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RESUMO

Neste trabalho € estudado o tunelamento ressonante numa heteroestrutura de dupla barreira
(HDB) considerando a interacao elétron-fonon na presenca de um campo magnético paralelo a
corrente de tunelamento. O dispositivo é uma heteroestrutura na escala nanométrica composta
por GaAs/AlGaAs. Este é controlado por um potencial externo (bias) e quando os elétrons
decaem do estado excitado dentro do pogo para o fundamental emitem fonons dpticos primarios
(LOy). Tais fonons decaem num par de longitudinais Opticos secunddrios (LO»,) e transversais
acusticos (TA), podendo ser representado por LO; — LO> +TA. Os fonons TA produzidos
formam um feixe coerente na faixa do terahertz (THz), definindo assim o saser. O sistema pode
ser representado pelo hamiltoniano tight-binding que leva em considerac@o a interagdo entre

elétrons, fonons e elétron-fonon.

A fim de calcular a transmitancia e a corrente eletronica fora do equilibrio, para uma tempera-
tura finita, utilizaram-se funcdes de Green retardadas no formalismo de Keldysh. Resolvemos
um sistema de equacdes cinéticas que descreve a dindmica dos elétrons e fonons no saser. Os
fonons TA tém um tempo de vida muito grande e um livre caminho médio que poderia pas-
sar de um centimetro. No limite de baixas temperaturas e campos magnéticos fracos, nossos

resultados coincidem com os obtidos anteriormente.

No formalismo de Keldysh consideramos os niveis de Landau que, além dos fonons LO1, abrem
novos canais para fluxo de elétrons no dispositivo. Obtemos os resultados para magnetotune-
lamento ressonante que estdo de acordo com as observacdes experimentais e estudos tedricos

com outros formalismos.

Palavras chaves: Magnetotunelamento, fonons LO.



ABSTRACT

In this work we study the resonant tunneling through a double barrier heterostructure consid-
ering the electron-phonon interaction in the presence of a magnetic field parallel to the tun-
neling current. The device studied here is a heterostructure at the nanoscale composed of
GaAs/AlGaAs. It is controlled by an external potential. For a given bias electrons decay from
the excited state in the well to the ground state by emitting primary optical phonons (LOy).
That phonons decay into a pair of longitudinal optical (LO;) and transverse acoustic (7A), be-
ing represented by LO; — LO, + TA. The TA phonons form a coherent beam produced in
the terahertz range (THz), defining the saser. The system was described by a thight-binding

Hamiltonian that includes the electrons, the phonons and the electron-phonon interaction.

In order to calculate the transmittance and electron current out of equilibrium at finite tempera-
ture, Keldysh Green functions were used. We solve a system of kinetic equations that describes
the dynamics of electrons and phonons in the saser. The phonons TA have a very long lifetime
and a mean free path that could reach more than one centimeter. In the limit of low temperatures

and low magnetic fields our results coincide with those obtained previously
In this Keldysh formalism we consider Landau levels that, besides the LO; phonons, opens new
channels for the flow of electrons in the device. We obtain the results for resonant magnetotun-

neling according to the experimental observations and other theoretical studies.

Keywords: Magnetotuneling, phonons LO).
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

No inicio deste trabalho descrevemos de forma direta os conceitos e os efeitos relacio-
nados ao dispositivo estudado nesta tese. Este dispositivo, em analogia ao laser, ¢ denominado

saser (Sound Amplification by Stimulated Emission of Radiation).

O saser é um feixe coerente de fonons' transversais actisticos (TA) que aparecem devido
a emissao de fonons longitudinais 6pticos (LO1), em que estes decaem num par de longitudi-
nais opticos secundarios (LO;) e transversais acusticos (TA). Os fonons LO; sdo emitidos pelo
decaimento de elétrons injetados no primeiro nivel excitado de uma heteroestrutura de dupla

barreira (HDB) composta, neste caso, por GaAs/AlGaAs.

Quando um potencial externo (bias) € aplicado, torna-se possivel sintonizar a HDB a
fim de atingir a condi¢do de ressonancia, em que a diferenca entre o primeiro estado excitado e

fundamental do poco quantico seja préxima a energia dos fonons LO1, ou seja, AE ~ hay.

O efeito de um campo magnético numa estrutura do tipo HDB quantiza o movimento
do elétrons no plano perpendicular a direcdo do campo. Isto abre novas possibilidades para o
tunelamento ressonante dos portadores de carga através do poco quantico que serdo discutidas

nesta tese.

1.1 Semicondutores

Podemos definir os semicondutores como sélidos que, do ponto de vista da condutivi-
dade, possuem poucos elétrons livres na temperatura ambiente. Sua condutividade se encontra
numa faixa intermedidria entre os metais condutores e os isolantes. Desta forma, quando resol-
vemos a equacdo de Schrodinger para um sélido, vemos que a ocupacgdo eletronica ndo pode

ocorrer para uma energia qualquer, como previsto pela mecanica cldssica, mas apenas para

I Os fonons sio definidos como quasiparticulas geradas pela quantizagio dos modos de vibragio de uma rede

cristalina
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valores que coincidam com as bandas de energia permitidas, veja a figura (1.1).

Quando se chega a temperaturas proximas ao zero absoluto, a ocupacdo de energia
do elétron se d4 respeitando o principio de exclusdo de Pauli, comecando, assim, da banda
de energia mais baixa. Para diferentes tipos de materiais podemos ter duas formas possiveis
de ocupacgdo dos elétrons na banda de energia. A primeira ocorre quando a ultima banda se
encontra totalmente preenchida e os elétrons da banda ndo encontram estados disponiveis para
se mover, a menos que adquiram energia a ponto ultrapassarem a regido de energia proibida
(gap) e atingir o proximo estado vazio. Quando esta for ~ 4eV, tal material € dito isolante.
Caso o gap seja da ordem de 1eV a 2eV teremos um semicondutor. A outra forma de ocupacao
para o elétron ocorre quando a ultima banda de energia esta parcialmente cheia, favorecendo a
passagem do elétron para o préximo estado sem que ocorra uma grande mudanga de energia.

Neste caso o material é condutor.

L
-
-

Energia

a) b)

Figura 1.1 — Esboco da estrutura de bandas de energia para um metal (a) e para um isolante (b). Os estados
ocupados estio representados pela cor preta, enquanto que os estados desocupados estdo
mostrados na tonalidade de cinza claros. As regides de energia em branco entre cada banda sdo
regides ndo permitidas para um elétron.

Em um semicondutor transi¢do de um elétron entre a banda de valéncia e a banda de
conducdo pode ser feita pela aplicacdo de radiacao eletromagnética na ordem do infra-vermelho
ou através do acréscimo de temperatura. Ao deixar a banda de menor energia, os elétrons
desocupam tal estado e a corrente pode ocorrer na banda de valéncia, porém, neste caso, o
transporte € feito pelos buracos que tem carga positiva. Pode-se aumentar a condutividade de
um semicondutor pela adi¢do de elétrons livres ou de buracos diretamente através de alguns

tipos de impurezas.

Para efeito de fabricacdo, os semicondutores mais estudados tem sido os pertencentes

a coluna IV da tabela periddica, assim como compostos III-V AlAs, GaAs, GaSb, InP, AlAs;
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compostos [V-VI de PbS, PbSe, PbTe; compostos II-VI de CdSe, CdTe e Cu,S; compostos ter-
ndarios Al,Ga;|_,As e quaterndrios. Por apresentarem estruturas cristalinas ctubicas semelhantes
(tipo "zinc blende"?), os composto de GaAs, AlAs e Al,Ga;_,As sdo os mais encontrados em
dispositivos optoeletronicos. O uso desses compostos gera uma diferenca muito pequena entre

seus parametros de rede e uma pequena concentracao de tensodes e estados interfaciais.

1.2 Heteroestruturas

Sabe-se que tunelamento quantico de uma particula numa barreira de potencial de pe-
quenas espessuras ndo tem andlogo cldssico. A obtenc¢do de sistemas para investigar este pro-
cesso tem sido objeto de estudo de muitos pesquisadores. O recente progresso da nanotecnolo-
gia permitiu a construc¢do de heteroestruturas semicondutoras, tornando possivel a investigacao

do tunelamento.

As estruturas nanométricas nos permitem analisar os niveis energéticos de pogos quan-
ticos através do tunelamento. Neste dominio aparecem as HDBs em disversas aplicacdes como
diodos de tunelamento ressonante (DTR), transistores, osciladores de alta-frequéncia e este sa-

ser, entre outros.

Com esta idéia Chang, Tsu e Esaki [Chang, Esaki e Tsu. 1974], obteve o pogo quantico
através de multicamadas de Arseneto de Galio (GaAs) e Arseneto de Galio Aluminio (AlGaAs).
Tal progresso tornou-se possivel devido a técnica de crescimento eptaxial de cristais; em espe-
cial, MBE ("Molecular-Beam Epitaxy"). O dispositivo consiste em uma heteroestrutura semi-
condutora com perfil de potencial de dupla barreira de banda de conducao ou valéncia, ou seja,
poco quantico (menor "gap") entre duas barreiras (maior "gap"). Com as extremidades deste
sistema fortemente dopadas, a transmitancia aumenta consideravelmente quando a energia do
elétron incidente atinge niveis proximos ao do estado ligado do pogo quantico. Tal fendmeno é
conhecido como tunelamento ressonante. Este tunelamento € andlogo ao interferdmetro éptico
Fabry-Perot. A fim de controlar os niveis do po¢o quantico em relagdo a energia do contato,
aplica-se um potencial externo (bias). O inicio da corrente eletronica ocorre quando um nivel
do estado ligado do pogo quantico emparelha com o nivel de Fermi do emissor e cai abrup-
tamente quando este nivel cai abaixo da energia minima do emissor, isto €, a base da banda
de conducdo do emissor. O gréfico corrente versus bias I(V) contém um pico ressonante € um
minimo denominado vale. Com base nesta curva obtém-se uma resisténcia diferencial negativa

(RDN), que possibilita intimeras aplicagdes em osciladores de alta frequéncia.

Quando um campo magnético € aplicado na HDB, efeitos quanticos tornam-se muito
evidentes devido a quantizacdo das Orbitas eletronicas. O campo magnético aplicado numa
direcdo perpendicular as camadas da barreira gera, nos niveis eletronicos do emissor, do pogo

quantico e do coletor, a quantiza¢do dos estados em niveis de Landau.

2 plenda de zinco
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Na auséncia de campo magnético, os estados dos elétrons podem ser considerados um
sistema 3D e neste caso aparecem oscilagdes na curva I(V) respeitando a conservacdo do mo-
mento paralelo as camadas. A energia do elétron, no tunelamento ressonante, é quantizada. De
forma que as sub-bandas formadas no interior do poco tém energia da forma bidimensional:

E (k)—E%hz(k’%Hg) (1.2.1)
e 2m* o
em que o primeiro termo € o n-ésimo nivel de energia e o segundo € o termo cinético do elétron

perpendicular a direcdo do tunelamento com massa efetiva m* e vetor de onda k.

Os niveis EY correspondem aos valores semi-inteiros do comprimento de onda para
o elétron no pogo. A largura das barreiras permite o tunelamento através delas. O desen-
volvimento do formalismo que descreve tal transporte eletronico foi desenvolvido por Lan-
dauer [Landauer 1957] em que a corrente, para potenciais pequenos, € proporcional a transmi-

tancia de modos préximos a energia de Fermi [Stone 1991].

2

1= %TV, (1.2.2)

em que / € a corrente no tunelamento, V € o potencial externo e 7 a transmitancia. Como neste
trabalho teremos valores maiores para os bias, as funcdes de Green fora do equilibrio serdo

adotadas.

Com o uso das funcOes de Green de Keldysh, pode-se levar em consideragdo as intera-
coes de muitos corpos como elétron-elétron e elétron-fonon, assim como sistemas fisicos fora
e dentro do equilibrio. Assim, para explicar alguns experimentos envolvendo transporte ele-
tronico, comecou-se, a partir da década de 90, utilizar o formalismo de funcido de Green fora
do equilibrio inicialmete desenvolvido por Keldysh [Keldysh 1965], que permite o cdlculo de
importantes grandezas fisicas como corrente eletronica, transmitancia, condutancia etc. Alguns
trabalhos como de Anda e Flores [Anda e Flores 1991] e, posteriormente, vérios trabalhos [Meir
e Wingreen 1992, Bezuglyi e Shumeiko 2015, Guarnieri, Anjos e Makler 2013] sistematizaram
de forma concreta o cdlculo da corrente com funcdes de Green fora do equilibrio, que vem

sendo aplicados em diversos regimes de sistemas nanoestruturados.

1.2.1 Heteroestruturas de materiais semicondutores

Pode-se formar heteroestruturas através da deposicao de camadas planas na ordem de
dezenas de angstrons de largura com diferentes semicondutores. Tais camadas sdo bem con-
troladas na sua espessura e sdo superpostas numa dada dire¢do como mostra a figura (1.2).
Considerando que os materiais semicondutores sdo diferentes na sua composi¢ao quimica, es-
tes devem conter redes cristalinas parecidas para que nao haja grande diferenca nos parametros

de rede dos semicondutores adjacentes.
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O acréscimo dos dtomos de aluminio e a correspondente diminui¢cdo dos dtomos de
galio modifica o potencial atuante nos portadores de carga na dire¢dao do crescimento z (gaps
diferentes). Desta forma um poco quantico é formado quando um material de menor gap é

crescido entre dois materiais de maior gap como mostra a figura (1.3)

Al,Ga,_As CaAs
].l =

Figura 1.2 — heteroestrutura semicondutora dispostas com GaAs e AL,Ga;_,As.

Quando o pogo possui uma largura da ordem do comprimento de onda de de Broglie,
ocorre um confinamento quantico em que o elétron mantém seu movimento livre no plano
perpendicular a direcdo z formando um conjunto de estados bi-dimensionais. Para achar os
estados energéticos nesta estrutura, pode-se usar a equagdo de Schrodinger para o potencial

efetivo:

pZ
{ +vef,e] 0u(8) = (Ee— E2)0ul), (12.3)

2m,

em que m, € a massa efetiva do elétron e V, . € o potencial efetivo que depende dos tipos de

semicondutores, figura (1.3). A solu¢@o da equagdo acima tem a seguinte forma:

¢e(r) — eikxx.eikyY¢e(Z). (1.2.4)

Esta funcdo nos remete ao problema de um pogo retangular com niveis localizados dentro do

poco, mas que se estendem para dentro das regides das barreiras.

1.2.2 Tunelamento ressonante numa HDB na auséncia de campo mag-
nético
Uma HDB contém camadas semicondutoras fortemente dopadas (contatos) entre duas

barreiras de potencial e um pogo quantico, sem dopagem. Tais contatos sdo responsdveis pelo
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Figura 1.3 — formagdo do pogo quantico em que sio explicitados a energia do elétron e o potencial efetivo
como fungdo da direcdo do crescimento z

excesso de elétrons que serdo transportados pela HDB quando aplicada uma diferenca de po-
tencial nos seus terminais. A alta concetracdo de dopagem causa um alargamento nos niveis de
impurezas do semicondutor, isso desloca o nivel de Fermi, que antes se encontrava no interior
do gap, para dentro da banda de conducdo. Isto permite aos portadores de carga se deslocarem
na presenca do campo elétrico aplicado. Identificamos os contatos como emissor ou coletor,
dependendo da polaridade do potencial aplicado a HDB. Desta forma, os portadores de carga
do contato 3D tunelam diretamente para o pogo 2D e ap6s um certo tempo caracteristico os
portadores que se encontram no pogo atravessam para o coletor (3D). Desta forma, estados res-
sonantes sdo gerados no po¢o, onde elétrons e buracos permanecem por um tempo. A figura

(1.4) representa uma HDB composta por AlGaAs (barreira)/GaAs (po¢o)/AlGaAs (barreira).

As principais etapas do tunelamento ressonante sao apresentadas na figura (1.5) através
dos perfis da banda de condu¢do de uma HDB para quatro voltagens diferentes: a) voltagem
nula, b) iminéncia da ressonancia, c) em ressonancia e d) fora de ressondncia. Quando a energia
do elétron que flui no emissor coincide com o estado quase-ligado, Ey, do pogo quantico, tem-
se o inicio do tunelamento ressonante figura (1.5b). A voltagem externa aplicada (V) varia
os estados ligados do emissor e os estados quase-ligados no pogo quantico. No processo de
tunelamento ressonante coerente, a energia e o momento paralelo as interfaces das barreiras sao
conservados, sendo que o tunelamento 3D-2D se caracteriza pelos estados do plano onde ocorre
a intersec¢do k, = gg com a esfera de Fermi, em que gg € o nimero de onda associado a energia

do estado ressonante relativo a banda de condugao:

2m*(Ey — Ecl)
h

qr = (1.2.5)
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Figura 1.4 — Banda de condugio para uma HDB de AlGaAs/GaAs/AlGaAs,

/barreiras \

(Q) pogo
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R
E.

Figura 1.5 — perfis da HDB sob condigdes de voltagens aplicadas: a) voltagem zero, b) inicio do tunelamento,
¢) condi¢@o de ressonancia e d) logo depois da ressonéncia

em que Ey € a energia do estado ressonante no pog¢o quantico e Eé ¢ a energia do extremo da

banda de conducdo no emissor (fig. (1.6)).
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Figura 1.6 — Esfera de Fermi de elétrons no emissor

1.3 Corrente com interacao elétron-fébnon no tunelamento
ressonante, sem campo magnético

A interagdo entre os dtomos de um sélido conduz a propagacao de ondas eldsticas tanto
transversais quanto longitudinais. Caso a temperatura do sélido seja baixa, pequenas oscilagdes
dos dtomos ocorrem em torno da posi¢do de equilibrio e o potencial de interagdo pode ser
aproximado por um termo proporcional ao quadrado dos deslocamentos do 4&tomos em torno da
posic@o de repouso. Quando este potencial descreve um sélido cristalino, o denominamos de
s6lido harmonico. Em tais s6lidos as ondas eldsticas constituem modos normais de vibracao.

Podemos descrever o halmitoniano classico deste s6lido como:

P2 mwlQ?
H= -5 s =S 1.3.1
;{%ﬁ : } (13.1)

onde os P sdo os momentos canonicamente conjugados aos Q;. Os Qg representam a expan-
sdo de Fourier dos deslocamentos dos dtomos em torno da posi¢cdo de equilibrio. Eles estdo

diretamente associado aos modos normais de vibracdo do sélido.

Do ponto de vista quantico, podemos representar o s6lido harmoénico como osciladores
harmonicos unidimensionais com frequéncia propria @;. A propagacdo da onda de vetor nu-

mero de onda k e modo de vibragdo o é denotada, para cada oscilador, pelo indice s = (k, &t).

Décadas atrds, varios artigos foram publicados relatando a observacdo do comporta-
mento do tunelamento ressonante de elétrons através de uma HDB, assim como sua curva ca-
racteristica I(V). Picos satélites foram observados na curva I(V) [Goldman, Tsui e Cunningham
1987] devido ao tunelamento ineldstico de elétrons no emissor como mostra a figura (1.7).

Este tunelamento € manifestado na curva da transmitancia em func¢ao da energia, como alarga-
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mento das ressondncias e diminui¢cdo da altura da probabilidade de transmissdo. A interacao
elétron-fonon se torna dominante quando consideramos amostras em que € possivel desconsi-
derar efeitos da dispersao devido as impurezas e imperfei¢des das interfaces. No caso de GaAs
e para a liga de AlGaAs os elétrons se acoplam mais fortemente aos fonons LO (Longitudinais
opticos) formando os chamados pdlarons [Goldman, Tsui e Cunningham 1987, Goldman, Tsui

e Cunningham 1987].

w/\ cel T

eV

T

42 K
DAMPED

1
o -0l -02 -03 -04 -0.5 -06
BIAS (V)

Figura 1.7 — Curva caracteristica com interagdo elétron-fénon

Os efeitos dos pélarons no tunelamento ressonante de elétrons pode ser visto em muitos
trabalhos importantes tanto tedricos quanto experimentais [Goldman, Tsui e Cunningham 1987,
Goldman, Tsui e Cunningham 1987, Makler et al. 1994, Makler et al. 1998, Camps et al. 2001,
Jonson 1989, Lake, Klimeck e Datta 1993, Popov et al. 2010, Yeranosyan et al. 2015, Kondryuk
et al. 2015].
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1.4 Efeito do campo magnético no tunelamento ressonante

Quando um campo magnético € aplicado numa regido do espaco, 0 movimento cldssico
do elétron que ali se encontra € composto por um movimento retilineo uniforme ao longo do
campo e de Orbitas circulares perpendiculares ao campo formando uma trajetéria helicoidal, de
forma que o raio ciclotron R, = g e frequéncia ciclotron @, = 2 sdo conhecidos da fisica

s . m
classica.

Em mecéanica quantica, o efeito do campo magnético provoca a quantizag¢ao dos valores
da energia do sistema em niveis de Landau, onde as circunferéncias do caso cldssico sdo subs-
tituidas por fungdes de onda semelhantes as do oscilador harmonico quantico. A quantizacao
do movimento dos elétrons nas dire¢des perpendiculares ao campo magnético é equivalente a
um confinamento espacial, isso converte o sistema, que era inicialmente 2D (pog¢o), a um sis-
tema 0D. Como nem sempre o tunelamento é coerente, pois pode ser afetado por processos
de espalhamento (impurezas, fonons, defeitos, etc.), ndo ha conservacdo dos niveis de Landau.
Tais processos aumentam a largura de linha dos estados envolvidos, alargando os picos da curva

caracteristica I(V).

Os niveis de energia da particula podem ser dados da seguinte forma:

2

Impondo [ = 0 na expressao acima, chega-se que o raio ciclotron da particula, no primeiro nivel

E, = hay, <l+1) (1.4.1)

. | h .
de Landau, pode ser escrito como R, = " Este valor também é chamado de comprimento
e

| h
magnético [p = 2B
e

A esfera de fermi no espago reciproco k de um sistema bidimensional pode ser vista na
figura (1.8).

it
m=1
=l
A d-

Figura 1.8 — a) Esfera de Fermi com quantizagio ao longo do eixo z sem campo magnético; b) com o campo
magnético os discos geram circunferéncias concéntricas; c) Vista superior das 6rbitas de Landau
para diferentes /

No caso da HDB, a aplicagdo do campo magnético paralelo a corrente dos portadores de

carga, quantiza o movimento lateral dos elétrons de um gds bidimensional em niveis de Landau,



CAPITULO 1. INTRODUCAO 22

tanto no emissor quanto no poco quantico com os nimeros quanticos /. O nimero de estados
possiveis por unidade de drea, n = N/S, em cada nivel de Landau totalmente preenchido é dado
. . eB A . .
(no sistema gaussiano) por n = 70 cmauea degenerescéncia dos niveis aumenta linearmente
c

com o campo magnético aplicado.

O estudo do comportamento eletronico na presenga de campo magnético intenso a bai-
xas temperaturas tem sido de grande interesse, tanto em estudos tedricos [Zou, Chao e Galperin
1993, Barci 1996, Almansour e Hassen 2014, Popov et al. 2010], quanto experimentais [Boe-
binger et al. 1990, Gornik et al. 2013, Wang, Yue e Guo 2015, Useinov, Petukhov e Tagirov
2015] e tém como estudo central o transporte eletronico numa HDB. Em decorréncia da intera-
¢do elétron-fonon no poco, o transporte eletronico pode ocorrer em diferentes niveis de Landau.
Alguns trabalhos [Gutiérrez, Porras-Montenegro e Latgé 2003, Gutiérrez, Porras-Montenegro
e Latgé 2004, Yan e Liang 2012, Khalil et al. 2012] mostram o comportamento da curva ca-
racteristica I(V') sob a influéncia de campos magnéticos perpendiculares e paralelos a corrente

eletronica fig.(1.9).

2.0
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"W=90A;B=57A
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Figura 1.9 — Curva caracteristica I(V) para uma HDB composta por GaAs/AlGaAs para diferentes valores de
campo magnético paralelos as camadas [Gutiérrez, Porras-Montenegro e Latgé 2003].

A presenca de campo magnético na direcdo da corrente permitird o aparecimento de

diferentes picos associados aos niveis de Landau na curva da transmitancia 7 (E).
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1.5 Descricao do dispositivo

O dispositivo discutido nesta tese consiste numa HDB composta por GaAs e AlGaAs.
A diferenca de energia AE = E| — Ey entre o primeiro estado eletronico excitado Ej e o estado
fundamental E( dentro do pogo é da ordem da energia @y dos fonons longitudinais dpticos para
potenciais aplicados pequenos, ou seja, AE < hwy em que @y € a energia do fonon LO1 no ponto
I' da zona de Brillouin. Pode-se variar o potencial externo e deixar fixa a energia de Fermi do
emissor EL, de forma que os niveis de energia descem no poco, permitindo o fluxo de elétrons
quando Ej cai sob a energia de Fermi e pdra, temporariamente, quando Ej passa por baixo
da base da banda de condugdo do emissor €. A corrente reinicia quando a estado excitado
E| alcanca E fv Com variagdo do potencial externo pode-se atingir determinados valores de
AE = E| — Ey, em que se estabeleca a condi¢do de ressonancia gy < Ey < Efv e AE =~ hiy. Neste
ponto os elétrons decaem do primeiro estado excitado para o fundamental emitindo fonons LO;.

O potencial do dispositivo pode ser visto na figura (1.10).

300
ﬁ b=b =56.5A
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Figura 1.10 — Perfil do potencial do dispositivo perto da condigdo de ressonancia

Quando se dispde de concentragdes de aluminio nas barreiras da ordem de 0.25 [Jus-
serand et al. 1990] ou 0.30 [Jacob et al. 1994], os fonons gerados estardo confinados no poco
podendo ser absorvidos, promovendo o salto dos elétrons de Ey para E;. Juntamente com os
processos de absor¢do e emissao de fonons LO1, estes decaem coerentemente por anarmonici-
dade emitindo fonons T'A [Vallée e Bogani 1991]. Assim que o campo de fonons TA estimula o
decaimento, novos fonons sdo gerados em fase com o campo excitante. Os fonons TA secunda-
rios podem ser coerentes e formar o feixe que chamamos de saser. O tempo de vida dos fonons
TA ¢ grande [Ulbrich et al. 1980] e o livre caminho médio € da ordem de 2mm [Ulbrich et al.
1980]. O feixe de fonons T'A produzido fara vérias reflexdes nas paredes internas da HDB, que
fazem um papel de semi-espelhos. Tal comportamento permite a acumulacio de fonons TA de

vetor de onda q = 0 paralelo as interfaces. Para um determinado valor de potencial aplicado
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Vi, a probalidade de que sejam emitidos fonons TA com vetor de onda q = 0 ¢ maior que a
soma das probabilidades de se emitir outros modos com q; # 0. Desta forma, para valores de
potenciais V >V}, o sistema se estabelece de maneira que a emissao ocorra no modo selecio-
nado pela cavidade ressonante (neste caso q = 0). Assim, pode-se obter um feixe coerente de

fonons TA bem definidos.

1.6 AplicacOes do saser

Ao longo dos anos, um dos métodos mais conhecidos de se obter imagens acusticas
¢ o ultra-som médico. Neste caso, imagens acusticas sdo obtidas ja que diferentes conteidos
de 4gua nos tecidos produzem diferentes atenuacdes no feixe (na medicina a frequéncia é da
ordem de 4MHz). Alguns instrumentos comerciais exploram o fato de que o ultra-som pode ser
produzido por uma unica fonte (um transdutor piezoelétrico) sendo assim uma fonte coerente e

podendo produzir hologramas.

Existem equipamentos comerciais para realizar microscopia acustica. Um dos tratamen-
tos mais usados € a microscopia acustica de varredura (Scanning Acoustic Microscopy-SAM),
que foi analizado no artigo de revisdo [Yu e Boseck 1995], onde pode-se ver a descricao de-
talhada dos microcdpicos acusticos de transmissdo e reflexdo. Foram apresentadas imagens

acusticas com resolugdes maiores que 0,4 um, obtidas com fonons de 2GH?z.

Quando se tem o interesse de obter imagens de nanoestruturas torna-se necessario a
aplicag@o de ondas mais curtas que o tamanho dos detalhes do sistema. O feixe de fonons (TA)
proposto pode ter comprimentos de onda A ~ 25A, que permite analisar detalhes de sistemas
da ordem de 50nm. Tal processo seria improvdvel com a aplica¢do de luz com comprimento de
onda A ~ 5000A. Em alguns trabalhos ja estudam-se os raios X coerentes com comprimento de
onda na faixa de 20nm [Chang et al. 1998, Rundquist et al. 1998], mas apesar de se obter ima-
gens com tais raios X, as energias envolvidas s@o altas (~ 0,5keV) e podem afetar as estruturas

estudadas.

O feixe de saser permite o envio de informagdo entre componentes de um circuito a
pequenas distancias. Isto é possivel pois a emissdo de fonons do saser pode ser modulada com
a intensidade da corrente de entrada, assim, os dispositivos “fonoeletronicos” trabalhariam com
distancias e energias menores que os permitidos na optoeletronica, otimizando o desempenho

computacional do dispositivo.



25

CAPITULO 2

Modelo da HDB sob o efeito do campo
magnético e da interacao
elétron-fonon

2.1 Hamiltoniano do sistema

O sistema considerado neste trabalho € descrito por um hamiltoniano que contém um
termo eletronico, um fondnico, outro para descrever a interacio elétron-fonon, um termo que
descreve a interacdo elétron-elétron e por tltimo um termo que considera a interagao fonon-

foénon.

Ho=He+Hf+H, y+H, e+Hs g (2.1.1)

2.1.1 Hamiltoniano eletronico

A dindmica dos elétrons pode ser descrita por um hamiltoniano 3D que pode ser redu-
zido a um 1D. A presenca de um campo magnético externo gera um movimento ciclotronico
nos portadores de cargas e a mecinica quantica prevé orbitais bem definidos para os elétrons.

O momento total da particula serd dado pela soma:

P = Plinear + eA (212)

onde p;;,.. € © momento cinético e eA € o momento do campo magnético, em que e € a carga

do portador e A € o potencial vetor tal que B =V X A.
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Representando o momento total pelo operador p = —ifiV, pode-se escrever o hamilto-

niano para um elétron, num sistema do tipo po¢o quintico como:

(p—eA)?
g - \PTea)”
¢ 2m* (2)

iRV — eA)2
_ (ihV—eA)” ’thfA) +U(2) (2.1.3)

onde U(z) é o potencial das barreiras. No calibre de Landau, A = (—By,0,0) é o potencial vetor
que caracteriza o campo magnético aplicado na dire¢do z, isto é, B = (0,0,B). Em coordenadas

cartesianas, podemos expressar o hamiltoniano como:

1
2m*

Hy= — [(px—eAx)* + ps + P2 + U (2) (2.14)

Usando a defini¢do do comprimento magnético {p = 4/ e% e a frequéncia de ciclotron @, = ;—B;,

chega-se ao hamiltoniano:

ho,
He = 202

o2, n 9?
2 a9 o
=t ayz} 2m* dz2

[___

g +U(z). (2.1.5)

Da expressao (2.1.4) vemos que P, comuta com H,. Assim, podemos construir um conjunto
completo de autovetores comuns a H, e P, e que satisfazem a relacdo tridimensional H,y = E'y.
A autofuncéo y(x,y,z) é também autofuncéo de P, e separando varidveis temos uma solugio

da forma:

v =" (y)9(2) (2.1.6)

e substituindo (2.1.6) em (2.1.5), obtemos para a parte em Yy,

n 92 2
2 [ 61298 2 (%_Kka) ]61()’) :Elel<y)' (2.1.7)

Fazendo a mudancga de varidveis u = lB — {gk,, temos:

i O’ 2 0,(y) = E;0 2.1.8
E(Dc —W+M () = E61(y). (2.1.8)

A expressdo (2.1.8) € a equag@o do oscilador harmonico cujas auto-energias sdo dadas por
E =(1+ %)ha)c. Estes chamamos de niveis de Landau. As energias permitidas para o elétron
sob & agdo de um campo magnético para potencial U (z) = 0, sdo:

2 2
A nk?

E:E —l _hc
e U ) L e wer

(2.1.9)
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A expressao (2.1.9) mostra que o campo magnético quantiza o movimento do elétron no plano
xy perpendicular a dire¢cdo em que estd sendo aplicado.
Para a solugdo (2.1.6), temos a seguinte equacao unidimensional em z:
n d?
“apraz U@ TE | 9) =Ep(2) (2.1.10)

A fim de resolver (2.1.10) fazemos a aproximacao de ligacOes fortes.
0(z) =) c;¥(z) (2.1.11)
j=1

onde ¢; sdo coeficientes e ¥ (z) sao estados de Wannier. Os elementos de matriz do hamiltoni-

ano abaixo podem ser calculados.
n d?
H,=— —+U E 2.1.12
e 2m* dZ2 + (Z)+ l ( )

Aplicando (2.1.11) e (2.1.12) em (2.1.10) temos

)

(LIl X ¥(0) = (L e QIE Y ¢/ @1.13)
= J= J=

i=1

que, retornando a soma sobre niveis de Landau, resulta em:

Z(‘Sj +E; — ZV)C;',ICJ'J + V(C;k‘,lcj—i-l,l + C;Jrl,leJ) = EZC);,ICJ'J (2.1.14)
Jil il

onde o hopping v € definido como

72
- 2.1.15
Y 2m*a? ( )
e a é a distancia entre camadas. Pode-se escrever a expressao (2.1.14) em segunda quantizacao

se definirmos o hamiltoniano

H, = Xl"(sj +E; — 2v)c;’lcj71 + v(c;lcjﬂ,z + C;H’ZCN) (2.1.16)
Js

sendo c; ;» € €1 0s operadores de criagdo e aniquilagdo de um elétron no sitio j e nivel de Landau
[ com uma soma implicita nos spins o. Esta representacao € interessante para tratar problemas
de muitos corpos, por exemplo a interacdo elétron-fonon. Podemos definir 8;- = g;—2v, onde
€; descreve o perfil do potencial da HDB na direc¢do z = ja, representado pelo gréfico na figura
(2.1). A origem do sistema (j = 0) se localiza na interface entre a semicadeia a esquerda e a
barreira. Assim, para j < 0, tem-se £; =0 e para j > N, tem-se £; = —U. Entdo, o hamiltoniano

para os elétrons resulta em:

He =Y (&} +E)ct jcji+vilch jcipitel,y e (2.1.17)
7
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Figura 2.1 — Perfil da base da banda de condugdo em relagdo as camadas j.

2.1.2 Hamiltoniano fononico.

Como foi dito no capitulo 1, a interacdo dominante no GaAs é o acoplamento dos elé-
trons com os fonons LO;. O tempo de permanéncia dos elétrons no poco € muito grande, ou
seja, proporcional ao inverso da largura do pico ressonante, T ~ 7i/I", de modo que a probabi-
lidade de emitir um fonon quando o elétron estd dentro do poco é muito maior. Em trabalhos
com HDB de AlGaAs/GaAs numa concentragdo de A/ maior que 0.3, os fonons estdo confina-
dos dentro do poco [Jusserand et al. 1990]. O hamiltoniano mais simples, que corresponde a

um unico modo de vibragdo de frequéncia wy, seré:
Hp =haob'b (2.1.18)

onde iy = 36,6meV e b', b sdo os operadores criacio e aniquilagdo de fonons LO);.

2.1.3 O hamiltoniano para a interagéo elétron-fénon

No problema do magnetotunelamento assistido por fonons, temos o hamiltoniano de
Frohlich [Zou, Chao e Galperin 1993]

My
H, =
-/ qJZJ/ v'Vogq

(I"e711) (bgcs pcor by peir) (2.1.19)
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em que [ e I’ sdo os indices de Landau. Para apenas um modo de vibra¢do dentro do pogo
(2.1.19) fica

He =Y Aun(bgcl, peors+biely per ) (2.1.20)
Il
onde
My ,,
Ay = I'le'T1 2.1.21
Il \/\70q< |1 ( )
com
Amoh(hay)’/?
= 1 2.1.22
0 (2m*)1/2 ( )
e
a_eZ( m* )1/2(1 1) (2123)
o 2hax & & o

¢ a constante de Frohlich para o volume.

2.2 Interacao elétron-elétron

O hamiltoniano H,_, que descreve a interacdo elétron-elétron € feita na aproximagao de
Hartree. Isto significa que as energias E| e Ey, que dependem da carga acumulada no pogo, é
tratado auto-consistentemente. Esta metodologia serd vista com detalhe na se¢do (5.4). Devido
a carga acumulada no poco, a interacao elétron-elétron sdo tratadas no sistema. Tais oscilagdes
s6 ocorrem no limiar da emissdo dos fonons. As caracteristicas dessas oscilagdo foram assunto
de outro trabalho [Weberszpil 1997].

2.3 Interagao fénon-fénon

O decaimento dos fonons num cristal € devido tanto as anarmonicidades intrinsecas da
rede quanto a desordem da mesma. Em cristais com boa qualidade cristalina, a dispersao dos
fonons por impurezas e defeitos espaciais € desprezivel. Produto disso, o principal mecanismo
de dispersdo dos fonons € devido a interacdo fonon-fonon causada pelas anarmonicidades do

potencial cristalino.

O termo anarmoOnico de menor ordem no potencial cristalino € o de terceira ordem

1 3
Hf*fzg Z Z VS(I,A)"2,53(ql7q2’q3)Asl.,q1AS27q2AS3,q37 (231)

©81,52,53 q >q27q3

3 . . L. N , .
onde VS(l 722’33 € o coeficiente cibico de acoplamento anarmonico € A q = by q + bZ._ € a ampli-

q
tude da vibra¢do do fonon no ramo s com vetor de onda q. O produto das amplitudes Ay 4 da
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. . T - A
lugar a oito termos. Um desses termos € by, —q,bs, —q,bs3,q, € r€presenta a criagdo de um fonon
com momento g3 no ramo s3 devido a aniquilacdo de dois fonons, um com momento —q; no
ramo sj € outro com momento —q, no ramo s3. Todos esses processos tém que cumprir com a
conservacdo do momento cristalino e da energia.

(3)

O coeficiente Vy, s, 5, pode ser escrito como [Ziman 1972]:

(3) B\ g4

= 232
P <8vrM3) (Vivas) 12 I
Sd

onde V, = — M ¢ a massa i0nica reduzida, V; e g; sdo a frequéncia e o médulo do vetor de
a

onda do modo s; (i = 1,2,3), e £ é uma constante que depende das propriedades eldsticas do

material.

O processo mais provavel de ocorrer no GaAs € o decaimento de um fonon longitudinal
optico LO; (modo ¢g;) em outro modo longitudinal éptico LO; (modo ¢;) e em um transversal
actstico TA (modo ¢3). Desta maneira, dos termos que aparecem no somatdrio da expres-
sdo (2.3.1), somente dois deles sdo de interesse. O Hamiltoniano (2.3.1) pode ser escrito, em
segunda quantizacdo, da seguinte forma:

Hy_y=B Y bl bg,bg, +bq bl by, (2.3.3)
q:,92,93
onde B é o coeficiente que descreve a interacéo fonon-fénon dado por:

3 12

N h | 919295 |
= ( flH_¢|i) = = '

B = (flHp—li) = Vs, s55.55 (sv,M3> (Vivavs)!/2

(2.3.4)

O parametro B pode ser calculado usando os resultado experimental para a taxa de emissdo de

fonons T da referéncia [Vallée e Bogani 1991].

A taxa de emissdo de fonons pode ser calculada pela seguinte expressao:

1 2=z .
2= 7 SE—EQICfIHp i) (23.5)
Usando o Hamiltoniano (2.3.3) e integrando sobre todas as energias possiveis chagamos a:
1/2 2
I 2z 1 PN\ o) £ (2.3.6)
T h hay | \8V,.M3 (vivav3)1/27 | - -

Substituindo a expressdo (2.3.4) em (2.3.6) chegamos a seguinte relacdo para 3
1/2

2
B (h_‘”O) 7 (2.3.7)

21T

Substituindo T pelo valor experimental T = 9.09ps [Vallée e Bogani 1991], obtemos que =
0.65meV

Nesta tese ndo consideramos a interacao fonon-fonon no cédlculo da corrente eletronica,
ja que esta interagdo provoca apenas uma pequeno “ombro” na curva caracteristica (V) da HDB

estudada, como pode ser visto na figura (2.2)
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Figura 2.2 — Corrente de elétrons como fungio do potencial aplicado. A curva continua representa o calculo
feito levando em conta a interagdo fonon-fonon. A linha pontilhada corresponde-se ao calculo
com B = 0. Como pode se ver,o efeito da interagdo fonon-fénon é produzir um pequeno ombro
na curva da corrente [Rodrigues 2001]

2.4 Corrente eletrbnica

No formalismo de ligacdes fortes, consideremos um portador no sitio j cuja carga €

definida por:
q; = ec’c;. 2.4.1)

Para o hamiltoniano total (2.1.1), a comutagio [c;cj,H] = [c;cj,He], pois [c;cj,Hf] =0e

[c;c j»He—r] = 0 nas regides fora da dupla barreira j < 0 e j > N. Novamente supomos nu-

los os termos fondnicos fora do pogo quantico.

Para um dado operador O, a sua dindmica € descrita pela equacdo de movimento

ih— = [0,H)]. (2.4.2)

A partir de (2.4.1), podemos escrever a taxa de variacao de carga no plano j por

T
: dQ' v ..dcj Ldc;
dtJ =e|c; <l d_l‘j) + lhd_tj o (2.4.3)

e, nas regides j < 0 e j > N, a equacao de movimento do operador de aniquilagdo € dada por:

dc; N N
lh; = CjHe —HeCj

= E}cj—kv(cj_l +cjt1) 2.4.4)
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onde foram usadas (2.1.17) e as relacdes de anticomutagdo dos elétrons
Tel=8. .
{ejsepy =97,
{Cj,Cj/} = O, (2.4.5)
ooty
{cj,c;p=0.
A conjugada de (2.4.4) fica
de'
. F
—ih— ! =€jc] +v(cl_ el (2.4.6)
Substituindo (2.4.6) e (2.4.4) em (2.4.3), chegamos
dq; ev i i i i i
i~ [(cjcj_l —cjy¢j) = (cjp1cj—cjcjn)
= L 1p—1j, (2.4.7)
em que
ev
I 1= E(cch —cl_yc)). (2.4.8)
e
ev ¥
L2 = o (cjei = cjej) (2.4.9)

A expressdo (2.4.7), escrita em termos dos operadores criacdo e aniquilagdo pode ser represen-

tada pelo diagrama (2.3). A expressdo (2.4.8) representa o balango liquido de carga entre os

sitios j — 1 e j e a expressdo (2.4.9) representa o balango liquido de carga entre os sitios j e

j+ 1.

1

C"t Cj 5
j=1"J CiCj+l

Figura 2.3 — Diagrama da corrente que passa pelo plano j.

No estado estaciondrio a corrente independe do sitio sobre o qual € medido, entdo omi-

tiremos o indice j — 1/2. Desta forma, escreve-se a corrente, para uma temperatura finita em

um potencial externo, como a média da expressao (2.4.8).

T= (1) =2 [(clejr) = (€]

(2.4.10)
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O termo <c;c j—1) representa o nimero médio de elétrons que saltam do sitio j — 1 para j e

0 termo <c;71c j) representa o nimero médio de elétrons que saltam do sitio j para j — 1. A

corrente média I calcula o balanco de carga do sitio j — 1 para j e vice-versa.

Este trabalho trata de um sistema fora do equilibrio, j& que um potencial externo €
aplicado. A fim de calcular a corrente eletronica, introduziremos, no proéximo capitulo, as
func¢des de Green no formalismo de Keldysh. Isto permite o cédlculo da corrente média (2.4.10)

na HDB a uma temperatura finita.



CAPITULO 3

Funcoes de Green

Na fisica classica, as fungdes de Green podem ser usadas a fim de resolver uma equagdo
diferencial ndo-homogénea. Tais fungdes tornam possivel o cilculo de importantes grande-
zas fisicas associadas a sistemas de muitos corpos, tanto no equilibrio térmico quanto fora do

equilibrio, tais como corrente eletronica, transmitancia, condutancia etc.

3.1 Funcoes de Green no equilibrio

3.1.1 Temperatura Zero

Um sistema de muitos corpos a temperatura igual a zero € frequentemente estudado, em-
bora os sistemas experimentais reais nunca estejam a temperatura igual a zero'. Desta forma,
célculos a temperatura zero sdo Uteis para descrever sistemas reais, além de nos fornecer carac-

teristicas das interagdes do sistema no estado fundamental.

Primeiramente, vamos descrever uma particula pelo operador de campo y(x) da se-

guinte maneira:

v(x) = zk‘, U (X)Crs
vi(x) = Z};, g (x)cy

em que ¢y aniquila a particula no estado k e cZ cria a particula no estado k. Os operadores y(x)
e y'(x) atuam no espago de Hilbert desde que escritos na segunda quantizacdo. As fungdes de

onda uy(x) formam um conjunto completo de auto-fungdes com niimero quéntico k. Utilizando

I Isto pode ser feito quando, por exemplo, a temperatura em que sio estudadas e medidas as propriedades &

muito menor que a temperatura relevante no caso (por exemplo a temperatura de Fermi Tr.)



CAPITULO 3. Fungées de Green 35

as relacdes de anticomutacdo para férmions (2.4.5), podemos escrever, para os operadores de

campo:

{v'(x), y(x')} = 8(x—x)),
{y(x),y(x')} =0, (3.1.1)
{vix),y'x)} =0,

As Fungdes de Green dos elétrons a temperatura zero sao definidas da seguinte maneira:

oo (Rl Ty(x D)y (1))
G(x,1;x,t") = 5 o) (3.1.2)

onde |Wy) representa o estado fundamental do sistema interagente H|¥() = Eo|¥o). O Halmi-

toniano do sistema
H = Hy+V (3.1.3)

€ a soma da parte soluvel Hy e V é termo da interagdo. O indice & denota o operador na

representacdo de Heinsenberg
l//h(t) _ eth/hll/(O)efth/h
e T é o operador ordenamento temporal definido da seguinte forma:

TA(H)B(t') = 0(t —t")A(t)B(t') — 0(t' —t)B(t")A(r). (3.1.4)

Se diferenciarmos a fun¢do de Green da eq.(3.1.2), lembrando que aegt_’ N_s (r—t")e ae% - - =

—8(t —1') e usando a relagdo (3.1.4), chegamos na seguinte equac¢do de movimento:

L O0G(x, ;%' 1) , (ol {V’h(XJ)vW;(X/»I)} o) B

lh—at = o(t—1) WolPo)
Iy ( Xf)
i (o Tin Ay () ) ais
h <‘P01‘P0>

Voltando a relacao (3.1.1), o primeiro termo depois da igualdade da equacdo acima é simples-

mente uma multiplicagdo de fungdes delta 6(r — )6 (x — x’). Ja no segundo termo depois da

igualdade calculamos %

Para particulas livres, em que o hamiltoniano é

— t 2
H=—— \% d
o [V VP xax
temos a equacdo de movimento de Heisenberg:

Ay (x,t —h?
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De (3.1.5), a funcdo de Green livre G obedece a equacio de Schrondiger:

Jd
[ih; + %Vz} Go(x,t;x',t") =hé(x —x')8(t —1') (3.1.7)
Ao mudar da representacdo de Heisenberg para a representacdo de interacdo e usando
o teorema de Gell Mann e Low [Mahan 1990], que conecta o estado fundamental de Hy, da
eq.(3.1.3), denotado por: |®g), ao estado fundamental de H , denotado por: |¥y), chegamos
numa nova relagdo para a funcao de Green:
(@o| TS (e0, —o0) Pr(x,1) ' (¥, 1')| o)

G(x,t;x',t') = —i
(Po|S (00, —o0)|Pp)

(3.1.8)

em que sdo conhecidos os termos nele contidos e ocasionalmente adotamos 7 = 1. A matriz S

pode ser representada por:

t
Sitt)=T [exp (—i/ dnf/(zl))] : (3.1.9)
t/
e J(¢) foi calculado na representagdo de interagdo,
W(t) =U(0)y(0),

U(r) = el = H1 (3.1.10)

A funcdo de Green também pode ser definida para o caso especial em que ndo existe interacdes
(V = 0), sendo nesse caso a matriz S, dada pela expressdo (3.1.9), igual a identidade. Esta

fungdo de Green desempenha um papel especial no formalismo e podemos designa-la por Gy:
Go(x,1;X 1) = —i(®o|T W (x,0) P (1) |Dp). (3.1.11)

Gy é chamada de funcdo de Green ndo-perturbada ou, as vezes, de propagador livre.

Podemos escrever a func¢do de Green (3.1.8) em termos do momento p, simplesmente

fazendo a seguinte transformada de Fourier:

G(p,t—1') = / Pxe X G(x—x 1 —1'). (3.1.12)

As fungOes de Green para fonons sdo definidas na representagcdo de interacao como:

—i(Do|TAq(1)A_q(1')S(e0, —00)|y)
(P |S(e0, —o0)|Pp) ’

D(q,t—1') = (3.1.13)

em que
A-q (t) — elHotA_qe_lHot,

no qual

Por defini¢do a!q é o operador de criagdo do fonon com momento —q e aq é o operador de

destruicao do fonon com momento (.
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3.1.1.1 Teorema de Wick

A funcdo de Green definida em (3.1.12) pode ser calculada a partir da expansdo de

S(—o0,00) do numerador, de forma que:

(—i) n+1 ey
Glpt =)= L /dt / dt, q)O‘T%quolé(i _oo§|q1";p(’>’q)°>.(3.1.14)

onde a soma inclue apenas diagramas topoldgicos conectados e diferentes [Mahan 1990]. No
primeiro momento, serd ignorado o fator no denominador (®g|S(ee, —o0)|Py). O objetivo ime-
diato € aprender a calcular o ordenamento temporal do operadores que estdo dentro do ‘bra’ e
‘ket’ do numerador. Supondo-se que o operador V(t) seja composto por n operadores de criacdao
e n operadores de destruicao para que a média seja diferente de zero. A tarefa de se calcularem
os termos do numerador da eq.(3.1.14) é ardua, pois existem vdarias maneiras de se ordena-
rem temporalmente e emparelharem os operadores de criacdo e destrui¢do. Apesar da grande
quantidade de ordenagdes possiveis entre operadores, apenas um nimero pequeno dessas com-
binacdes sdo fisicamente interessantes. Assim o objetivo € selecionar, de uma forma simples,
os termos fisicamente relevantes, os quais sdo conseguidos com a ajuda de alguns teoremas que
simplificam os procedimentos. O primeiro deles € teorema de Wick que determina que sejam
feitos todos os emparelhamentos possiveis entre os operadores de criacdo e destrui¢do com a

ordenacao temporal adequada. Por exemplo:

(ol T (1) W (11) Wiy (12) Wi (1) | R0} = (| T Wi (1) W (11) D) (o T Wy (12) W5 (1) | o)

—(Do| T Yo (1) Y13 (1) [P0 ) (Po | T Wiy (12) Wi (11) | Po).- (3.1.15)
Observe-se que existe um operador de ordenamento temporal 7 em cada emparelhamento do
‘bracket’.

A segunda regra esta relacionada ordenagdo temporal das combinacdes de operadores
que representam diferentes excitacdes. Se houver um termo que mistura operadores de excita-

coes diferentes como os de elétrons e fonons, pode-se separa-los imediatamente. Por exemplo:

(o[ TP (1) W, (11)Aq, (11) Pp, (22) Wy, (13)Aq (12) | @0) = (Dol T o (1) Wy (11) Wi, (22) ¥, (£3) o)
(Do|TAg, (11)Aq(12)| Do) (3.1.16)
O teorema de Wick também se aplica aos operadores de criacao e destruicao dos fonons.

A terceira regra diz que, quando aparecerem operadores com 0 mesmo tempo no empa-
relhamento, deve-se colocar o operador de criagao a esquerda do operador de destrui¢do, como

S€ segue:

(ol T Y, (1) iy (1)) = (0, (1) i (1)]@0) i e (3.1.17)
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Esse termo é o numero médio de elétrons:

. 1
n(&k,) =0(-&,) = ﬁlg{}om

ékl =&, — U

nos quais o momento k; € independente do tempo, U € o potencial quimico e €, sdo os auto-
estados dos elétrons. Essas convencdes dependem da maneira de como € escrito o operador
hamiltoniano, i.e., elas sdo vdlidas se os operadores de destrui¢do estiverem a direita dos ope-

radores de criacdo em todos os termos do hamiltoniano.

Com essas trés regras € possivel escrever todos os termos da eq.(3.1.14) em relacdo aos
numeros de particulas e as fun¢des de Green nao perturbadas de elétrons Gy e fonons Dy. Como

exemplo, considere-se a seguinte relacdo para eq.(3.1.15):

(Po|T P (1) Ag(fl)li’y(fz) ()| @o) = — 8up8y5Go(a,t—11)Go(y,—1')
+ 50555#3(;0(06,1‘—Z‘I)Go(’}/,tz—l‘l).(?).l.lg)

Podemos representar os termos da eq. (3.1.14) por desenhos chamados de diagramas
de Feynman, os quais s@o extremamente uteis para fornecer uma visao sobre o processo fisico
que esses termos representam. A representacio da Fungdo de Green do elétron (Go(r —t')) no
espago tempo é dada por uma linha continua que sai de ¢ para t’. A representacdo da funcdo
de Green do fonon (Dy(q,t —t')) é dada por uma linha tracejada e a representa¢do do nimero
de ocupagio (n(&)) é dada por uma linha sélida que faz um ‘loop’ que se inicia e termina no

mesmo ponto, como mostra a figura (3.1).

p

G() (ﬁat_t'): -
t t'

q
DO (é,t_t' =S it Rt R
t t'

p

n(S)= :

Figura 3.1 — Diagramas de Feynman.
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Dessa forma, todos os termos encontrados pelo teorema de Wick da integral da eq.
(3.1.14) poderao ser representados por combinacdes dos diagramas da figura (3.1). A partir
destas combinagdes de diagramas, surgirdo as categorias dos diagramas conectados e desconec-
tados, como mostra o exemplo da figura (3.2).

a) b)

Figura 3.2 — a) Diagrama Desconectado b) Diagrama Conectado.

As partes desconectadas fornecem constantes F; que multiplicam as partes conectadas.

Voltemos agora no termo o(|S(eo, —o0)|)o da eq.(3.1.14), ignorado anteriormente, dado

por:

(®p|S(o0, —o0)|g) = 1+ =) / dn/ dia (®o|TV (1) (12)|®0) + ... (3.1.19)

Os termos da série o(|S(c0, —o0) |>0 sdo chamados de polarizagdo do vdcuo e sdo iguais as cons-
tantes F; dos termos desconectados,

(Dp|S(o0, —o0)|Pp) = ZF (3.1.20)

O teorema do cancelamento também simplifica o calculo da expansao da funcdo de Green e
diz que a soma dos termos de polarizacdo do vicuo cancelam-se com a soma dos termos des-
conectados da expansao do numerador da eq. (3.1.14). Assim somente os termos conectados

G.(p,t —t") contribuem na expansio,
G(pvt _t/) = GC(pat _t/)

_i’l“’l o 0 A A .
- Z( 0 / dtl.../ dtn(Po|TPp(1)V (11) ... V(1) Y (') | o) (3.1.21)
n=0 - -

O fator ; da eq. (3.1.21) também se cancela, pois para cada termo conectado da expans@o,
havera um nimero n! de termos iguais. Assim a eq. (3.1.21) se reduz aos termos conectados e
diferentes:
Gp.t—1) — Z(_i>"+‘/ dn / i (0| T ()Y (11) ..
n=0 - -
‘7(1‘,1)1/7;,r (f')|®g), conectados e diferentes. (3.1.22)

3.1.1.2 Equacéao de Dyson

Podemos definir a funcdo de Green dos elétrons em termos da energia tomando a trans-

formada de Fourier.

G(p,E) = / ) dte’®~")G(p,r —1). (3.1.23)
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Considerando uma particula livre na banda de conducio, a integral no tempo para a fungao de

Green nao-perturbada oferece o seguinte resultado:
G = in] !
o(p,.E)=[E—¢g+in]”, (3.1.24)

em que & € a energia do elétron e 1) € uma quantidade infinitesimal. Podemos, da mesma

forma, definir o operador G(p, E) como:
G(p,E)=[E—g+in—-V]|", (3.1.25)

onde V € o potencial perturbativo. Chamando @ = E + in e aplicando Gy(p, ®) pela esquerda

e pela direita na expressao (3.1.25), chegamos a:

o GO(I’? (D)
Gp.0) == 5y Golp. @)V (3.1.26)

, em poténcias de x, leva diretamente a

Usando a expansdo geométrica de I
G(p, w) = Go(p, ®) + Go(p, @)V Go(p, ®) + Go(p, ®)V Go(p, ®)V Go(p, ®) + ... (3.1.27)
que € conhecida como expansio de Dyson. Ao representarmos o operador auto-energia como
L(p,w) =V +VGy(p,w)V +... (3.1.28)
pode-se escrever a equagdo de Dyson:

G(p> (D) = GO(p7 CO) + GO(p, a))Z(p, O))G(p, 60). (3.1.29)

3.1.2 Funcao de Green termodinamica

Ao considerarmos temperaturas finitas, o valor esperado que aparece na funcdo de

Green deve conter o fator térmico e PH—HN)

berg cp(t), C;r, (") dependentes do tempo. Isto torna a expansio dos termos muito dificeis. Como

e os operadores de representacdo de Heinsen-

um caminho alternativo vamos utilizar a técnica de Matsubara que introduz um tempo com-
plexo T = it. Desta forma, consideremos um sistema de elétrons ou de fo6nons interagindo com
um reservatorio térmico tal que a temperatura e o potencial quimico u do sistema permanecam

constantes. Define-se a fun¢ao de Green de Matsubara como:

G(p,t—7) = —(Tecp(t)ch(T))
= —Tr <e_ﬁ(K_Q) TfeTche_K(T_T/)cZ,eT,K> , (3.1.30)
Ay (e—ﬁK) (3.1.31)

K =H — uN, (3.1.32)
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sendo Z a fungdo de parti¢do, Tr o operador trago, T = it, B = 1/kgT (kp é a constante de
Boltzmann), u o potencial quimico, H dado pela relagdo (3.1.3) e N é o operador nimero.
Neste caso € usado o ensemble gran-candnico na defini¢ao da funcao de Green. Esta é utilizada

respeitando a condi¢ao de contorno para —f8 < T < 0.
G(p,7) = —-G(p,t+B). (3.1.33)

Isto sugere uma expansdo de Fourier no intervalo [0, B]:

G(p,7) = %Ze_iw”TG(p,ia)n), (3.1.34)

B |
G(p,ion) = / 47G(p. ™. (3.1.35)

onde a frequéncias sdo dadas por:

2x(2n+1
o, = Tt (3.1.36)
B
Para bésons, a funcdo de Green € periddica, ou seja, (3.1.33) possui sinal positivo no lado direito
e as frequéncias (3.1.36) envolvem inteiros pares [Mahan 1990]. Assim como para funcdo de
Green a temperatura igual a zero, pode-se definir para os elétrons, a seguinte funcao de Green

de Matsubara nao-perturbada (V=0):
1
wn - gp ’

onde &, = &, — 1. Os célculos realizados com a fun¢do de Green de Matsubara sdo similares

Go(p,iw,) = (3.1.37)

aos feitos anteriormente para 7 = 0, porém, a varidvel temporal é imagindria. Isto nos permite

definir a matriz S para T = 0, como:

S(11,72) = Trexp {— /szd‘cf/(r)l . (3.1.38)
1
Define-se a notagdo para a média do operador 6 a T =0,
0(0) = Trle PKog], (3.1.39)
no qual Ky = Hp — uN. Desta maneira, chega-se a seguinte expressao para (3.1.30):

o(Te | S(B)ep()p(0) )
G(p,7)=— , (3.1.40)

em que:

p(1) = e™ocpe ™0, (3.1.41)
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Nessa representacdo de interacdo a temperatura finita, vale o equivalente ao teorema de Wick:

B B
G(p,t) = —Z(—l)”/ drl.../ dt,
n=0 0 0
X of|Tép(T)V(71)...V(12)25(0)]), conectados e diferentes.  (3.1.42)

A expansio de Fourier G(p,i®,) leva a equac@o de Dyson:

. Go(p, i)
G ) = 3.1.43
P = TG, (i (i) R
ou

Afim de se encontrar grandezas fisicas tais como susceptibilidade e condutividade elétrica,

podem-se definir as fun¢des de Green retardadas G”(p,7 —t’) e avangadas G*(p,t —1'), da forma:

G (p,t—1') = —i0(t —t"){[cp(t)cp(t') + (¢ )ep(1)])- (3.1.45)

G(p,t —t') =i0(t" — 1) ([ep(t)ch () + () ep(1)]), (3.1.46)

em que

E importante ressaltar que o método das funcdes de Green é proveniente da teoria de
campos, onde estas sdo definidas como médias quanticas de operadores de campo. A sua utili-
zacdo na mecanica estatistica €, de fato, uma extensao do método para temperaturas finitas, isto
¢, as médias sdo efetuadas ndo no estado fundamental, como em teoria de campos, porém no

ensemble candnico.

3.2 Funcao de Green fora do equilibrio

Até este momento, consideramos sistemas com funcdes de Green a temperatura zero
e diferente de zero tomadas no equilibrio termodinamico. Entretanto, a heteroestrutura consi-
derada neste trabalho deixa o equilibrio a partir do momento em que se aplica um potencial
externo. A temperatura e o potencial quimico ndo sdo considerados na dupla barreira, apenas

nos reservatorios de contatos que estdo em equilibrio.

Para tais sistemas, ndo se pode garantir o retorno ao estado inicial apés um grande
intervalo de tempo. A formulagdo tedrica fora do equilibrio € um pouco mais complexa que no
caso de equilibrio, porém sdo parecidas na esséncia. Consideremos um sistema cuja a dindmica

¢ dada pelo hamiltoniano,

H=h+H(t), (3.2.1)
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em que
h=Hy+H;, (3.2.2)

onde Hy € a parte diagonalizdvel (que pode ser expressa por um par de operadores criacao
e aniquilacdo) e H; contém os termos de muitos corpos. Vamos supor que o termo fora do
equilibrio H'(¢) passe a atuar depois do instante 7y, onde faremos #y — —eo. Desta forma, para

t < tg, o sistema pode ser descrito pelo matriz densidade no equilibrio termodinamico:

o 323
O valor esperado para o observdvel O em ¢t > t; seré calculado como
(0(1)) = Trlp(h)On (1)]. (3.2.4)

em que o operador Oy (t) estd na representagdo de Heisenberg cuja dindmica é governada pelo
hamiltoniano total. Com o intuito de escapar de termos complicados como H; e H'(t), vamos

usar a transformacao

On(t) = v} (t,10) On(t)va(t,1o), (3.2.5)

em que

v(t,tg) =T {exp [—i tdt’H[l(t’)] } (3.2.6)

1o
e H, (') estd na representagéo de interacdo:

Hj(t) = "0 ' (1)e~hlI=10), (3.2.7)

O operador O (t) pode agora ser escrito usando um ordenamento temporal num contorno. Este

vai de 1y a t e retorna a fy no contorno C no plano complexo conforme a figura (3.3).

f t

Figura 3.3 — Circuito utilizado para o ordenamento temporal da fungio de Green fora do equilibrio

A expressao (3.2.5) pode ser escrita de uma forma equivalente, como:

On(t) = Te {exp [—i /C tdrH,’l(r)} o,,(z)} . (3.2.8)
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O contorno C; envolve o eixo real saindo de 7y até ¢ e voltando ao ponto inicial. O operador 7¢
ordena os tempos de acordo com suas posi¢des no contorno. O que estiver mais proximo do fim

do contorno vai para esquerda.

A func¢do de Green fora do equilibrio € definida em termos do ordenamento temporal
no circuito do plano complexo ja mostrado na figura (3.3). Temos, a funcao de Green em dois

tempos # e ti, que sdo dispostos no eixo real do circuito, conforme a figura (3.4).

G(1,1) = —i(Te[wr (1) vy (1)), (3.2.9)

v

Figura 3.4 — Circuito usado na defini¢io da fun¢io de Green temporalmente ordenada

O contorno C comega e termina em fy. Na relacdo acima (3.2.9), yy(1) e IV;I(I’ ) sdo

os operadores de férmions vistos anteriormente

w(r, 1) =Y u(r)e(t),
k

ACHE Zk‘,uii(r)cli(f),

na representacdo de Heisenberg. A notacgdo adotada é (1) = (r;,#1), C; é o contorno de ida
no plano complexo e C; € o contorno de volta no plano complexo. Desta forma vamos definir

quatro funcdes de Green geradas pela relacdo (3.2.9).

G.(1,1), 1,11 € Cy
G~ (1,1, nel,t eC

G(1,1') = (L,1) b= = (3.2.10)
G=(1,1), necC,t;eC
G:(1,1), 1,t; € Cy

em que G, € a fun¢do de Green causal,
Ge(1,1) = —i(TTym(1)yy; (1))

= —i0(n —1)(wr (1) +
+i0(r — 1)yl (1 wm (1)), (3.2.11)

G~ é a fungdo maior,

G~ (1,1) = —i{[yu (1) (1)]), (3.2.12)
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G= é a fung¢do menor,

G=(1,1") = i([y (1) wu (1)) (3.2.13)
e G; € a funcdo anti-causal,
G:(1,1') = —i(Tlyu(1)yj (1)
= —i0(1] — 1) (wn (D)} (1) +
+i0(t — 1) (w; (1) yi(1)). (3.2.14)

O operador T ordena os operadores de uma forma oposta ao operador 7, i.e., 0s opera-

dores com os tempos maiores ficam a direita dos que tiverem tempos menores. Note que
G.+G:; =G  +G~.

Em seguida temos as funcdes de Green avangada e retardada.

G(1,1) = —iB(t} — ) ({wu(1)yh(1)})

= 0(t;—1n)[G=(1,1) -G~ (1,1")] (3.2.15)
G'(1,1) = —i6(t — i) ({ym (D), (1)})

= 0(t;—1)[G"(1,1") - G=(1,1")]. (3.2.16)

Neste caso, os chaves representam a anticomutagcdo. Podemos observar que
G -G'=G” -G*
Esse formalismo foi desenvolvido quase simultaneamente por Keldysh e por Kadanoft e Baym.

De posse dessas defini¢des, podemos achar uma nova relagdo em que a funcdo de
Green de contorno (3.2.9) e o teorema de Wick [Mahan 1990] podem ser aplicados. Primeiro

transforma-se a dependéncia de H para h.
G(1,1) = =i(Te[S¢ wi (D w (1)), (3.2.17)
sendo
SH —exp {—i /C drH[l(T)} : (3.2.18)

Lembrando que 4 contém dois termos & = Hy+ H; e que o teorema de Wick opera somente com

Hy, cdlculos extensos sdo feitos [Rammer 1998], sendo o resultado final dado por:
,Tr{PoTCV [SE'VS/CWHO(I)WITIO(V)} }
i

G(1,1)=— ;
Tr | poTe, (S5, 5¢)|

(3.2.19)
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no qual
exp(—BHo)
— 3.2.20
Po Triexp(—BHo)| ( )
Sp. =exp [—i / drH;,O(r)] (3.2.21)
C
€

S¢., = exp [—i /C drH}',O(r)} : (3.2.22)

O contorno C, € represnetado na figura (3.5). O denominador gera os diagramas desconexos,
como ocorre na expansao para o sistema em equilibrio. Assim, ficamos com os diagramas

conexos do numerador. Ao fazermos a expansio da fun¢do de Green ordenada no contorno,

v

t,— if

Figura 3.5 — Contorno C, utilizado no ordenamento temporal da F.G, a fim de que seja possivel o uso do
teorema de Wick na expansdo .

iremos obter uma equagdo de Dyson fora do equilibrio semelhante ao caso do equilibrio. Assim,

a seguinte equacgdo de Dyson para sistemas fora do equilibrio € obtida:
G(1,2) = Go(1,2)+ /a’3x3 /d3x4/ drg/ d1,Go(1,3)2(3,4)G(4,2), (3.2.23)
C G

em que as auto-energias X(G) contém as interacdes. Fazendo fp — —oo, perdemos os termos
transientes, mas ganhamos enormemente com a simplificacdo do problema, pois os dois circui-

tos, C e C,, coincidem.

Pode-se obter a equacdo de Dyson em termos da seguinte equacdo matricial [Mahan
1990].

G(1,2) :(}o(l,z)+/d3x3/d3x4/cdr3/Cdr4(;0(1,3)i(3,4)(;(4,2), (3.2.24)

sendo

, (3.2.25)




CAPITULO 3. Fungées de Green 47

- Y. —-x<
Y= ¢ . (3.2.26)
DI 8

Ao se escrever a equacdo (3.2.24) de forma que o produto das matrizes resulte numa integral
sobre as quatro variaveis (d7,d7), obtemos a equacdo de Dyson similar a encontrada anterior-

mente.

G = G+ Go2G. (3.2.27)

3.2.1  Prolongamento analitico

Considerando as expansdes na equagdo de Dyson vistas acima, foram encontrados pro-
dutos de fun¢des de Green a serem realizadas em tempos complexos intermediérios, efetuadas

no contorno C, o que gera integrais da forma:

Cltn, ) = /C dTA(t, T)B(T,7}), (3.2.28)

A integral € tomada ao longo do circuito representado na figura (3.6). Para isso, vamos consi-
derar que t; < #{, ou seja, f{ vem posteriormente a ¢; ao longo do contorno. Desta forma vamos

admitir que a fungdo C(t1,1]) seja uma fungdo menor C<(zy,¢]), como em (3.2.25). Podemos

Figura 3.6 — Deformacio do contorno C.

expressar (3.2.28) como:

t t!
C<(,t)) = | dreA(t,o)B(r.6))+ [ drA(n,7)B(t,t)) +
— oo tl

+ dTA(t;,7)B(T,1}). (3.2.29)

!
1

. . 1 1 - 1
1 1 & 1 .
Redefinindo a integral [, na forma [;' = [~ + [_.,, teremos:

1 —oo0
C<(t1,1}) = / dTA(t,0)B(t,1) + [ deA(n,1)B(t,1))
oo f

—o0

t/
+ [ dtA(t),7)B(T,1]) + dtA(ty,T)B(1,1}). (3.2.30)

!
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Isto equivale a integrar no segundo contorno de (3.6). Tal deformacao no contorno para efetuar a
continuag¢do analitica de um produto foi proposto por D.C. Langreth [Langreth 1976]. Percebe-
se que teremos A~ (t1,1) e B<(t,t}), pois as integrais envolvem tempos menores que 7| € f{ no

sentido do contorno. Resultando em :

151 —o0
C<(t1,t{):/ th>(t1,t)B<(t,t{)+/ dtA=(t1,t)B=(t,1])

[/
+/1 dtA<(t1,t)B=(t,1]) + th<(t|, VB~ (t,1}). (3.2.31)

f

Invertendo os limites de integragdo do 2° e 4° termos e reagrupando, obtém-se:
31
C<(t1,ti)=/ dr [A” (t1,1) —A=(11,1)] B=(1,1})

[/
+/1 dtA=(11,t) [B<(1,1]) — B> (1,1})] . (3.2.32)
Utilizando-se das fungdes degrau, pode-se fazer 1 = f{ — oo na expressdo acima

C=(t1,1]) = /w dt(ty —1t) [A (t1,1) =A< (t1,1)] B~ (1,17)
+/w dtA=(11,1)0(ry —t) [B=(t,1y) — B~ (t,17)] - (3.2.33)

e usando as defini¢des (3.2.15) e (3.2.16), obtém-se:
C=(t1,t]) = /w th’(rl,z)B<(t,r{)+/°° dtA=(t1,t)B%(t,1]). (3.2.34)

O mesmo resultado € obtido para a funcdo de Green maior simplesmente trocando < por >.
Pode-se generalizar (3.2.34) para um produto de trés funcdes a serem integradas no contorno.

Se, por exemplo, D = ABC, vamos obter [Haug e Jauho 1996]
D= =A"B'C<+A"B~C*+A~BC". (3.2.35)
A funcdo de Green retardada € obtida, substituindo-se (3.2.34) e a respectiva expressao para
C~ (t1,17) na eq.(3.2.16). Com isso, encontra-se,
C'(t,11) = 6(t1—11)] C>(t1,t1) C<(t1,t1)]
= 0(n -1 / dt[A B)+ (A~ —A%)BY

= 0 —1}) [ arlAT(B B+ (47— 4B
= O(tl—t{)/w dt[A"B" — A“B“]
= /m dtA” (t,t)B" (t,1]). (3.2.36)

Portanto se C = AB, a fun¢do C” é simplesmente o produto das fun¢des de Green re-
tardadas A" e B”. Analogamente, para a fungdo de Green avancada, obtém-se: C%(t1,1]) =
S, dtA%(11,1)B%(t,1}). As demais relagdes de Langreth podem ser encontradas em [Haug e
Jauho 1996].
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3.2.2 Formulacgao de Keldysh

A fim de introduzir as equacdes de movimento para as fungdes de Green fora do equili-
brio, serd apresentada a formulagdo de Keldysh [Keldysh 1965]. Este calculo foi independente

ao método de Kadanoff-Baym [Haug e Jauho 1996] que conduz o mesmo resultado.

Primeiramente, vamos considerar uma matriz de rota¢do de 7 /4 no plano das matrizes
de 2X2.

U= —(I+io)) (3.2.37)

1

V2

Ul =U"! :l(l—ic) (3.2.38)
= 2, 2.

em que I € a matriz identidade de segunda ordem e O, € a matriz de spin de Pauli

0 —i
oy = | . . (3.2.39)
i 0
Aplica-se o operador U' a esquerda e U a direita na relagdo (3.2.27) e dado que UUT =1 ¢

é/ = U'GU, teremos:

G =Gy+G2G (3.2.40)
em que
~/ G* 0
= , 3.241
Gk G ( )
~ X 0
r_
Y= [ sk oy ] . (3.2.42)
A funcio de Keldysh G* [Haug e Jauho 1996] é definida por:
G*=G.+G: =G +G, (3.2.43)
a fungdo de Green avancada sera:
G'=G.—G =G —Gg, (3.2.44)

e a fun¢do de de Green retardada pode ser escrita como:

G =G.— G~ =G~ —G;. (3.2.45)
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Os termos da matriz ¥/ sio equivalentes as da matriz (~}/ dadas (3.2.43), (3.2.44) e (3.2.45). As-

sim, podem-se obter, usando (3.2.40), as relagdes de Dyson para os termos da diagonal principal
~/

de G.

G =Gy+Gh'G", (3.2.46)

G" = G§+ G§reG*. (3.2.47)

estas componentes sdo independentes entre si, pois se relacionam apenas com as outras fungdes
~/

retardadas ou avangadas. Contudo o termo de G fora da diagonal principal é dada pela funcao

de Keldysh.

G = (1+GE)GK(1 +24GY) + (Gh+ GLY Gh)EkG*
0 0 0 0 0
+ G GHE' G- (3.2.48)

Pela repeti¢cdo da mesma iteragdo infinitas vezes, chega-se a relacao de Keldysh [Keldysh 1965]
G'=(1+G2)G(1+2GY) + G2k G, (3.2.49)

O resultado da relacdo (3.2.49) seria 0 mesmo se ao invés da funcdo G* fosse utilizada a fungio

G<, ou seja:
G< = (1+G'ZNG5 (1 +3°G) + G'E<G“. (3.2.50)

A equacdo de Keldysh (3.2.50) serd utilizada nos préximos capitulos para o céculo da corrente

no transporte eletronico numa HDB fora do equilibrio.
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CAPITULO 4

O Transporte Eletronico

Neste capitulo encontraremos as fun¢des de Green retardadas de uma semicadeia infi-

nita de dtomos e da regido de dispersao, assim como a corrente eletronica na HDB.

Daqui em diante suprimiremos o supra indice r na representacdo das funcdes de Green

retardadas.

4.1 Funcoes de Green das semicadeias e do poco

Inicialmente, consideramos uma semicadeia de &tomos em que cada um possui energia

€, como mostra figura (4.1), onde v € o hopping entre os dtomos.

v v v
1 2 3 4

Figura 4.1 — semicadeia infinita de 4tomos

Obtém-se a seguinte funcio de Green g para o dtomo isolado como:

_ 1
 ho—¢

g 4.1.1)

Considerando o hopping entre os dtomos, usamos a relacado de Dyson para obter a funcdo de

Green G, da semi-cadeia infinita de dtomos do sistema, representada por uma superficie (S)



CAPITULO 4. O Transporte Eletrénico 52

com auto-energia X.

Gs = g+8XG;
1

= — 4.1.2

how—&e—X ( )

Para a semi-cadeia a direita da HDB, adotamos que Gy = G; e g € a funcdo de Green nao
perturbada de um corpo em um sitio com energia € = —U — 2v. No caso da semi-cadeia a
esquerda temos € = —2v, em que adotamos a origem da energia na base da banda de conducao.
Representamos a Fun¢do de Green da superficie de uma semicadeia infinita da direita pela

figura (4.2).

Ga‘
VAVAVAVA NN

Figura 4.2 — superficie de contato para o cilculo da fungio de Green.

A auto-energia da superficie a direita (X;) pode ser obtida ligando um corpo no sitio
Jj = 0 com um contato no sitio j = 1 via hopping. O resultado produzird uma nova superficie

de contato conforme o diagrama (4.3).
4 G, G,
@ o — - @&
0 1 0 1 0

Figura 4.3 — hopping entre um corpo e a superficie de contato para o cilculo da fungdo de Green.

Mediante a relagdo de Dyson na forma matricial podemos expressar a auto-energia:
G=g+gVG, (4.1.3)

onde a matriz interacao V entre os sitios €

Voo Vi 0
y— | Yoo Vor | _ ", (4.1.4)
Vio Vi v 0
0
g—| % (4.1.5)

0 Gy
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e
_ | G Gor : (4.1.6)
Gio Gn
resultando em:
Goo = g +8vGo, 4.1.7)
Gio = G4vGoo. (4.1.8)

A func¢do de Green Gy descreve a propagacio do elétron entre os sitios j =1 e j = 0. Substi-
tuindo (4.1.8) em (4.1.7) teremos:

Gy =g(1+v*G3). (4.1.9)

1

Multiplicando ambos os lados de (4.1.9) por Gd_zg’ e usando (4.1.1) e (4.1.2), chegamos a

equagao para auto-energia:
Y2 — (how —€Zy+1v* =0, (4.1.10)

A solucao de (4.1.10) € a auto-energia da semicadeia a direita como funcao da energia @,

1
i '
Fa =5 (ho—€) £\ /(ho— )2 — 42, (@.1.11)

| =

Para obter a funcao de Green da superficie que representa semicadeia a direita substituimos

(4.1.11) em (4.1.2), que resulta em:

_ 1 ! 1 AV 2
Para valores de |[iw — €| < 2v teremos (4.1.12) da forma:
o 1 / I 2 2

Podemos, entdo, determinar a fun¢do densidade de estados [Mahan 1990] para a semicadeia a

direita pela lei semi-circular:

pa=—23m{G,} = %\/@2 — (ho —€')2. (4.1.14)

As expressdes obtidas para a semicadeia da esqueda s@o similares a da direita, porém trocando
g =—U —2vpore=—2v.

No caso da cadeia regular (infinita), podemos representar sua fun¢do de Green de su-

perficie G, com potencial externo U = ( e auto-energia 2X (fig.(4.4)), pela seguinte expressao:

1
how—e—2%

= ! (4.1.15)

/(o —€)2 — 4?2

Gy, =
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WAYAVaVa NN P ¥:

Figura 4.4 — hopping entre um corpo e a superficie de contato para o cilculo da fungdo de Green.

Para valores em que |iiw — €| < 2v a expressao acima fica:

1

G, = , (4.1.16)
’ Fi/4? — (ho — €)?
de forma que a densidade de estados para o bulk obedece a relagdo:
pp = —23m{Gy} =2[#* — (ho—£)?] /7. (4.1.17)

Para resolver nosso problema, iremos separar a regido de dispersdao das semicadeias e
depois reconecta-las. Serdo encontrados os N estados do poco infinito a partir dos N sitios,
pela resolugdo da equacdo de autovalores do poco. O perfil do poco ndo-retangular da regido
de dispersdo pode ser representada na figura (4.5). Para o perfil mostrado, temos a matriz

tridiagonal H, de ordem N escrita na base dos sitios.

e v 0 0 00 0 |
v e v 0 00 0

H=|0 v &g v 00 0 |, (4.1.18)
0 0 -« -« - 0 v &,

Esta matriz € a parte da Hamiltoniana (2.1.17) que vai do comeco ao final da dupla barreira.
Novamente usamos a nota¢do € = & — 2v e ndo consideramos as energias de Landau E;. A
matriz acima pode ser diagonalizada através de uma mudanca de base nesta regiao, de acordo

com a equagdo de autovalores:

H}|m)= E,|m), (4.1.19)
na qual
N
im)y =Y umjl ) (4.1.20)
=0

e up; sao as coordenadas dos autovetores |m) em relagdo a base ‘antiga’

J) (base de Wan-
nier). Desta forma, renomeamos os N niveis discretos do pogo param = 0/,1",2",.... N — 1, do
plano da semicadeia a direita de NN+ 1,N+2,... para 1,2,..., e o dos planos a esquerda de

—1,-2,...,—coparal,2,...
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o0

~ Q0

~Y

V= 300meV b ~

[
0
V=0meV -

X i 1 / i SO

0123 / N-2 N-1

Figura 4.5 — Regido de dispersio.

Dos N auto-vetores do regido de dispersdo, apenas os dois menos energéticos participa-
rdo diretamente da corrente eletrOnica, ja que os outros estados estdo acima do nivel de Fermi
e serdo considerados na renormaliza¢do. Os estados do pogo e as semicadeias sdo conectados

mediante os elementos de matriz:

A

Vjm = (j|He|m), 4.1.21)

onde temos 0s termos Vim = VUom € Vil = VUN—1.

Para um corpo na regido de espalhamento, podemos definir a fun¢do de Green nao

perturbada como:

1
= 4.1.22
8m ho—E, ( )

As semicadeias da direita (j = 1) e da esquerda (j = 1) podem ser representadas por superficies
de contato localizadas com auto-energia (X), o que permite escrever suas fungdes de Green da

forma:

g1 =Gp=— (4.1.23)

(4.1.24)
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em que & = —2v e £ = —U —2v. Através da equagdo de Dyson, podemos reconectar as

semicadeias a regido de espalhamento (fig.4.6) e encontrar a seguintes relacdes:

Gii :gi+gizvi,mei7 (4.1.25)
m
Gii=281+81 Y VimGmi, (4.1.26)
m
Gmj = 8mm(VyiGij+vmiG1j) emque j=1,1. (4.1.27)

Y&
°E
G, o5 G,
9 ; - -
1 5 1

Figura 4.6 — Reconexdo entre os contatos e a regido de dispersao.

Ao substituir a equagdo (4.1.27) em (4.1.25) chegamos em :

G171 = 8181 ) Vim&mVmiG11 + &1 ) Vim&mVm1 G (4.1.28)
m m
ou
Gii = 81 + 8111 Gii + &Zi Gir, (4.1.29)
onde
% =Y Vimgmvmj, para j=1,1 (4.1.30)
m
Pi = P11 = Y Vimu8mViml- (4.1.31)
m

Da mesma maneira, ao substituir (4.1.27) em (4.1.26), chegamos em:
G = g1 +&1V1G1; + 812161y (4.1.32)

Reescrevendo a expressao (4.1.29) obtém-se:

-1 -1
Gii = (g{lJrZI) +<g{1—21> G
= g1+&1"1,G1- (4.1.33)
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Da mesma forma, obtemos:
Gi11 = &1+ 817161y, (4.1.34)

em que

1

4.1.35
ho—g— X — Xy ( )

g1 =

1
01 = 4.1.36
81 ho—6 —T, %, ( )

Os termos acima representam as funcdes de Green dos sitios renormalizados 1 e 1. Observa-se,
através das substitui¢des feitas, que as fungdes (4.1.33) e (4.1.34) ndo dependem explicitamente
dos N auto-estados do poco. Este método de simplificacido da equacdo de Dyson é denominado

dizimagdo. Vamos achar G, através da dizimag@o.

Da equacdo de Dyson temos.
Gi; =81 )_vixGui- (4.1.37)
k

Substituindo (4.1.27) em (4.1.37) temos:
Gi; = 8121611 + 81911611, (4.1.38)
Simplificando a expressdo acima, chegamos aos termos ndo-diagonais de G.

G = (g7'—Zp) '9,Gn

As expressoes (4.1.32), (4.1.33), (4.1.39 e (4.1.40) representam as semicadeias esquerda
e direita renormalizadas pelas superficies de contato com func¢des de Green g7 e g ligadas via

“hopping” ¥,7 renormalizado como mostra a figura (4.7).

Para calcular a corrente eletronica serd necessario determinar a fungdo de Green re-
tardada Gy, que fornece a propagacdo entre os sitios 1 e 1. Para isto, usaremos a expressdo

matricial de Dyson:
G =g+8vG, (4.1.41)

em que
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& &

Figura 4.7 — superficies renormalizadas conectadas.

O O
V= e

(4.1.42)

(4.1.43)

(4.1.44)

Podemos reagrupar a expressao (4.1.41), obtendo uma nova forma da expressao matricial de

Dyson:
G=(&"'-9"

Usando as matrizes (4.1.43) e (4.1.44), chegamos a matriz

Podemos chegar aos elementos de G simplesmente invertendo a matriz (4.1.46)

o1  ~
G:l[g~1 111].
Al g i

o

em que definimos

= (hw— & —X.—X) (ho —& —X;—X1) —3,.

(4.1.45)

(4.1.46)

(4.1.47)

(4.1.48)
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O elemento Gi; € importante, ja que, como veremos, a transmitancia e a corrente sao propor-
cionais a |Gt,|%. Este elemento da matriz (4.1.47) pode ser visto da forma explicita, usando as
expressoes (4.1.35) e (4.1.36).

Gi, = (4.1.49)

13
l>|:'

4.2 Expressao da corrente em termos da fungao de Green

Nesta secdo, deduziremos a corrente eletronica na HDB em termos das funcdes de
Green. Esta corrente € deduzida no modelo unidimensional [Guarnieri 2011] e serd posteri-
ormente estendida para o caso em que ocorre emissdo de fonons e transmitancia interniveis
de Landau. Em alguns estdgios dos cdlculos precisaremos das relacdes de Keldysh fora do

equilibrio desenvolvidos no capitulo 3 e expressaremos a energia total do sistema por E = h®.

A expressdo (2.4.10) mostra a corrente média em termos da média dos operadores cria-
¢d0 a aniquilacao.
ev

I=(n=— (clej 1) —(cf_yep)|. (4.2.1)

A conexdo com o formalismo das func¢des de Green aparece pois o valor médio (c:-fc i)

estd relacionado com a fungio de Green menor G<(¢', 7).

Gi(t' 1) =i(c}(t)ei(t")). (4.2.2)

No estado estaciondrio, a fun¢cdo de Green menor depende da diferenca T = — ¢’ e pode ser

expressa em termos de uma transformada de Fourier no dominio da energia E.

G55(1) = i{c}(T)ci(0)) = % / i dEG;;(E)e £/, (4.2.3)

Quando os operadores criacdo e aniquilagcdo atuam no mesmo tempo, temos que em 7 =0 a

expressao (4.2.1) fica :

- ev [¥
=% /m dE G5y /(E) ~ G 1 (E)]. (4.2.4)
Como a corrente média independe dos planos entre os quais estd sendo medida, teremos:
- ey [*
T=5 | aE[G5i(E) - Giy(E)]. (4.2.5)

onde 1 e 1 representam a regido de espalhamento renormalizados e reconectados, jd 2 e 2 sdo

as semicadeias direita e esquerda renormalizadas.

Para explicitar os termos do integrando, usaremos (3.2.23), em que o produto de ma-
trizes se transforma em produto de integrais em (dr,d7t). Desta maneira, na representacao

tight-biding, a equacdo de Dyson pode ser expressa:

G =g+gXG, (4.2.6)
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ou
G=g+Glg 4.2.7)

Pode-se aplicar (3.2.35) para efetuar os produtos entre as fung¢des, supondo que as integrais sao

efetuadas no contorno C.

G< = g< +g<ZaGa+gr2rG< —|—gr2<Ga, 4.2.8)

G< :g< —|—G<Zaga+Grng< —I—Gr2<ga. (429)

Considerando o caso da reconexao sem interacdes temos:

¥< —0. (4.2.10)
=0
g<— | &2 , 4.2.11)
0 gi<
0
YOy = [ ’ ] . 4.2.12)
v 0

Isto, aplicado em (4.2.8) e (4.2.9), resulta na seguinte funcdo “menor” para a propagagdo entre

os sitios 2 e 1:

G5 = 855251611 + 85,551 G (4.2.13)
G = GiiZ1285; + G11 X285 (4.2.14)

A diferenca entre os termos fica,

G5;—G5; = v[Gfie5 — 856Gyl (4.2.15)
€m que usamos
-8 =28 —¢& (4.2.16)
€
Gty — Gf; = Gi; — Gfy- 4.2.17)

Para determinar os termos dentro do colchete de (4.2.15), usaremos a relacdo de Keldysh
(3.2.49).

G =[(1+G2)g" (1+2GY) ;- (4.2.18)



CAPITULO 4. O Transporte Eletrénico 61

As funcdes de Green ndo pertubadas “maiores” e “menores” dependem explicitamente do nu-

mero de buracos e do nimero de elétrons [Mahan 1990].

g5 (E) = inj(E)pj(E), (4.2.19)

g7 (E) = i[1 —n;(E)]p;(E), (4.2.20)

sendo j = 2,2. Supondo que na regiio de espalhamento desconectada das semicadeias infinitas

fig.(4.8), os sitios 1 e 1 se encontram completamente cheios de elétrons,
g7 =g7 =0 (4.2.21)

Ap6s a reconexao com o pogo fig.(4.8) e levando em conta (4.2.21), a relagao de Keldysh
(4.2.18) fica:

GI>I = Gr Zlmgmnz’akG
= G} vg; Gi; + Ghpv?es Gy (4.2.22)
Sabendo que,
G{; = Gi,,

A /\AA.

Figura 4.8 — conexio entre a regido de espalhamento e as semicadeias.

|u|
\\:\

e multiplicando (4.2.22) por gi<, teremos:
2 2 2 2
Gii85 =Vv’|G},[’5 g5 +V*IGTi g5 85 - 4.2.24)
Utilizando-se do mesmo processo e considerando gi> = g7 =0 teremos,
2 2 2 2
Giigs =v°IGy, g5 85 +v7IGiil g5 85 - (4.2.25)
Agora podemos realizar a subtracio (4.2.15)
3 2
G5;— G5 = V|G, * (¢585 — 85 85) - (4.2.26)

Substituindo (4.2.26) em (4.2.5) e aplicando as relacoes (4.2.19) e (4.2.20), a expressao para a

corrente média do sistema fica:

[ / dE|G:, P ne(1 — ng) — ng(1 — )] pe(E)pa(E). (4.2.27)
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em que p, € Py sdo as densidades de estado das semicadeias esquerda e direita e n,, ny as
distribui¢des de Fermi-Dirac. O primeiro termo dentro do colchete representa os elétrons que
fluem da esquerda para a direita no sistema e o segundo termo representa o fluxo de elétrons
na direc@o oposta. Usando a equacdo de Keldysh, obtivemos uma expressdao para a corrente

através de uma HDB fora do equilibrio, cujos termos sao definidos no equilibrio.

4.3 Relacdo da funcédo de Green com a transmitancia
Consideremos o hamiltoniano eletrdnico H, na base |j) e |m), dado por:

A, = Z{e;c;cijv(c;cj,l+cj.71cj>}+ZEmcjnflcm
70 m

+ Z {Vmi (cjnci —i—chfcm) + Vil (cjncl —i—c;rcm) }, 4.3.1)
m

lembrando-se que j possui valores entre —oo...,2,1,1,2,...,00ce mentre 0',1’,...N' — 1. Atra-

vés da relagdo de autovalores:

A.|y) =E|y), (4.3.2)

encontra-se o estado fundamental |y) do sistema a temperatura T = 0K, dado por:
V) =Y a;li) + Y bulm), (4.3.3)
j m

em que os estados |m) sdo aqueles definidos pela expressdo (4.1.20). Projetando-se a relagdo

(4.3.2) nos vetores |i) que sdo ortogonais entre si e aos vetores |m), obtém-se:

(il H|y) = E(i|w), (4.3.4)

inserindo-se a relacdo de completeza entre H, e |y), obtém-se:

Y GlA| D (Hy) = Eily), (4.3.5)
[

€m que oS vetores

i),

seguintes relagdes sdo encontradas:

I) podem ser iguais aos vetores |j) ou aos vetores |m). Dessa forma, as

Y [He, —E&y]c; =0, (4.3.6)
l

na qual

(4.3.7)

a paral=...2,1,1,2,...
C =
"7 b paral=0,1.2,... N —1.

As formas explicitas da relacdo (4.3.6), levando-se em consideragdo todos os estados da regido

de espalhamento e os seus primeiros vizinhos, sdo dadas por:

vas + (& — E)aj + Y vi,bm =0, (4.3.8)
m
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V@i + (Em — E)by+vmar =0 emque m=0,1... N —1, (4.3.9)
Y Vinibm+ (€] — E)ay +vay = 0. (4.3.10)
m
em que 8{ = —2ve g = —2v—U. A fungdo de Green ndo perturbada de um corpo no estado
m, € dada por:
= ! (4.3.11)
8m = ho—E, 3.

Multiplicando-se a relacdo (4.3.9) por g,,, encontra-se:
Vim8mai — bm +vmigmar = 0, (4.3.12)

fazendo-se a multiplicagdo por vy, € 0 somatorio sobre todos os m’s na equagdo anterior, obtém-

(Zvimgmvmi> ai =Y Vipbm+ (Zvimgmvml) a; =0,
m m m

Se:

isto é:
Y Vipbm = Eiai + 1,41 (4.3.13)
m
Analogamente, a seguinte relagdo € encontrada:
Y Viibm =101+ 14y (4.3.14)
Substituindo-se as relacdes (4.3.13) e (4.3.14) nas expressodes (4.3.8) e (4.3.10), encontra-se:

vas + (& + X1 — ho)ag + ¥1,a; =0, (4.3.15)

1,01 + (6] + 1 — hw)a; +vay = 0. (4.3.16)

Nas relagdes (4.3.15) e (4.3.16), pode-se observar que as amplitudes b,, foram dizimadas. Para
os sitios a direita j = 1 e j = 2 da regido de espalhamento, as seguintes relacdes para os coefi-

cientes a; sdo encontradas:

aj=Are* para j=1,2 4.3.17)

em que k. é o médulo do vetor da onda transmitida na direcdo z, o qual satisfaz a seguinte

relacdo de dispersao:
ho — € = 2vcosk.a, (4.3.18)

e Ar € uma constante complexa da amplitude da onda transmitida cujo o médulo pode ser obtido
através da normalizagdo. Assim A7 é definida a menos de uma constante (ce’?) e consequente-
mente pode-se escolher em qualquer sitio a direita da dupla barreira como sendo a origem do

nosso sistema. Para z; = 0, € obtido:

a; =Ar (4.3.19)
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ar = Ape®, (4.3.20)

Substituindo-se a relacdes (4.3.19) e (4.3.20) na relacao (4.3.16), obtém-se:

A y
ap ==~ [(s1 3 - ho) +ve’kza] 4.3.21)
11

Observe-se que aj depende de A7. Lembrando-se que a auto-energia da semi-cadeia a direita

Y, € dada por:

1
Ly = 5(ho )+ \/4\/ (hoo — )2, 4.3.22)

para as energias que respeitam a condi¢do, |h@ — gf| < 2v.

O termo imagindrio da eq. (4.3.22) pode ser expresso como:

ho — €]\ .
vi/1— 5 =v4y/1—cos?kla = vsinkla. (4.3.23)
v

Assim, pode-se escrever a relacdo (4.3.22) da seguinte maneira,

24 = v(coskla +isinkla) = ve'*:. (4.3.24)
A esquerda da regido de espalhamento as solugdes para a j sdo dadas por:
aj=Are* 4 Age (4.3.25)
se k, satisfaz a relacdo de dispersdo a esquerda:
ho — s{ = 2vcosk;a. (4.3.26)
Analogamente, a auto-energia da semi-cadeia a esquerda pode ser expressa como:
¥, = velke, (4.3.27)

Das equagoes (4.3.24) e (4.3.21), obtém-se:
1

11

aj=—— (& + X, + Xy — hw)Ar. (4.3.28)

<

Substituindo-se as eqs. (4.3.28) e (4.3.19) na relacdo (4.3.15), obtém-se:

1
vas + (e{ +X%, —ho) 5 (€] + X1 +Xy —ho) | Ar +97,A7 = 0. (4.3.29)
11
Através desta relagdo € possivel encontrar a5. A origem agora serd escolhida a esquerda da

dupla barreira em j = 1. Da expressdo (4.3.25), obtém-se:

ai = Ar+Ag, (4.3.30)
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a3 = Are % Age'ta, (4.3.31)

Através do sistema de equagdes (4.3.28), (4.3.29), (4.3.30) e (4.3.31), € possivel calcular A; e
Ag em funcdo de A7. Consequentemente, os coeficientes de Fresnel de transmissao ¢ e reflexao

r podem ser obtidos através das relagdes,

Ar
t=— 4.3.32
A ( )

AR
= —, 4.3.33
r A, ( )

A transmitancia 7 e areflectancia R estdo relacionadas a estes coeficientes das seguintes formas:

T =) (4.3.34)

R=r]? (4.3.35)

ik;a

Para a obtencdo de A; em fungdo de A7, a eq. (4.3.30) foi multiplicada por e
subtraida por (4.3.31):

e, em seguida,

eikzaaT — a3 :A[(eikza _ e—ikza)’
ou
ik.a
ve'las —vas
Aj=——L 2 (4.3.36)
2ivsink,a

Utilizando-se da eq. (4.3.27), pode-se escrever (4.3.15) da seguinte forma:

k

ve*aj —vay = (e —ho+ X1 +Z,) aj + a1 (4.3.37)

Substituindo-se as eqs. (4.3.19) e (4.3.28) em (4.3.37), obtém-se:
1

11

ve*aqr —vas = —

(e} — o+ %7 +X,) (€] + 51 + 54— ho) — 2 |Ar. (4338

<

Observe-se que a relagdo entre o colchete da eq. (4.3.38) € o determinante da matriz (4.1.47),

isto €, o delta (A) da relacdo (4.1.48), Dessa forma encontra-se:
ve*ar —vas = ——Ar. (4.3.39)

Consequentemente das relagdes (4.3.36) e (4.3.39) sdo obtidas:

A
Aj= -7 Ar. (4.3.40)
2ivvy; sink;a

Logo, o seguinte coeficiente de Fresnel da transmitincia é obtido:

A -
- A—j — 2ivsink.a (%) . (4.3.41)
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Observe-se que a relacdo dentro do paréntese da equac@o acima € a mesma dada pela expressao

(4.1.49). Dessa maneira, a seguinte relagdo para a transmitancia € encontrada:
T = |t|> = |(2vsink.a) Gy, |*. (4.3.42)

Todavia, a esquerda da regido de espalhamento, a seguinte equagdo para a velocidade de grupo

dos elétrons v, € dada a partir da relagio de dispersao (4.3.26),

do 2
=2 Minka, (43.43)

e T k. 7

Assim a expressao (4.3.42) se reduz a:

hvg

h
T=|—G | = ];G11|27 (4.3.44)

a

a partir da qual € obtida a dependéncia existente entre a transmitancia (7") dos elétrons na dupla
barreira e a funcdo de Green retardada, que descreve a propagagao entre os sitios renormalizados
I e 1 calculada anteriormente. O pardmetro T é o tempo em que os életrons, com velocidade Vg,

demoram para percorrer o parametro de rede a a esquerda da HDB.

4.4 Corrente unidimensional com campo magnético

Consideremos nosso sistema em que a funcao de Green retardada na forma matricial €

escrita por:
e
G'(E) = [El - He} (4.4.1)
em que H, ; ¢ o hamiltoniano eletrénico da HDB dado por:

H,=Ejf+H?. (4.4.2)

A energia total (E = h®) do nosso sistema tem contribui¢@o eletronica (E’) e também da energia

ciclotron (h®,), devido a aplicacdo do campo magnético. Entdo,
E=ho=E+I1ho, (4.4.3)
Substituindo a relagdo (4.4.3) e (4.4.2) na funcdo de Green retardada (4.4.1), temos:
G (ho) = [(E’ +lhao) - H;] -

= [E'l+inod - hod —HO) ™
= [ET-H" = G'(E). (4.4.4)
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Considerando a igualdade (4.4.4), torna-se possivel a mudanga de variavel i — E’ na

corrente média do sistema (4.2.27) pois,

G", (hw) = G%, (E) (4.4.5)
Pe(h®) = —2Im{G.(hw)} = —2Im {G.(E")} = p.(E’) (4.4.6)
pa(hw) = pa(E'). (4.4.7)

Aplicando tais mudangas teremos, a partir de (4.2.27), que a corrente unidimensional através
da HDB fica:

€V4

T= [ aE|GE (B P Ine(1 — ng) — na(1 - ne)] pe(E)palE'). (4.4.8)

—o0

Podemos notar a dependéncia explicita dos niveis de Landau / nas distribui¢cdes de Fermi-Dirac

a esquerda e a direita, ja que:

1

1
PE+ho~Ef) 4

(4.4.10)

ng =
O termo dentro do colchete da expressao (4.4.8) pode ser escrito de forma simplificada, ja que:
ne(1 —ng) —ng(1 —ne) = ne —ng.
A corrente total leva em consideracio os estados ocupados
A
I = I==1
est;up. a?

em que S € a area total e a € o parametro de rede. A expressdo da corrente unidimensional

dependente da funcao de Green retardada fica:

eSv?

== [ dBGE (B e —nal po (B pulE'). (44.11)



CAPITULO 5

Magnetotunelamento

Neste capitulo serdo calculadas as fungdes de Green e a corrente unidimensional de uma
HDB levando em conta a interagdo elétron-fonon com um campo magnético aplicado paralelo

a corrente. Para isso usaremos os niveis de Landau / e os canais de fonons f.

Ao interagir elétrons e fonons, novos canais sao abertos onde os elétrons podem fluir.
Consideraremos o problema em que apenas dois canais de fonons sdo relevantes, ji que os
outros canais terdo modos evanescentes para ambos os lados cuja contribuicdo € minima, pois o
potencial aplicado é menor que 2(Ey — (Ep, —2hia)), onde EF, € a energia de Fermi a esquerda.
Designamos estes canais por f = 0 quando ndo ocorre emissio de fonon durante o tunelamento
e f = 1 quando ocorre a emissao de um fonon de energia i@y, como se pode observar na figura
(1.10).

Ao aplicar um campo magnético forte paralelo a corrente, os niveis de energia do emis-
sor e os estados po¢co quantico sdo quantizados em niveis de Landau com energia dada pela
expressao (1.4.1). Para um sistema sem imperfeicdes ou desordem, o tunelamento entre niveis
de Landau diferentes ndo € permitido, pois quebra a regra de selecdo em que Al = 0. Porém,
quando € considerada a emissdo de fonons LO no tunelamento, observa-se picos ressonantes
associados as transicoes entre niveis de Landau, que mostra a quebra da regra de selecdo. Isto
pode ser visto em alguns trabalhos tedricos e experimentais, em que observam-se alguns pi-
cos ressonantes no tunelamento assistido por fonons entre niveis de Landau, como mostrou
G.S.Boebing no trabalho [Boebinger et al. 1990] (ver figura (5.1)). Tais transicdes podem ser
vistas para temperaturas finitas [Zou, Chao e Galperin 1993], onde na curva da transmitancia
em fun¢do da energia, o pico principal € marcado pela letra M e a absorca@o e emissao de fonons
interniveis de Landau sdo marcadas pela letra A e E, respectivamente (ver figura (5.2)). Alguns
trabalhos tedricos [Paredes, Rios e Arce 2016, Vandenberghe et al. 2011] utilizaram o forma-
lismo de Keldysh fora do equilibrio para estudar o transporte eletronico em heteroestruturas no

magnetotunelamento.
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Figura 5.1 — Resultados que mostram picos ressonantes entre niveis de Landau [Boebinger et al. 1990)].
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Figura 5.2 — Transmitanica em fungio da energia onde podem ser vistos picos ressonantes correspondentes as
transi¢des entre niveis de Landau [Zou, Chao e Galperin 1993]
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Trabalhos como o de [Eaves, Hayden e Leadbeatr 1992] mostram o aparecimentos de

picos ressonantes correspontes as transi¢des eletronicas entre niveis de Landau, ver figura (5.3).

I (nA)

100 = N —

Figura 5.3 — Curva I(V) em que aparecem picos devido as mudancas de niveis de landau [Eaves, Hayden e
Leadbeatr 1992].

No modelo proposto neste trabalho, supomos a transi¢do entre dois niveis de Landau

para dois canais de fonons.

O elétron entra pela esquerda somente pelo canal sem emissdo de fonon (f = 0) com
energia ciclotron @, < Er,, em que teremos dois niveis de Landau (! = 0 ou [/ = 1) ocupados
no emissor. Para o caso em que / = 0 no emissor e / = 0 no pogo, o elétron pode tunelar sem
emissao de fonons em f = 0 (fig. (5.4a)), ou emitir um fénon LO;| no poco com energia iay e
deixar a HDB pelo canal f =1 (fig. (5.4b)). Para o caso em que / = 1 no emissor e [ = 1 no
poco, o elétron pode tunelar sem emissao de fonons em f = 0 (fig. (5.4¢)), ou emitir um f6non
LO1 no poco com energia iiay e deixar a HDB pelo canal f =1 (fig. (5.4d)). Porém, podem
ocorrer transicdes entre diferentes niveis de landau. O elétron pode trocar de nivel Landau, de

[ =0 para [’ = 1, emitindo um fénon LO; e saindo pelo canal f' = 1 (fig. (5.5a)). De outra
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maneira, o elétron pode trocar de nivel de Landau, [ = 0 para [’ = 1, emitindo um fénon LO;
e logo em seguida absorve um fénon LO1, no mesmo nivel de Landau, e sai pelo canal f/ =0
(fig. (5.5b)). De forma semelhante, o elétron pode permanecer no mesmo nivel de Landau / =0
emitindo um fénon LO; e em seguida absorver um féonon LO e trocar de nivel de Landau [ =0
para I’ = 1, saindo pelo canal f' = 0 (fig. (5.5¢)). Por tltimo, o elétron pode trocar de nivel de

Landau [ = 1 para I’ = 0, emitindo um fénon LO;, e sair pelo canal f' = 1 (fig. (5.5d)).

a) b)
f,1:0,1 f,l':0,1 f,1:0,1 f1=0.1
£1=0,0 = £1'=0,0 £1=10,0 £1=0,0
Y
f1=11 flr=11 fl1=1,1 =11
fl1=1,0 fI=10 £1=1,0 > fI=1.0
c) d)
f1=0,1 = £1=0,1 f1=0.1 Fr=01
f1=0,0 f1'=0,0 f1=10,0 £1=0,0
W
fl=1,1 =11 fl=1.1 > =11
fl=1,0 f1=10 fl1=1.,0 f1I=1,0

Figura 5.4 — Transigdes entre os mesmos niveis de Landau.

a) b)
f,lzo,l f,l':0,1 f,1:0,1 . - fI=0.1
£1=0,0 £.'=0,0 £1=10,0 £1=00
w
fl=1.1 > fl=1.1 £1=11 TR
£1=1,0 f1I=10 £1=1,0 L =10
c) d)
£1=0,1 > fr=0.1 E1=0.1 =i
f1=0,0 f1'=0,0 f1=0,0 £1'=0,0
A
fil=1:1 rr=1.1 =11 =11
f1=1,0 f1'=1,0 fl1=1,0 > fI=10

Figura 5.5 — Transicdes entre niveis de Landau diferentes.

No caso do tunelamento ressonante sem campo magnético (B = 0), o momento para-
lelo (k) a interface ¢ conservado de forma que podemos considera-lo como um bom nimero
quantico. No espaco reciproco k (fig. (5.7)), vemos que kﬁ < K% — KZ2 e devemos somar sobre

todos os estados dentro do disco para a obtenc@o da corrente eletronica na HDB. A curva de
hik?
dispersdo da figura (5.6) mostra que para diferentes valores de energia £ = E; + 2—m|L dentro do

poco, fonons LO podem ser emitidos tal que AE =~ ficy ja que todo o disco da esfera de Fermi

pode ser ocupado para um dado K.
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Se um campo magnético é aplicado paralelo a direcdo da corrente B = Bk os estados
dentro da drea disco na esfera de Fermi colapsam em circulos concéntricos que representam os
niveis de Landau, para um dado &, (fig. (1.8)). Os niveis de energia neste caso sao escritos como
E=E;+(I+1/2)ho,., de forma que a curva de dispersdao da HDB pode ser representada pela
figura (5.8). Como a energia ciclotron é proporcional ao campo magnético, a separacio entre
os niveis de Landau aumenta com o aumento de B no intervalo 0 < E < Ef, logo o nimero
de niveis de Landau diminui e os estados ocupados em cada nivel aumenta. Neste trabalho

consideremos o casoem que [ =0ou/ = 1.

™

J'.-|l' |
?
1 > AE = hay
|
0
'E-I'I

e

Figura 5.6 — Representagdo da curva de dispersio na HDB



CAPITULO 5. Magnetotunelamento

Ky

Figura 5.7 — Esfera de Fermi do espago reciproco K para B =0
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Figura 5.8 — Representagio da curva de dispersdo na HDB para B # 0
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5.1 Calculo das funcdes de Green com interacao elétron-
fobnon e campo magnético

Neste sistema consideramos dois canais fononicos, f = 0 (sem emissdo de fénon) e
f =1 (com emissdo de fonon) para dois niveis de Landau / = 0,1. Os estados fundamental
(m’' = 0) e excitado (m’ = 1) conectam-se através da intera¢do elétron-fonon, representado pelos
parametros e y;. Esta conexdo pode ocorrer intranivel de Landau (no mesmo nivel de Landau)
ou internivel de Landau ( entre niveis de Landau diferentes) via parametros Jy; € Y19, cOmo
veremos posteriormente. Nestes calculos, os elétrons que emitem fonons mudam de energia e
estados que participam da emiss@o de fonons nio sdo dizimados. Veremos na seccdo (5.2) que
a corrente eletronica pode ser escrita em termos da funcdo de Green retardada G". Daqui em

diante omitiremos o supraindice r da funcdo de Green G'.

Primeiramente, vamos calcular as fun¢des de Green que representam os canais indepen-

dentes, conforme a figura (5.9), e posteriormente conecta-los via intera¢do elétron-fonon.

Figura 5.9 — Diagrama de canais independentes

Podemos determinar as fun¢des de Green g, para estes canais independentes, mediante

a equacdo de Dyson:
g=g+gVg (5.1.1)

sendo g uma matriz 12x12 (5.1.2), escrita em blocos 3x3, g/, que representa as funcdes de

Green dos sitios isolados e V é uma matriz 12X 12 (5.1.3), escrita em blocos 3X3, v/ ’l, que
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representa o ‘hopping’ entre os sitios.

g0 0 0 o0
0 g% o0 o0
0o o g o0
0o o0 o ght

g= ) (5.1.2)

V= , (5.1.3)

onde,
gt 0 0
g'l=10 ¢' o], (5.1.4)
£l
0 0 g
_fl
0 vy v{l
V=1, 0 v, (5.1.5)
\7{’11 vi; O
= ! e J=11 (5.1.6)
E—s}—fha)o—lhwc—zj’ —Xy
s = %(E - fhay — Iha), (5.1.7)
= : 5.1.8
8 T E_ fhay—iho, — E;’ (5.1.8)
S = Y Vil (5.1.9)
m#£i
gt = ! , (5.1.10)
" E— fhoy— lho. — E,,
A =50 =Y viehitv, (5.1.11)
m#i
. m=0,1, se =0
1=
m' =0",1", se =1
sendo, novamente, vi,, = Vil Vim = Vit ,m=0,1",...N—1, & = —2ve g = —2v-U.

Vemos que os termos de g e V fora da diagonal principal sdo nulos, desta forma podemos

escrever a matriz § = 8/, que representa a funcio de Green dos canais independentes,
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0 g'f 0
g = 5.1.12
8 o o g o ( )
o 0o o g\

Utilizando a relagdo (5.1.1) podemos achar os elementos de cada um dos blocos sepa-
radamente e de forma simétrica. Primeiramente acharemos os blocos cujo indice de Landau é

[ = 0 e depois apenas trocar para [ = 1.

Para a 12 coluna de §° temos,

00 _ 00, 00,0000
81 = gii +gi,- Vi &
;0.0 0050000
g+ e vind i + e N a (5.1.13)

~0,0 ~0,0

8vi = gv V1'1811 +81/ ving|; (5.1.14)

0,0 0.0,0.0 200

&1 = 81 Vii8ii +g1 V 1811 (5.1.15)

Substituindo a relagdo (5.1.15) em (5.1.14) e reagrupando os termos, obtemos:

0,0 0,0 0,0 00 0,0 00 0,0
=gy vingy viv | &7 =8y |Vei Hvingy vif | 81
ou simplesmente
0,0 0,050,000
gl/i :gl/dzl/igﬁ 9 (5116)
em que definimos
0,0 00
21/1 =V +V1'1g1 2% (5.1.17)
-1
0,0 0,0\— 0,0
81a = [(31/) F—ving V11'] - (5.1.18)
Da mesma forma podemos substituir (5.1.15) em (5.1.13) para obter:
0,0 0,050,0,0,0:0,0 00, 00 0,0 0,0 0,0
TT<l—g1 Vi &V ):gi’ +8&; <VTI’+V11 8 v171/> 81 (5.1.19)
00, 00 0,0 0,0 0,0
0.0 81 +gi (Vil’"f’vjlgl Vi 1/>g1’i
gor = (5.1.20)
811 0.0 ((,00y-1 _ 50.0 00~00
gi (gi ) - llgl
ou ainda
0,0 0,0 , 0,050,000
gll gid +gld2 1/g1/17 (5121)
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em que definimos

~0,0 0,0
Zil’ V11/+VI71 gl’ Vi1’ (5122)

1
81 = [(gl )_1_‘7(1)105'(1)041)10} ' (5.1.23)

Finalmente, aplica-se a expressdo (5.1.16) em (5.1.21) para obter o 1° elemento da 1? coluna de

8% que depende das fungdes de Green dos sitios.

0,0 0,0 0,0
811 <1 gld Ell’gl’dz’l’l> —gld (5.1.24)
ou apenas
g0 =g (5.1.25)
em que definimos
~1
- 0,0 0,05-0,0
g]d [(gld) : _ZTl’glle]’T] . (5.1.26)

Os outros elementos da 12 coluna de g% finalmente serdo

0,0 _ 0050000
811 = 81ax118ia (5-1.27)

0.0 _ 000000 00000050000
817 =81 V1781 81 Viv8rariiéia- (5.1.28)

Para a 22 coluna de §° novamente usamos a equagio de Dyson (5.1.1).
~0,0 00, 00 00, 00 00
gy =8y T8y viri8iy T8y V& (5.1.29)

0 ~0,0 00~00~00
g g1 V11/g1/1/+g1 Hgll/ (5.1.30)

50,0 0,000 00
Ziv =8 v+ 8y V18 (5.1.31)

Substituindo (5.1.31) em (5.1.30) e usando (5.1.22), temos:

~0,0 0,050,0 ~0,0
gﬂ/ = gi;lz l/glfl/ (5.1.32)
Usando (5.1.31) em (5.1.29) fica,
oo 0,0 50,0

onde usamos (5.1.18) e definimos a relagao simétrica 2(1);(1) = 2(1)719' Finalmente os elementos da

22 coluna de %0 ficam:

~0,0 .0,0
g =8y (5.1.34)
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0,0 0,0x0,0.0,0
gill = gid Zil/gl/d (5135)
0,0 0.0,00:00 , 0050000500 .00
&1 =81 \181aT 81 llgldz l,gl/d (5.1.36)
em que definimos
—1
.0,0 0,0y—1 0,0 0,050,0
81a = [(gl’d) El’lgld 211/ (5.1.37)
Para terceira coluna de 8% teremos o mesmo procedimento.
~0,0 00~00 0,0
& —81 +g1 V11/31/1+g1 Vi1 81} (5.1.38)
~0,0 ~0,0 0,0 00~00
gl’l _gl’ vl/lgll +g1/ 1’1g11 (5.1.39)
~0,0 0,0 OO~OO~OO
811 — 81 Vll’gm +87 V1, 811 5 (5.1.40)
substituindo (5.1.40) em (5.1.39) temos:
~0,0 0,0:0,0 ~0,0
811 =81, 21/1811 (5.1.41)
em que definimos
-1
0,0 0,0 0,0 0,0 00
gre = (g1 ) =vifer vy (5.1.42)
e
0,0 0,0
Yo =vin+viigy vir- (5.1.43)
Sabendo da relacao simétrica Z V= 21,1 e substituindo (5.1.40) em (5.1.38) fica:
0,0 0,0 ~0,0
g1 gle +gle z‘411/(5)1/17 (5144)
que resulta, finalmente, nos elementos da terceira coluna de gO»O
~0,0 .0,0
811 =81, (5.1.45)
~0,0 0,0 .0,0
g]/] - 81/621/1816 (5146)
0,0 00 0,0:0,0 .0,0 . 0,0.0,0 .0,0
811 =81 Vir8ierii&le T8 Vi) &le s (5.1.47)

em que definimos
-1

0,0 [, 00,-1 00 0,0c0,0
8le = [(gle) — X810 X1

e g(l);o ¢ similar a g(l);g trocando 1’ por 1 em (5.1.42).
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Todos os elementos de §'° podem ser determinados apenas trocando, nos elementos
de 8°9, o0 1° indice superior de f = 0 para f = 1 e os indices inferiores de 1’ para 0/. Para
determinar os elementos de 8% trocamos / = 0 para [ = 1 e 1’ por 1” nos termos de g% e,
também os elementos de §''! trocando de f =0 para f=1,/=0em [ =1¢e 1’ em 0" no

elementos de g%0.

Vamos determinar as fun¢des de Green G dos canais conectados via interagao elétron-

fonon (fig.(5.10)) sem levar em contar as conexdes entre os niveis de Landau.

Figura 5.10 — Representacio da HDB pra o célculo de fungdes de Green com interagio elétron-fonon

Para isso usaremos a equag@o de Dyson com a interacdo V que conecta os canais com

e sem emissdo de fonon f=1e f =0.
G=g+gV,G. (5.1.48)

Os elementos da matriz G sdo Gﬁ/’”/, em que f, f/ = 0,1 (canais de fonons) e /,I’ = 0,1 (niveis

de Landau). Esta matriz 12X 12 é dada por blocos 3X3, da seguinte forma:

GO0,00 GOI,OO 0 0
GIO,OO Gll,OO 0 0
G= 00,11 (01,11 | > (5.1.49)
0 0 G G
0 0 GIO"“ G“’”

em que a matriz 12X 12 interacdo V na equagdo (5.1.48) sdo, também, dadas por blocos 3X 3.

0 Voo 0 0
Voo 0 0 0
v,=| % (5.1.50)
0 0 0 Vi

0 0 Vi1 0
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em que
0O 0 O 0O 0 O
Voo=10 %o O0],Viu=|0 y1 Of. (5.1.51)
0O 0 O 0O 0 O

Voltando a expressdo (5.1.48), podemos determinar os elementos dos blocos para [,I’ = 0,0.

GO0:00 — 500 4 500y /G10.00 (5.1.52)
G100 = gl.0 4 510y, G010, (5.1.53)

G10.00 _ gl,OVOOGOO,OO_ (5.1.54)

A matriz G99 ¢ similar 2 sua transposta G?'%° em relagio aos indices de fonons (f, f') e ao

oL e . 10,00 01,00
indices dos sitios (i, j), ou seja, G =G ji

ij . Para os elementos dos blocos de G em que

[,I' =1,1, temos:

GO = glly, G001, (5.1.56)
G =gl +g1’1V11G01’“. (5.1.57)
Lembrando que G}JQ“ = G?l.l’“. A primeira coluna dos elementos ndo-nulos de G em termos

dos indices inferiores sera:

G0 = 200 4 g00300G A, (5.1.58)
G = &7+ &Gy G159
GI® =g+ §(1)’19YOOG(1),01’007 (5.1.60)
Gii™ = &Gy (5.1.61)
Gor™ = Gy 0G0, (5.1.62)
Gi(i),oo _ g}b%’ooG??{OO- (5.1.63)

Substituindo (5.1.62) em (5.1.59) obtém-se o termo dizimado G:"

00,00 00 , 00 ~1,0 00,00
Gi =81 T&11108yyY00G 1 (5.1.64)
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-1

00,00 0,0 0.0 20,0
GI’I =811 l_glll/('}/OO) 8o (5.1.65)

Substituindo (5.1.65) em (5.1.61), (5.1.62) e (5.1.63) e em seguinda nos termos (5.1.58), (5.1.59)
e (5.1.60) obtemos os elementos ndo-nulos da primeira coluna de G.
Para o segunda coluna de G, temos:

0,0 10,00

G(I)?;OO :g(I),lgngn/},OOGO/l, 7 (5.1.66)
A~ 0+ £ G S167
G =00+ &Gy, (5.1.68)
G = &1 oG, (5.1.69)
G(l)f)l’f)o = g(ﬁ;gl YooG(l)9f90» (5.1.70)
Gy = 815 W0G - -171)

Substituindo (5.1.70) em (5.1.67) e reagrupando os termos chegamos a:

-1

00,00 ~0,0 ~0,0 ~1,0
Gy =&y | 1= 8131008y Y00 (5.1.72)
Para determinar os outros termos da 2% coluna substituimos G(l)f)l’,oo, dado por (5.1.72), em

(5.1.69) e (5.1.71). Em seguida usamos Gy,* nas expressdes (5.1.66), (5.1.67) e (5.1.68).

Para a terceira coluna de G temos os seguintes termos nao-nulos:

0,0 10,00

G(ixl),oo _ g(%,lo + 801G, (5.1.73)
G =8+ " 174
G = 10+ &G 5179
G = g 090G ", (5.1.76)
G(l)f)l’oo _ gé}gﬁooG(l)?{OO, (5.1.77)

G}?’OO _ g}{)%ooG(])f)foq (5.1.78)
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Substituindo (5.1.77) em (5.1.74) fica,

-1
00,00 ~0,0 ~0,0 ~1,0

Gl’f =811 1 _81/1/70080/0/'}’00] . (5.1.79)

A expressdo (5.1.79) aplicado em (5.1.76), (5.1.77) e (5.1.78) e em seguida G(l)f)l’oo, obtido de

(5.1.77), substituido em (5.1.73) e (5.1.75) nos fornece os termos da terceira coluna. Utilizando

0 mesmo processo teremos os elementos ndo-nulos da quarta coluna de G.

G =GR, (5.1.80)
G =GN, (5.1.81)
e G (5.1.82)
11,00 _ ~1,0 | =10 01,00
Gii =&y T8y W0G i, (5.1.83)
11,00 _ ~1,0 | ~1,0 01,00
Go/f = gl;l +81/’0/700G1/f ) (5184)
11,00 _ ~1,0 | ~1,0 01,00
G, =8, +g16’yOOG1’I . (5.1.85)
As componentes ndo-nulas da quinta coluna de G sao dadas por:
Gy =G, (5.1.86)
Gl =Gy, (5.1.87)
Gl =G, (5.1.88)
11,00 _ ~11,00 | ~1,0 01,00
Gy =8y TE&yY0Gyy (5.1.89)
11,00 _ ~1,0 | ~1,0 01,00
Go/d/ - go;o/ + 80;0/ YOOGI’O’/ P (5190)
11,00 _ ~1,0 | ~1,0 01,00
GIO; - gIO/ +g16/’}/00G1/6/ 5 (5191)
Para as componentes ndo-nulas da 62 coluna de G, temos:
GO0 _ Glo,oo, (5.1.92)

11 11

01,00 10,00
G =60%, (5.1.93)
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GO0 =G0, (5.1.94)
G =gl + & 100G, (5.1.95)
Gyi = &g + &g 100G} (5.1.96)
G =g+ 810G (5.1.97)

Vamos utilizar as relagdes (5.1.55), (5.1.56) e (5.1.57) para obter as colunas em que [,I' =1, 1.
Para isso, basta trocar os indices inferiores dos elementos obtidos com (/,I’ = 0,0) de 0’ para

0”, 1’ para 1” e o para ;1. Desta maneira teremos todos os elementos dos blocos G?*!!,
G011 GOLIL GILIL

Daqui por diante, podemos obter as funcdes de Green G para os interniveis de Landau

conectados via interagdo Yy € Y10, vide figura (5.11). Utilizando a relagdo de Dyson, temos:

G=G+GV,G (5.1.98)

Figura 5.11 — Diagrama que representa a HDB, considerando a interagéo elétron-fonon com a presenca do
campo magnético

em que Vy € a matriz de hopping 12X'12 que conecta os diferentes niveis de Landau.

0 0 0 Vool
0 0 Vo oo
Vi=| o v o | (5.1.99)

V10710 0 0 0
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em que
0 0 0 0 0 0

V1001 _ yOLI0 _ g o o | V1010 yOLOL [ g 0 o] (5.1.100)
0 0 0 0 0 0

A matriz G, dada pelos elementos Glf.; f ,’”,, pode ser representada por uma matriz de blocos 3X3.

G000 =010 00,01 =01,01
G_ GI0,00 GII,OO GI0,0I GILOI (5 | 101)
GO0 &OLI0 00,11 &OT 11 f - L
GlO10 &ILI0 &10,11 & 1111
Da relagdo (5.1.98) podemos chegar a
(1-GVy)G =G,
G=(1-6v,) 'G. (5.1.102)
Definindo a matrizes,
M= (1-GV,) ' (5.1.103)
e
M=1-GV,, (5.1.104)

onde M = M~ !, podemos escrever a expresssdo matricial (5.1.102) de forma simplificada
G = MG, (5.1.105)

em que M também € representanda por blocos 3x3.

MO0-00  pO1,00 00,01 01,01
MI0.00 NpI100  ppl001 ppl101
MO0:10 BOLI0 00,11 pgOL,11
MO0 AILIO pOIT LI

Para efeito de simplicidade, vamos determinar todos os elementos da matriz M, dada
por (5.1.104), e apenas no final inverté-la para voltar a M e resolver a equagdo (5.1.105).
1 00
M =100 _g_ ¢ 1 0 (5.1.106)
0 1

MO0 0100 _g_ 1o o (5.1.107)

)
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0 0O
M =100 _g_ 19 o 0 (5.1.108)
0 0O
1 00
MM =110 _g= 9 1 0 (5.1.109)
00
M0 _ q00,10 _ GOI’”V},OJO — _qont 1V71/0,1o, (5.1.110)
em que os termos ndo-nulos da matriz M sdo,
—00,10 01,11
MII’ - GO// YOI;
00,10 01,11
Ml//l/ — Gl//o// y()l?
770010 _ _ 5oLt
Mll/ - 10// Y1,
entdo,
GOl
00,10 0 ~Ggr 01 0
M™" = (o G(l’},oluly(n 0 .11
0 (1)(1)//11’}/01 0
L e L ¢ T L (5.1.112)
ou seja,
G011
01,10 0 —Gpy Mo 0
M =0 (1’911,,1%0 0 (5.1.113)
0 (1)(1)//11’}/10 0
M0 = q1010 _ G“’“V,l,o’10 = —G“’“le,o’lo, (5.1.114)
ou seja,
10.10 0 Gl(l)//lly01 0
M =0 ~Gyy'wor 0 (5.1.115)
0 }(1)//11’}/01 0
M= 1110 GOy OLI0 _ _glontyaLIo, (5.1.116)
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ou seja,

Com o mesmo procedimento chegamos aos demais blocos de M.

0
M0 0
0

0

O()()l 0

0

0

MOI ,01 —lo
0

0

MIOOI — 1o
0

0

MIIOI —|o
0

MOO,]] _
MO],]] _
MIOJI _
Mll,ll _

10 11

- ]1// ’}/1
10 11

- O”l” Yo
10 11
11// Y10

01,00
=Gy o

10,00
_Glll YOI
10,00
G()/1/ o1
10 00

Gy Y01

=
S = O
- O O

0
0
0

0
of,
0

S O O
N~ — N~ — N~ —

(5.1.117)

(5.1.118)

(5.1.119)

(5.1.120)

(5.1.121)

(5.1.122)

(5.1.123)

(5.1.124)

(5.1.125)
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Ap6s obtermos todos os blocos da matriz M devemos inverté-la (vide apéndice A) para deter-

minar todos os elementos da funcdo de Green dos niveis de Landau conectados G.

Utilizando a expressdo (5.1.105), vamos expressar apenas as fun¢des de Green impor-
tantes para o calculo da corrente eletronica. Como o elétron entra na HDB pelo canal f = 0 no

sitio renormalizado 1 e pode sair por f' = 0,1 e [,/ = 0,1 no sitio renormalizado 1, teremos

Of i
apenas a contribuigdo de Gy} " .

O bloco de G™° , 0 & obtido pela expressao (5.1.104).
G090 _ p[00.0000,00 4 f01,00;10.00 (5.1.126)

entdo teremos o elemento,
G(_)O 00 _ MOO 00 GOO 00 + M??, 00 G(l)f)l.,OO + MOO ,00 G(_)O 00
+M91 W70+ M0G0 + M9_1 00(;10 00, (5.1.127)
Utilizando-se as defini¢des do apéndice A podemos escrever (5.1.127) da forma:

G(_)o 00 0612G(1)91’00+G90 00 1 o G(l)f’loo, (5.1.128)

onde o7 e Q5 sao dadas por (A.0.18) e (A.0.19), respectivamente.

Para o bloco GOI’OO, novamente de (5.1.104), temos:

('“;01700 — MOO,OOGOI,OO +M01’00G11700, (51129)

em termos do sub-indice temos

G = 012G + GO + 0y5Gy . (5.1.130)
Para GOI"OO, fica
GOO,OI :MOO,()]GOO,H _}_MOI,OlG]O.,ll’ (51131)
entao temos:
G = —(m28n +misds2) Gl — (1285 +mis8ss) G (5.1.132)
. ~ 01,01
De forma similar o bloco G fica:
GOI,OI _ M00,01G01,11 _}_M()l,()l(;ll,ll7 (51133)

entao,

G(I)im —(m128 +m15852)Goni ! — (m1285 +mys8s5) Gy (5.1.134)
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. ~00,10
Da mesma maneira G fica

(~;00710 _ M00,10G00,00 —|—M01’10G10’00, (5.1.135)
entao,
G = = (b12 + 812b22 + 815b52) Gy — (bis + Sishas + Bisbss)Gyy - (5.1.136)
Explicitando G"" 10, temos:
GOLI0 _ 0 f00,1001,00 4+ MOLI0G 11,00 (5.1.137)
entao,
GO0 = —(b1a+ 812bas + 815b52) G ;" — (bis + Bisbas + Bisbss) Gy - (5.1.138)
Para Goo’ll, temos:
GO0 _ pg00,1100,11 L MOLILGIOT (5.1.139)
entao,
G(_)o 1 _ G(_)o 11 +512G(])9’111 +515G(1)9’1“~ (5.1.140)
Finalmente, para o bloco GOI’H, temos:
GO _ pg00.11GOL.11 LMoL gL (5.1.141)
entao,
G(I)i,n _ G01 11 +512G(1),1,1H +815G(1),1,’111. (5.1.142)

5.2 Calculo da corrente unidimensional

Iremos reportar os cédlculos da corrente total na HDB feitas no capitulo 4, porém agora
considerando a interagdo elétron-fonon e a conexado entre os niveis de Landau. Na ultima secdo
vimos que vdrios canais sdo abertos com a interacdo elétron-fonon e a conexdo entre niveis de
Landau. Estes canais sdo sem emissdo de fonons (f = 0) e com emissao de fonons (f = 1) de

energia @y cujos elétrons tém energia ciclotron E; = [hw,, com [ =0, 1.

A corrente média para um canal f e um canal / fica similar aquela obtida na expressao
(4.2.5):

- ey
= E/_ dE[G{ff’f(E) G (E)] (5.2.1)
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com a energia total do definida por:
E =E'+ f(hay) +(hay). (5.2.2)

A corrente total média na direcdo z é dada por:
-_— 1 -_
I=Y I para f,1=0,1 (5.2.3)
f,1=0

Ao considerar a corrente de elétrons que passa por um dos canais f,/ da HDB, representaremos
as semicadeias 2 direita e a esquerda pelos planos renormalizados 2 e 2 conectados com o pogo,

representados pelos planos 1 e 1 com mostra a figura (4.8).

A corrente de elétrons que passa no canal f,/ entre os planos 2 e 1 sera:

Pl _ % / dE’ [Gg{»lk(y) ~ c”;{g”“(E’)] . (5.2.4)

Podemos escrever as fungdes de Green ndo perturbadas dos planos 1 e 2 na seguinte

representacao:
[ | 0 0
0o g%~ o 0
~< _
g~ = 0 0 @< o , (5.2.5)
onde
i "’f71<
5 0
gf,l< — gz fl< 7para f,l = O, 1 (526)
L0 &

O “hopping” dos elétrons pode ser representado por:

0V
=YY= (5.2.7)
vV 0
onde
~ 0
V= [ ! ] ) (5.2.8)
v 0
de modo que podemos supor que X< = 0, para tunelamentos ndo interagentes e que g{ > =
fil> _ iz . . - , .
g1~ =0, ja que para o sistema considerado néo hd buracos no emissor ¢ no coletor antes da

reconexao. Usando as relagdes (4.2.13) e (4.2.14) obtemos a seguinte expressao:

~ffL < ~ffI< U< S f 1> ~fl< &Aff >
G517 Gy —V[Gﬁ & —& Gy ] (5.2.9)
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Utilizando-se da relacdo de Keldysh (3.2.50) na conexao das semicadeias ao pogo temos:

1
Aol ~fFT 2 S f > T2 f >
G{{ > _ y 2 “G{lf g, f, +’fo |2 . ] (5.2.10)
f/7l/:0
Da mesma maneira encontramos a relacao,
1
~ ’ll ~ l,lllr - l,l/ ~ /7ll/r - /71/
Gl 3 )2 “G{{ 2SS |G gl <], (5.2.11)
=0

Substituindo as relagdes (5.2.10) e (5.2.11) na expressao (5.2.9) chegamos na forma simplifi-

cada expressa por:

A< _ GfAl< _ )3 SR 2 [f U< ~fl> ~f 0> ~fl<
G —On WZ, G \[gz & & & ] (5.2.12)

levando em conta que:

gf’K(E') = inj(E’)Pf’l(E’) Jj=2, (5.2.13)

FE) =il —ni(ENpl N (E")  j=2. (5.2.14)

sendo nl(E') = na(E — f(han) — 1(he)). n(E') = ne(E — f(hax) — 1(hex)). p{" (E') =
7 (E — f(haw) —I(hex)) e p (') = pl ' (E — f(haw) — I (ha)).

A contribui¢do eletronica é nula para f # 0, [ # 0,1 e f',I' # 0,1, pois pg#o J#0,1 —0e
U401
Py’ =0.
A corrente unidimensional (4.2.3) podera ser escrita da seguinte forma:
- ev4 ) , 1 Of/ lllr o) 0. , f, I ,
= 7/ dE' ), | E')|* [ne—nalp," (E')py " (E'). (5.2.15)

J1LI=0

Os termos entre colchetes representam a distribuicao de Fermi-Dirac a esquerda (n,) e a direita
(ng) definidas pelas relagdes (4.4.9) e (4.4.10).

A corrente de elétrons (5.2.15) depende explicitamente dos canais intra-niveis de Lan-

=00, 11 ~01 ~01,11 o . .
dau G(-)O’OO G(l)(l) G(T)l 00 G(i)l’ . Da mesma forma teremos a contribui¢do dos canais interni-

veis de Landau G01 01, G(I)i 10’6(1)(1),01 G(-)O 10 Todos estes canais foram obtidos na secdo ante-

rior pelas expressoes (5.1.128), (5.1.130), (5.1.132), (5.1.134), (5.1.136), (5.1.138), (5.1.140),
(5.1.142).
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5.3 [Equacoes cinéticas estacionarias

Neste tépico vamos explicitar a dindmica que governa as populacdes de elétrons e {6-
nons dentro do pogo. Isto leva a um conjunto de equagdes cinéticas que nos permite estudar as

taxas de emissao e absorcao de fonons.

Ao discutir o problema unidimensional, a taxa de crescimento das populacdes de elé-
trons e fonons depende dos niveis de Landau /. A taxa com que o nimero de elétrons injetados

no primeiro estado excitado varia com o tempo pode ser escrita como:

dn1

- Q- [wyni —w_ng] —Ryny, (5.3.1)
l

em que o termo Q representa a taxa de elétrons que entram na barreira esquerda e os termos ny,
ny sdo as populagdes de elétrons no estado fundamental e excitado. R; € a taxa de escape dos
elétrons no estado excitado pela barreira direita e w4, w_ sdo as taxas de emissao e absorcao

dos fonons LO;.
Para os elétrons situados no estado fundamental podemos escrever:

dny

- = Z[w+n1 —w_ngp| — Rono. (5.3.2)

l

Para estabelecer a equacgdo cinética dos fonons LO1, supde-se que a taxa de escape dos fonons

seja desprezivel em relacdo a sua taxa de decaimento

dnro
dt

= Z[w+n1 —w_np| — dpnro, (5.3.3)
I

em que a taxa de decaimento é definida pelo termo o = (1 +n74) e nyp representa o nimero

de fonons primdrios. O termo (1 +n7y4) € o fator de Bose, que dd lugar a emisséo estimulada.

A expressdo que estabelece a dinamica do fonons TA € escrita como

di’lTA nra
— aongo — 2 534
It LO T ’ ( )

em que nyy representa o nimero de fonons secunddrios e 1/7 € a taxa de escape do fonons TA

do poco.

Através dos trabalhos [Makler et al. 1998,Barci 1996], pode-se mostrar que as equagdes

diferenciais (5.3.1), (5.3.2), (5.3.3) e (5.3.4) tornam-se um sistema de equagdes simplificadas.

dn
— = Q= wm(no+1) —nono] —Riny. (5.3.5)
dl’l()
=wlni(nLo + 1) — nonro| — Rono, (5.3.6)

dr
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dnLO

7 =wlni(npo+1) —nonrol — w(1 +nra)nro, (5.3.7)
dnra _ (1 +nr)nro — 4. (5.3.8)
dt T

O balango liquido entre as taxas de emissdo e absorc¢ao de fonons LO é€ representado pela termo
wini(npo + 1) —nonpp] em que w foi calculado anteriormente por [Licari e Evrad 1977]. O
termo (1 +nyp) descreve a emissdo estimulada e o fator ¥(1 4 nya)nro descreve a taxa de

decaimento de fonons LO.

Podemos estudar a solugdo estaciondria das equacdes acima fazendo suas derivadas

temporais iguais a zero.

O = Rono+ Ry (5.3.9)
Rong = wlni(npo + 1) —nongol, (5.3.10)
Rono = Y(1 +nra)nro, (5.3.11)
”%A = 10(1+nza)nzo. (5.3.12)

Das expressdes acima, os parametros Q, Ry, Ry, 1, w € T sdo tomados como independentes
das populacdes. Desta forma vamos exprimir as relagdes entre as populacdes em termos da

populacdo dos fonons transversais acusticos nr4. Da equacao (5.3.12) podemos escrever:

nra

_— 3.1
W(1+nra)7 (53-13)

nLo =

Ao igualar as equagdes (5.3.11) e (5.3.12) encontra-se

nra
= —, 5.3.14
no R, ( )

Substituindo (5.3.14) em (5.3.9) fica

_ Q_nTA/T‘

3.1
R, (5.3.15)

ni

Substituindo as equagdes (5.3.13), (5.3.14) e (5.3.15) na expressdo (5.3.10) que representa o
balango entre a taxa de emissdo e absorc¢do dos fonons LO, chegamos a seguinte equacdo para

os fonons nry:

Ry R
1 1+—1} n%A—I—[”H-

1+7
+ T+ Ro

R
YOW L 0t(pr+1)| npa— 020 =0. (53.16)

A solucdo da equagdo acima apresenta uma raiz positiva e outra espuria, ja que o termo inde-

pendente corresponde ao produto de raizes que € menor ou igual a zero, assim uma das solucdes
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€ negativa. Para o cdlculo da taxa de escape dos elétrons, através da barreira a direita, foi feito

uma aproximacao cldssica, dada por:

1
ﬁv(km/)Tm/, para m' =01 (5.3.17)

ou seja, R,y € igual ao produto da frequéncia das tentativas de tunelar (ligado classicamente ao

Ry =

conceito de tempo de voo) vezes a probabilidade de tunelar (dada pela transmitancia da barreira

direita). Assim, para barreira direita, obtém-se:

1 1 /2E,\/?
R,y — ﬁv(k)Tm/ = ( mT ) .. (5.3.18)

A transmitancia em uma barreira simples é dada por:

V2 21
T'=14-—————sinh? (#s&m(V—Em/)) , (5.3.19)

sendo V a altura da barreira ( nos cédlculos foram feitas médias entre 0 maior € o menor ponto do

topo da barreira), [, = Njpa a largura da barreira e N, o nimero de camadas da barreira a direita.

5.4 Efeito da acumulacao de carga

Nesta seccdo serd incluida a interagdo elétron-elétron nos cdlculos de transporte. A
inclusdo de tal fendmeno € feita através de um calculo auto-consistente entre a distribuicdao de
cargas e o perfil do potencial na regido de espalhamento. A partir de uma distribui¢ao de cargas
€ possivel calcular o perfil de potencial e, consequentemente, uma nova distribuicdo de cargas.

Este processo termina quando hd uma convergéncia na distribui¢ao de carga.
Considerando-se os dois niveis de menores energias do poco ocupado, obtém-se a se-
guinte densidade superficial de carga para cada sitio j dentro da HDB,

e
o(zj)=0;= —§(n0'|uo'j|2+n1'|u1fj|2), (5.4.1)

sendo z; = ja, e 0 m6dulo da carga do elétron, S a drea da superficie do dispositivo, uy ; € uyj as
coordenadas dos auto-vetores m = 0" e m = 1’ em relagdo ao sitio j do pogo, ny/ € ny o nimero
de ocupagao elétrons no primeiro estado excitado e fundamental, calculados na sec¢do anterior.

A carga total na regido de espalhamento é dada por:
N—1 N—1
g=Y qj=Y 0(z))S=—e(ny +ny), (5.4.2)
J=0 j=0

sendo ¢; = q(z;) a carga superficial no sitio j.

Com a densidade de carga superficial, pode-se calcular a energia potencial dentro do

poco, resolvendo-se uma equacao de Poisson unidimensional na direcdo z.

_ 4@ pl)
== (5.4.3)

V29(2)
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em que p(z) € a densidade volumétrica de cargas e € € a permissividade elétrica do meio. Neste
trabalho foi considerado somente a permissividade do GaAs. O potencial e a distribui¢do de
cargas sdo fungdes discretizadas, portanto ¢(z) = ¢(z;) e p(z) = p(z;), sendo z; = ja. Além

disto, no nosso modelo, p(z;) ¢ definido como

Oo(Zj
p(zj) = —(a’>7 (5.4.4)
onde a € a distancia entre os planos perpendiculares a z. Utilizando-se da aproximac¢do da

derivada segunda em diferencas finitas, dada por:

d*¢(z;) ~ Oj—1—20;+ ¢

e - , (5.4.5)
A seguinte relagcdo para equacgao de Poisson € obtida.
ac;
0120+ 1 = =7, (5:4.6)

emque ¢(z;) = ¢; e 6; é dado pelaeq.(5.4.1). Sabendo-se que o potencial ¢; satisfaz a condigdo

de contorno homogénea:

o7 =¢n =0.
A eq.(5.4.6) pode ser escrita em termos de matrizes:
M¢ = -6, (5.4.7)
ou
' o] [
-2 1 0 : :
1 -2 1 o |=—-| & |. (5.4.8)
0o 1 -2 ' :
ON—
_ [Lova] [ o]

Multiplicando-se a eq.(5.4.7) pela matriz inversa de M, obtém-se,

M 'M¢ = M6, (5.4.9)
ou
¢ = G5, (5.4.10)
na qual
G =-M". (5.4.11)

G° ¢ a funcdo de Green eletromagnética discreta unidimensional cujas componentes sdo dadas
por:

G¢. =

1 . . e .
A i(N+1—j) ifi<j;
¢ {NH’( +l-)) i< (5.4.12)

TN+ 1=i) ifi> .
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em que N é o nimero de planos dentro da HDB. Essas relagdes satisfazem as seguintes relagdes:
Gﬁj =Gy, =0, (5.4.13)
fjfl —2Gj;+ ijﬂ = 0jj. (5.4.14)

Portanto, da eq. (5.4.10), encontra-se o potencial criado pelos elétrons dentro do pogo:

a
9; =7

(N+1) Zj(N+1_i)Gj+Zi<N+l_j)Gj . (5.4.15)

J<i j>i
Assim, no formalismo segunda quantiza¢do, o hamiltoniano devido a interacdo elétron-elétron
dentro do pocgo € dado por:

N+1

Heo=—eY ¢iclc;. (5.4.16)
j=0

Introduzindo-se essa interacdo no hamiltoniano eletronico,

(5.4.17)

A

em que H" , = H, , e n é o nimero de iteracio. Consequentemente, novos auto-estados no
poco sdo gerados, 0s quais, por sua vez, geram uma nova corrente, novas taxas de escapes
(Ry, Ry7), uma nova densidade de carga e um novo potencial de interagdo o qual novamente
€ introduzido na parte eletronica do hamiltoniano. Este ciclo termina quando a carga total da

regido de espalhamento converge, vide fig.(5.12).

/s N\
(PereL) s

Figura 5.12 — Diagrama de fluxo que representa o cdlculo auto-cosistente

CORRENTE
W Rg Rl'



CAPITULO 6

Resultados

Neste capitulo serdo analisados os resultados numéricos, usando fortran 90, da transmi-
tancia (eq. (4.3.44)), das correntes eletronicas (eq. (5.2.15)) e intensidades do fonon TA (eq.
(5.3.16)) provenientes dos canais com e sem emissao de fonons para diferentes niveis de Lan-
dau. Usamos as dimensdes da HDB tal que a condicdo de ressonancia seja atingida, ou seja,
AE =~ hay.

Consideramos, inicialmente, a HDB com largura do poco de d = 197,75A (70 cama-
das), feitas de GaAs, e as larguras das barreiras de b, = b; = 56,5A (20 camadas), feitas de
AlGaAs com um concentracio de aluminio de 0,38 que corresponde a uma barreira de poten-
cial de V = 300meV. Dai, chegamos a transmitancia na HDB com as respectivas contribui-
¢des com e sem emissdo de fonons para diferentes niveis de Landau na condicdo de ressonan-
cia. Nos resultados computacionais, considerou-se valor efetivo para interacdo elétron-fonon
Y = 0,45meV [Camps et al. 2001] e a energia de Fermi no emissor GaAs foi adotada em
15meV [Makler et al. 1998]. No grafico (6.1) € mostrada a transmitancia através da HDB em
funcdo da energia para um potencial externo fixo de U = 72mV a uma temperatura de 7 = 15K.
Foi aplicado um campo magnético de B ~ 0,597 que corresponde a uma energia ciclotron de
hw,. = ImeV. Verifica-se no grafico que para as energias € = 8,5meV (pico 1) e € = 9,5meV
(pico 2) temos os picos ressonantes correspondentes ao estado excitado E| para os niveis de
Landau [ =0 e [ = 1, respectivamente. Observa-se que a separacdo entre estes picos € exata-
mente a energia ciclotron de 1meV . Para energia € =9,61meV (pico 3) e € = 10,61meV (pico
4) sdo mostradas as contribuicdes dos picos satélites do estado fundamental, que correspondem
a emissdo de um fonon LO para diferentes niveis de Landau. Considerando as energias ciclotron

de 1.5meV e 2meV para U = 72mV chegamos, respectivamente, aos graficos (6.2) e (6.3).
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Figura 6.1 — Resultados que mostram a transmitancia para diferentes niveis de Landau p/ i, = 1meV
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Figura 6.2 — Resultados que mostram a transmitincia para diferentes niveis de Landau p/ /i, = 1.5meV
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Figura 6.3 — Resultados que mostram a transmitancia para diferentes niveis de Landau p/ i, = 2meV

No gréfico da figura (6.4) € mostrada a corrente total da HDB, a temperatura T=15K,
e as contribui¢cdes provenientes dos canais sem emissdo de fonons f/ = 0 e com a emissdo
de fonons f’ = 1, inicialmente na auséncia de campo magnético. Nos calculos das correntes,

considerou-se o seguinte valor efetivo para interacdo elétron-fonons y = 0,45 meV.

Mantendo-se o nimero de camadas das barreiras (N, = N; = 20 camadas) e variando-se
em quatro camadas, para mais e para menos, o poco da HDB na configuracdo de ressonancia
(Np = 64,70,74), verifica-se no grafico da figura (6.5) que o valor maximo da corrente, prove-
niente da emissdo de fénons (' = 1), decai de um fator ~ 10. Isto ocorre pois a diferenca de
energia entre os estados excitado e fundamental estd préoxima da energia do fonon LO quando

o nimero de camadas do poco for igual a 70.
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Figura 6.4 — Corrente que mostra a contribuigio dos diferentes canais sem campo magnético
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Figura 6.5 — Corrente proveniente da emissdo de fonons (f' = 1) variando o niimero de camadas (N;) do pogo.

No gréfico (6.6) temos a corrente através da HDB considerando a presenca de um campo
magnético paralelo a corrente, a uma temperatura de 10K. Nesta curva vemos as contribui¢des
devidas aos canais sem emissio de fonons (f' = 0) e com emissdo de fénons (f' = 1) para

diferentes niveis de Landau. Neste caso foi aplicado um campo magnético B ~ 0,59T.
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Figura 6.6 — Corrente que mostra a contribuigdo dos diferentes canais p/ i, = 1meV

Para diferentes valores do campo magnético aplicado na dire¢c@o da corrente eletronica,
podemos plotar a curva caracteristica I versus U (fig.(6.7)). Observamos uma diminui¢do no
pico da corrente com o aumento do campo magnético. Consideramos 7' = 15K na condicao de
ressonancia e utilizando as camadas (20/70/20). A variacdo da corrente mdxima com o campo

magnético pode ser vista no gréfico (6.8).
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Figura 6.8 — Corrente maxima para diferentes valores de campo magnético.
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Para calcular a emissdo de fonons é importante considerar o efeito da acumulacdo de
cargas no pogo. Esta acumulacdo pode gerar uma instabilidade que modifica o funcionamento
do dispositivo. Entretanto esta regiao de instabilidade é muito pequena dependendo das dimen-
soes do dispositivo. A maneira pratica de considerar a carga acumulada no pogo € resolver
autoconsistentemente a carga e o perfil de potencial [Porras-Montenegro, Latgé e Anda 1992].
A partir de uma distribui¢do de cargas € possivel calcular o perfil de potencial e, consequen-
temente, uma nova distribuicdo de cargas. Novos auto-estados no pogo sdo gerados, os quais,
por sua vez, geram uma nova corrente, novas taxas de escapes (Ry,Ry/), uma nova densidade
de carga e um novo potencial de interacdo o qual novamente € introduzido na parte eletronica
do hamiltoniano. Este processo termina quando ha uma convergéncia na distribuicao de cargas.
Estes cdlculos podem ser vistos com detalhe nos trabalhos [Guarnieri 2011, Barci 1996].

A partir do trabalho [Makler et al. 1998] foram escolhidos, para as equagdes cinéticas,

1 1

os parametros w = 7.5ps™ ", T = 10ps, % = 11ps~—'. As taxas de escape sdo da ordem de

Ry =0.07ps~' e R = 0.5ps—!. A drea considerada para o dispositivo é S = 0.5x10~3mm?>

[Goldman, Tsui e Cunningham 1987].

Considerando as equagdes cinéticas, apos o processo de autoconsisténcia, obtemos o
fluxo de fonons TA que escapam do pogo (Intensidade do saser) em fung¢do do potencial apli-
cado. Este resultado foi obtido para uma temperatura 7 ~ 0K na condicdo de ressonancia
para diferentes valores de campos magnéticos (fig.(6.11)). Observa-se que a interagdo elétron-
fonon comeca em U ~ 76.4mV. O valor do fluxo de fonons TA tem seu valor maximo em
U ~ 84,6mV. Percebe-se uma regido de instabilidade na intensidade do saser devido a um
processo de relaxacdo dos elétrons dentro do pogo, em decorréncia da emissao de fénons LO.
Este processo leva a uma redistribui¢ao das cargas no po¢o e consequentemente uma alteracao
no perfil do potencial. Com o acimulo de cargas no pog¢o, ocorre uma elevagao nos niveis do
poco e, consequentemente, uma diminui¢do da diferenca de energia do estado fundamental e
excitado. O que leva o sistema para fora da ressonancia (fig.(6.9)). Nesta condi¢do, a carga acu-
mulada no pogo tende a diminuir fazendo com que os niveis de energias decrescam em relacao
a energia de Fermi do emissor, consequentemente, aumentando-se a separacdo energética dos
dois niveis de menor energia. Isto faz o sistema retornar a condi¢@o de ressonancia (fig.(6.10)).
Este conjunto de fatores explica o aparecimento das oscilagdes do gréfico (fig.(6.11)). Com um

aumento do campo magnético, observa-se uma diminui¢do na regido de instabilidade.
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Figura 6.9 — Sistema fora da ressonancia. O actimulo de carga eleva os niveis do pogo.

Figura 6.10 — Sistema na ressonancia
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Figura 6.11 — Intensidade do saser para diferentes valores de campo magnético para T ~ OK.

Aumentado-se a temperatura do dispositivo de 7 ~ 0K para T ~ 100K, plotamos a in-
tensidade do saser para diferentes campos magnéticos (fig.(6.12)). Comparando o gréfico (6.12)
com o gréifico (6.11) vemos um aumento da intensidade do saser com o aumento da temperatura
e também um aumento da regido de instabilidade, comegando para valores de menor potencial.
Isto ocorre pois para T ~ 100K, os elétrons préximos ao nivel de Fermi sdo excitados para
energias ainda maiores, de forma que caem no pogo para potenciais aplicados maiores. Pode-se
notar que a intensidade nd@o vai a zero no final da curvas, como ocorre para T ~ 0K, pois 0s
elétrons no segundo estado excitado interferem no primeiro estado excitado com o aumento da

temperatura.
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Figura 6.12 — Intensidade do saser para diferentes valores de campo magnético para 7 ~ 100K.

Modificando a barreira da direita de 20 camadas para 11 camadas temos a configuragao
de uma dupla barreira assimétrica para T ~ 0K, em que o limiar da emissdao de fonons ocorre
para U = 67.5mV (fig.(6.13)). Nota-se, novamente, uma diminuicio na intensidade do saser
com o aumento do campo magnético aplicado. Neste caso percebe-se o ndo aparecimento da
regido de instabilidade, ja que os elétrons que atravessam a barreira da esquerda ficam con-
finados por um periodo de tempo muito curto no pogo, por causa da diminui¢do da barreira

direita.



CAPITULO 6. Resultados 108

Intensidade { ps™)

D

70 75 80 85 90
Bias (mV)

Figura 6.13 — Intensidade do saser para dupla barreira assimétrica (20/70/11) para T ~ OK.

Para esta configuracdo assimétrica da heteroestrutura, as cargas injetadas no poco nao
modificam de maneira acentuada os niveis de energia. Logo o limiar de emissao de fonons TA

se mantém em U = 67.5mV para uma temperatura 7' =~ 70K, veja a figura (6.14).
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Figura 6.14 — Intensidade do saser para dupla barreira assimétrica (20/70/11) para T = 70K.

Fixando o campo magnético em B = 1T e aumentando a barreira da direita de 20 para
21, para T ~ 100K (fig.(6.15)), nota-se um aumento da regido de instabilidade do fluxo de
fonons. Com o aumento da barreira da direita, o tempo de permanéncia das cargas ressonando

no poco aumenta, o que explica um aumento na intensidade do saser.
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CAPITULO /

Conclusoes

Nesta tese foi proposto, pela primeira vez, o estudo do magnetotunelamento através de
um emissor continuo de fonons TA coerentes (saser). O transporte eletronico foi estudado via
fun¢des de Green fora do equilibrio, na presenga de um campo magnético externo. Tais fung¢des
de Green foram calculadas através das equacdes de Dyson e um processo de dizimacdo que
inclui todos os estados da HDB. A dependéncia do sistema com a temperatura foi introduzida
através do formalismo Keldysh fora do equilibrio, j4 que um potencial externo foi aplicado no
dispositivo. O fluxo de fonons no pogo foi calculado resolvendo as equacdes cinéticas adequa-
das. O perfil do potencial e a distribui¢do de carga no pogo sdo calculados por um processo

auto-consistente.

Na auséncia de campo magnético vimos que os canais com, f’ = 1 e sem emissdo de
fonons, f/ = 0, contribuem para a corrente eletronica (fig. (6.4)) na condi¢@o de ressonincia em
que o nimero de camadas no pogo € N, = 70. Quando variamos o niimero de camadas do po¢o
(fig. (6.5)) a corrente proveniente do canal de fonons, f/ = 1, decai rapidamente, de forma que

o sistema sai da ressonancia.

A presenga de um campo magnético externo abre 8 canais para transi¢do eletronica
como visto nos diagramas (5.4) e (5.5). A figura (6.6) mostra a corrente eletrOnica total e os

respectivos canais na condi¢do de ressonancia.

Comparando os gréficos (6.4) e (6.6) observamos um diminui¢do na largura da corrente
total. Sem aplicacao do campo magnético (6.4)) a corrente total quando o estado excitado passa
abaixo do nivel de Fermi comeca em U = 48.2mV e termina em U = 90mV. Quando o campo
magnético € aplicado a corrente total correspondente (6.6)) comega em U = 58.7mV e termina
em U = 90mV. Isto mostra que a aplicacdo do campo magnético diminui a largura da corrente,

o que restringe o tunelamento dos elétrons pela HDB.

A intensidade do saser foi analisada para diferentes campos magnéticos e temperaturas.

No caso da HDB simétrica (fig.(6.11)) e (fig.(6.12)) observamos uma diminui¢do do pico da
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intensidade do saser e da regido de instabilidade com o aumento do campo magnético. No caso
da HDB com barreiras assimétricas (fig.(6.13)) a regido de instabilidade desaparece. Isto mostra
que além de modificar a largura das barreiras pode-se alterar a intensidade do campo magnético

afim de diminuir a instabilidade do dispositivo.

Com o aumento do campo magnético ocorreu, também, um estreitamento das curvas da

intensidade do saser, oque seleciona ainda mais a emissiao dos fonons TA.

A aplicacdo de um campo magnético externo coloca uma restricao adicional aos estados
eletronicos paralelos as interfaces da HDB. Isto facilita a selecio de um modo fondnico que
escraviza todos outros modos dentro do pogo, possibilitando que o limite para a emissdao de
fonons TA coerentes (sasing) seja atingido mais facilmente. Em vez de sub-bandas eletronicas
relacionadas com cada pico ressonante, temos estados de energia degenerados, denominados
niveis de Landau. Isso for¢a a emissao de um conjunto mais restrito de fonons primarios LO

e, consequentemente, modos TA.
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APENDICE A

Formula de Bolz-Banachiewicz e
obtencao da matriz M

Neste apéndice iremos provar a férmula de Bolz-Banachievcz para obtencao da in-
versa de uma matriz dada por blocos. Em seguida usaremos esta férmula para achar a matriz

M, necessdria para resolver a equacdo (5.1.105).

Seja uma matriz P 12X12 dada por blocos 6X6.

Py P
p=| % "0} (A.0.1)
Py Pny

A fémula de Bolz-Banachievcz define a matriz inversa de P como:

p!— (P 00 + P Po1AP10Pgg —P001P01A>

. (A.0.2)

— -1
com A= (Py; — PPy Por)

No problema deste trabalho, interessa o caso em que Pyg = Py = 1, logo Paol =1e
A=(1- P10P01)71, entio:

P= (A.0.3)
P 1
€
1+ Py APy —PyA
pi— [ FrotRe “fud) (A.0.4)
~APy A

Para provar que (A.0.4) pode ser utilizada na obten¢do da matriz inversa deveremos ter que
PP =1
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Fazendo o produto de (A.0.1) com (A.0.2) chegamos a:

1+Py AP — Py AP —PygiA+PyA
PP‘1:< + Po1AP10 — Po1AP o 01A+ Py > (A0.5)

—P1o+P1oPo1AP1g —AP1g  A—PoPpi1A

Vemos que o elemento da 1? linha e 1? coluna € a identidade e o elemento da 1* linha e 2%

coluna se anula. Para o elemento da 22 linha e 12 coluna temos,
Pio+ (P1oPo1 — 1) AP =Pig+ (=A ") APjg = Pjo— Py; = 0.
Para o elemento da 2? linha e 2? coluna fica,
A—PoPyiA=(1-PgPy)A=A"'A=1.

Finalmente podemos concluir que:

PP ! = (1 0) (A.0.6)
01

Aplicaremos a formula (A.0.4) para obter a matriz

. 1+MyAM;y —Mg A
M=) = (e “Vod) (A.0.7)
—AM A
em que a matriz M pode ser escrita em quatro blocos 6X6.
— (Mg M
M=(_% ). (A.0.8)
Mo My
No nosso problema Mgy = M;; = 1, em que
1 000O00O0
01 00O00O0
1 — 001000
o000 100
000O0T1O
000O0O0°1
O bloco My, ser4,
0 =G (r0) 0 0 =G (1) 0
0 —Ghi®(1i0) 0 0 =G ®(31) ©
01,00 00,00
Mo — 0 Gl()// (vi0) 0 O -Gy (Y1) O A.09
01 = 0 G100 10,00 (A.0.9)
—Giy (o) 0 0 =Gy, (%01) O
0 —Goi(ri0) 0 0 —Gor®(y1) ©
0 —G1" (o) 0 0 =G (1) 0
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e os elementos do bloco M| fica:
0 —Gg(},’,ii(Ym) 00 —ngﬁ/ii(%o) 0
0 Gl”E)” (’}’01) 00 Gl”i” (’)/1()) 0
S |0 GG 0 0 a0
10 = 11,11 10,11 (A.0.10)
0 —GTO,’, (1) 0 O —Gi (710) O
0 Gy (1) 0 0 —G13: (110) 0
0 —Gy''() 0 0 —G\%' (y10) 0O

A fim de simplificar as expressoes, vamos chamar os elementos de Mg; por m;; € os elementos

de Mo por b;; da forma:

mi2
mp>
ms3p
map

ms)

|
© o oo o o

me)

b1z
by
b3,
%)
bs,

S O O O O O

be>

S O O O O O

oS O o o O

0

S O O O o O

S O O O O

mis
mas
ms3s
mys
mss

S O O O O O

mes

bis
bas
b3s
bys
bss
bgs O

o O O o O

(A.0.11)

(A.0.12)

Considerando estas defini¢des, vamos utilizar a férmula (A.0.7) para determinar a matriz M =

— 1 .
(M) . Para isso, teremos os termos:

1—M;oMy,

S O o O o =

—b1amay — bysmsy
1 — byomyy — bysmsy
—b3pmoy — b3smsy
—byrmay — bysmsy
—bsamyy — bssms)
—berman — besmsy

o O O = O O

S O = O O O

—b1amas — bysmss
—boomys — bysmss
—b3pmas — bzsmss
—bgrmos — bysmss
1 — bsymas — bssmss
—bermys — bgsmss

- O O O O O

(A.0.13)

Para determinar o bloco A = (1 —Mloﬁm)fl, da formula (A.0.7) , basta inverter a matriz

(A.0.13). Ap6s algum trabalho, chegamos:

012
%)
032
042
052
062

S O O O O =
S O O = O O

S O = O O O

d15
025
835
045
0s5
65

- O O O O O

(A.0.14)
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onde os elementos sdo,

O =

515 =

00 =

05 =

&3 =

035 =

04 =

O45 =

050 =

055 =

062 =

065 =

(b1amaa + bysmsy) (1 — bspmys — bssmss) + (b1omas + bismss) (bsamar + bssmsy )

(1 = baamay — bysmsy ) (1 — bspmys — bssmss) — (bspmas + bssmsy ) (byamas + basmss)’

(b1amay + bismsy ) (bapmas + basmss) + (biamys + bysmss ) (1 — baamos — bysmsy)

(1 = baomay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss) — (bspmon + bssmsy ) (baamas + bysmss)’

1 — bsymys — bssmss

(1 — baomay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss) — (bspman + bssmsy ) (byamas + basmiss)’

baomys + bysmss

(1 — baomay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss) — (bspman + bssmsy ) (baamas + basmss)’

(bzamap + b3smsy ) (1 — bsymys — bssmss) + (b3amas + basmss) (bsamao + bssmsy)

(1 — baomay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss) — (bspman + bssmsy ) (baamas + bysmss)’

(b3amay + b3smsy ) (bapmas + basmss) + (baamyps + bysmss ) (1 — baomos — bysmsy)

(1 = baamay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss) — (bspman + bssmsy ) (baamas + bysmss)’

(bagmao + basmsy ) (1 — bspmys — bssmss) + (baomas + basmss) (bspmar + bssmsy )

(1 = baomay — bysmsy) (1 — bspmys — bssimss ) — (bspman + bssmsy ) (baamas + bysmss)’

(bapmay + basmsy ) (bapmas + basmss) + (baaxmyps + basmss ) (1 — baamas — bysmsy)

(1 = baymay — bysmsy ) (1 — bspmys — bssmss) — (bsamay + bssmsy ) (byamas + basmss)’

bsymay + bssmsy

(1 — baamay — bysmsy ) (1 — bspmys — bssmss) — (bsaman + bssmsy ) (byamas + basmss)’

1 — byomypy — bysmsy

(1 = baamyy — bysmsy ) (1 — bspmys — bssmss) — (bsamay + bssmsy ) (byamas + basmss)’

(beamaz 4 besmsy) (1 — bspmys — bssmss) + (bermas + besmss ) (bsamas + bssms))

(1 — baomay — bysmsy ) (1 — bsymys — bssmss) — (bspmas + bssmsy ) (baamas + basmss)’

(beamaa + besmsy ) (byamas + bysmss) + (beaiios + besmss ) (1 — barmay — bysms, )

(1 = baymay — bysmsy ) (1 — bspmys — bssmss) — (bsamay + bssmsy ) (baamys + basmss)
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Os outros blocos de (A.0.7), ficam:
0 —(bi2+ 01222+ 815b52) 0 0 —(by5+ O12b2s+ disbss) O
0 —(822b22 + S25b57) 00 —(822b25 + S25b55) 0
— 0 — b b b 0 0 — b b b 0
_AM, — (832022 + b3z + G35b52) (83225 + b3s + B35bss) (A0.15)
0 —(042b22 +bap+d4sbsz) 0 O —(642b25+ bas+ d4shss) 0
0 — (852622 + 955D57) 00 —(852b25 + s5b55) 0
0 —(862b22+ 86sbs2+bs2) 0 O —(062b25+ Op5b55+bes) O
0 —(mpdp+misdsz) 0 0 —(m205+mi50s5) 0
0 —(mpby+mysdsy) 0 0 —(ma02s5+mpsdss) O
— 0 — o) 0 0 — ) 0
My A= (m32622 +m35652) (m32825 -+ m3s6s5) (A.0.16)
0 —(m42b22+my5052) 0 O —(myp8y5+mys5055) 0
0 —(msyb+mssdsy) 0 O —(ms2025+mss055) O
0 —(me0xn+mesds2) 0 0 —(mgr0rs5+mes0ss) O
e também,
1 o 0 O a5 0
0 opp 0 0 ops O
. 0 1 0 o 0
1+ My AM,o = 32 33 : (A.0.17)
0 (04 0 1 (047 0
0 a0 0 0 55 O
0 (07%) 00 Ogs 1
onde definimos
012 = my2(80b2s + O25bsy) +mys(052b22 + 8s5bs2), (A.0.18)
015 = my2(822bas + 8rs5bss) + mys(ds2bas + dssbss), (A.0.19)
02 = mp2 (622022 + 825b52) + mos(8s52b22 + dssbsr), (A.0.20)
05 = mp (622025 + 825b55) + mas(8s2brs + dssbss), (A.0.21)
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02 = m32(622b22 + Gas5bs2) +mas (85222 + I55bs2), (A.0.22)
035 = m32(022bas + Gxsbss ) +m3s(8s2b25 + Oss5bss ), (A.0.23)
0 = map(822b22 + Gas5bs) +mays (85222 + Ss5bs2), (A.0.24)
s = maa(622bas + 8a5bss) + mas(8s2b2s + Jssbss), (A.0.25)
sy = msp (622022 + Gasbsy) +mss(Ss2b2 + Iss5bsy), (A.0.26)
Qss = 1+ msy (82225 + G25bs5) + mss(952b25 + Ossbss ), (A.0.27)
02 = Mea(622b22 + 8a5bs2) + mes(852b22 + F55bs2), (A.0.28)
Olss = me (622025 + Opsbss) + mes(Os2bas + Ossbss). (A.0.29)

Obtemos, pela férmula de Bolz-Banachiewicz (A.0.7), todos elementos dos blocos da

matriz M.
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