmente, o formalismo
de Keldysh também nos permitiu aprimorar o nivel de aproximagao no qual a interacao
elétron-elétron é considerada. Na secao 5.3.1 descrevemos as modificacoes necessarias
para considerar a aproximagao de Hartree-Fock, incluindo desta forma a interacao de
troca, uma parte muito importante da fisica de muitos corpos.

No capitulo 4, usamos um modelo simples de anel quéantico para calcular as quan-
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tidades envolvidas na descrigao do transporte nao linear em termos do FMS, a saber:
matriz de espalhamento, condutancia linear GV, derivada funcional da matriz de es-
palhamento, injetividade, emisividade, potencial caracteristico u,(z), primeira corregao
nao linear G®, e o potencial caracteristico de segunda ordem uas(x). Desta forma, foi
possivel abordar algumas questoes encontradas nos resultados experimentais da Ref. [12].

No que diz respeito das possibilidades interferométricas da condutancia nao linear
num anel com dois contatos, encontramos um conjunto de parametros para os quais a fase
da conduténcia nao linear exibiu um comportamento similar ao apresentado na Ref. [12].
Ou seja, a fase do primeiro harménico apresentou um comportamento monotonicamente
crescente como funcao da fase introduzida. Porém, os nossos resultados sinalizaram
para um inconveniente grave. A fase observada em funcao da fase introduzida nao é,
na totalidade dos casos, uma funcao univoca. Isto impossibilita a inversao da funcao
e, conseqiientemente, a funcionalidade do interferémetro. Além disso a presenca de
dificuldades adicionais, nao incluidas no nosso modelo foram mencionadas, como por
exemplo: a sensibilidade do interferdmetro a temperatura na qual o experimento foi
realizado e a falha no mecanismo para introduzir a fase, ja que os potencias de porta
introduzem fases diferentes para cada canal.

Com respeito das simetrias sob inversao do campo magnético dos diferentes coefi-
cientes da conduténcia, encontramos que a presenca de uma simetria de reflexao poderia
explicar a paridade apresentada pelos coeficientes G e G®), porém, os coeficientes G
e G teriam de apresentar um comportamento impar nao observado experimentalmente.
Uma possivel explicacao para este fato poderia ser a presencia de uma contribui¢ao nao
linear, de natureza par e diferente da considerada por nés. Por dltimo, o cenério de um
anel com a simetria de reflexao também permitiu explicar a auséncia das oscilagbes de
periodo h/2e nos coeficientes G2 e G™.

Finalmente, no capitulo 5 usamos o formalismo de fun¢oes de Green fora de equilibrio
para descrever o transporte eletronico dependente do tempo em pontos quanticos com
interagao. Como resultado se obteve um conjunto de equagoes que permitem calcular
a corrente bombeada adiabaticamente num ponto quantico no regime de bloqueio de

Coulomb.



Apéndice A
Limite ao caso nao interagente.

A fim de testar os nossos resultados, tomaremos o limite ao caso nao interagente, U — 0,

e compararemos os nossos resultados com os de Brouwer [56]. Em este caso

7w ) =g0Ww), gV w)=0 (A1)

e G ¢ dada pela seguinte expressao

G, = g W)Si(w, HGY (W, 1)

ih 0g” 0 ih
2

oG
S or (W)%[ES(W7QG$)(W>B] +

% [90(w) s (w, B)] W(w’ﬂ

inogl” o5, " ih g, 05, 0GY
b T ()T 0, DO (0, ) — Sa() o (w0, e ().
(A.2)
Aplicando as regras de Langreth a esta expressao, se tem
O d) = g @)D, DO O, ]) + af; ()2 <5>8Gj; )
w
ihdgit™ az r@ ih az aGss
(A.3)

@)y, ). De agora em diante, simplificare-

onde omitimos o super-indice (0) na fungao gs
mos ainda mais a notagao.

Antes de escrever a funcdo de Green menor, mostraremos que G(7(@) se cancela:

ih [GOr
G(l)r _ E |: :| 8t2r|: ( T’)ZG(O)T . (gr)er(G(O)T)Q+gr(G(0)r>2}
— @8tzr (G(O)T)Z [G(O)r . gr . grer(O)r}
— ilatzf (G2 0] = 0. (A.4)
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Invocando novamente o teorema de Langreth, obtemos que a funcao de Green menor é

G< = gyr@Ws< 4 gru<gWe 4 g<yegte
5 10..0) [ TG~ 6
7 (FIE)EO g (f()S)G0"
( (w)g") TGO — (f(w)g") GO (A.5)

< _ (G;O)) (%1) 0 9, g ST (F(w)BHGO) +@ 9,0 (f(w)GO%)
— Ogr g (0, f(w)GO) =W gr o (f(w).GO)

— 0" Y (f(W)AGOT) = 0ug" OX" (f(w)GOT)

+ g X (0, f(W)GOT) + g0 (f(w)D.GOT)

+ —”a L9 (f(@)5)GO +2 0,97 (f () orE") GO

— g (0, f(W) TGO = g (f(w) 02 .GV

— Vo, (flw )ET)GEG 00— 0,97 (f (w)0Z") G

9 (0uf (@)ZNOGO +09 g7 (f(w) "),

(O f(w)g") 2 OGO + (D f () g") IZ GO + (f () Dg™) X G
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N0, f(w)gZ GO =D (0, f(w)g")OE GO =) (f(w)Dg") 2 OGO
— O (f(w)D,g")ormeGOe 510 (£(w)gM) 29, GO, (A.6)

onde os sub-indices indicam os pares que cancelam. Restando desta forma

0)r ;
G(1)< _ (Ggr ) (%) f(w) [ N awgrzrat,G(O)T o wgraszG(O)T (A?)
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() @

Apos calcular as derivadas, uma grande parte dos termos cancelam e a expressaao se
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"+ 8GO (A.8)
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Introduzindo as Eqgs. (A.4) e (A.8) nas expressoes para a corrente (5.80) e (5.81), temos
Wiy — Sy d Fal / do (ih) [ Of
Jas (1) hlm{ 2 J o \2)\Tow
G dw of (O)r
= ZFa(t)/%( 8w) Re {0;GO" + 0,G0}

- gFa(t)/;l—:( gﬁ) Re {9;G"} (A-9)

e - gned [ 42 (<20) |
T

Finalmente a corrente total se 1é
dw af
W) (+) —
1w =+ | 2W( aw) DRe (GO (w,0)} (A1)

o que confere com a expressao de Brouwer.

GO + 9,G° ] }

(O)r
(t)Ggg)’“(w,tHFa(t)a%; (w,t)]}. (A.10)
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