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RESUMO

Nesta tese, € feito um estudo tedrico sobre as propriedades de transporte de elétrons e de emis-
sdo de um feixe coerente de fonons com frequéncias na faixa de terahetz, conhecido como
saser, a partir de um dispositivo semicondutor de dimensdes nano-métricas, formado por uma
heteroestrutura de dupla barreira (HDB) e controlado por um potencial externo. O sistema €
descrito por um hamiltoniano na aproximagdo de ‘tight-binding’ no qual sdo incluidos as con-
tribui¢des dos elétrons, dos fonons e das interagdes elétron-fonon e elétron-elétron.

Para o estudo das propriedades de transporte eletronico, utilizou-se do formalismo de Keldysh
que considera, de forma direta, as interagdes de muitos corpos com a finalidade de reduzir uma
corrente de elétrons fora do equilibrio a uma que depende das funcdes Green retardadas que es-
tao em equilibrio termodindmico a uma dada temperatura. Um procedimento conhecido como
dizimagao é empregado repetidamente ao longo deste trabalho para a obtencdo das funcodes de
Green retardadas.

Para o estudo das propriedades de emissao dos fonons TA, s@o utilizadas as solucdes das
equagdes cinéticas que governam as populacdes dos elétrons nos dois primeiros niveis resso-
nantes e dos fonons dentro do poco. O perfil de energia potencial e a distribuicdo de cargas
sdo calculados auto-consistentemente através de um sistema de equagdes no qual se inclui a
equacao de Poisson.

Verificaram-se nos resultados as conhecidas regides de instabilidade no inicio da emissao
dos fonons LO e de biestabilidade no final do segundo pico da corrente. Uma andlise sobre
o comportamento destas regides € feita através de mudancas nos pardmetros da HDB. A in-
fluéncia da temperatura sobre o saser também € estudada. A baixa temperatura, os resultados
encontrados aqui coincidem com aqueles existentes na literatura.



ABSTRACT

In this thesis, we study theoretically the transport properties of electrons and emission of a
coherent beam of TA phonons with terahetz frequencies, known as saser, from a semiconduc-
tor device of nanometric dimensions formed by a double barrier heterostructure and controlled
by an external potential. The system is described by a Hamiltonian in the ‘tight-binding’ ap-
proximation in which the electrons, the phonons, the electron-phonon and the electron-electron
interactions contributions are included.

To study the electronic transport properties we use the Keldysh formalism, which directly
considers the many body’s interactions, to reduce the flow of electrons out of equilibrium to
one that depends on the retarded Green functions that are in the thermodynamic equilibrium at
a given temperature. A procedure known as decimation is used repeatedly throughout this work
to find such retarded Green functions.

To study the emission properties of the TA phonons, we solve the kinetic equations that
govern the populations of electrons in the first two resonant levels and the phonons in the well.
The potential profile and the charge distribution energy are calculated self-consistently, through
a system of equations which includes the Poisson equation.

We verify in our results the well known regions of instability at the beginning LO phonon
emission and bistability at the end of the second peak current. We analyze the behavior of these
regions through the change in the barriers thickness of the HDB. A study of the influence of
temperature on saser is carried out in this work. At low temperatures, our results coincide with
those in the literature.
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1 INTRODUCAO

Neste capitulo serd feita uma descricdo sucinta dos processos de funcionamento e dos
efeitos mais importantes que estdo envolvidos no dispositivo proposto nesta tese, assim como

uma breve resenha histdrica e propostas de possiveis aplicacoes.

Em 1916, Albert Einstein lancou os fundamentos tedricos que serviram de base a invengao
do laser, a partir dos processos de emissdo e absor¢ao estimulada de radiacdo. Esta teoria fi-
cou esquecida até o final da Segunda Guerra Mundial. No ano de 1953, Charles Hard Townes,
James P. Gordon e Herbert J. Zeiger construiram um dispositivo, similar ao laser, capaz de
amplificar a radiacio por emissdo estimulada na faixa de frequéncias de microondas, conhecido
como MASER (Microwaves Amplification by Stimulated Emission of Radiation). E em 1960, T.
Mainman criou o primeiro dispositivo com emissao eletromagnética monocromatica (frequén-
cia muito bem definida), colimada (propaga-se como um feixe) e coerente (possui fase bem
definida) na faixa do visivel conhecido como laser (Light Amplification by Stimulated Emission
of Radiation) de rubi.

Na década de 60, Haken estudou teoricamente, pela primeira vez, processos de emissao

estimulada de fénons [1].

No inicio da década de 90 foi proposto teoricamente um dispositivo capaz de gerar fonons
coerentes na faixa de ultra-alta-frequéncias (terahertz) [2] conhecido como saser (Sound Am-
plification by Stimulated Emission of Radiation) que é andlogo ao laser. Um fonon € uma

quasiparticula! caracterizada pela quantiza¢io dos modos vibracionais de uma rede cristalina.

O saser estudado nesta tese consiste em um feixe coerente de fonons transversais acusti-
cos (TA) de ultra-alta-frequéncia que surgem do decaimento de fonons longitudinais 6pticos
(LOg) do GaAs. Estes fonons LOg sao gerados pelo decaimento de elétrons que sdo injetados
no primeiro nivel excitado de um sistema de heteroestrutura de dupla barreira (HDB). Para que

ocorra a sintonizacdo desse dispositivo, um potencial externo € aplicado de tal forma que a

"Excitacdo de um sistema de muitos corpos que se comporta como uma particula, mas que nio existe como
particula livre.
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diferenca entre o primeiro nivel excitado e o nivel fundamental fique pr6xima a energia corre-

spondente aos fonons LOy.

As préximas secoes deste capitulo explicam em detalhes o funcionamento do saser, os
processos fisicos que 14 ocorrem, as possiveis aplicagdes futuras e o desenvolvimento atual

desta tecnologia.

1.1 TRANSPORTE QUANTICO EM SISTEMAS NANOESTRU-
TURADOS

A crescente necessidade de miniaturizagdo de dispositivos para o uso em circuitos digi-
tais de computadores modernos implica em uma intensa pesquisa no campo de sistemas com
dimensdes nanométricas. Novas abordagens tedricas aparecem concomitantemente ao surgi-
mento de tecnologias capazes de produzir sistemas de dimensdes que variam de Snm a 500nm.
Estruturas nanométricas permitem estudos dos niveis de energia dos pogos quanticos através do
tunelamento quéntico, que sdo de interesse em fisica da matéria condensada. Neste contexto
estdo as HDB em face as suas potenciais aplicacdes como osciladores eletronicos de ultra-alta-
frequéncia, diodos, transistores e outros dispositivos eletronicos [3]. A corrente de elétrons na
entrada ou na saida do dispositivo (dupla barreira), como fungdo do potencial de polarizacdo U,
possui caracteristicas fortemente ndo lineares que estdo diretamente associadas ao confinamento
quantico dos elétrons no poco de potencial formado entre as duas barreiras [4]. Deste modo,
podem aparecer regides com solugdes biestdveis, multiestaveis [5], quase periddicas, criticas ou

mesmo cadticas.

Desde e o trabalho pioneiro de Chang, Esaki e Tsu [4], vérios estudos vem sendo realiza-
dos tanto na drea de transporte em HDB, compostas por AlGaAs-GaAs, quanto no entendimento
das suas propriedades. O conceito de tunelamento através de uma barreira de potencial € prove-
niente do campo da mecanica quantica e sua observacdo experimental € uma manifestacao do

comportamento ondulatério da matéria.

Um dos problemas mais importantes no estudo do tunelamento em HDB € a interacdo
elétron-fonon. Somente depois dos trabalhos de Goldman, Tsui € Cunningham [6] ficou ev-
idente a necessidade e a importancia de se levar em conta tal interacdo nos estudos das pro-

priedades eletronicas dos dispositivos baseados em HDB.

As observagdes experimentais e os estudos tedricos de fendmenos como biestabilidade in-
trinseca [7] e tunelamento ressonante assistido por fonons [6] em HDB fornecem possibilidades

amplas para projetos de dispositivos eletronicos, Opticos e acusticos bem como suas aplicacoes.
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A maior parte do conhecimento sobre transporte eletronico em sélidos é baseado em con-
ceitos semicldssicos que veem os elétrons como particulas que obedecem as leis newtonianas da
mecanica, ocasionalmente espalhadas por fonons ou impurezas ao aplicar-se um campo externo

Nno meio.

Os efeitos quanticos sdo inevitdveis em dispositivos com dimensdes menores do que 100
nandmetros, conhecidos como nanoestruturados. A fisica desses dispositivos quanticos [3] é
completamente diferente da fisica cldssica e novos aspectos tornam-se importantes na andlise,
tais como a quantizacdo dos niveis de energia e a coeréncia de fase das ondas de particulas, entre
outras. Em uma HDB o movimento dos elétrons € quase-quantizado na direcdo perpendicular as
camadas (ou interfaces) crescidas em um substrato. As mudangas de materiais entre as camadas
fornecem barreiras de energias que limitam e vinculam o movimento dos elétrons em regides do
espaco reciproco, de tal forma, que gases quase-bidimensionais de elétrons sao formados [8].
Os dispositivos nanoestruturados podem ser construidos usando tecnologias nanolitogréficas,
ou de crescimento epitaxial tais como MBE (Molecular Beam Epitaxy) ou MOVCD (Metal

Organic Chemical Vapour Deposition).

Existem alguns formalismos para o estudo do transporte quantico em sistemas nanoestrutu-
rados, dentre eles, estdo o de Landauer-Biittiker [9, 10] e o de Keldysh [11]. O primeiro expressa
a condutancia em funcdo da probabilidade de transmissdo dos modos que se propagam perto do

nivel de Fermi:
I=gV, (1.1.1)
em que [ € a corrente, V € o potencial aplicado e g € a condutancia,
e
=—T 1.1.2
g=4T (1.1.2)

que € proporcional a transmitancia. Contudo essas formulas ndo podem ser utilizadas para o
transporte eletronico do dispositivo aqui estudado, pois as mesmas somente sdao validas para
potenciais externos pequenos, o que nao ocorre no funcionamento do saser. Para solucionar tal

problema, serdo utilizadas as fun¢des de Green de ndo-equilibrio.

A vantagem do formalismo das funcdes de Green fora do equilibrio, em relacdo a abor-
dagem Landauer-Biittiker, estd na definicdes de conceitos fisicos que englobam sistemas em
e fora equilibrio, além da inclusdo, de forma realistica, das interacdes de muitos corpos como

elétron-elétron e elétron-fénon [12].

O formalismo de fungdes de Green fora do equilibrio foi desenvolvido originalmente pelo
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fisico russo Keldysh [11] em 1965 e independentemente por Kadanoff e Baym [13]. Porém,
somente na década de 90, com a necessidade de se explicarem alguns experimentos, ¢ que
essa técnica comecgou a ser empregada para calcular propriedades de transporte (e.g., corrente,
ruido) em sistemas nanoscopicos. Vale citar o trabalho pioneiro de Anda e Flores [12], no
qual os autores apresentaram uma equagdo para corrente em um sistema constituido por dois
terminais acoplados a uma regido central, que pode ser, por exemplo, um ponto ou um pogo
quantico. Posteriormente, surgiram outros trabalhos [14, 15] que sistematizaram a forma de se
calcular a corrente e aplicaram suas equacodes no tratamento de perturbacdes independentes e
dependentes do tempo, desde que o hamiltoniano do sistema seja dado. Apds estes trabalhos,
as funcdes de Green de ndo-equilibrio vém sendo aplicadas aos estudos de transportes através

de sistemas nanoestruturados em diversos regimes.

1.2 FONONS

Um solido € constituido por um grande nimero de dtomos ligados forcas de coesdo de
varios tipos. Diferentemente do que ocorre num géds, em que as moléculas estdo livres para
percorrer todo o recipiente, ou num liquido, em que as moléculas t€ém menos liberdade mas
ainda podem percorrer grandes distancias, num sélido, o movimento dos dtomos se torna bas-
tante restrito. Cada 4tomo se movimenta apenas dentro de uma pequena vizinhancga, executando
movimento vibratério em torno de seu um ponto de equilibrio. Num sélido cristalino, os pontos
de equilibrio das vibragdes atdbmicas formam uma estrutura espacial regular como ocorre com
o0 GaAs em que os fons de galio e de arsénico podem formar uma estrutura cristalina do tipo
Zinc-Blend.

A interacdo entre os 4tomos permite a propagacdo de ondas eldsticas no meio sélido que
podem ser tanto transversais quanto longitudinais. Se as oscilagdes dos dtomos ao redor das
posicdes de equilibrio sdo pequenas, o que deve ocorrer a baixas temperaturas, a energia po-
tencial de interacdo podera ser aproximada por uma forma quadrética dos deslocamentos dos
atomos de suas posi¢oes de equilibrio. Um sélido cristalino cujos dtomos interagem de acordo
com tal potencial € denominado s6lido harmonico. Num sélido harmoénico as ondas eldsticas
sd@o harmonicas e constituem os modos normais de vibra¢do do sélido cristalino. A auséncia
de termos anarmoOnicos no potencial evita que as ondas eldsticas interajam entre si. Um sélido

harmonico € descrito classicamente por meio da hamiltoniana:

H =Y H (1.2.1)
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1 2 1 212
HS: %PS_‘_EmwSQs (122)

em que Qg denota os componentes cartesianos de cada um dos coeficientes reais da expansao de
Fourier dos deslocamentos dos dtomos de suas posicoes de equilibrio e estd associado a um dos
modos normais de vibragdo do sélido cristalino. A grandeza P; € o momento canonicamente
conjugado a varidvel Qs O indice s = (k, &¢) denota conjuntamente os possiveis vetores de onda
k assim como os modos de propagacdo das ondas,os modos transversais e os longitudinais,
representados por . Essa descricdo mostra que um sélido harmoénico pode ser imaginado
como uma colecao de osciladores harmonicos unidimensionais, cada um com uma frequéncia
propria de oscilagdo igual a @, Cada oscilador representa a propagacdo de uma onda plana de

vetor de onda k e modo de vibracdo «.

A quantizacdo das ondas eldsticas ddo origem as excitagdes elementares denominadas fonons.
Para isso introduzimos a descricdo quantica pela substituicdo das varidveis dindmicas Qs e P
pelos operadores Oy e P; que satisfazem a relacdo de comutacio [QAS,ﬁ;] = ih Usando esse pro-
cedimento, a parcela H se converte numa hamiltoniana quantica cujos autovalores sdao dados

por:
1
E:ha)s(ns—l—i), n=0,1,2... (1.2.3)

Feita a quantizacio interpretamos os modos normais descritos por Hy; como particulas denom-
inadas fonons e n; torna-se o nimero de fonons com energia Zw;. O estudo dos fonons €
importante na fisica do estado solido por facilitar a compreensdo de muitas propriedades dos
s6lidos, como por exemplo o calor especifico, a condugdo térmica, a condutividade elétrica e a

propagacdo do som.

1.3 TUNELAMENTO ASSISTIDO POR FONONS

Durante a década de 80, foram reportadas varias observacdes do comportamento da curva
caracteristica corrente-voltagem em uma heteroestrutura de dupla barreira (HDB). Estas ob-
servagdes foram focalizadas no tunelamento eldstico de elétrons do emissor aos estados resso-
nantes dentro do poco. Posteriormente, Goldman, Tsui e Cunningham [6] observaram e inter-
pretaram os picos satélites na curva I(V') como sendo provenientes do tunelamento ineldstico de
elétrons assistidos por fonons, veja figura (1.1). Este tipo de tunelamento € manifestado na curva
de transmitancia em fun¢do da energia como um alargamento das ressonancias e diminuicao da
altura da probabilidade de transmissdo. Em amostras nas quais s@o possiveis as eliminacoes

dos efeitos de dispersdes devidos as impurezas e as imperfei¢des das interfaces, a interagdo
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elétron-fonon dominante é devida aos fonons longitudinais 6pticos (LOg). Esta interacdo abre
novos canais para o fluxo de elétrons. Em semicondutores polares, como o arseneto de gélio
(GaAs), os elétrons interagem com os fonons, formando os polarons2 . O tunelamento de
elétrons através de uma HDB assistido por fonons tem sido amplamente estudado tanto tedrica

como experimentalmente [2, 16, 17, 18, 19].

N eV
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Figura 1.1: Resultados de Goldman et. al. mostrando a curva caracteristica proveniente da interagio
elétron-fonon.

1.4 EMISSAO ESTIMULADA E COERENTE DE FONONS

No comeco da década de 60, a geracdo de fonons coerentes foi discutida por Tang [20] e

obtida experimentalmente na mesma €poca por Tucker, Giordmaine e Kaiser [21, 22]. Estes

2Sistema formado pelo acoplamento do elétron com os fons da rede e que causa nesta uma deformacio, quando
um elétron € introduzido na banda de conducdo
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fonons foram gerados por pulsos de laser intensos. Algumas aplicacdes e experimentos com
fonons coerentes podem ser vistas em [22]. A geragdo de fonons pelo processo de emissao
estimulada foi descrito primeiro teoricamente por Haken [1] e observada experimentalmente
por Prieur et al [23, 24] que estudaram a emissdo de fonons devido a transi¢ao entre o sistema
de dois niveis bem conhecido em vidros. Os fOnons gerados no referido processo tém uma
distribui¢do de energias larga, em torno de € = 0,01meV. Em outro trabalho relacionado a
fonons coerentes de menor energia [25], fonons acusticos sdo gerados opticamente em uma
super-rede, de modo que seus comprimentos de onda sao os mesmos que o periodo espacial da
super-rede (i.e. 500A). Para maiores detalhes sobre pulsos de fonons coerentes de frequéncia
de THz, produzidos a partir de lasers pulsados em fento segundos, veja o artigo de revisdao de

Merlin [26] e as referéncias ali constantes.

Damen et al. [27] reportaram a geracdo de ondas acudsticas monocrométicas de alta frequén-
cia via termomodulacao induzida por laser. A frequéncia destes fonons varia na faixa entre 2 a 4
GHz. Zavtrak [28, 29, 30, 31, 32, 33] prop6s um dispositivo formado por um liquido dielétrico
com pequenas bolhas de gis, o qual funciona de maneira similar a um laser de elétrons livres.
Este dispositivo pode produzir fonons acusticos coerentes por emissdo estimulada a uma fre-

quéncia o ~ 2 KHz.

Fokker et al [34, 35] reportam resultados experimentais de emissao de fonons em cavidades

acusticas usando a separacao Zeeman do dubleto metaestavel em rubi.

Em 2002, Glavin et. al. [36, 37] previram teoricamente que a geracdo e amplificacdo de
um feixe de fonons na frequéncia dos terahertz poderia ser alcancada a partir de um dispositivo
eletronico formado por uma super-rede de AlGaAs-GaAs, dopada por Si, no regime de saltos
verticais dos elétrons entre pogos vizinhos, os quais podem ser assistidos por fonons. Mais
tarde, em 2006, Kent et. al. [38] constataram evidéncias experimentais de emissdes estimuladas
dos fonons na frequéncia de THz de tal dispositivo. O processo e o controle de geragdo deste

dispositivo sdo similares ao dispositivo estudado nesta tese.

O dispositivo estudado aqui € um ressonador eletronico de HDB o qual pode produzir um

feixe continuo de fonons coerentes com frequéncia na faixa dos 2 THz.

1.5 O DISPOSITIVO

O dispositivo estudado aqui é composto pelos semicondutores GaAs (A) e AlGaAs (B),
0s quais possuem a energias de ‘gap’ (energia da banda proibida) distintas, e quando juntos,

forma-se uma barreira de potencial para os elétrons na banda de condug@o. Assim, intercalando
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estes semicondutores de forma correta (A-B-A-B-A), ocorrerd a formagao de uma dupla barreira
de potencial conhecida como heteroestrutura de dupla barreira (HDB). A figura (1.2) mostra a

representacdo espacial da disposi¢do dos semicondutores para formagao da HDB.

Figura 1.2: Representago espacial da amostra.

As dimensdes consideradas na projecdo deste dispositivo sdo tais que a diferenca de ener-
gias AE entre o primeiro estado eletronico excitado E; e o fundamental Ey dentro do pogo é
da ordem da energia i@y dos fonons longitudinais Opticos para pequenos valores do potencial
aplicado, i.e., AE < hwy, em que @y € a frequéncia dos fonons LOg do GaAs no ponto I" da zona
de Brillouin. O nivel de Fermi E Ilp no emissor ¢ fixado de tal maneira que, a medida em que se
aumenta o potencial externo U, os niveis no poco comecam a descer em relacdo ao mesmo. O
fluxo de elétrons comeca quando o nivel fundamental cai sob a energia de Fermi E fp e cessa,
temporariamente, no momento em que E( passa por baixo do fundo da banda de conducdo do
emissor (&), até que o nivel excitado E; alcance E fp Contudo a diferenga entre as energias AE
aumenta proporcionalmente a medida que o potencial U aumenta, assim, para um dado valor
deUemquegy <E| <E IF e AE ~ hwy (condicao de ressonancia), ocorrerd um decaimento de
elétrons do estado excitado para o fundamental com emissdes de fonons LOg. Na figura (1.3),
mostramos o perfil do potencial do dispositivo, assim como os dois primeiros niveis eletronicos

na condi¢do de ressonancia.

Para uma concentracdo de aluminio nas barreiras maior que 0.25 [39] ou 0.30 [40], os
fonons gerados no processo descrito anteriormente estardo confinados dentro do poco podendo
ser absorvidos, excitando assim os elétrons de Ey para E;. Os fonons gerados dentro do poco
possuem uma relacdo de dispersdo bastante plana para o vetor de onda, logo a respectiva ve-
locidade de grupo é bem pequena. Paralelamente a estes processos (emissdao e absor¢ao do
fonon), ocorre o decaimento dos fonons LOg, com a geracdo de fonons longitudinais Opticos
secunddrios (LO1) e um feixe de fonons transversais actsticos (TA) que sdo coerentes [41]. Este
feixe de fonons TA, o qual chamamos de feixe de saser, € gerado proximo ao ponto L da Zona
de Brillouin e, consequentemente, emitido na dire¢éo [111]. Os fénons TA tém um tempo de
vida longo [42] e um livre caminho médio / ~ 2mm [43]. A convexidade da relacdo de disper-
sdo do fonon TA impede o decaimento em outros fonons TA por ndo obedecerem a conservacgao
de energia e momentum cristalino. O feixe de fonons TA produzido pelo mecanismo descrito

anteriormente fard multiplas reflexdes entre as paredes internas da dupla barreira as quais fazem
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Figura 1.3: Perfil do dispositivo perto da condi¢do de ressonancia.

o papel de semi-espelhos. Com isso, ocorre a acumulacdo de um grande nimero de fonons TA
com vetor de onda q paralelo as interfaces. Para um determinado valor do potencial aplicado
U, chamado de limiar, a probabilidade de que o sistema emita fonons TA com vetor de onda
q = 0 é maior que a soma das probabilidades de emissio nos outros modos com q # 0. Devido
a isso, para valores de potencial tais que U > Uy, o sistema se auto-organiza de maneira tal que
os outros processos de emissdo sdo escravizados, ou seja, sdo obrigados a emitir no modo sele-
cionado pela cavidade ressonante (neste caso o modo no qual q = 0). Dessa maneira obtém-se

um feixe de fonons TA coerentes, num modo bem definido.

1.6 POSSIVEIS APLICACOES DO SASER

Um dos métodos mais conhecidos (e mais comuns) de se obterem imagens acusticas € o
ultra-som médico [16]. Nesse método € explorado o fato de que diferentes contetudos de dgua
nos tecidos produzem diferentes atenuacdes do feixe (a frequéncia do feixe acustico utilizado

na medicina é de aproximadamente 4MHz).

Comercialmente existem equipamentos para realizar microscopia acustica. Uma das técni-
cas mais usadas € a Microscopia Acustica de Varredura (Scanning Acoustic Microscopy-SAM),

extensivamente analisada em [44]. Com essa técnica obtém-se resolucdes da ordem de 0.41m,
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com fonons de frequéncia igual a 2GHz.

Além da microscopia acustica de varredura existem outras técnicas de microscopia acus-
tica apresentadas em [45]. Dentre elas temos: Microscopia Fotoacustica (Photo Acoustic Mi-
croscopy-PAM), Microscopia Actstica de Varredura Eletronica (Scanning Electron Acoustic
Microscopy-SEAM) e Microscopia Actstica de Varredura Laser (Scanning Laser Acoustic Mi-
croscopy-SLAM). No mesmo trabalho, apresenta-se uma revisdo sobre a teoria de imagens
acusticas assim como diagramas esquematicos dos diferentes microscopios e as multiplas apli-

cacoes industriais dos mesmos.

Sabendo-se que a resolucdo limite € inversamente proporcional ao comprimento de onda
e que todos os equipamentos citados trabalham com comprimentos de ondas de trés ordens de
grandeza maior que do saser, temos assim que a resolugdo limite do feixe coerente de fonons

TA serd 1000 vezes maior que as dos feixes mencionados anteriormente.

H. Maris [46] descreve um método para fazer nanoscopia acustica por meio de ecos de
pulsos ultra-curtos de fonons coerentes gerados opticamente. Tais fonons sdo detectados pela
medi¢do da variacdo da refletividade Optica devida a dispersdo dos fonons. A frequéncia de
tais feixes de fonons é da ordem de 2THz, similar ao dispositivo proposto aqui, porém nao

produzida via saser.

Os lasers nao sdo ferramentas fundamentais para producdo de imagens Opticas, contudo
sdo uteis na obtencdo das mesmas e, além disso, sdo indispensaveis na obten¢ao de hologramas.
Por outro lado, muitos experimentos Opticos feitos com luz incoerente sdo realizados mais facil-
mente com ajuda de um laser. Devido a isso, muitos dos experimentos feitos hoje com fonons

incoerentes poderiam ser feitos de uma maneira melhor com ajuda de um laser de fonons.

O feixe saser proposto nesta tese tem comprimentos de onda menores que 25A eé capaz
de ‘ver’ detalhes de estruturas perto de 50nm, o que seria impossivel com luz visivel cujo
comprimento de onda tipico é de A =~500nm. Por outro lado, se tentdssemos ver estruturas em
escalas submicronicas, utilizando ondas eletromagnéticas (raio X) com 0 mesmo comprimento
de onda do saser, fétons com energias maiores que 0.5KeV seriam empregados e estes poderiam
afetar fortemente o sistema em estudo. Além disso o feixe de saser € mais penetrante que o de
raio X. A energia tipica de um fonon do saser, estudado aqui, é de w7y ~ 10meV, seis ordens

de grandeza menor que o raio X.

O dispositivo apresentado aqui poderia ser utilizado na obtencdo de hologramas em escala
nanométrica [17]. Para fazer isso, é necessario construir em GaAs um interferdmetro actstico

similar ao interferometro de Michelson. O mesmo consiste em uma barreira fina de AlGaAs
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que atuard como semi-espelho, localizada a 45° para separar o feixe em dois outros feixes de
tal maneira que um deles passe através da amostra e o outro passe através de uma referéncia
de GaAs puro. Depois disso, ‘espelhos’ (feitos de barreiras grossas de AlGaAs) podem ser
utilizados para superpor os dois feixes e medir, com ajuda de um detector, o espectro de in-
terferéncia. Esse espectro poderia ser analisado num computador para se obter um holograma
tridimensional da nanoestrutura. No trabalho [16] sdo descritos um andlogo acustico de um

interferometro de Sagnac.

Devido ao fato da amplitude do saser proposto aqui ser proporcional a corrente de ali-
mentacdo, a amplitude do feixe de fonons pode ser modulada pela intensidade da corrente de
entrada. Isso permitiria a utilizacdo do feixe saser para enviar informa¢dao de um componente
do circuito a outro em pequenas distancias. Assim, estes dispositivos ‘fonoeletronicos’ pode-
riam trabalhar com distancias e energias menores do que aquelas que a optoeletronica permite,

melhorando assim o desempenho computacional.

Através do saser, poderiam-se manipular os elétrons dentro dos semicondutores de tal forma
que as frequéncias em gigahertz dos processadores dos computadores, fabricados hoje em dia,

passariam para terahertz [47].

Além disso, caso encontrdssemos um material fonosensivel (um composto com um modo
mole proximo a frequéncia do laser de fonons) poderiamos utiliza-lo, junto com o nosso saser,
em uma ‘nanolitografia’ que tornaria os processos de gravacdo mais eficientes em relacao ao
nimero de informagdes gravadas por drea dos dispositivos, quando comparados aos métodos
tradicionais, devido ao curto comprimento de onda e a baixa energia dos feixes de fonons.

Assim, mais informagdes poderiam ser armazenadas em espagos menores.

Devido ao fato de o fonon ser sensivel a todo tipo de defeitos da rede cristalina, 0 nosso
saser poderia ser utilizado na obtencdo de informagdes [46, 48] do interior da rede cristalina

assim como na formacao de imagens do mesmo [49].

As aplicacdes do saser descritas anteriormente poderdo vir a ser inibidas por causa das
limitagdes tecnoldgicas. As deformacgdes, que ocorrem devido impurezas no crescimento das
amostras, espalham os fonons TA e a temperaturas finitas surgem os ruidos de fundo prove-

nientes dos fonons térmicos.
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2 TRANSPORTE ELETRONICO EM UMA
HETEROESTRUTURA DE DUPLA BARREIRA

2.1 O HAMILTONIANO DOS ELETRONS

Neste capitulo, o hamiltoniano que descreve os elétrons é apresentado e a relacdo para

corrente em uma heteroestrutura de dupla barreira (HDB) fora do equilibrio € calculada.

Para descrever os elétrons, serd utilizado o formalismo de ligagdes fortes com parametro
de saltos (“hoppings™) v entre primeiros vizinhos que sdo representados por (r,r'). Na base de
Wannier [50] o hamiltoniano eletronico pode ser escrito em termos dos operadores de criagdao

cI e aniquilagdo ¢y no sitio r como

H, = ZErCICr +v Z (cicr/ +ci,cr) , (2.1.1)
r

(rr’)
em que o ‘hopping’ v é escolhido sendo:

12
V= o
no qual m* é a massa efetiva experimental. O pardmetro a é distancia entre as camadas (igual
a metade do parAmetro de rede do GaAs crescido na direcéo [001]) e & é a energia do elétron
no sitio r. Supondo-se que a estrutura cristalina seja cibica simples, r = (ma, na, ja) onde
myn,j = —oo,...,—1,0,1,... 00. Levando-se em conta que o sistema ndo tem comportamento

magnético, o subindice &, correspondente ao spin, foi deixado implicito.

Como o sistema tem simetria translacional nas dire¢des (x,y), perpendiculares a dire¢do
de crescimento (ou direcdo longitudinal) z, o hamiltoniano eletronico pode ser desacoplado,

expandindo-se os operadores ¢, em ondas planas nestas direcoes:

cr =) cjxe™ ™, (2.1.2)
k
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em que X, , = (ma,na).

Deste modo podemos tratar o sistema como a soma sobre hamiltonianos 1d com vetor de

onda k perpendicular a direcdo da corrente (z):

A=Y H.(k), (2.1.3)
k
A (k) =Y [e ey (c;kc ikt e J-,Lkﬂ , 2.1.4)
7

em que &k = Ex + 8}. A energia Ey do elétron no plano j com vetor de onda k (contribui¢ao
na diregdo x e y) pode ser escrita como Ex = 2v(cos(kca)+cos(kya) —2). A contribui¢do
longitudinal para a energia €; x € dada por: 8;- = €;—2v, em que g; descreve o perfil do potencial
da HDB na direcdo 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 HDB. Assim, para

J <0, tem-se € =0 e para j > N, tem-se €, = —U. Por conveniéncia e comodidade, os
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Figura 2.1: Perfil da base da banda de condugdo em relagdo as camadas j.

subindices e o somatério em Kk sdo mantidos implicitos até o cdlculo da corrente tridimensional.

Os termos
o
Ek ch,kclvk
J
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sdo constantes na diagonal da representacdo matricial e podem ser incluidos no final do pro-

cesso. Dessa forma, o hamiltoniano dos elétrons que estdo sendo tratados sdo dados por:

H, = Z |:8;C;Cj +v (C;Cj+1 +cj-cj,1>} . (2.1.5)
j

2.1.1 Corrente eletronica no formalismo de liga¢des fortes em
uma dimensao

O nuamero de elétrons no sitio j é dado por:
Nj=cle, (2.1.6)
e a carga no sitio j é dada por:

qj :eNj. (217)

A equacio de movimento para um operador A na representacio de Heisenberg é dada por:

dA .
h— = |A,H|. 2.1.8
"> = 1A,1) @18)
O hamiltoniano do sistema é dado por:
H=H,+H;+H, y (2.1.9)

em que H '+ € 0 hamiltoniano dos fonons e H,_ ¢ € o hamiltoniano de interagdo elétron-fonon,
0s quais serdo vistos com maiores detalhes no capitulo 5. Fora da regido da dupla barreira, em
j<O0ouj>N, temos que: [N;,H| = [N;,H,], pois [Nj,Hs| =0e [N;,H,_f] = 0. Assim a

corrente nestas regides é dada por,

da: dei dc’
ih% =e [cj <1h%> + <lhd_t]) Cj] , (2.1.10)

e a equacdo de movimento do operador de aniquilacao é dada por:

dej 5o
ih%:che—Hecj. @.1.11)
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Utilizando-se das relacOes de anticomutagdo para os elétrons,

{cfepy =8y,

{cj,ci} =0, (2.1.12)
IR
{cjc;k =0,
encontra-se:
dc;
ihd—;:e;cj+v(cj_1+c,-+1), (2.1.13)
e conjugando-se a eq. (2.1.13):
de!
it = gict+v(ci_ +cl). (2.1.14)

Substituindo-se as relagdes (2.1.13) e (2.1.14) na equagdo (2.1.10), obtém-se:

ihdqg; ¥
S v [(cesa—efyen) = (e —cesn)] (2.1.15)

sendo que esta relagdo pode se escrita como:

dq;

7 =111 (2.1.16)
em que
ev
Ij,l/zz%(c;cj,l—c;tlcj). (2.1.17)

A expressdo (2.1.16) € a conhecida relagcdao de continuidade, em termos dos operadores de

criacao c;r. e aniquilagdo c;, a qual pode ser representada pelo diagrama da figura (2.2).
i .
PR L2

Figura 2.2: Diagrama da corrente que passa pelo plano j.

Apesar do subindice j — 1/2 ter sido escrito para a corrente, pode-se mostrar, através de
uma expansao em ondas planas para o elétron, que a corrente no estado estaciondrio independe
do sitio o qual estd sendo medida. Dessa forma, serd omitido daqui pra frente o subindice da

corrente.

Com a aplicacdo de um potencial externo na HDB, a corrente medida a uma temperatura
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finita serd dada pela média da expressado (2.1.17):

7 A ¥

T=)=4 <cjcjf1>—<cj71cj>], 2.1.18)
sendo () os valores médios do sistema no estado estaciondrio de néo equilibrio, (cj-c i—1) 0
nimero médio de elétrons que saem do sitio j — 1 e vdo para o sitio j, enquanto (c;_lc j)éo
nimero médio de elétrons que pulam do sitio j para o sitio j — 1. Assim, (I) é proporcional ao
balango de cargas que passam do sitio j — 1 para o sitio j e vice-versa. A figura (2.3) representa

a corrente efetiva entre os sitios.

Figura 2.3: Representagdo da corrente média (I) entre os planos j— 1 € j.

Como o sistema esta fora do equilibrio quando o potencial externo € aplicado, serdo intro-
duzidas no préximo capitulo as funcdes de Green no equilibrio a temperatura zero, a temper-
aturas finitas e as equacdes de Keldysh para o célculo dos valores médios da corrente (2.1.18)

que flui na HDB, a temperaturas finitas.
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3 INTRODUCAO AS FUNCOES DE GREEN

3.1 FUNCOES DE GREEN A TEMPERATURA ZERO

O estudo de um sistema de muitos corpos € as vezes feito a temperatura zero. Natural-
mente, sistemas experimentais reais nunca estardo a temperatura zero, embora estejam muitas
vezes em temperaturas baixas. Muitas propriedades do sistema ndo sdo sensiveis a temperatura,
em especial, baixas temperaturas. Assim sendo, cdlculos a temperatura zero sdo tteis para
descrever sistemas reais. Além disso, as propriedades a temperatura zero de um sistema sao
quantidades conceitualmente importantes para o conhecimento das interacdes do sistema no es-
tado fundamental. As fun¢des de Green sdo utilizadas para resolver problemas que ndo tenham
solugdes exatas. A aproximacgdo usual € feita da seguinte maneira. Separa-se o hamiltoniano

insolivel H em duas partes

H=Hy+YV, (3.1.1)

em que Hy € parte solivel do sistema e V, o termo restante de H. A escolha de Hy € feita de
tal forma que o efeito de V seja pequeno em relagdo ao Hy. O procedimento basico da teoria
de muitos corpos ocorre da seguinte forma: No primeiro momento, descreve-se o sistema a
partir das solugdes conhecidas de Hy. Logo apds, analisam-se as mudancas ocorridas a partir

da introducdo dos efeitos de V. Neste capitulo serd considerado / = 1.

As funcdes de Green dos elétrons a temperatura zero sdo definidas da seguinte maneira, na

representacdo de Heisenberg:
Gt —1') = =i(|Tep (1)c] (1)), (3.1.2)

em que os A’s representam os principais nimeros quénticos do sistema e 7 é o operador de

ordenamento temporal definido da seguinte maneira:

Tey(t)e) (') = 0(t —1)cp(t)ch () — (¢ —1)c) (t)ea (t). (3.1.3)
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O sinal negativo no segundo termo da equacdo acima € proveniente da relacdo de anticomutagdo
dos operadores de criagdo e destruicdo dos elétrons em tempos iguais ({c; (t),c;,(t)} =)
, 0(1) é a funcdo degrau de Heaviside, |) é o estado fundamental desconhecido de H e ¢ (¢) é

dado pela representacdo de Heisenberg

c (l‘) — ethc;Le_iH[

Y

em que c; € o operador de destruicdo dos estados de Hy. Convertendo-se a representacao de
Heisenberg da eq. (3.1.2) para a representacdo de interagdo e utilizando-se o teorema de Gell
Mann e Low [51] , que conecta o estado fundamental de Hy, representado por: |)o, ao estado

fundamental de H, representado por |), obtém-se uma nova relag¢io para as func¢des de Green:

—ig(|T¢, (1)e] (') S(c0, —0)|)o
0<|S(°°7 _oo)|>0 ’

esse resultado € adequado, pois s@o conhecidos todos os termos que nele existem, em que a

G(A,t—t') =

(3.1.4)

matriz S € dada por:

S(t) =T {exp (—i/t/tdth(tl))] , (3.1.5)

e ¢, (t) é calculado na representagdo de interacao,

& (1) = ety e~ HO!, (3.1.6)

A funcdo de Green também pode ser definida para o caso especial em que ndo haja inter-
acoes (V = 0), sendo nesse caso a matriz S (3.1.5) igual a identidade. Esta func¢do de Green

desempenha um papel especial no formalismo e podemos designa-la por G:
Go(A,t—1') = —io{|Te; (1)e] (') ])o. (3.1.7)

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

As funcdes de Green para fonons sdo definidas na representagcdo de Heisenberg como:
D(q,t —1') = —i(|TAq(1)A—q(t")]), (3.1.8)

em que

Aq =aq —l—afq,

no qual alq é o operador de criagdo do fonon com momento —q. Na representacdo de interago,
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a seguinte relacdo é obtida:

o —ip(TA (DA () oo, —e0)])o
Dla.r=r) = o{[S(eo, )0

Nao hé ocorréncia de fonons a temperatura zero, assim os estados fundamentais |) e |)o sdo

(3.1.9)

iguais ao vdcuo |0). Observe-se que em um sistema de elétrons e fonons a notagao |) significa

a combinagdo dos estados fundamentais dos elétrons e fonons.

A funcdo de Green dos fonons ndo perturbada é definida como:

A~

Do(q,t —t') = —ig(|TAq()AL (1) ])o, (3.1.10)

em que

AA_q(t) — el'H()l‘A-qefl'Hol‘.

3.1.1 Teorema de Wick

A funcdo de Green, eq. (3.1.4), é calculada a partir da expansdo em série da equagao

S(o0, —o0) do numerador, tal que:

Gp.t—1)=Y (_%H/m dtl.__/” dtn0<|T5p(t)V(t1)
n=0 : o —oo

LV )éE )
0(IS(e0, oo '

)o

No primeiro momento, serd ignorado o fator no denominador ((|S(eo, —o0)|)g. O objetivo ime-

(3.1.11)

diato é aprender a calcular o ordenamento temporal do operadores que estdo dentro do ‘bra’
e ‘ket’ do numerador. Supondo-se que o operador V() seja composto por n operadores de
criacdo e n operadores de destrui¢do para que a média seja diferente de zero. A tarefa de se
calcular os termos do numerador da eq. (3.1.11) € ardua, pois existem vdrias maneiras de se
ordenar temporalmente e emparelhar os operadores de criacdo e destruicdo. 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 sao conseguidos com a ajuda de alguns teoremas que
simplificam os procedimentos. O primeiro deles é teorema de Wick que determina que sejam
feitos todos os emparelhamentos possiveis entre os operadores de criagdo e destruicdo com a

ordenacdo temporal adequada. Por exemplo:

o([Teal)eh ()25 () o = o[ Tea(t)eh () oo I Téy(12)e5(¢ ) o
—0o(|Téa(t)é5(") Yoo (| Téy(12)é5(11) o (3.1.12)



30

Observe-se que existe um operador de ordenamento temporal 7 em cada emparelhamento do

‘bracket’.

A segunda regra esta relacionada ordenacdo temporal das combinagdes de operadores que
representam diferentes excitagdes. Se houver um termo que mistura operadores de excitacoes

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

o{|Tep(0)é) (11)Aq, (11)ép, (12)e} (13)Aq(12))o = o{|TEp(t)ép (11)ép, (12)E5, (13)])o
o{|ITAq, (11)Aq(12) )0 (3.1.13)

O teorema de Wick também se aplica aos operadores de criacdo e destrui¢cdo dos fonons.

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

segue:

o{| T, (1)ew, (1)])o = o{1 &y, (1)ék, ()08, - (3.1.14)

Esse termo € o numero médio de elétrons:

1

n(ékl) = 9( ékl) - ﬁh—r)rlo 1 —|—eﬁ§kl

Sk, = &k, — U
nos quais o momento K; € independente do tempo, i € o potencial quimico e g, sdo os auto-
estados dos elétrons. Essas convencdes dependem da maneira de como € escrito o operador

hamiltoniano, i.e., elas sdo validas se os operadores de destrui¢do estiverem a direita dos oper-

adores de criacdo em todos os termos do hamiltoniano.

Com essas trés regras € possivel escrever todos os termos da eq. (3.1.11) em relac@o aos
numeros de particulas e as fun¢des de Green ndo perturbadas de elétrons Gy e fonons Dy. Como

exemplo, considere-se a seguinte relagcao para eq. (3.1.12):

0(|Téa()Eg(1)ey()E5( o= — 8apbysGolet,t —1)Go(y,12—1')
+ 5a56Y13G0((X,t—t,)G()(’}/,t2—l‘l). (3.1.15)
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3.1.2 Diagramas de Feynman

Feynman introduziu a ideia de representar os termos da eq. (3.1.11) por desenhos chamados
de diagramas, os quais sao extremamente uteis para fornecer uma visao sobre o processo fisico
que esses termos representam. A representagdo da Fungdo de Green do elétron (Go(z —¢')) no
espaco tempo é dada por uma linha continua que sai de ¢ para ¢/, a representa¢do da fungdo
de Green do fonon (Dy(q,7 —t')) é dada por uma linha tracejada e a representa¢do do niimero
de ocupagdo (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, (p,t—t')= —
t .
q
D, (G,t—t')= =========----
t t'

n(G) =

O~

Figura 3.1: Diagramas de Feynman.

Dessa forma, todos os termos encontrados pelo teorema de Wick da integral da eq. (3.1.11)
poderdo ser representados por combinacdes dos diagramas da figura (3.1). A partir destas com-
binacdes de diagramas, surgirdo as categorias dos diagramas conectados e desconectados, 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.
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3.1.3 Polarizacdo do Vécuo

Considere agora o termo ((|S(eo, —o0)|)o da eq.(3.1.11), ignorado anteriormente, dado por:

(_

0[S (oo, o) o = 1+

N2 oo -
lz) /_wdtl /_wd’20<\T‘7(f1)V(tz)!)o+.... (3.1.16)

Os termos da série o(|S(ee, —o0)|)o sdo chamados de polarizag¢do do vécuo e sdo iguais as cons-

tantes F; dos termos desconectados,

(o]

0{IS(e0, —o0)[)o = Y Fi. (3.1.17)

i=0
O teorema do cancelamento também simplifica o calculo da expansdo da funcdo de Green e
diz que a soma dos termos de polarizacdo do vacuo cancelam-se com a soma dos termos de-
sconectados da expansdo do numerador da eq. (3.1.11). Assim somente os termos conectados

G.(p,t —t") contribuem na expansio,

G(p,t—1') = G.(p,t —1')
_n+1 (=] ) A A
- Z( ;), / dtl-../ dtn()(!Tép(t)V(t])...V(tn)éz,(t’)|>0 (3.1.18)
n=0 : e —oo

O fator % da eq. (3.1.18) também se cancela, pois para cada termo conectado da expansao,
haverd um nimero n! de termos iguais. Assim a eq. (3.1.18) se reduz aos termos conectados e

diferentes:

Gp,i—1) = ZO(—i)"“/_idtl.../_Zdzn0<|rép(t)x7(t1)...

...V(tn)é;f,(t’)bo, conectados e diferentes. (3.1.19)

3.1.4 Equagdo de Dyson

As fungdes de Green dos elétrons dependentes da energia sao definidas através da transfor-

mada de Fourier em relagdo a varidvel tempo, como se segue:

G(p,E) = / " dteE G p, 1 — 1), (3.1.20)
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Para uma particula independente na banda de condugdo, € obtido o seguinte resultado para

funcdo de Green ndo perturbada:

1

S — (3.1.21)
E—¢&+in

GO(va)

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

A transformada de Fourier no tempo da funcdo de Green em série € dada por:
Gp.E) = Y (—i)! / " ) / Tdn .. / " diy
=0 —o —o —o
X Z<|Tép(t)\7(t1) i, .V(tn)é;f,(t’) )0, conectados e diferentes (3.1.22)
Para fonons, a defini¢ao de funcio de Green dependente da energia € andloga a dos elétrons:
D(q, ) = / T dted ' D(q,1). (3.1.23)
Considerando-se a interacdo entre elétron e fonon dada por:

V=Y MyAqcl_cq, (3.1.24)
gk

obtém-se os dois primeiros termos da expansao da fung¢do de Green no espaco das energias.
G(p.E) = Go(p.E) + Go(p.E)’Z! (p. E), (3.1.25)
na qual a auto-energia do elétron (X! (p, E)) devida aos processos com um fonon ¢ igual a:
1 [T do 2
> (p,E) = 1/ EZMqDO(q, ®)Go(p— q,E — o). (3.1.26)
* q
Calculando-se os termos de ordem superior da fungdo de Green perturbada, encontra-se a
seguinte relacao:
G(p,E) = Go(p,E)[1 + GoZ! 4+ (GoZ)? + GoZ** + GoX?? + Gox* +...],  (3.1.27)

sendo os termos (X!)2, ¥4, ¥?% e ¥2¢ as auto-energias devidas aos processos de dois fonons,

representadas nos diagramas da figura (3.3).

Fazendo-se a soma formal da série (3.1.27), obtém-se a equacdo de Dyson é:

em que a auto-energia total (X(p, E)) é a soma de todos diagramas de auto-energias irredutiveis
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GGE")=
G(GZ*)= —» . .
i A opeg WP
q q
r/’ ﬁ:(’ ’ \\‘
’ P LY Y

’, , b *

yi » 4 LY

f

GGE)= ——2l :
rl L L 4

Figura 3.3: Diagramas de Feynman para processos de dois fénons .

(conectados e diferentes).
L(p,E) =) X(p,E)
i

3.2 FUNCOES DE GREEN A TEMPERATURA FINITA

As fungdes de Green dependentes da temperatura serdo introduzidas nesta sec¢ao, pois em

muitos casos a temperatura influencia nas experiéncias.
Considere a hipdtese em que o sistema de elétrons ou de fonons esteja interagindo com

um reservatorio térmico de tal forma que a temperatura e o potencial quimico do sistema se

mantenham constantes. Deste modo, a funcdo de Green de Matsubara € definida como:

G(p,t—1) = _<T1Cp(f)cz)<fl)>
_Tr <e_B(K—Q) TTeTKCpe—K(T—T/)CE T1K> 7 (3.21)
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Z=e P21, (e—ﬁK> (3.2.2)

K =H — uN, (3.2.3)

sendo Z a fung@o de parti¢do, Tr o operador trago, T =it, B = 1/kgT (kp é a constante de Boltz-
mann), i o potencial quimico, H dado pela relagdo (3.1.1) e N o operador nimero. Observe-se
que € utilizado o ensemble grand-canonico na defini¢do da fun¢do de Matsubara. O dominio da

relacdo (3.2.1) se encontra em:
-B<t<B.

O operador T; organiza os operadores de tal maneira que aqueles que estiverem perto de —f3
fiquem a direita daqueles que estiverem mais longe. As funcdes de Green de Matsubara podem

ser expandidas em séries de Fourier,

p.T Z TG (p,im,), (3.2.4)

n

B .
G (p,iow,) = /ﬁer’(p,r)e’m’”, (3.2.5)

em que @, sdo multiplos impares de 7/ para férmions. Como na fun¢ao de Green a temper-

atura zero, obtém-se a seguinte fun¢do de Matsubara ndo perturbada (V = 0) para os elétrons,
1
— S

a qual serd utilizada na expansao da funcao de Matsubara.

Go(p,iw,) = (3.2.6)

As fungdes de Matsubara sdo calculadas por métodos similares as técnicas utilizadas nas
fungdes de Green a temperatura zero. A principal diferenca entre os cdlculos estd na varidvel

tempo que € real na fung¢do de Green a temperatura zero e imagindria na funcdo de Matsubara.

Definindo:
T R
S(t1, 1) = Trexp l—/ drV(‘c)] (3.2.7)
T
e utilizando-se a seguinte notac¢ao:
Trle P%o0] = ((6), (3.2.8)

no qual Ky = Hy — N e 6 é um operador qualquer. Dessa forma, a seguinte expressao para eq.
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(3.2.1) é obtida:

o(Tx | S(B)ep()5(0)])

0SB G:29)

Gl(pa T) = -
em que:
ep(7) = e™Kocpe ™0, (3.2.10)

A relacdo (3.2.9) € similar a (3.1.4). Expandindo-se novamente em séries a matriz S, utilizando-
se o teorema de Wick, temos que a equacdo de Matsubara (3.2.9) é reduzida a uma soma de

todos os termos diferentes e conectados dos diagramas de Feymann.

B B
G (p,t) = _Z{)(_l)n/o drl.../o dt,

0<|T6p(T)V(T1)...V('L’n)é;;(O)D, conectados e diferentes.  (3.2.11)

X

Tomando-se a transformada de Fourier na série (3.2.11), encontra-se a relacdo de Dyson para

as funcOes de Green de Matsubara, dada por:
G'(p,iw) = Gy(p,io) + Gy (p,iw)Z(p,iw)G (p,iw), (3:2.12)

em que L(p,im) é a soma de todas as auto-energias associadas a cada termo da série (3.2.11).

Tao importantes quanto as funcdes de Matsubara sdo as funcdes de Green Retardadas e

Avancgadas, definidas das seguintes formas.

Funcio de Green Retardada:
G'(p,t—t')=—i0(t —t"){[cp(t)ch(t) + ch(t)ep(t)]). (3.2.13)
Fungdo de Green Avangada:

G (p,t —1') =i0(t" = 1)([ep(t)ch (") + S () ep(1)]), (3.2.14)

em que

Cp(l) — eitKCpe_itK.

com tais fungdes, podemos encontrar valores para a condutividade e susceptibilidade elétrica

dos sistemas.
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3.3 FUNCOES DE GREEN FORA DO EQUILIBRIO

Foram introduzidas nas sec¢des anteriores as fun¢des de Green a temperatura igual zero e
diferente de zero Kelvin no equilibrio. Contudo, o sistema (HDB) em estudo deixa o equilibrio a
partir do momento em que se liga o potencial externo. Dessa forma, a temperatura e o potencial
ndo estdo definidas nas regides da dupla barreira, somente nos reservatérios de contatos. Por
i$s0, serd visto nesta sec¢do, parcialmente, um formalismo que considera as funcdes Green em

sistemas fora do equilibrio termodinadmico.

Nos sistemas fora do equilibrio ndo existem garantias de que o estado volte a seu estado
inicial depois de um grande intervalo no tempo, diferentemente do que ocorre nos sistemas
em equilibrio. A teoria fora do equilibrio é um pouco mais complicada do que a teoria no
equilibrio, porém sdo similares em suas estruturas. Considere-se que a evolucdo se da sob o

seguinte hamiltoniano,

H=h+H'(1), (3.3.1)

h = Hy+ H,, (3.3.2)

em que Hy € a parte soluvel do sistema e H; é a parte ‘complicada’ que esté relacionada a inter-
acdo de muitos corpos. Supondo-se que a parte fora do equilibrio H'(r) desapareca para tempos
t < to, antes da perturbacao ser ligada, o sistema podera ser descrito pela matriz densidade do

equilibrio térmico:
o
p(h) = m-
O valor esperado de um dado observdvel, para o qual associa-se o operador O na mecanica

quantica, para tempos t > t, € dado por:

(0(1)) = Trlp(h)On (1)]. (3.3.3)

O subscrito H indica que a dependéncia temporal é governada pela hamiltoniana total, i.e., o
operador O estd escrito na representacao de Heisenberg. Como o valor médio (3.3.3) contém
termos complicados como H; e H'(t), é preciso seguir alguns passos antes de calculd-lo. O

primeiro deles é mudar dependéncia temporal de Oy (¢) para Oy (t) da seguinte forma:

On(t) = v} (t,t0) On(t)va(t.10), (3.34)
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em que

t

vi(t,tg) =T {exp {—i dt/H;l(l/)} } (3.3.5)
Iy

e H, (1") estd na representacdo de interagdo:

Hj (1) = "0 ' (1) e~ hli=10), (3.3.6)

Serd introduzida agora a integral de contorno. A expressio (3.3.4) pode ser escrita em uma

outra forma que € equivalente a primeira.

Ou(t) =T, {exp {—i/ctdrH,’l(r)} oh(z)}. (3.3.7)

sendo o contorno C; descrito pela figura (3.4).

L, t

Figura 3.4: Contorno C;.

O contorno C; envolve o eixo real saindo de #y até ¢ e voltando ao ponto inicial. Foi em-
pregada a convencdo de se utilizar letras gregas para as varidveis complexas e letras romanas
para varidveis reais. O operador T¢, organiza temporalmente os operadores sobre o contorno,
colocando mais a direita aqueles em que a curva ultrapassa primeiro. Esse operador de orde-
nacao do contorno € um forte instrumento formal que permite o desenvolvimento da teoria fora

do equilibrio em linhas paralelas a teoria do equilibrio.

A funcdo de Green € definida da seguinte maneira no contorno:

G(1,1") = —iTe[ym (1) wi (1)), (3.3.8)

no qual a curva C que envolve o eixo real inicia e termina no ponto #j, passando por #; e 11,
como mostra a figura (3.5). Na relagdo (3.3.8), yy(1) e w;,(l’ ) s@o os operadores de campo de

fermions,

w(r,) =Y u(r)eg(r),

k
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v

Figura 3.5: Contorno C.

v () = Y ug(r)eg (o),

na representacdo de Heisenberg. Foi utilizada na defini¢do anterior uma notagao reduzida dada
por: (1) = (ry,t;). Os operadores de campo w e W' atuam no espaco do niimero de ocupagio
de Hilbert, desde que sejam representados em termos de ck € cli respectivamente. As fungdes
de ondas u(r) formam um conjunto completo de autofungdes das particula independentes ro-

tuladas pelo momento k.

Dependendo da maneira com que a curva C da figura (3.5) encontra os pontos #; e 71, é

possivel haver quatro fungdes de Green distintas provenientes da defini¢ao (3.3.8):

G.(1,1), t,t; € Cy
G~ (1,1, neG,t eC
G(1,1') = (1,19 PETea e (3.3.9)
G=(1,1"), l‘1€C1,l‘i€C2
\ Ge(1,1"), 1,1; € C
em que C; é ramo da curva acima do eixo real, C; € o ramo abaixo, G, é a funcido de Green
causal,
Ge(1,1") = =i(T [y (1), (1")]), (3.3.10)
G~ é a fung¢do maior,
G™(1,1") = =il[yu () (1)), (3.3.11)

G= é a func¢do menor,

G=(1,1") = i{[j; (1) y (1)]) (3.3.12)
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e G¢ € a funcdo anti-causal,

Ge(1,1') = —i(T [y (1) (1)]). (3.3.13)

O operador T ordena os operadores de uma forma oposta ao operador 7', i.e., os operadores

com 0s tempos maiores ficam a direita dos que tiverem tempos menores.

As funcdes de Green avancadas e retardadas fora do equilibrio sdo definidas como:

G(1,1') = 8(r, —1)[G=(1,1") — G>(1,1")] (3.3.14)

G'(1,1') = 0(t; —1})[G™ (1,1") = G=(1,1")]. (3.3.15)

ApOs essas defini¢Oes, a funcdo de Green de contorno ordenado serd reduzida a uma nova
relacdo em que o teorema de Wick poderd ser aplicado, processo similar ao das sec¢des anteri-

ores. O primeiro passo é mudar a dependéncia H para h em (3.3.8), assim:

G(1,1") = —i(Te[SE wu(1)y (1)), (3.3.16)

sendo

SH —exp [—i / dTH;l(r)} . (3.3.17)
C

Ainda € preciso de mais uma transformac¢do para demonstrar a existéncia de uma teoria de
perturbacido diagramdtica. Lembre-se que o operador 4 contém dois termos, h = Hy+ H;, e
que o teorema de Wick trabalha somente com Hy (i.e. halmitonianos quadréiticos). Assim o
segundo passo ¢ mudar a dependéncia & para Hy em (3.3.17). Os detalhes das transformagdes

sdo extensos [52], sendo o resultado final dado por:

o 7rd poTe, [SE,Sew, (D, (1]}
(1,1) =—i Tr [pOTCv(SE‘VS/C)]

(3.3.18)

no qual

py = _XP(=BHo)
Trlexp(—BHo)]’

(3.3.19)
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Sl = exp {—i /C drH,’{o(r)] (3.3.20)

St = exp {—i / dngo(r)] : (3.3.21)
C,

sendo a dependéncia do hamiltoniano com o tempo definida em analogia a relagdo (3.3.6).
Além disso, o contorno C foi definido pela figura (3.5), enquanto a curva C, € definida pela

figura (3.6).

v

Figura 3.6: Contorno C,.

Apesar da aparéncia, a equacao (3.3.18) é um resultado de grande importancia, pois utilizam-
se relagOes exatas para encontra-la, a sua dependéncia € regida pela parte solivel do hamilto-
niano (Hy) e a matriz densidade quadratica (~ exp —fHp) permite a utilizagdo do teorema de
Wick. Assim, os diagramas de Feynman podem ser construidos para os problemas fora do
equilibrio. Novamente o denominador de (3.3.18) cancela-se com a contribui¢do decorrente
dos diagramas desconectados. Assim as teorias fora do equilibrio e no equilibrio sdo similares:
a diferenca € que a ultima considera a integral de contorno em torno do eixo real enquanto a

primeira considera a integral sobre o eixo real.

3.3.1 Equagdo de Dyson fora do equilibrio

Apesar do resultado (3.3.18) ser de grande importancia, este ainda continua sendo matem-
aticamente impraticdvel, a menos que sejam trocadas as integrais de contorno por integrais no
eixo real. Este procedimento ¢ chamado de continuacdo analitica e existem algumas formu-
lagdes diferentes na literatura. Serdo mostradas nesta seccao a equacdo de Dyson em termos

das matrizes sugerida por Craig [53].

Novamente € possivel expandir a func¢do de Green (3.3.18) fora do equilibrio em termos da
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funcdo de Green de equilibrio com o tempo ordenado. Consequentemente, dado que o funcional
de autoenergia seja bem definido, a seguinte equagdo de Dyson para sistemas fora do equilibrio

¢é obtida:

G(1,2) = G0(1,2)+/d3x3/d3x4/c a’r3/c d1Go(1,3)2(3,4)G(4,2), (3.3.22)

no qual as interagdes estdo contidas na autoenergia (irredutivel) X[G]|. Fazendo-se o limite
fo — o na eq. (3.3.22), conclui-se que o contorno C, coincidird com C, devendo-se assim ser

considerado somente C.

A equacdo de Dyson fora do equilibrio também pode ser dada em termos da seguintes

equacgao matricial ([54]).

G(1,2) :(;0(1,2)+/d3x3/d3x4/Cdr3/Cdr4éo(1,3)i(3,4)é(4,2), (33.23)

sendo
- [ 6 -G
G= : (3.3.24)
| G® —G;
~ [z —x<
Y = (3.3.25)
R

A matriz ndo perturbada G é descrita pela seguinte relagio diferencial nio homogénea:

2 A\ =~
(’ﬁ _H) Goo (F—7',1 —1') = 8(F—7)8(t —1") Sgp, (3.3.26)
em que
)
Goc, para a=f=1
~ —Gog, para = =2
Gogs = ;
-Gy, para o=1, B=2
Gy, para a=2, f[=1

\

Mudando-se a notagdo da equacdo (3.3.23), de tal modo que o produto de matrizes sig-

nifique também uma integral sobre as quatro variaveis (d7, d7), obtém-se uma relacdo conden-
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sada para a equacao de Dyson, similar as encontradas anteriormente:

G = Gy + Go2G. (3.3.27)

3.3.2 Teorema de Langreth

(6 E
G
X b >< t o
Cll >< '

Figura 3.7: Deformacdo do contorno C.

Na equacao de Dyson (3.3.22), foram encontradas produtos das fun¢des de Green da seguinte

forma:
C(ty,1)) = / dtA(t,7)B(1,1]), (3.3.28)
C

nos quais C, A, B sdo funcdes de Green quaisquer com ordenamento temporal dado 7¢. Para
calcular (3.3.28) é preciso considerar 7 < #{, isto é, 7{ vem posteriormente a ¢; ao longo do
contorno, conforme ilustramos na Fig. (3.7). Isso corresponde a C<(7y, T{ ), como definido na

eq. (3.3.9). A eq (3.3.28) pode entdo ser expressa na seguinte forma:

t t!
C<(t1,ti)=/ drA(tl,r)B(r,t{)+/ldrA(tl,r)B(r,t{)
[} 1‘1

—00

+ dtA(t;,T)B(1,1]). (3.3.29)

!/
4

. t t —o0 t .
1 1 1 5 .
Reescrevendo-se a 1ntegral ftl na forma ffl = ftl + f > a4 €quagao acima torna-se:

1 —oo0
C<(t1,t}) = | dtA(t,7)B(1,t]) + t dtA(t),7)B(1,1])
o 1
t —o0
v / ' deA(n, DB + [ dTA(,T)B(n1)). (3.3.30)
— oo li
A eq. (3.3.30) equivale ao contorno ilustrado na fig. (3.7). O procedimento de se deformar o
contorno C para efetuar a continuacdo analitica de um produto de func¢des de Green foi orig-
inalmente proposto por D. C. Langreth [55]. Aplicando-se as defini¢des de funcao de Green
menor e maior obtém-se, por exemplo, para o primeiro termo: ["_dtA(t1,7)B(7,}). Note-se

que temos A~ (t1,T) e B<(7,t}), pois a integral "' envolve tempos ¢ menores do que 7, € 7] no
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sentido do contorno. A expressdo completa estd apresentada abaixo:

5] —o0
C<(t1,t]) = / dtA” (t1,t)B=(t,1}) +/ dtA=(t1,t)B=(t,1])
— oo H

t) o
+/l dtA< (0, )B=(t,6)) + | dtA=(t1,0)B> (1,1}). (3.3.31)

n
Nessa ultima equacdo o ordenamento ao longo do contorno € conhecido, pois as fungdes de
Green menor e maior possuem um ordenamento bem definido. Invertendo-se agora os limites

de integracdo no segundo e quarto termos e agrupando-os com 0O primeiro € terceiro, respecti-

vamente, obtém-se:
C= ) = [ dria> (0,0~ A%, 0B 111
+/_ti dtA<(t1,t)[B=(t,t]) — B~ (t,11)]- (3.3.32)
E possivel estender os limites de integragio até 4o, utilizando-se fun¢des degrau como abaixo:
C<(t1,1]) = /_m d16(1y —1)A> (11,1) — A< (11,0)]B<(1.1])
+ /_ " A< (4,00(f — 1) [B<(1.£]) — B> (t,1))]. (3.3.33)
Usando-se agora as defini¢des de funcdes de Green avangada e retardada, eqs. (3.3.14) e
(3.3.15), obtém-se:
C<(t1,t]) = /_w th’(tl,t)B<(t,t{)+/_w dtA=(t1,t)B%(t,1]). (3.3.34)

Para a fungdo de Green maior, C~ (11,1} ), basta trocar < por > na equagdo (3.3.33). Esse resul-
tado pode ser facilmente generalizado para um produto de trés fun¢cdes de Green. Se houvesse,
por exemplo, um produto de fungdes de Green C = ABE ! obter-se-ia para C< a seguinte re-

lagdo:
C<~=A"B'ES+A"B“E“+A~B°E"“. (3.3.35)

A funcdo de Green retardada € obtida, substituindo-se (3.3.34) e a respectiva expressao para

'Nessa notacdo compacta o produto de duas fungdes de Green corresponde a uma integragio na varidvel tem-
poral.
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C~ (11,17) na eq.(3.3.15). Com isso, encontra-se,

C'(t,11) = 0t —1)[C”(11,1)) —C=(t1,17)]
T —ti)/mdt[A’(B>—B<)+(A>—A<)B“]

— o —ti)/:odt[A’(Br—B")—i—(A’—A")B“]

= 9(t1—t{)/ dt[A’B’—A“B"]:/ dtA”(t1,t)B"(t,t]).  (3.3.36)

Portanto se C = AB, a fun¢do C” € simplesmente o produto das fun¢des de Green retardadas A" e

B’. Analogamente, para a fungéo de Green avangada, obtém-se: C%(1y,1]) = [~ dtA%(t,1)B*(t,1}).

Outras relagdes de Langreth podem ser encontradas em [56].

3.3.3 Equacao de Keldysh

Nesta seccdo serd apresentada a formulacdo de Keldysh [11] para as equacdes de movi-
mento das fungdes de Green fora do equilibrio. Um método diferente, mas equivalente ao
de Keldysh é o método de Kadanoff-Baym [57]. Historicamente, os calculos de Keldysh e

Kadanoff-Baym foram feitos independentemente e quase simultaneamente.

Para chegar a formulacdo de Keldysh, é preciso partir de uma matriz de rota¢do de 7 /4

radianos no plano complexo, dada por:

1 :
U= ﬁ(” icy) (3.3.37)
€
_ 1 .
U=ul= \ﬁ(l —ioy), (3.3.38)

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

Gy:

0 —i ]
. (3.3.39)
i 0

N

Multiplicando-se a relacdo (3.3.27) por: U 2 esquerda e U 2 direita, e depois introduzindo-se

UU' = I, encontra-se:

~/ ~ ~/~/

G =Gy +Gyr G, (3.3.40)
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em que
~ G* 0
= ) (3.3.41)
Gk G
~/ X0
Y = . (3.3.42)
Tk yr
A funcio de Keldysh G* [57] é definida por:
G"=G.+G:=G~+G”, (3.3.43)
enquanto a funcdo de Green avancada pode ser dada por:
G'=G.—G =G —Gg, (3.3.44)
e a funcdo de de Green retardada pode ser dada por:
G =G.— G~ =G~ —G.. (3.3.45)

As relagdes das componentes de E/ sdo andlogas as eqs. (3.3.43), (3.3.44) e (3.3.45).
Fazendo-se o produto e a soma de matrizes do segundo termo a direita da expressao (3.3.40),

obtém-se as seguintes relagdes de Dyson para as fun¢des de Green avangada e retardada:

G =Gy+Gh'G, (3.3.46)

G" = G4+ Gz G, (3.3.47)

Pela andlise das relagGes acima, observa-se que as componentes avangada e retardada da ma-
. ~/ ~ . . ~
triz G sdo independentes, i.e. dependem somente de outras funcdes avancadas e retardadas.

Contudo as componente da fun¢do de Keldysh é dada por:
G* = G+ GEXGY + Gyr' Gr + GprrGe (3.3.48)
Procedendo-se uma iteragéio na relagio (3.3.48) com respeito 2 GX e apés um reagrupamento
dos termos, encontra-se a seguinte relacao:
G* = (14+GiEGE(1+X9GY) + (Gh + GhE Gh)EF G4
+ GLI'GHE G- (3.3.49)
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Pela repeticdo da mesma iteracao infinitas vezes, obtém-se a conhecida relacio de Keldysh [11],
G'=(14+GENGE(14+2°G") 4+ G"EF 6. (3.3.50)

O resultado da relagio (3.3.50) seria 0 mesmo se ao invés da funcio G* fosse utilizada a fungio

G<, isto é:
G< = (14 GG (143G + G'E<G". (3.3.51)

A equacdo de Keldysh (3.3.51) serd utilizada para o cédlculo da corrente no sistema de het-

eroestrutura de dupla barreira fora do equilibrio.
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4 FUNCOES DE GREEN PARA UM HAMILTONIANO
DE HETEROESTRUTURAS SEMICONDUTORAS

41 CALCULO DAS FUNCOES DE GREEN

Neste capitulo serdo calculadas as funcdes de Green retardadas e a corrente da HDB

sem levar em consideracdo a interacdo entre elétron e fonon. Para tais cdlculos, separou-se,

300 -
|
250 - rﬁ

200
150

100

energia (mev)

50 +

-50 4

T T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120

Camadas

Figura 4.1: Perfil do potencial da HDB em relagio as camadas j.

através de um corte, o perfil do potencial da dupla barreira (figura 4.1) em trés regides: a
regido do poco quantico (ou regido de espalhamento), que se encontra entre 0 < j < N — 1,
sendo representada pela letra s e as regides das semi-cadeias a esquerda (ou regido emissora)
e a direita (ou regido coletora), que se encontram em j < 0 e j > N, sendo representadas pela

letras [ e r respectivamente. Desta forma, cada regido separada da HDB esta em equilibrio
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e cada semicadeia infinita de 4tomos pode ser representada como um reservatorio de elétrons
que possui uma determinada energia de Fermi. O sistema voltard a ficar fora do equilibrio
quando forem reconectadas as semicadeias ao poco quantico. Sabendo-se disso, as funcdes
de Green de equilibrio das trés regides separadas sdo obtidas primeiramente para, em seguida,
serem reconectadas via ‘hopping’. Esse processo torna possivel a obtencdo da transmitancia
dos elétrons da regido a direita para a regifio a esquerda da HDB. O hamiltoniano eletronico que

descreve o sistema desconectado é dado da seguinte forma:

H,=Hy+H', 4.1.1)
Hy=H +H,+H,, (4.1.2)
. —1
A=) {e}c;q +v (c}c_,-,l +C};71€j> } , (4.1.3)
j=—eo '
H, = %{S}C;Cj +v <Cj'cj+1 +C;+1Cj> } ; (4.1.4)
]:
A N_l BN
Hy = Z {e}c}ci +v (c;ch +c;+1cj> } — v(cIT\,cN_l +c1T\,_1cN), (4.1.5)
j=0
A =v (cgci + c?co + CLCN,l + c;r\,flcN> , (4.1.6)

em que H representa as trés partes do sistema desconectadas, enquanto H’ representa as re-
conexdes das regides do sistema. As barras acima dos nimeros equivalem aos indices negativos

das camadas (ex: —1=1)e 8;- =& —2v.

4.1.1 Funcdo de Green de superficie

Nesta sec¢do, serdo encontradas as fungdes de Green das semicadeias a direita (r) e a es-
querda (/) e as suas respectivas densidades. Como foi dito no inicio deste capitulo, cada semi-
cadeia infinita de 4tomos pode ser representada por um reservatorio. Serd utilizada na obten¢do

das funcdes de Green a simetria existente nas semicadeias infinitas.

A partir de agora, os supra-indices r das proximas funcdes de Green retardadas serdo

suprimidos e a notacao da funcdo de Green nao perturbada serd mudada de G para g.
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Figura 4.2: Representagio de uma semicadeia.

Cada semi-cadeia infinita de atomos do sistema pode ser representada por uma superficie
(S) de contato, como mostra a figura (4.2), no qual Xg é a auto-energia de superficie. A fungéo

de Green retardada dessa superficie de contato é dada pela equacao de Dyson ,
Gs = g+ gXsGs. (4.1.7)

Considerando-se a semi-cadeia a direita da heteroestrutura de dupla barreira (HDB), € possivel
verificar que: Gg = G,, X5 = X, (0 subindice r agora representa a semi-cadeia a direita) e g € a

fun¢do de Green ndo perturbada de um corpo em um sitio 0, dado por:

1
= 4.1.8
8 o—g)+in’ (+15)
na qual 1 é uma varidvel infinitesimal e &) = —U — 2v. Multiplicando-se a expressdo (4.1.7)
por Gr_1 e por g~ !, obtém-se:
-1_ 1
G =g —-X. 4.1.9)
Substituindo-se a relacio (4.1.8) na equacao (4.1.9), obtém-se, apds uma inversao:
= ! (4.1.10)
" o—¢g)+in-X%, o

Para o cédlculo da auto-energia de superficie a direita (X,), o sitio de um corpo em j = 0 serd
ligado, via ‘hopping’, a uma superficie de contato em j = 1, cujo resultado fornecerd uma nova

superficie de contato (G,), como mostra o diagrama da figura (4.3).
o , G
8 o — - @&
0 1 0 1 0
Figura 4.3: Diagrama para o célculo da fungio de Green de Superficie.

Em termos da representacdo matricial da equag@o de Dyson no equilibrio, temos as seguinte
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relacdo para matriz 2 X 2 da funcao de Green retardada:
G =g+ gXG, 4.1.11)

sabendo-se que a interagdo € a de um corpo,

0 v
r=V= , (4.1.12)
v 0
e que
0
—| ¢ , (4.1.13)
0 G,
os seguintes elementos da matriz sdo obtidos:
Goo = g +gvGo, 4.1.14)
G0 = GvGoo, 4.1.15)

em que Goo = G, e Go € uma funcdo de Green retardada que descreve a propagacdo do elétron

entre os sitios j = 1 e j = 0. Substituindo-se a equacao (4.1.15) na relagdo (4.1.14), obtém-se:

G, =g(14+vGG,). (4.1.16)

e por G;! seguida da utilizagio da

Fazendo-se a multiplicacdo da expressao (4.1.16) por g~
equacao (4.1.9), encontra-se na seguinte equagdo de segundo grau para a auto-energia de super-

ficie,
¥ gy, 42 =0. (4.1.17)

A partir da solu¢do da equacdo acima, obtém-se a relacdo da auto-energia da semicadeia a

direita para uma dada energia @ ,

1 1
Z,:E(aH—in—eé)ii\/(w+in—£(’))2—4v2, 4.1.18)
em que &) = —U — 2v. Consequentemente, pode-se a obter a expressdo para a fungéo de Green

de superficie a direita:

1 | I ;
Gy = 55 (0+in—g)) £ 55/ (@-+in— &) 42 (4.1.19)
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Para as energias em que |® — )| < 2v, a relagdo (4.1.19) se torna:

1 . / i .
Gr=z—vz(a)+zn—eo)i2—v2\/4v2—(a)+zn—8(’))2. (4.1.20)

Para que a densidade de estados seja positiva, serd desconsiderada a relacdo de soma da ex-
pressdo (4.1.20). Assim, encontra-se a funcdo de densidade de estado [58] da semicadeia a

direita para uma dada energia ®:

1
p,:—ZImG,:v—z\/4v2—(a)—£(’))2, 4.121)

em que |@ — g)| < 2v.

As relagdes da auto-energia (¥;), da funcdo de Green (G;) e consequentemente da densidade
de estado (p;) para semicadeia a esquerda s@o similares as relacdes da semicadeia a direita,

contudo, &) = —2v.

4.1.2 Dizimagdo da dupla barreira

Nesta seccdo, serao encontrados os N estados do poco de potencial infinito que se forma
apls aos cortes entre as regides de espalhamento e as regides emissora e coletora. Assim,
os N sitios da regido de espalhamento se transformam em N estados, através da resolucdo da
equacdo de auto-valores de um pogo infinito. Apds a obtencao desses estados, reconecta-se via
‘hopping’ cada regido de corte. Através de um processo conhecido como dizimag¢do, ocorrera
uma redugdo na representacdo dos N estados mais duas semicadeias infinitas em dois planos
conectados e renormalizados. O perfil de um pogo infinito ndo retangular da regido espalhadora
separada das semicadeias da esquerda e da direita € mostrado na figura (4.4). Nesta regido

encontra-se a seguinte representacao matricial proveniente da relacao (4.1.5):

g v O
v g v

H=|0 v & v -~ 00 0 |. (4.1.22)
O 0 -+ v . 0 v g]lv_l

A matriz tridiagonal Hj, de ordem N, corresponde 2 regidio de espalhamento, expressada na base

dos sitios originais. Através da diagonalizacdo de Hy, obtém-se uma base nova de autovetores
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Figura 4.4: Perfil da regido de dispersio.
|m) e os correspondentes autovalores E,,, representada pela equacio,
H|m) = E,,,|m), (4.1.23)
na qual
N
im) =Y umjlj), (4.1.24)
j=0

e uy; sdo as coordenadas dos autovetores |m) em relacdo a base ‘antiga’ |j) (base de Wan-
nier). Obtém-se desta forma N niveis discretos os quais terdo a seguinte representagao m =
0/,1',2,3"...N — 1. Desta forma, os indices dos planos das semicadeias a direita serdo muda-
dosde NN+ 1,N+2,... para 1,2,..., enquanto os indices dos planos a esquerda continuam

sendo os mesmos 1,2, .. ..

O potencial de conexao dos estados do poco com as semicadeias é dado pelo seguintes

elementos de matriz,
Vim = (j|H'|m), (4.1.25)

Desta forma, obtém-se que vy, = Vo, € Vi1 = vin—1. Para a simplificagdo da notagao, serd
deixada implicita a varidvel i1, encontrada nas funcdes de Green anteriormente (ex. eq.(4.1.8)).

Com o célculo das auto-energias da dupla barreira, as seguintes fungdes de Green nao pertur-
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badas de um corpo na a regido de espalhamento sdo encontradas:

(4.1.26)

As funcdes de Green das semicadeias a esquerdas e a direita encontradas anteriormente
serdo, a partir de agora, representadas por duas superficies localizadas em j =1 e em j = 1.

Dessa forma, obtém-se:

1
LG _ 4127
81 [ w_S{_Zl7 ( )
G- 1 (4.1.28)
81— " o—¢-%,’ o

em que & = —2ve & = U —2v.

Reconectando-se, através do hamiltoniano H’, a regido de espalhamento as semicadeias, as

seguintes relagdes a partir da equacao de Dyson sdo encontradas:

G11 :gi+gizvi,meiv (4.1.29)

m
Gii=281+81 Y VimGmi, (4.1.30)
ij:é’mm("mIGIj+Vm1G1j) em que j:I,l. 4.1.31)

Esta reconexdo pode ser representada pelo diagrama da figura (4.5). Substituindo-se a relagao

°E
G <-> £ G,
9 : - -
1 & 1

Figura 4.5: Representacio da reconexdo da regido de espalhamento com as semicadeias a direita e a esquerda.

(4.1.31) para j = 1 naeq. (4.1.29) e para j = 1 na eq. (4.1.30), obtém-se:

G1i = &1+ 8111 Gii + 811G, (4.1.32)
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G = g1 +81V1G1; + 812161y, (4.1.33)
em que
L) =Y Vimgmvmj, para j=T1,1 (4.1.34)
Pr = P11 = Y Vim8mVml- (4.1.35)
m

Simplificando-se as equacdes (4.1.32) e (4.1.33), obtém-se:

Gii = &1+ &1 Gii (4.1.36)

Gi1 = &1 +81V1G1yp, (4.1.37)
nas quais

N 1

g1 = - (4.1.38)

g| = 4.1.39
81 P ( )

sdo as funcdes de Green nio perturbadas do sitios renormalizados 1 e 1. Das relacdes resultantes
(4.1.36) e (4.1.37), observa-se que estas independem explicitamente dos N termos dos auto-
estados. Este método de retro-substitui¢do e simplificacao dos termos da equagdo de Dyson sdo
conhecidos como processo de dizimagdo. Para completar o célculo, serd encontrado, através da

dizimacao, os termos nao diagonais de G.

Da equacgdo de Dyson, encontra-se:
Gi; = &1 ZVImeI- (4.1.40)
m
Substituindo-se a relagdo (4.1.31) em (4.1.40), para j = 1, encontra-se:
Gi; = 81X1G11 +81V11G11, (4.1.41)
através da simplificacdo, obtém-se:

G =81v11Gn- (4.1.42)



Analogamente, encontra-se

Figura 4.6: Representagdo do sistema renormalizado.
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(4.1.43)

As equacdes (4.1.36), (4.1.37), (4.1.42) e (4.1.43) correspondem as duas superficies renor-

malizadas em contado, representadas pelo diagrama da figura (4.6). Através de uma nova diz-

imacdo € possivel reduzir estas duas superficies a uma tnica que representaria todo o sistema

HDB. Contudo para os calculos de transporte somente € necessario encontrar a fungcdo de Green

retardada que descreve a propagagdo entre as superficies renormalizadas 1 € 1, i.e., Gy. Para

1ss0, a representacdo matricial de Dyson das superficies € utilizada:

G =g+8vG,
em que
3 g 0
0 &
c

O O—
V= s

(4.1.44)

(4.1.45)

(4.1.46)

Multiplicando-se a esquerda da eq. (4.1.44) por ! e a direita por G, obtém-se a seguinte
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relagdo para G,
G'l=g'-w (4.1.47)
Assim, utilizando-se as expressoes (4.1.38) e (4.1.39), encontra-se:

ow—¢e —Y —X; —Vi
o 1 . (4.1.48)
—\711 w—s{—Z,—Zl
Essa matriz é facil de ser invertida. Sabendo-se que G ™! é simétrica, por inducio, obtém-se que
G também € simétrica. Assim, a seguinte relacdo para Gy, € obtida:
_"}'1
A b

—I

Gi, = (4.1.49)

em que

A=(0—€—%,—%) (0—€ -, — %) —¥7,. (4.1.50)

Serd visto posteriormente que |Gy, |? é proporcional & transmitancia dos elétrons pela HDB.

4.2 CORRENTE UNIDIMENSIONAL DEPENDENTE DA
TEMPERATURA

Nesta sec¢do, serd obtida uma expressao para a corrente no sistema de HDB fora do equi-
librio utilizando-se da relagdao de Keldysh (3.3.50). Cada um dos termos encontrados serd anal-
isado. Lembrando-se que a corrente média foi encontrada no capitulo 2 é dada pela seguinte

expressao:

[= j_;: <<c;cj,1> — <c;71c]~>> . (4.2.1)

Contudo a fun¢d@o menor (eq.(3.3.11)) pode ser expressa em termos de um transformada de

Fourier:

. 1 [
i(clej) = G;; = E/_m Gii(0)dw (4.2.2)

Consequentemente, a seguinte expressio para a corrente é encontrada:

=5 Zd“’ G710 =Gy (). (4.23)

Considerando-se agora que a regido de espalhamento da HDB seja representada pelos planos
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o

ﬁ[l ?11
>3/ b33 Z, I,
@ o —- @
2 i 1 2 1 1 2

Figura 4.7: Diagrama que representa o processo de reconexo.

conectado e renormalizados 1 e 1, enquanto as semicadeias infinitas 2 esquerda e 2 direita sejam
representadas pelos sitios 2 e 2. A figura (4.7) mostra a nova representacio da regides da HDB
e novamente o processo de reconexdo entre as mesmas. No final desta sec¢do serd mostrado

que esta representacdo € equivalente a estudada na secgdo (4.1.2).

Como dito anteriormente, a corrente no estado estaciondrio independe do plano que estd

sendo medida, assim, esta sera calculada entre os sitios 2 e 1. Dessa forma, obtém-se:
1= docs G= 424
=7 . w[ 57(0) — iz(wﬂa 4.2.4)

Utilizando-se da notagdo reduzida em que o produto de matrizes significa uma integral sobre as
quatro varidveis (dr,dT), encontram-se as seguintes equacdes de Dyson (3.3.22) em termos da

representacdo de ‘tight biding’,

G =g+grG, (4.2.5)
ou

G=g+GXg. (4.2.6)

Lembrando-se que as integrais acima sao feitas sobre o contorno C, figura (3.5).

Aplicando-se a relacdo de Langreth, eq.(3.3.35), nas equagdes (4.2.5) e (4.2.6), obt€ém-se

as seguintes expressoes:

G< — g< + g<ZaGa +gr2rG< + ng<Ga, “4.2.7)

G- =g~ +G X"+ G'L'g~ + G’ g". (4.2.8)
No processo de reconexdo para o caso do tunelamento ressonante sem interagdes, encontram-se:

< =0. (4.2.9)
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=0
g- = [ 5 ] : (4.2.10)
0 gi<
0w 0 v
U g . 4.2.11)
v 0

Substituindo-se essas matrizes na relagao (4.2.7), obtém-se a seguinte fungao de Green menor

que descreve a propagacio dos elétrons entre as camadas dos sitios 2 e 1,
G2<T = (ggG?T —|—g§GT<T)v, (4.2.12)
fazendo-se o mesmo na equacio (4.2.8), encontra-se:

Gi; = (Gigs + Grigs v (4.2.13)

Subtraindo-se a expressao (4.2.13) da (4.2.12), obtém-se:

G5; — G55 = v |G (g5 — &5) + 85 (G§; — Giq)] - (4.2.14)

Contudo, sabe-se que:

-8 =28 -8, (4.2.15)
_ > <
G —G‘—l’i = Gy — Gy (4.2.16)
Assim, a relagdo (4.2.14) se torna:
G5; — G55 =v|[GTg5 —85 Gl (4.2.17)

Da relacdo de Keldysh (3.3.49), obtém-se a seguinte relacdo para G%:

G =[(1+Gx)g” (1+XGY)] (4.2.18)

11

As fungOes de Green ‘maiores’ e ‘menores’ das semicadeias ndo perturbadas (i. e. antes
de ocorrer a conex@ao do poco com as semicadeias) sdo dadas em termos da temperatura dos

respectivos reservatorios [59],

<

g5 (0) =inj(w)p;(w), (4.2.19)

g7 (@) =i[l —nj(0)]p;(®), (4.2.20)
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sendo j = 2,2. Para j = 2, obtém-se: p5(®) = p;(®),

(@)=— 1
ns =
2 l_f_eﬁ(w_E;:)
e para j =2, p2(@) = py (o), |

n ()

T 14 Pl Ep)

Sabendo-se que depois de estabelecidas as ligagdes, no estado estaciondrio, a distribuicao de
cargas nao dependerd da quantidade de cargas dos sitios ndo perturbados internos, dados por gj?
(quantidade de buracos) e gf (quantidade de elétrons). Dessa forma, pode-se supor que o sitios

1-1, desconectados das semicadeias infinitas, estejam completamente cheios de elétrons.

g7 =gr =0, 4.2.21)

A figura (4.7) mostra a regido de espalhamento desconectada das semicadeias.

A partir da reconexdo dos sistema representado pela figura (4.7), das condicoes (4.2.21) e

da relacdo (4.2.18), encontra-se:

G11 = G1, V1287 V21 Gl + G171 Viags Vai Gy (4.2.22)
na qual
Vi =Viz =,
Vio=Va1 =,
G[fi =Gy
G = GYy (4.2.23)

Multiplicando-se a expressao (4.2.22) por gz<, obtém-se:

Giigs = V|G I°e5 85 +V* |Gl g5 65 (4.2.24)

Para o célculo de G=

D supOe-se que:

g5 =g7 =0. (4.2.25)

Assim, através dos cdlculos andlogos aos anteriores, encontra-se a seguinte expressao para

< >.
Gii8s:

2 2 2 2
Gii85 = V|G g5 g5 +V7IG1g5 85 (4.2.26)
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Utilizando-se das relagdes (4.2.24) e (4.2.26), obtém-se a seguinte expressao para (4.2.17),
Gs5; — G = V|G| (6585 — 8585 ) - 4.2.27)

Através das expressoes (4.2.19), (4.2.20) e (4.2.27), € encontrada a seguinte relagdo para cor-
rente média do sistema:
4 oo

1= [ a0i6, P (1 =)~ n(1-m)] pi(@)p(0). (42.28)

Conclui-se que, utilizando-se da equagao de Keldysh, é possivel encontrar uma relagdo para a
corrente no sistema de uma HDB fora do equilibrio cujos termos estdo definidos no equilibrio.
Observe-se que as quantidades de elétrons a esquerda (;0;) e buracos a direita ((1 — n,)p,)
sdo dadas pela multiplicacdo entre as densidades de estados e as distribui¢cdes de Fermi-Dirac
do primeiro termo entre colchete da equacdo acima. A quantidades de elétrons a direita (n,p;)
e buracos a esquerda((1 —n;)p;) sdo dadas pela multiplicacdo das densidades de estados pelo
segundo termo dentro do colchete. Assim o primeiro termo entre colchetes é proporcional a
quantidade de elétrons efetivos que fluem da esquerda para direita, enquanto o segundo termo
¢ proporcional a quantidade de elétrons que fluem na dire¢do oposta ao primeiro. Na prox-
26

ima secg¢do serd mostrado que o modulo ao quadrado da funcdo de Green retardada (|G§1|

proporcional a transmitincia dos elétrons.

Veremos agora que a fung¢do de Green G7,, encontrada na equagdo da corrente (4.2.28), tem
a mesma relagdo daquela calculada anteriormente G, (equagdo (4.1.42)), apesar das conexoes

entre sitios serem diferentes.

As funcdes de Green das semicadeias a esquerda, j = 2, e adireita, j =2, representadas

pela figura (4.7), sdo dadas por:

1
5= ————— 4.2.29
g2 o — 8% _ Zl ) ( )
= ! (4.2.30)
82 G g%, 2.
em que 8% = —2v e & = —2v—U. Na regido de espalhamento, entre os sitios 1el, sdo

encontradas as seguintes relacdes para as funcdes de Green:

g '=gy'-V, 4.2.31)
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na qual

0
g: 0

g = [ " ] , (4.2.32)
0 g
0 5 -

V= = (4.2.33)

1
= (4.2.34)

= — 4.2.35

sendo 8{ = —2v, ] = —2v—U e Xj, ¥, V,7 dados pelas equagdes (4.1.34), e (4.1.35). Através

da conexao entre a regido de espalhamento e as regides das semicadeias, obtém-se a seguinte

relacdo para as funcdes de Green retardadas inversas :

g;l —v 0
(R
—y E Vi1 0
6= o . (4.2.36)
Vi1 81 -V
I 0 —vy gz_1

O sistema de funcdes de Green da HDB, representado pela figura (4.7), pode ser reduzido, via
dizimacao, em duas superficies renormalizadas (figura (4.6)), como foi feito na sec¢@o anterior.

Da equagao de Dyson, obtém-se:

Gi1 = 81 +81vG31 +&1"11 G (4.2.37)

GQI = ngGH. (4.2.38)

Substituindo-se a expressao (4.2.38) na equacdo (4.2.37), encontra-se a seguinte relagcdo re-

duzida para Gii:
G11 = 81 +81v11 G, (4.2.39)
em que

gi—l - gi_l —vgzV. (4.2.40)
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Contudo, sabe-se que:

V2

—— =Y, 4.2.41)
w-+2v— Zl

Vg3V =

¢ a relacdo de autoconsisténcia, andloga a equacdo (4.1.17), cuja a solugao nos permitiu obter
Y. Assim a funcao de Green renormalizada serd dada por:

1

; .
CO—ST—ET—ZZ

g7 = (4.2.42)

Analogamente, obtém-se que:

1
w—g—X—X

g1 = (4.2.43)

Estas relagdes sdo iguais aquelas calculadas anteriormente, dadas pelas equacdes (4.1.38) e

(4.1.39). O termo ndo diagonal da fun¢do de Green é dado por:
G1; = 87711611 +&7vG3y, (4.2.44)
em que
G5, = g5vGyy.- (4.2.45)
Substituindo (4.2.45) em (4.2.44), encontra-se:
Gi; = 81v1;G11- (4.2.46)

Esta relacdo € igual a relagdo (4.1.42). Desta forma a expressao (4.1.49) da funcdo de Green

Gj, € utilizada para o calculo da corrente.

4.3 RELACAO DA FUNCAO DE GREEN COM A TRANS-
MITANCIA

Um tratamento andlogo aos célculos anteriores pode ser feito através das fungdes de onda.

Nesta seccdo, serd mostrado que a fungéo de Green G7, € proporcional a transmitancia.

Seja o hamiltoniano eletrdnico A, na base |j) e |m), dado por:

H, = Z {g}C;Cj +v (c}c_,;l + Cj'ch) } +ZEmCL,1Cm
70 m

—i—Z {Vmi (C;LCI —i—c;cm> + Vil (cilcl —i—cicm) }, 4.3.1)
m
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lembrando-se que j possui valores entre —oo...,2,1,1,2,... ,00cementre 0',1’,...N'— 1. Através

da relagdo de autovalores:

Aly) = oly), (432)

encontra-se o estado fundamental |y) do sistema a temperatura 7 = 0K, dado por:
v) =Y ajli)+ Y bmlm), (4.33)
j m

em que os estados |m) sdo aqueles definidos pela expressdo (4.1.24). Projetando-se a relagdo

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

(il H|y) = o(ily), (4.3.4)

inserindo-se a relacdo de completeza entre H, e |y), obtém-se:
Y (A (y) = oily), (4.3.5)
I

em que os vetores |i), |/) podem ser iguais aos vetores |j) ou aos vetores |m). Dessa forma, as

seguintes relagdes sdo encontradas:
Y [H., — 08]c; =0, (4.3.6)
I

na qual

a paral=...2,1,1,2,...
¢ — 4.3.7)

b, paral=0,12".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 + (& — 0)ag + Y Vibm =0, (4.3.8)
m
Vi + (Em— @)by+vma; =0 emque m=0,1,... N —1, (4.3.9)
Y Vinibm + (€] — 0)a) +vaz = 0. (4.3.10)
m

em que & = —2ve g = —2v—U. A fungdo de Green ndo perturbada de um corpo no estado
que &; 2 1 2v—U. A fungio de G do perturbada d p tad
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m, € dada por:

1
= : 4.3.11
= 0" E, ( )

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

fazendo-se a multiplicagdo por vi,, € 0 somatdrio sobre todos os ms na equag@o anterior, obtém-

se:
<Zv1mgmvm1> ai — Z"Imbm + (Zvimgmvml) a; =0,
m m m

isto é:
Y Vipbm = Eiai + 1,41 (4.3.13)
m
Analogamente, a seguinte relacdo € encontrada:
Y Vinibm = ¥i1a1 + Z1a1 (4.3.14)
m
Substituindo-se as relacdes (4.3.13) e (4.3.14) nas expressoes (4.3.8) e (4.3.10), encontra-se:

va§+(8{+21 —)aj +V1a1 =0, (4.3.15)

1,01 + (€] +Z1 — @)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 de onda transmitido na direcdo z, o qual satisfaz a seguinte

relacdo de dispersao:
® — & = 2vcosk.a, (4.3.18)

e Ar é uma constante complexa da amplitude da onda transmitida cujo o médulo pode ser obtido
através da normalizacio. 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
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nosso sistema. Para z; = 0, é obtido:

=Ar (4.3.19)

= Are:e. (4.3.20)
Substituindo-se a relagdes (4.3.19) e (4.3.20) na relacao (4.3.16), obtém-se:

At .
ap = [(el Y- )+ve’k1“} 43.21)
V11
Observe-se que aj depende de Ar. Lembrando-se que a auto-energia da semi-cadeia a direita

Y, € dada por:

Y=~ (0—g)+ \/4v (0—¢€)2 (4.3.22)

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

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

o—g/\?
v 1—< 5 1> =vy/1—cos?kla = vsinkla. (4.3.23)
1%

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

%, = v(coskla+isinkla) = ve'*:e. (4.3.24)
A esquerda da regido de espalhamento as solugdes para a j sdo dadas por:
aj =A™ Age ™, (4.3.25)
se k, satisfaz a relacdo de dispersao a esquerda:
w— 8{ =2vcoska. (4.3.26)
Analogamente, a auto-energia da semi-cadeia a esquerda pode ser expressa como:
¥, = velke. (4.3.27)

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

11

(e +Z1 + X, — 0)A7. (4.3.28)

aT:—

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

1
va (6] + 51— @) | (€ 451+ 2~ 0) | A7 +7nAr =0, (43.29)

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 = A +Ag, (4.3.30)

az = Aje * - 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 funcao de A7. Consequentemente, os coeficientes de Fresnel de transmissao ¢ e reflexdo

r podem ser obtidos através das relacoes,

S 4.3.32

t A (4.3.32)
AR

= —. 4.3.33

r A, ( )

A transmitincia T e a reflectancia R estdo relacionadas a estes coeficientes das seguintes formas:

T =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,

elkzaaI —as :Al(elkza _ efzkza%

ou
veikZ“aT —vas
Aj=——F——= (4.3.36)
2ivsink.a
Utilizando-se da eq. (4.3.27), pode-se escrever (4.3.15) da seguinte forma:
veikzaai —vas = (8{ —0+Xi+ 21) ai + V1 a1. 4.3.37)

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

| =

ve*ar —vas = -3 (€] — 0 +Z; +5)(e] +Z1 + X, — @) — 77, | A7 (4.3.38)
1

—
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Observe-se que a relacdo entre o colchete da eq. (4.3.38) € o determinante da matriz (4.1.48),

isto é, o delta (A) da relacdo (4.1.50), Dessa forma encontra-se:

A
kzaaT —vas = ——Ar. (4.3.39)
Y1

ve'

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

A
Aj=——— 4.3.40
' T 2iviy, sink.a (4.3.40)
Logo, o seguinte coeficiente de Fresnel da transmitincia é obtido:
A -
r = A—j — Divsink,a ( Z“) . (4.3.41)

Observe-se que a relacdo dentro do paréntese da equagdo acima € a mesma dada pela expressao

(4.1.49). Dessa maneira, a seguinte relacdo para a transmitancia € encontrada:
T = |t|> = |(2vsink.a) Gy, |*. (4.3.42)
Todavia, a esquerda da regido de espalhamento, a seguinte equacao para a velocidade de grupo

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

dow 2va
= hdk. = T sink.a, (4.3.43)

Vg

Assim a expressdo (4.3.42) se reduz a:

hvg

h
T=|—fGnl*=|_Gnl (43.44)

a

a partir da qual € obtida a dependéncia existente entre a transmitancia (7') dos elétrons na dupla
barreira e a funcao de Green retardada, que descreve a propagacao entre os sitios renormalizados
1 e 1 calculada anteriormente. A varidvel T é o tempo em que os €letrons, com velocidade vy,

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

44 CALCULO DA CORRENTE 3D

O hamiltoniano eletrénico da HDB com a dependéncia explicita do vetor de onda paralelo

a interface k, eq.(2.1.4), pode ser representado da seguinte forma:

H',(k) = E J+H'.(0), (4.4.1)



69

sendo
I=Y cixein (4.4.2)
J

o operador identidade para k. Como o nosso sistema se encontra nas regides em que kya < 1 e

kya < 1, a seguinte aproximacdo € encontrada:

R k>
- 2m*

Ex = 2v(cos(kya) +cos(kya) —2) (4.4.3)

Para cada k, a funcdo de Green retardada na representagdo matricial é dada da seguinte forma:
A ~1
G'(@,K) = [wl - H’e(k)] . 4.4.4)

A energia do nosso sistema pode escrita como:

h2k?

o=FE
+2m*’

(4.4.5)

sendo E a contribuicao do elétron, proveniente da direcao de crescimento da dupla barreira (z),

para a energia total (®). Substituindo-se a relacdo (4.4.5) na (4.4.4), obtém-se:

k2N . B2k . .
G'(0,k) = KE+ )1— f—H,(0)

2m* 2m*

-1

N A ~1
= [EI — H’e(O)] =G'(E). (4.4.6)
Dessa forma, dado um certo k, obtém-se as seguintes igualdades para cada termo da eq. (4.2.28),

Gi, (@, k) = Gy, (E),

pi(@.k) = —2ImGj(@,k) = —2ImGj(E) = p/(E), (44.7)

pr(®,K) = p,(E).

Entretanto as distribui¢des de Fermi-Dirac a direita e a esquerda carregam consigo a dependén-

cia em k das seguintes formas:

1
nl(k) = , (4.4.8)
eﬁ(EJrh;'Zz ~Ep) 4 1

1
7y (K) = i , (4.4.9)
oBE+EE _Er) 1
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nas quais Ep = E}U —U, B =1/K,T, K;, é a constante de Boltzmann e T é a temperatura.
Aplicando-se a mudanga de varidvel da eq. (4.4.5) na relacdo (4.2.28), obtém-se a seguinte

corrente uni-dimensional:

Ik) = %v“/_ZdE{\Gn(E)\Q [ (k) (1 = np(K)) — np(K) (1 =y (Kk))]
pi(E)pr(E)}. (4.4.10)

Dentro do colchete da eq. (4.4.10), a seguinte igualdade é encontrada
(1 —n,)—n(1—n;)] =n;—n,. 4.4.11)

O objetivo desta seccdo é calcular a corrente total (I7) que passa pela HDB, assim sendo, um

somatorio sobre todos os Kk, na equacao (4.4.10), deve ser feito:
Ir =) I(k). (4.4.12)
k

No limite do continuo, o somatdrio sobre k pode-se transformar numa integral:

S [
;%W/O dk,

portanto

eSv* o e
1}:@ |k [ dE(Gn BRIk = n ()] pEpE). @413

Integrando-se analiticamente esta dltima em relagdo a k (veja no Apéndice A.1), obtém-se o

seguinte resultado para corrente total I

2revtSm* [
r— n3p B dE’G%(E)|2PI(E>Pr(E)F(E)7 4.4.14)

em que:
F(E) = {m [1 +eﬁ<Efr*E>] ~In [1 +eﬁ'(E?*E>] } . (4.4.15)

A integral da eq. (4.4.14) em relagao a varidvel E foi feita utilizando-se de métodos computa-

cionais.

4.5 RESULTADOS

Nesta seccdo, serdo mostrados os resultados dos célculos computacionais feitos para cor-

rente em uma HDB sem interacio elétron-fonon. A figura (4.8) mostra o potencial da HDB
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considerada que possui uma configuragdo de ressonancia com 20 camadas de AlGaAs nas bar-
reiras e 70 camadas de GaAs no fundo do po¢o a um potencial externo de U=70 mV. Essa
configuracio faz com que a diferenca entre as energias dos picos ressonantes do estado fun-
damental e do primeiro estado excitado fiquem proxima da energia do fonon LO do GaAs
(hwpo = 36,6meV).

300 -
ﬁ HDB U=70mV
200 - m
©
8 ]
[
Q
O
a 1004
] -
E E,=9.68 meV
0
E0,=-26.17 meV
I _
EF—15meV \J E('i
E‘;=-55mev
I i I . I
0 50 100
Camadas

Figura 4.8: Representagio do perfil de potencial da HDB.

Na figura (4.9), pode ser visto o comportamento da corrente em fung¢do do potencial apli-
cado a uma temperatura 7 = 25K. O primeiro pico de corrente (entre 0 mV a 22 mV) cor-
responde ao fluxo dos elétrons que tunelam pela dupla barreira através do pico de energia do
estado fundamental, enquanto o segundo pico (entre 40 mV a 90 mV) de corrente esta rela-

cionado ao fluxo elétrons que tunelam pelo estado excitado sem interagir com os fonons.

Variando-se a temperatura da HDB em T= 0K, 5K e 25K, pode-se ver, no grafico da figura
(4.10), que o inicio da corrente proveniente do pico excitado diminui a medida em que a temper-
atura aumenta. Isto ocorre pois os elétrons do emissor, localizados perto do potencial quimico,

se excitam para estados acima da energia de Fermi com o aumento da temperatura, logo, a
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Figura 4.9: Corrente de elétrons em fungio do potencial aplicado a uma temperatura T=25K.

corrente comeca a fluir em potenciais menores a medida que a temperatura aumenta.
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72



0,016 4 Corrente sem interacdo el¢tron-fonon
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Figura 4.10: Corrente proveniente do pico excitado para as temperaturas T= 0K, 5K e 25K.

73



74

5 TRANSPORTE COM INTERACAO
ELETRON-FONON

5.1 INTRODUCAO

Nesta sec¢do serd descrita a interagdo entre elétrons e fonons. Esta interagdo € importante
no que se refere as teorias de muitos corpos [51]. Os principais efeitos do acoplamento entre

elétrons e fonons sdo [60] :

a) O espalhamento dos elétrons de um estado k, para um estado k’, gera uma resisténcia

elétrica.

b) Absor¢ao de fonons: a interagdo entre elétrons e fonons é uma fonte de atenuacao de ondas

ultra-sOnicas em metais.

¢) Interacdo atrativa entre elétrons: importante em supercondutividade e resultante da emissao

virtual de fonons.

d) Polaron: o elétron ird sempre carregar consigo o campo de polarizagao da rede. A particula
composta (quase particula), elétron mais campo de fonons longitudinais 6pticos (LO) é
chamada polaron. Este tem uma massa efetiva maior que a do elétron numa rede ndo

perturbada. A interagdo em questao € uma intera¢do coulombiana de longo alcance.

O foco deste trabalho estd em um acoplamento forte entre elétrons e fonons. Isso acontece em
sistemas baseados em sélidos polares com dtomos distintos, nos quais prevalecem as interacdes
com as vibracdes LO. A vibragdo LO comprime ou expande a rede em véarios pontos, alterando-
se o potencial eletrostatico efetivo que atua sobre o elétron (campos dipolares oscilantes), dessa

forma, o mesmo € espalhado [61].

Os solidos polares sdo formados por uma base com dois d&tomos que podem ser iguais ou
diferentes. No primeiro caso existe a possibilidade de acoplamento de elétrons com fonons TO

[62]. No segundo, o acoplamento significativo se dd com os fénons LO, formando os polarons.
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5.1.1 O Hamiltoniano de Frohlich

A descrigdo da interacao elétron-fonon, aplicada ao problema do polaron, € feita pelo hamil-
toniano de Frohlich [63], que estudou esse tipo de interagao em 1950 e cuja a derivagdo esta
muito bem implementada no livro de Haken [64]. Este hamiltoniano € escrito com base no
formalismo de segunda quantizacdo e tem como ponto de partida em sua dedugdo a interagdo
cldssica entre um dipolo elétrico, formado por um par anion-cdtion e o campo-elétrico pro-
duzido pelo elétron de condu¢do. Em seguida passa-se para o continuo a distribui¢ao de carga,
posicdes e polarizacdo. Apenas as ondas longitudinais de polariza¢do (LO) contribuem para a

interagdo elétron-fonon.

O hamiltoniano total H,,, para interagdo elétron-fonon deve incluir na andlise da dindmica
do sistema um termo que leve em consideragdo a parte eletronica e outro para a parte idnica
(rede). Numa aproximac¢ao de ordem zero de pertubagdo para o hamiltoniano, as solugdes para
os elétrons e fonons sao ondas planas com vetores de onda k, e q respectivamente. O termo de

interacao acopla estes modos. Mostra-se na referéncia [64] que:

Hiop = Hop + Hpn + Hor—pi, (5.1.1)
sendo

A Wk2 s
Hel = kZ 2m: CkeCke, (512)
Hyp, =Y hogbibg (5.1.3)

q
Ay_ph=1Y (Yabqcy, cbicy 5.1.4
el—ph = YabqC, +qke T YqPqCL, —qCke ) > (5.1.4)
qk.

em que bzl € bq sdo os operadores de criagdo e de destrui¢do de fonons LO com momento ¢, g
¢ a frequéncia de vibragdo da rede, m* é a massa efetiva do elétron no semicondutor e Y4 € a

constante de acoplamento da interacdo elétron-fonon dada neste momento por:

e2h 1
WYy = —4mi{ — » —. 5.1.5
Ta m{zaqu}q ( )

O parametro o € expresso como:

4 /1 1\ ' 4am /1
OCZ—Z(———) _7;(_> (5.1.6)
a)q Ex E (Dq &*
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sendo V volume do semicondutor, € a constante dielétrica do meio a baixas frequéncias, €. a
constante dielétrica eletronica para altas frequéncias e €* € a constante dielétrica efetiva. No

volume, dispersao quadratica para os fonons LO € dada por:
w; = of —v'q>. (5.1.7)

Para o sistema de nosso interesse, GaAs, iy = 36.6meV

5.2 TRANSPORTE ELETRONICO ASSISTIDO POR FONONS
EM UMA HDB

Depois dos trabalhos de Goldman, Tsui e Cunningham [7, 6] ficou evidente a necessidade
e a importancia de se levar em conta a interagdo elétron-fonon e a interacdo elétron-elétron
nos estudos das propriedades eletronicas nos dispositivos baseados em heteroestruturas de du-
pla barreira. No sistema estudado aqui, a interacdo elétron-fonon é responsavel pela emissao
(ou absorcao) do fonon longitudinal 6pticos do GaAs (LOg) o qual por sua vez decai em um
outro par de fonons LO e TA. Este decaimento dos fonons LOg foi demonstrado por Vallée e
Bogani [65]. A intera¢do elétron-elétron € responsavel por fendmenos nao lineares observados
experimentalmente, tais como a biestabilidade e a instabilidade. Dessa forma, serd introduzido
nos calculos de transporte as contribuicdes provenientes da interacdes elétron-fonon e elétron-

elétron na HDB e a partir desta serd analisado o comportamento da corrente.

5.2.1 O hamiltoniano total do sistema

O hamiltoniano total do sistema € dado por
Ho=H,+H+H,_s+H,_., (5.2.1)

no qual H, é o hamiltoniano que descreve os elétrons, igual ao calculado no capitulo anterior:

A

H, = Z {qucj-kcjk +v (c;kcj,lk + C;_lijk> } + ZEkaL—IkCWIk
K, j#0 mk

+ Z {Vmi (szkcik + C%fmk) + Vil (cjnkclk + c}‘kcmk> } , (5.2.2)
mk
n2k?

sendo E,x = 5.+ + En, € E,, as energias dadas pela equacdo (4.1.23).

2m*
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O Hamiltoniano para os fonons é dado por,

Ay = Hio,+ Hro, + Hra, (5.2.3)
Hy, =Y hab} by, (5.2.4)
9o
Hio, =Y (hoy —ihiy)b§ by, (5.2.5)
q
Hra =Y hanb} by, (5.2.6)
qQ

nos quais i@y, hw;, ha, sdo as energias dos fonons LOg, LO; e TA respectivamente e bqj,
bjlj (j =0,1,2) sdo os operadores criacdo e de aniquilacdo dos respectivos fonons com vetores
de onda q;. Foi introduzido o termo imagindrio i7ik; que leva em conta o decaimento por
anarmonicidade dos fonons LO. A interacdo elétron-fonon € relevante apenas dentro do pogo.

Dessa maneira, o hamiltoniano (5.1.4) pode ser escrito da seguinte forma:

Aucph = 1Y Hong, (bqoc:;,k,cl/k + bjlocj,kco,k/) : (5.2.7)
qok

no qual c;rn, ¢, a0 os operadores de criacdo e destruicdo dos elétrons dos niveis do pogo
(m' = 0/ para o nivel fundamental e m’ = 1’ para o nivel excitado), k e k’ sdo os vetores de onda
paralelos as interfaces, associados aos niveis fundamental e excitado dos elétrons respectiva-
mente. Esses vetores respeitam a lei de conservagdo do momento cristalino, i. e., k =k’ + qp.
No dispositivo, existe simetria de translacdo no plano xy. Esta simetria € quebrada devido a
interacdo elétron-fonon e € possivel recuperd-la fazendo uma média sobre q, veja [16]. Desta

forma, o hamiltoniano (5.2.8) pode ser reescrito como:
[:\Ielfph = hz Y <bkcg,kcl/k + blzc;-’kco’k> (528)
k

sendo Y o parametro que representa o valor efetivo da interagao elétron-fonon.

O hamiltoniano A,;_,;, que descreve a interacdo elétron-elétron, é tomado na aproximacio
de Hartree. Isto significa que as energias Ey e E;» dependem da carga acumulada no pogo.
O efeito da carga acumulada no pogo € tratado auto-consistentemente. Essa aproximacgdo sera

vista com mais detalhes no préximo capitulo.
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5.2.2 Calculo da corrente

Nesta sec¢do serd encontrada uma relagdo para a corrente total na HDB que leva em con-

sideracdo a interacdo elétron-fonon no pogo.

Fora da regido de dispersdo, a relacdo para corrente € igual aquela calculada na sec¢do

(2.1.1), apesar do hamiltoniano do sistema ser dado agora pela eq.(5.2.1). Assim sendo:

ey
1= E(cjc,-_l —ci_ic)) (5.2.9)

A dependéncia em k € novamente deixada implicita na corrente.

Como foi dito na sec¢c@o 1.3, novos canais de fluxos de elétrons sdo abertos a partir do
momento em que ocorre a interacdo entre os elétrons e fonons. Dessa forma, serd considerado
0 caso em que somente dois canais de fonons sdo importantes. Esses canais serdo chamados
de canal zero (f = 0), que € quando ndo ha fonons, e canal um (f = 1), que € quando hd uma
emissdo de um fonon de energia Z@wy. As contribuicdes dos outros canais, que seriam dadas
pelos modos evanescentes, sao iguais a zero. Assim, € encontrado a seguinte corrente média

para um canal f, em termos da transformada de Fourier:

/ do [} ()~ Gl (@), (5.2.10)

sendo a energia total do sistema dada por,

ni?
w=E+ 2mH + f(hoy) = @' + f(hay) para f=0,1. (5.2.11)

Logo, a corrente total média na direcdo (z) € dada por:
-_ 1 -
=Y r. (5.2.12)
=0

Como foi feito no capitulo anterior, serd calculado a corrente que passa por um dos canais f
da HDB, através da conexio das semicadeias a direita e a esquerda, representadas pelos planos
renormalizados 2 e 2, com o0 poco, representado pelos planos conectados 1 e 1, como é mostrado

na figura (5.1).

Assim a corrente pelo canal f entre os sitios 2 em 1 é dada por:
/ da' [G~(0) - 61~ (a)]. (5.2.13)

Os préximos calculos s@o andlogos aos realizados na sec¢do (4.2). Em termos de matrizes, sdo

encontradas as seguintes relagdes para as funcdes de Green menor nio perturbada dos sitios 1 e
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v v
I Er E‘i E‘r
g o — 0
2 1 1 2 1 1 2

Figura 5.1: Representagio do cdlculo da corrente.

(7]

3,
=0< 0
g<=|° : (5.2.14)
0 gl<
em que
AN
g'<— | % o |paa r=o0.1, (5.2.15)
0 83

A interacdo novamente € a de um corpo, dado pelo "hopping ‘dos elétrons:

4 . 0V
Y4y = | _ , (5.2.16)
V 0
N 0 v
V= 7 5.2.17
y 0

O tunelamento eletrdnico é ndo interagente, entdo X< = 0. Através das relagdes (4.2.7) € (4.2.8),

obtém-se as seguintes expressoes:

Gff~ =v (&bl +&f GlI7), (5.2.18)
Gl =v(aif“d +aif 7). 6219

Fazendo-se uma subtracdo dessas expressoes, obtém-se:
ff< ff< _ < > _ J<off>
Gi*~ Gl =v[6l el ~el"all]. (5.2.20)
Supondo-se que ndo existam buracos no poco, antes da reconexao, i.e.,

g7 =gl"=0. (5.2.21)
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Conectando-se as semicadeias ao pogo, mostrada na figura (5.1), obtém-se:
1 1T ! /T !
GII7 = Y |16 el ™ +1GH ey (5.2.22)
f'=0
a qual a equacdo de Keldysh (3.3.51) foi utilizada. Analogamente, encontra-se:

1 I ! " U
o= o el et e ]

sendo f’ =0, 1. Dessa forma, a expressio (5.2.20) torna-se:
1
3 /T 2 /! !
GH= = Gl= = Y 1GH 1 ol el — el 7l (5.2.24)
f'=0
Lembrando-se que

g~ (@) = inj(@")p] (@), (5.2.25)

gi” (o)) = i[l —nj(w)]p! (o). (5.2.26)
sendo ] (') = (@ — f(han)), nl () = n(0— f(hex)), p{ (@) = p! (0 — f(haw)) e p{ =
pl (@ — f(hay)).

Assim, a corrente unidimensional é dada por:
_ ev4 0 Ir / / /
- T/wdwlfzj; G (@) [ (1 =nf) =nf (1=n])| o/ (@)p{ (). (5.227)

As contribui¢des para corrente sdo nulas em f # 0 eem f' # 0,1, pois plf -(a)’ )=0para f #0
e pf ,(a)’ ) =0 para f’ # 0,1. Dessa forma o elétron entra na HDB no canal f = 0 e pode sair

pelos canais f/=0e¢ f/ = 1.

Fazendo-se a integral em relacdo a k (veja apéndice A), obtém-se a seguinte relacio para

corrente total:

_ 2mevtSm* e " z
=5 L | _aEIG (E)PpE)p] (E)F(E) (52.28)
froe
em que
F(E) = {m [1 +6B(E2*E)] In [1 +eﬁ(E£fE)] } . (5.2.29)

Pode ser visto na expressao (5.2.28) que a contribuicao do canal sem emissao de fonons € dada

por G(I)(l)’ enquanto a contribuicao proveniente do canal com a emissdo de fonons é dada por G(ﬂ.
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Estas funcdes sdo calculadas no Apéndice B.

5.2.3 Resultados

Nesta sec¢do, serdo analisados os resultados computacionais das correntes provenientes
dos canais com e sem emissdo de fonon. Novamente considerou-se a HDB na condi¢do de

ressonancia, i.e., as dimensdes da HDB sdo as mesmas daquela considerada na sec¢ado (4.5).

No gréfico da figura (5.2) € mostrado a corrente total da HDB (figura (4.8)), a temperatura
T=15K, e as contribui¢des provenientes dos canais sem emissdo de fonons f' = 0 e com a
emissdo de fonons /' = 1. Nos célculos das correntes, considerou-se o seguinte valor efetivo

para interag@o elétron-fonons y = 0,45 meV [16].

0,020

1 |—f'=1

—_—f =0 y=0,45 meV
total

0,016

0,014
0,012 4

0,010

Corrente (u.a.)

0,008
0,006
0,004

0,002

0,000 . , ; ,
0 40 80

Potencial (mV)

Figura 5.2: Corrente total do sistema e as respectivas contribui¢des dos canais para uma HDB (20/70/20
camadas).

Mantendo-se o nimero de camadas das barreira (N; = N, = 20 camadas) e variando-se em

quatro camadas, para mais e para menos, o po¢co da HDB na configuracdo de ressonéncia (N; =
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64,70,74), verifica-se no grafico da figura (5.3) que o valor mdximo da corrente, proveniente
da emissdo de fonons (f' = 1), decai de um fator ~ 10. Isto ocorre pois a diferenga de energia
entre os estados excitado e fundamental estd préxima da energia do fonon LO quando o niimero

de camadas do poco for igual a 70.

0,004
T=15K,
y=0,45 meV
0,003 4
©
3 J
9
E 0,002 —
S
@) -
0,001 —
0,000 .
50 100

Potencial (mV)

Figura 5.3: Variando o nimero de camadas N, do pogo.

Diminuindo-se o numero de camadas do fundo do pogo, de N; = 70 (configuragcdo de
ressondncia) para N = 45 (fora da configuracdo ressonante), pode-se observar nos gréficos (5.4)
e (5.5) que os picos de correntes provenientes da interacdo elétron-fonon (f' = 1), ampliados
103, se encontram nas regides de energias menores que o primeiro pico excitado. No cilculo
da corrente, representada pelo gréfico (5.5), diminuiu-se o nimero de sitios da barreira a es-
querda (de N, = 20 para N, = 18) e aumentou-se o nimero de camada da barreira a direita de
(N, =20 para N, =22), em relacdo a HDB considerada pelo calculo da corrente do grafico (5.4).
Comparando-se as propor¢des dos pontos de maiores intensidades dos picos dos canais f/ =0e
f" =1 em ambos os graficos, observa-se que a corrente proveniente da interacdo elétron-foénon

tem um aumento relativo (de 2,9 x 10~ para 3,12 x 10~%) para o sistema de HDB asimétrico.
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Isto ocorre pois a quantidade de elétrons, que tunelam pela barreira a esquerda, aumenta com
a diminui¢do da largura da mesma e o tempo de permanéncia dos elétrons dentro do pogo au-
menta com o aumento da largura da barreira a direita, assim a soma destes fatores faz com que

a taxa de transicao do estado excitado para o estado fundamental aumente.

6,0x10~ - Numero de camadas 20/45/20
T=5K,
v=0,45 meV
01 00 -4
7T =2 90x10
~  4.0x10” —
T
2
9
c J
[b]
t 3
8 x10
2.0x10° 4
0,0 T T T T T | ¥
0 50 100 150

Potencial (mV)

Figura 5.4: Corrente total para uma HDB de 20/45/20 camadas.
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+=0,45 meV
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Figura 5.5: Corrente total para uma HDB de 18/45/22 camadas.
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6 EMISSAO DOS FONONS E ACUMULO DE CARGA
NA HDB

6.1 EQUACOES CINETICAS

Sera mostrado nesta sec¢do o sistema de equacdes tridimensionais que governam um bal-
anco das populagdes de elétrons e fonons dentro do pogo. Neste problema, as taxas de cresci-
mento de elétrons e fonons dependem dos respectivos momentos paralelos a drea perpendicular

a direcdo da corrente [16, 66], ko/”, kl/” eq.

A taxa de crescimento do nimero de elétrons injetados no primeiro estado excitado € dada
por:

dnll (k]/H)

T = Ok = Y [win (ki) —wono (k)] = Ry (kyy)ny (kyy), (6.1

q kg
na qual Q(ky/) = I(ky/|) /e € ataxa de elétrons que entram na barreira esquerda com momentum
ks perpendicular a dire¢do da corrente (i.e., a densidade espectral de corrente). Aqui, as
distribuigdes de elétrons nos estados fundamental e excitado sdo no(ky|) € ny/(ky ). A taxa
de escape dos elétrons através da barreira esquerda € escrita como R (kyH) para os elétrons do
estado excitado e RO’(kO’H) para os elétrons do estado fundamental. Os termos w4 € w_ sdo as

taxas de emissdo e absorgdo de fonons LO com um dado momentum gj;.

Do mesmo modo, pode-se escrever a equacdo de balanco para elétrons no estado funda-
mental,

di’lo/ (kol” )

dr = Z [W+”1’(k1'|\) — W—”O’(kO’H)] —ROI(kOIH)no/(kO/H). (612)

qky

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

seja desprezivel em relacdo a sua taxa de decaimento

dno(q))

T = 2 e (kyy) —wong (ko)) - ao(q)nzo(ay), (6.1.3)

qky
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Sendo nyp o nimero dos fénons primdrios e Oco(q”) = Y(1+nra) é a taxa de decaimento dos
fonons LO. O fator (1 +nzy4) leva em conta o processo de emissdo estimulada de fonons TA

[41]. Finalmente, a seguinte relacio € obtida para os fonons TA:

nra

dnra(q)) nza
T

6.14
7 ; (6.1.4)

= ao(q))nLo(q))

1

em que nry € o nimero de fonons secunddrios e T~ € a taxa de escape destes fonons através

do poco.

Apesar das equacdes (6.1.1) a (6.1.4) serem do tipo integro-diferenciais, estas podem ser

reduzidas ao seguinte sistema de equagdes simplificadas, mostradas nos trabalhos [16, 67, 68].

dny

dtl =Q0-— W[I’lll(l’lLO + 1) — l’lO/nLo] —Ryny, (6.1.5)

dl’lo/
7 = w[nl/(nLO + 1) - n()/nLo] —Ro/n()/, (6.1.6)

dI’LLO
7 = w[nlf(nLO + 1) — nO/nLO] - ’)/()(1 +nTA)nL0, (6.1.7)
A o1t npa)nge — A (6.1.8)
dt T

O termo w(ny/(npo + 1) — nynrp) representa o balanco liquido das taxas de emissdo e de
absorcdo de fonons LO, a taxa de emissdao dos fonons LO w foi calculada a partir do modelo
de Licari e Evrard [69]. O ndmero de elétrons no estado excitado decresce para cada fonon
emitido. O fator (14 nzp) nas equagdes anteriores descreve a emissdo estimulada [41]. A taxa

de decaimento dos féonons LO é dada pelo pardmetro Yy(1 4 nza)nLo.

As solugdes estaciondrias desse sistema de equagdes sdo obtidas, igualando-se as derivada

temporais a zero:

Q = R()/n()/ —|—R1/I’l1/, (619)

RO/n()/ = W[”l’(”LO + 1) — no/nLO], (6110)

Ryny = w(1+nra)nro, (6.1.11)
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n
A — (1 +nza)no. (6.1.12)

Considerando-se Q, Ry, Ry, Y, w € T como parametros independentes das popula¢des. Exprimindo-
se os resultados em termos dos fonons transversais actsticos nr4, obtém-se as relacdes entre

populagdes. Da equacdo (6.1.12), encontra-se:

ntTA

no=————. (6.1.13)
Lo ’)/0( 1+ l’lTA)’L'
Fazendo-se a diferenca entre as relagdes (6.1.11) e (6.1.12), encontra-se
nTA
)= —. 6.1.14
0 TR()/ ( )
Substituindo-se esse resultado na eq. (6.1.9), obtém-se:
pyy = 271TA/T 6.1.15)
Ry

Substituindo-se, em seguida, as equagdes anteriores na equacdo (6.1.10) que dd o balango
liquido entre as taxa de emissdo e absor¢do dos fonons LO, encontra-se uma equagdo ndo linear

para os nra:

TRy Ry
e +—1} o, + [H
Ry

’)/()TRll
w

I+Tp+ —0t(pt+1)|nra— 0?9 =0. (6.1.16)

A equagdo (6.1.16) apresenta uma raiz positiva para ny4 € uma outra que € espuria. Para o
célculo da taxa de escape dos elétrons, através da barreira a direita, foi feito uma aproximacgao
cléssica, dada por:

1
Ry =

= 57 k)T, para m =01 (6.1.17)

ou seja, R,y € igual ao produto da frequéncia das tentativas de tunelar (ligado classicamente ao
conceito de tempo de voo) vezes a probabilidade de tunelar (dada pela transmitancia). Assim,

para barreira direita, obtém-se:

1 1 /2E,\ /2
R,/ ()T, ( ’”) T, (6.1.18)

a ﬁv AN
A transmitancia em uma barreira simples é dada por:
T, = 1+V—2$inh2 (%\/M) (6.1.19)
4E(V —E,y) h
sendo V a altura da barreira ( nos célculos foram feitas médias entre 0 maior e o menor ponto do

topo da barreira), [, = Npa a largura da barreira e N, o nimero de camada da barreira a direita.
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6.2 EFEITOS DA ACUMULACAO DE CARGA

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

Este processo termina quando hd uma convergéncia na distribui¢cdo de carga.

Considerando-se os dois niveis de menores energias do po¢o ocupado, obtém-se a seguinte

densidade superficial de carga para cada sitio j dentro da HDB,
e
o(zj) =0j= _E(”O’|u0’j|2+”1’|”1’j|2)7 (6.2.1)

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 relag@o ao sitio j do pogo, ny/ € ny o nimero
de ocupacao elétrons no primeiro estado excitado e fundamental, calculados na sec¢@o anterior.

A carga total na regido de espalhamento € dada por:
N—1 N—1
q=Y qj= ), 0(z})S=—e(ny +ny), (6.2.2)
j=0 j=0

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

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

resolvendo-se uma equacdo de Poisson unidimensional na dire¢ao z.

_d*0()  plr)
== (6.2.3)

V2(z)

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

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

MMZE%L (6.2.4)

onde a € a distancia entre os planos perpendiculares a z. Utilizando-se da aproximagao da

derivada segunda em diferencas finitas, dada por:

d*¢(z;)) o 0i-1 =20+ 9y
dz? a?

; (6.2.5)
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A seguinte relagdo para equagdo de Poisson € obtida.

ao;
01 =20;+ 91 = 2, (6.2.6)

em que ¢ (z;) = ¢; e o; é dado pela eq.(6.2.2). Sabendo-se que o potencial ¢; satisfaz a condi¢do

de contorno homogénea:
07 =y =0.

A eq. (6.2.5) pode ser escrita em termos de matrizes:

M¢ = —6, (6.2.7)
ou
o 2
-2 1 0 : :
1 -2 1 o |=-| & |- (6.2.8)
0o 1 =2 : :
ON—
i JLowv—r] [ 7]

Multiplicando-se a eq. (6.2.7) pela matriz inversa de M, obtém-se,

M 'M¢ = -M"16, (6.2.9)
ou
¢ =G5, (6.2.10)
na qual
G'=-M1 (6.2.11)

G¢ € a fungdo de Green eletromagnética discreta unidimensional cujas componentes sdo dadas

por:

1 - . o .
AN+ T— ) it < s
ij_{ e (6.2.12)

i (N+1—=i) ifi> .
em que N € o nimero de planos dentro da HDB. Essas relacdes satisfazem as seguintes relacdes:

G¢, =Gy =0, (6.2.13)
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Portanto, da eq. (6.2.10), encontra-se o potencial criado pelos elétrons dentro do pogo:

Y iiN+1=i)oj+ ) iN+1—j)oj|. (6.2.15)

¢ a
=
€ j<i iz

(N+1)

Assim, no formalismo segunda quantizac¢do, o hamiltoniano devido a interacao elétron-elétron

dentro do pocgo € dado por:

. N+1
Heo=—eY ¢iclc;. (6.2.16)
j=0

Introduzindo-se essa interagao no hamiltoniano eletronico inicial, eq. (4.1.1),
H,=H,+HA",. (6.2.17)

em que A" , = 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
(Rg, R1), uma nova densidade de carga e um novo potencial de interacdo o qual novamente é
introduzido na parte eletronica do hamiltoniano. Este ciclo termina quando a carga total da

regido de espalhamento converge.



91

7 RESULTADOS E CONCLUSOES

7.1 RESULTADOS FINAIS

Nos célculos computacionais do transporte eletronico e de emissao de fonons, foi utilizado
uma HDB na configuracdo de ressonincia, 1. e., as dimensdes da HDB faz com que a diferenca
entre as energias dos dois primeiros niveis da dupla barreira esteja proxima da energia do fonon
LO do GaAs. Dessa forma a largura do poco, feito de GaAs, é de d = 197.75A (70 camadas)
e as larguras das barreiras sdo iguais 2 b; = b, = 56.5A (20 camadas), feitas de AlGaAs com
uma concentracao de aluminio de x=0.38 que corresponde a uma barreira de altura de V=300
meV. A energia de Fermi no emissor GaAs foi tomada sendo 15 meV e o valor efetivo da
interacdo elétron-fonon (o y da eq. (5.2.8)) foi considerado sendo igual a 0.45meV [16]. A
partir de [41], foi considerada a seguinte taxa de escape ¥ = 11ps—!. Do trabalho de Makler

et. al. [16] foram escolhidos w = 7.5ps_1

e T = 10ps. As taxas de escape Ry e Ry variam
ligeiramente com o potencial externo e sdo da ordem de Ry = 0.07ps ' e Ry =0.5ps 1. A

area considerada no dispositivos € de (S = 0.5 X 10 3mm?) [?].

A partir da relagdo da corrente que considera a interacdo elétron-fonon e das equagdes
cinética, apds o processo de auto-consisténcia, foram obtidas, a temperatura T=0K, a corrente
de elétrons e o correspondente fluxo dos fonons TA (intensidade de saser) os quais escapam do
poco em fungdo da tensdo aplicada U, mostrada na figura (7.1). Através desse grafico, pode ser
visto que a tensao aplicada € um 6timo parametro para o controle do saser, dado que os compor-
tamentos das intensidades sdo similares para ambos os fluxos de particulas (elétrons e fonons).
A interacdo elétron-fonon comega em U ~ 73mV e termina em U ~ 91mV. O maximo da taxa
do fluxo dos fonons TA ocorre em U = 84.6mV. A corrente de elétrons € instdvel entre os po-
tenciais U =74.3 mV e U = 78.9 mV. Esta instabilidade estd relacionada ao efeito de relaxacao
sofrido pelos elétrons no poco, quando ocorre a emissao dos fonons LO, levando-se a uma redis-
tribuicdo de cargas no sistema e, consequentemente, a uma mudanga interdependente no perfil
do potencial, ou seja, a carga acumulada no po¢o da HDB interfere na operagdo do dispositivo.

O crescimento da quantidade de cargas no pogo faz com que ocorra uma elevacao nos niveis de
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Figura 7.1: As taxas e os nimeros de elétrons e fonons TA calculados auto-consistentemente
para uma dupla barreira de 20—70—20 camadas a T ~ 0K.
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energias juntamente com uma redu¢do na diferenca de energia entre o primeiro estado excitado
e o estado fundamental, colocando assim o dispositivo na condicao fora da ressondncia. Nesta
situacdo, em que o dispositivo estd fora da condi¢do de ressonancia, a carga acumulada no poco
tende a diminuir, fazendo-se com que os niveis de energias decrescam em relacao a energia de
Fermi do emissor, consequentemente, aumentando-se a separacio energética dos dois niveis de
menor energia. Deste modo, o dispositivo volta a condi¢do de ressonancia. Porém, tudo isto
ndo acontece de imediato. H4 um atraso entre a acomodacao de cargas no poco e a mudanca
no perfil de potencial. Esse conjunto de eventos resulta no aparecimento de oscilagdes que
ocorrem na curva da corrente do dispositivo, como mostra a figura (7.1). O comportamento das

populacdes de elétrons e de fonons TA também é mostrado nesse grafico.

Variando-se a temperatura da HDB em 10K, 50K, 75K e 100K pode ser visto no grafico da
figura (7.2) que o limiar de emissdo de fonons TA diminui, enquanto a regido de instabilidade
se alarga, a medida que a temperatura aumenta. Isso ocorre porque elétrons localizados perto
do nivel de Fermi do emissor sdo excitados para estados de maiores energias com o aumento
da temperatura. Desta forma, os elétrons caem no poco a potenciais menores, aumentando
assim os efeitos provenientes das interacdes elétron-elétron e elétron-fonon. Para corrente as
temperaturas a 75K e 100K, verificam-se que as intensidades do saser nao vao a zero no final de
suas curvas. Isto acontece pois a corrente de elétrons do segundo estado excitado interfere com
a corrente do primeiro estado excitado. Esta interferéncia se torna acentuada com o aumento da
temperatura. Logo em futuros trabalhos, deve-se considerar a corrente proveniente do segundo

estado excitado nas equagdes cinéticas para temperaturas acima de 75K.

Mudando-se o tamanho da barreira a direita da HDB de 20 camadas para 11 camadas e
considerando-se as mesmas temperaturas do gréafico anterior fig. (7.2), podem ser vistos no
grafico da figura (7.3) que o inicio da emissdo dos fonons TA em U = 67.5mV ndo se modifica
com o aumento da temperatura e que a intensidade do saser depende da temperatura. A ndo
mudanca do limiar do potencial de emissdo ocorre pois os elétrons que tunelam pela barreira a
esquerda ficam confinados em periodos mais curtos no pog¢o por causa do tamanho da largura da
barreira a direita considerada. Portanto, para essa configuracdo da HDB, as cargas injetadas no
poc¢o ndo influenciam de forma significativa os niveis de energia do poco, consequentemente,
o limiar de emissdo do fonon TA permanece o mesmo. O aumento da intensidade do saser
com a temperatura ocorre pois a corrente, que alimenta a emissdo dos fonons TA, depende da

temperatura através da distribui¢do de Fermi-Dirac.

Modificando-se a largura de ambas barreiras da HDB (20/70/20 camadas), pode-se estu-

dar o comportamento de instabilidade da emissao dos fonons TA. Desta forma, mantendo-se o
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Figura 7.2: O saser em uma HDB (20/70/11 camadas) para temperaturas T=10K, 50K, 75K e

100K.
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Figura 7.3: A intensidade do saser em funcio da potencial em uma HDB (20/70/11 camadas),
considerando-se as mesmas temperaturas do grafico da fig. (7.2).
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numero de camadas do poco constante Ny = 70 e variando-se o nimero de camadas de ambas
barreiras em N, = 11,12, 14, foram encontradas as seguintes correntes de elétrons e as cor-
respondentes intensidades do saser para cada largura de barreira, mostradas nos graficos das
figuras (7.4) e (7.5). Nesses graficos, podem ser vistos que o limiar do potencial de emissao dos
fonons TA e a largura da instabilidade aumentam a medida que se alargam as barreiras e que a

instabilidade desaparece para barreiras menores do que doze camadas.
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Figura 7.4: A corrente de elétrons em fun¢do do potencial aplicado para as seguintes larguras
de barreiras N, = 11,12, 14.

O processo de biestabilidade se torna acentuado com o aumento da largura da barreira a
direita (de 20 para 21 camadas) da HDB na configuracdo de ressonancia (20/70/20 camadas),
como pode ser visto na figura (7.6). Esse processo de biestabilidade ocorre na regidao em que
a condutincia diferencial é negativa, i.e., entre 91.3 mV a 93 mV. A biestabilidade surge da
dependéncia miutua entre o perfil de potencial e a distribui¢cdo de cargas. Sua ocorréncia préxima
a regido de corte da corrente é devida a variagdo de carga no poco, quando se aumenta ou
diminui o potencial. Em outras palavras, quando se aumenta o potencial externo, ocorre um

aumento de carga elétrica no pog¢o, o qual influencia no aumento de energia dos niveis, devido
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a repulsdo de Coulomb. Com os niveis energeticamente mais elevados, € necessério fornecer
uma energia adicional ao sistema para que o nivel ressonante passe por baixo da banda de
condugdo do emissor, resultando-se no corte de corrente no dispositivo. Quando se diminui o
potencial externo a partir de potenciais maiores que 93 mV, ocorre que, ndo ha carga acumulada
no pogo entre 91.3 mV a 93 mV, assim, o nivel ressonante estd inicialmente menos elevado
energeticamente em relacdo ao caso anterior. Consequentemente, a corrente € inibida pois o
primeiro estado excitado estd abaixo do fundo da banda de condu¢do do emissor. Portanto, para
uma mesma energia fornecida a HDB, temos uma corrente igual a zero quando se aumenta o
potencial e uma diferente de zero quando se diminui o mesmo. Este fendmeno ¢ conhecido

como histerese!.
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Figura 7.6: A corrente /(U) caracteristicas da HDB (20—70—21) a tempeatura 0.1K, quando
aumentamos e diminuimos do campo externo, representados pelas setas de ida e de volta.

Fendmeno apresentado por determinados sistemas fisicos cujas propriedades dependem de sua historia prece-
dente.
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7.2 CONCLUSOES FINAIS

Em sintese, foi apresentado nesta tese um formalismo quantico realistico via fungdes de
Green de ndo equilibrio para o estudo de um emissor continuo de fonons TA coerentes, for-
mado por uma HDB de GaAs-AlGaAs e controlado por um potencial externo. O hamiltoniano,
considerado aqui, leva em conta as contribuicdes explicitas dos elétrons, dos trés ramos dos
fonons, da interacdo elétron-fonon e da interacao elétron-elétron. A interacdo elétron-elétron
dentro do poco foi tratada através da aproximacdo de Hartree. Pela primeira vez, as funcdes
Green foram utilizadas para cédlculos dos fluxos de elétrons e de fonons na HDB. Essas fungdes
foram calculadas utilizando-se as equagdes de Dyson e um processo de dizimacdo o qual incluiu
todos os estados do HDB. A dependéncia do sistema com a temperatura foi introduzida através
do formalismo Keldysh. A corrente de elétrons, o fluxo de fonons e as respectivas populacdes
no poco foram calculadas resolvendo as equacdes cinéticas adequadas. O perfil do potencial e

a distribuic@o de carga no pogo sao calculados por um processo auto-consistente.

Os resultados mostram que: O potencial externo é um 6timo parametro para o controle
do saser. Na HDB (de 20/70/20 camadas), o efeito de instabilidade do saser aumenta com
o aumento da temperatura. Para temperaturas acima de 75K ocorre uma interferéncia entre
o terceiro e o segundo pico de corrente. O limiar de emissdo do saser em U = 67.5mV nao
se modifica com o aumento da temperatura para uma HDB (20/70/11 camadas). Para evitar
instabilidades na emissdo do feixe coerente dos fonons TA, o nimero de camada de ambas
barreiras da HDB deve ser inferior a 12 para um pog¢o de largura de 70 camadas. Para uma

HDB (20/70/21 camadas) o efeito de biestabilidade aparece entre 91.3 mV e 93 mV.

7.3 TRABALHOS PUBLICADOS

Trabalhos a ser publicados em revistas indexadas:

1. The effect of temperature on a double-barrier generator of terahertz coherent phonons.
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.

Enviado a Physics Procedia.

2. The behavior of the DBH coherent phonons generator.
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.

Enviado ao Journal of Superconductivity and Novel Magnetism.



100

3. Properties of a THz coherent phonon generator at finite temperature.
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.

Enviado a Physical Review B.

7.4 CONGRESSOS

Trabalhos apresentados em congressos nacionais em internacionais.

1. Properties of a THz coherent phonon generator at finite temperature.
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.
Encontro Nacional de Fisica da Matéria Condensada.

10-14 de maio de 2010. Aguas de Lindoia, SP, Brasil.

2. The effect of temperature on a double-barrier generator of terahertz coherent phonons
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.
20th Latin American Symposium on Solid State Physics (SLAFES XX)

27-31 de marco de 2011. Maragogi, AL, Brasil

3. A source of terahertz coherent acoustic phonons at finite temperature
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.
15th Brazilian Workshop on Semiconductor Physics (BWSP-15)

10 de 15 de abril de 2011. Juiz de Fora, Minas Gerais, Brasil

4. The behavior of a double barrier saser at non-zero temperature.
L. C. Guarnieri, V. Anjos, S. S. Makler.
Encontro de Fisica 2011.

5-10 de junho de 2010. Foz do Iguacgu, PR, Brasil.



101

APENDICE A - INTEGRAL DA CORRENTE TOTAL

Sera explicitado o calculo da corrente total, eq. (4.4.13), o qual é dado por:

N
Ir= /0 dkyT (k) )k (A.0.1)
Sabendo que:
Tkg) = 5" | dE(IGH(E)P [m(k) — (k)] pr(E)pi(E)}, (A0.2)
obtém-se:
- S evt = o
Ir= - /_wdE|G11(E)|ZPz(E)Pr(E)/O dici Iny (k) — (k). (A.0.3)

A integral em relagdo a k| do primeiro termo da equagdo (A.0.3) pode ser resolvida:

hzkﬁ . -1
Considerando-se a seguinte mudanga de varidvel
n*i?
B (E + 2mﬂ —ElF) —x, (A.0.5)

a seguinte relacao para integral da eq. (A.0.4) é obtida:

/wdenl(kp — /°° dx(2m2) xl :_(2mz)/°° d(l+e:x)
0 B(E-E}) pn=) e +1 Br-) Jp(E-EL) 1+e

_ (%) In[1 4 ¢~ BE-ED). (A.0.6)

Analogamente. a integral em relagéo k| do segundo termo da eq. (A.0.3), ¢ dada por:

/0 mdkﬁnr(ku) = (%) In[1 + e PUEER)], (A.0.7)



Consequentemente, a seguinte expressao para eq. (A.0.1) € encontrada:

2mevtSm* [ r
lr=""5g | AEIGE (E)Ppi(E)py(E)F(E),

em que:

F(E) = {ln [1 +eB(EIZ”*E)] —1In [1 —|—eﬁ(E5*E)] }
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(A.0.8)

(A.0.9)
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APENDICE B - FUNCAO DE GREEN NA HDB COM
INTERACAO ELETRON-FONON

Neste apéndice, serdo encontradas, a partir do processo de dizimacdo, as fungdes de
Green retardadas de um sistema de heteroestrutura de dupla barreira (HDB) com interagcao

elétron-fonon dentro do pogo.

Em termos das fun¢des de Green, foram considerados dois canais um com foénon (f =
1) e o outro sem fonon (f = 0). O estado fundamental (m’ = 0’) do canal com fonon est
conectado através da interacdo elétron-fonon ao estado excitado (m’ = 1”) do canal sem fonon,
como mostra a figura (B.1). Os cdlculos das fun¢des de Green retardadas para o sistema de
uma HDB com interacdo elétron-fonon sdo parecidos com aqueles feitos no capitulo 4. As
diferencas entre os célculos estdo nas mudangas das energias dos elétrons que emitem fonons e

na ndo dizimagdo dos estados que participam da emissao dos fonons.

Figura B.1: Diagrama do cilculo das fun¢des de Green na HDB com interagdo elétron-fonon.
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Figura B.2: Canais independentes.

As funcdes de Green retardadas procuradas sdo dadas pela equagdo de Dyson,
G=g+gVG (B.0.1)

sendo V os potenciais que conectam os sitios e g as funcdes de Green de cada sitio antes da

conexdo. Para os célculos se tornarem mais simples, separou-se a conexao V em duas partes:
V=V +Vj, (B.0.2)

em que V| representa os ‘hopping’ entre os sitios e Vi representa a interagdo entre elétron-
fonon. Na forma inversa, a equacdo de Dyson pode ser separada em outras duas diretamente

dependentes:

G l=g"+vj, (B.0.3)

g'l=g'-V. (B.0.4)

A partir da relacdo (B.0.4) serdo calculadas, primeiramente, as fun¢gdes de Green dos canais
independentes, representadas pelo diagrama da figura (B.2). Em seguida, da relacdo (B.0.4),

serdo obtidas as funcdes de Green dos canais conectados, representadas pelo diagrama da figura
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(B.1). Dessa forma, as fun¢des Green dos canais independentes s@o dadas pela relacao:

g=g+gVig, (B.0.5)
sendo g e V dadas por blocos de matrizes
o0
&= [ g ] ) (B.0.6)
1
0 g
AN
Vi= b (B.0.7)
0 V
em que
g 0 0
gf = 0 gi/ 0 |,
0 0 g
(B.0.8)
O Vim/ \7{1
Vf - Vim! 0 Vim' | > (B09)
‘7(1)1 Vim0
g{ = ! 71 (B.0.10)
o — f(han) — & — L — X3
gf’ = 1 (B.0.11)
" @ — f(hwy) — E,y
1
g{ = ; : (B.0.12)
o — f(howy) — €] =X, — X}
N—1
=Y Vinghvmj, para j=1,1 (B.0.13)
m#£m’

(B.0.14)
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> =0 - f(hay)), (B.0.15)

=% (0 — f(haw)), (B.0.16)
y y N—-1

o= =Y vi,ghvm, (B.0.17)
m#£m'

sendo que para f=0, m’=1" e para f=1, m’=0". Lembrando que vi,, = vy, Vim = Vin'y, ,
m=0,1",...N—1, & =—2ve g = —2v—U Os blocos de matrizes fora das diagonais de g e

V sdo iguais a zero, consequentemente, a matriz g € dada por:

<0
g:[g 0]. (B.0.13)

Dessa forma, pode-se trabalhar com cada bloco de forma separada e simétrica. Da relagdo

(B.0.5), a primeira coluna do bloco §° é dada por:

g1 = 81+ &g T (B.0.19)
g(l)’T = g(l)vl’ig(j)I +g(1)vl’1g(1)1ﬂ (B.0.20)
é’?i = g(l)vll’g(l)/j +8(1)‘7(1)1§(1)1- (B.0.21)
Substituindo a relagdo (B.0.21) na (B.0.20), obtém-se:
[1- g(l)Vl’lg(l)Vll’} g(l)q =g\ vyt + vl’lg(l)ﬁli] g(I)I’
ou
~0 0 v0 ~0
811 = 81aX1i87is (B.0.22)
em que:
£ = vii +vingii (B.0.23)
_ -1
g?/d = [(g?/) : _Vl’lg(l)vll’} (B.0.24)

Substituindo a equacdo (B.0.21) na (B.0.19), obtém-se:

0~0 O ~0 0 0 ~0 0O~ ~0
[1—&7%1,8171) &11 = &1 +&7 [viv +71,81711) &yt



107

ou
&1 =81 T 81 ZTdn (B.0.25)
em que
2(1)1' - 2(1)'1’ (B.0.26)
= [~ htt) ®02)

Das relagdes (B.0.22) e (B.0.25), encontra-se:

050 0 50 150 0
1= &7, Z1181aZi1) 811 = 814 (B.0.28)
ou
g% — g‘%d, (B.0.29)
na qual
0 0 V=1 _y0 0 0 1-1!
&1, = [(81)" —Ziv&vaZyil (B.0.30)

Substituindo o resultado (B.0.29) em (B.0.22) e estes em (B.0.21), obtém-se todas relacdes da

primeira coluna da matriz g°.

Na segunda coluna da matriz §°, as seguintes relacdes sdo obtidas:

gy =8V + &g + &) i)y, (B.0.31)
& = v+ 0 (B.0.32
&y =ghvivgl +809%8%,- (B.0.33)

Substituindo a relagdo (B.0.33) em (B.0.32),

~0 0 vO =~0
2, =0 59,30, (B.0.34)

Utilizando a relagdo (B.0.33) em (B.0.31),

g =Yy +8h 208, (B.0.35)
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sendo gy, dada por:

_ -1
gha= [(8(1)') ]—‘7(1)/18(1)‘7(1)1/} : (B.0.36)

Logo, o resultado para g(l), € encontrado através da substitui¢do de (B.0.34) em (B.0.35):
g =¢" (B.0.37)
na qual
& =1k —=hash 2] (B.038)

Substituindo (B.0.37) em (B.0.34) e estes em (B.0.33), encontram-se todas relacdes da segunda

coluna de g°.

Na terceira coluna de g°, as seguintes relacdes provenientes da equagio de Dyson sdo en-

contradas:
& =gl +elvivgin +avidi, (B.0.39)
g(l)’l = 8(1)/"1’157(1)1 +g(l)’vl’1g(l)7 (B.0.40)
&) = avivély + 8118l (B.0.41)

Substituindo (B.0.41) em (B.0.40), obtém-se:

& = gh I, (B.0.42)
sendo
0 =20 = v +vpighi; (B.0.43)
_ -1
8he = [(80) " = viigdvy] (B.0.44)

Utilizando (B.0.41) em (B.0.39), encontram-se:
=gl +alzdh, (B.0.45)
sendo

-~ -1
gl =[(e) ' —ehoh ] . (B.0.46)
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Assim, € encontrado o resultado para g(l), através das substitui¢ao da (B.0.42) em (B.0.45):
=g (B.0.47)

em que

. — —1
80 =[(gh) " =208l 20 ] (B.0.48)

Através darelagdo de g‘f e das equagdes (B.0.42) e (B.0.41), podem-se encontrar explicitamente

todos os termos da terceira coluna de g°.

As componentes da matriz §' sdo encontradas trocando os supraindices dos fonons (de 0

para 1) e os subindices dos estados do pogo (de 1’ para 0”) das componentes da matriz g°.

As fungdes de Green dos canais conectados sdo calculadas a partir da relagio (B.0.3):
G =g+ 8gV;iG, (B.0.49)
na qual G e Vj sdo matrizes simétricas dadas por blocos de matrizes de 3 x 3.

GOO GOI
GIO Gll

) (B.0.50)

| I V¢
V0

: (B.0.51)

=
I

em que,

000
Vv=|0vyo0], (B.0.52)
000

Y € a energia de interacdo do elétron-fonon encontrada na eq. (5.2.8).

As matrizes GOO, G!9¢ G s3o0 dadas por:

0 0
G Oy

0
1 GTI
¢Y=|¢a & &% |, (B.0.53)

0 0 0
G Gipy Gy
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10 10 10
G Gy Gy
G"=1|Gl% 6% G | (B.0.54)
10 10 10
| GIY Gl Gl |
[ 1 1 1]
G Giy Gy
G"=|Gl: Gy Gy | (B.0.55)
1 1 1
| Gi1 Gy Gy |

A matriz GO ¢ igual a transposta da matriz Glo, em termos de coordenadas, G?jl = G}?. Da

relacdo (B.0.49), os seguintes resultados para os blocos de matrizes sdo encontrados:

G*=g"+g’v'G", (B.0.56)
G'"=g'+g'vG", (B.0.57)
G''=g'V'G, (B.0.58)

em termos das coordenadas, obtém-se as seguintes relacdes para a primeira coluna G:

GY: = 8%+ 8, 7Gyr, (B.0.59)
Gl =8V +801Gyk (B.0.60)
Gl =%+ 807Gy, (B.0.61)
G = g1y YG) (B.0.62)
Gyh = &4 vGq (B.0.63)
G\9 =1y vGr, (B.0.64)

O processo de dizimacdo € utilizado novamente para-se encontrar as relagdes de G, dessa forma,

substituindo a equacao (B.0.63) na (B.0.60), obtém-se:

Gl =801 -2 vgon " (B.0.65)
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Substituindo (B.0.65) nas expressoes (B.0.62), (B.0.63) e (B.0.64), encontram-se os resultados

para Gi(l’, G(l)f)l e G10 A partir de GO,l e das relacoes (B.0.59), (B.0.60) e (B.0.61), obtém-se os

resultados para G] Is G(l),], G}?, respectivamente.

Os termos da segunda coluna de G sdo dados por:

G, =8 +&,vGyh, (B.0.66)
Gy =8l + 806G, (B.0.67)
G =8+ 8 Gy, (B.0.68)
G = &1y YG, (B.0.69)
Goyr = 8o ¥Gy, (B.0.70)
GlY =gl vGl . (B.0.71)

Substituindo (B.0.70) em (B.0.67), obtém-se:

G(])/ll = g(l)/l/ [1 —g(])/l/'}/g(ly'}/} (BO72)

Substituindo a eq. (B.0.72) nas expressdes (B.0.71), (B.0.70) e (B.0.69), encontram-se Gi(l),,
GO’I’ e G}?, Substituindo novamente G0/1' em (B.0.68) e (B.0.66), obtém-se os resultados da
segunda coluna de G.

Na terceira coluna de G € dada por:

GY, =23, +8),vGy), (B.0.73)
GYy =& +8VvGy), (B.0.74)
GY =2V +30,vGy), (B.0.75)

G1Y = &1, YG, (B.0.76)

Gy = 8y YGY, (B.0.77)
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GH = g10/YG1/1 (B.0.78)

Substituindo (B.0.77) em (B.0.75), obtém-se:
Gy =8 [1- 807807 - (B.0.79)

Através das substituicdes da eq. (B.0.79) nas expressoes (B.0.76), (B.0.77) e (B.0.78) e de
(B.0.77) em (B.0.73) e (B.0.74), os resultados da segunda coluna de G s@o obtidos.

As componentes da quarta coluna de G sdo dada por:

G =G}Y, (B.0.80)
G =GP, (B.0.81)
G =G, (B.0.82)
Gi1 = &1y + &1y YO (B.0.83)
Guyi =& + &l YG, (B.0:84)
Gii =811 +&10YG)y- (B.0.85)
As componentes da quinta coluna de G sdo dadas por:
G, = Gy, (B.0.86)
Gy = Goyrs (B.0.87)
G =GY%,, (B.0.88)
Giy = &1y + &1y YG - (B.0.89)

Golo/ - 0/0/ + golol YGI/O/, (B090)



13
Gly = &ly + &1y YG My (B.0.91)

Finalmente as componentes da tdltima coluna de G s@o dadas por:

Gl =G)Y, (B.0.92)
GV, =GiY, (B.0.93)
Gl =G, (B.0.94)
Gi, = &1, + 81y YGih, (B.0.95)
Goy = 81 + 800 YG W, (B.0.96)

Gi, = &| + &1y YGYs- (B.0.97)
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