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RESUMO

SAMMARCO, F. Magnetocondutancia de fios quanticos interagentes. 2009. 93 p.
Dissertagao (Mestrado) - Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidade de Sao Paulo,
Sao Carlos, 2009.

A condutancia de fios quanticos definidos em uma geometria de “split gate” varia em
platos quantizados de 2¢?/h em relagao & ocupagao dos seus modos transversais [van Wees
et al. Phys. Rev. Lett. 60, 848 (1988) & Wharam et al. J. Phys. C: solid state phys. 21,
L209 (1988)]. Em graficos da condutancia esta ocupacao é dada pelo potencial aplicado
aos eletrodos que formam o fio. Em 1996 observou-se experimentalmente nestes graficos
[Thomas et al. Phys. Rev. Lett. 77, 135 (1996)] que quando apenas um modo transversal
é ocupado a condutancia exibe um platé anomalo adicional em 0.7 x 2¢2/h. Desde entao,
a origem desta anomalia 0.7 é associada a fendomenos dependentes de spin, porém sua de-
scricao tedrica permanece como importante objeto de pesquisa. Recentemente, observou-
se que na presenca de altos campos magnéticos, cruzamentos de modos transversais de
spins opostos também geram estruturas andémalas no grafico da condutancia [Graham et
al. Phys. Rev. Lett. 91, 136404 (2003)]. Os andlogos 0.7, assim chamados devido a
semelhanca com a anomalia 0.7, sao usualmente relacionados ou como “anti-crossings” ou
como transigoes de fase magnética. Motivado pela concordancia quantitativa com experi-
mentos de um trabalho anterior em magnetotransporte em 2DEGs e transicoes de fase de
ferromagnetismo de efeito Hall quantico via teoria do funcional da densidade dependente
de spin (SDFT) [Freire e Egues, Phys. Rev. Lett. 99, 026801 (2007) & Ferreira et al.
Phys. Stat. Sol. (c¢) 3, 4364 (2006)], propomos aqui um modelo similar para estudar a
magnetocondutancia de fios quanticos. Utilizamos (i) a SDFT resolvendo as equagoes de
Kohn-Sham autoconsistentemente dentro da aproximacao de densidade local de spin para
obter a estrutura eletronica do fio quantico e (ii) o formalismo de Landauer-Biittiker para
calcular a condutancia do fio no regime de resposta linear. Em nosso modelo, a anomalia
e os analogos 0.7 aparecem devido a trasigoes ferromagnéticas que rearranjam de forma
abrupta os modos transversais do fio quantico proximos ao nivel de Fermi. Nossos resul-
tados tedricos apresentam boa concordancia com os dados de Graham et al.

Palavras-chave: Spintronica. Anomalia/andlogos 0.7. Fios quanticos interagentes. For-
malismo de Landauer-Biittiker. Teoria do funcional da densidade.






ABSTRACT

SAMMARCO, F. Magnetoconductance of interacting quantum wires. 2009. 93 p.
Thesis (Master’s degree) - Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidade de Sao Paulo,
Sao Carlos, 2009.

At low temperatures the conductance of a quantum wires exhibits plateaus at integer
multiples of 2¢?/h due to the quantization of the transverse modes [van Wees et al. Phys.
Rev. Lett. 60, 848 (1988) & Wharam et al. J. Phys. C: solid state phys. 21, 1.209
(1988)]. This conductance behavior is understood within an independent particles model.
In 1996 Thomas et al.[Phys. Rev. Lett. 77, 135 (1996)] showed experimentally that when
only one transverse mode is occupied, the conductance displays an additional plateau at
0.7 x 2¢2/h the so-called 0.7 anomaly. Further experiments have shown that in the pres-
ence of high in-plane magnetic fields, similar structures also appear in the conductance
near the crossings of spin-split transverse modes [Graham et al. Phys. Rev. Lett. 91,
136404 (2003)]. These so-called 0.7 analogs, due to their similarity to the 0.7 anomaly, are
usually related to either anti-crossings or magnetic phase transitions. Motivated by the
quantitative agreement with experiments of a previous theoretical work on magnetotrans-
port in 2DEGs and quantum Hall ferromagnetic phase transitions via the Spin Density
Functional Theory (SDFT) [Freire and Egues, Phys. Rev. Lett. 99, 026801 (2007) &
Ferreira et al. Phys. Stat. Sol. (c) 3, 4364 (2006)], here we propose a similar model to
investigate the magnetoconductance of interacting quantum wires. We use (i) the SDFT
via the Kohn-Sham self-consistent scheme within the local spin density approximation to
obtain the quantum wire electronic structure and (ii) the Landauer-Biittiker formalism to
calculate the conductance of a quantum wire in the linear response regime. Our results
show good agreement with the data of Graham et al.

Keywords: Spintronics. 0.7 anomaly/analogs. Interacting quantum wires. Landauer-
Biittiker formalism. Spin-density functional theory.
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Capitulo 1

Introducao

O nome Spintronica (Spintronics em Inglés) surge em 1996 como uma acrografia de
“SPIN TRansport eletrONICS” o nome de um programa da U.S. Defense Advanced
Research Projects Agency (DARPA) (1). Este programa foi criado para desenvolver
memoérias magneto-resistivas e sensores, ambos usando dispositivos de Magneto Resisténcia
Gigante (GMR - Giant Magnetoresistence) e de tunelamento dependente de spin (1). O
efeito de GMR foi descoberto por Albert Fert (2) e Peter Griinberg (3) no final dos anos
80 e rendeu a esses dois nomes o prémio Nobel de Fisica de 2007 (4).

Spintronica designa hoje uma nova area da fisica da matéria condensada responsavel
por estudar transporte, coeréncia e dinamica de spins em metais e semicondutores. Hoje,
depois de aproximadamente 20 anos de pesquisa nesta area, temos como exemplo de
dispositivos, frutos da spintronica em metais, os discos rigidos magnéticos e as MRAMs
(Magnetic Random Access Memories). Como exemplo de um dispositivo, resultado da
spintronica em semicondutores, temos o Spin-FET (Spin Field Effect Transistor) proposto
por Datta e Das em 1990 (5) mas que somente agora, em 2009, temos uma possivel
evidéncia da sua realiza¢do experimental (6).

Nesta dissertacao estaremos interessados na spintronica de semicondutores onde es-
tudaremos propriedades da magnetocondutancia em fios quanticos interagentes. Nas
proximas secoes iremos falar sobre as heteroestruturas semicondutoras, os fios quanticos e
a anomalia e andlogos 0.7. Em todas estas secoes iremos abordar os principais trabalhos

experimentais e tedricos relevantes para esta dissertacao.
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1.1 Heteroestruturas semicondutoras

Os sistemas estudados em spintronica em geral sao formados crescendo amostras com
camadas de diferentes materiais. Uma das técnicas de crescimento mais usada nestes
casos é a de crescimento epitaxial por feixe molecular (MBE, do Inglés, Molecular Beam
FEpitazy) que garante um alto grau de pureza e precisao das amostras.

Nos semicondutores, o intuito de crescer amostras com camadas de diferentes materiais
é por exemplo formar pogos quanticos para confinar os elétrons nas interfaces destas
camadas. Em uma heteroestrutura semicondutora de GaAs/Al,Ga;_,As temos uma fina
camada de GaAs no meio de duas camadas de Al,Ga;_,As (figura 1.1). Nesta udltima
camada uma porcentagem z de atomos de galio é aleatoriamente trocada por atomos de
aluminio. Além das camadas citadas, também temos camadas com dopantes do tipo n

que fornecem os elétrons que ocuparao os niveis discretos do poco quantico.

,——> Camada de doadores <—|
++

+ +
2] + 4+ (2} (%2} ++ (2}
< b < " < S
- |+4+ - <L - 44 —
8 4 8 © 8 4 8
_x + H X w _x + H _x
< ++ < <L + + <

+ + + +

Figura 1.1 — Heteroestrutura semicondutora de GaAs/Al,Gaj_,As. A diferenca de energia
entre a banda de valéncia e a banda de condugao da liga binaria GaAs é menor
que a da liga ternaria AlGaAs. Desta forma, forma-se um pogo quéntico nas
interfaces destas camadas. Os niveis discretos do pogo quantico sao preenchidos
pelos elétrons fornecidos pelas camadas de doadores.

A diferenca de energia entre a banda de valéncia e a banda de condugao do AlGaAs é
maior que a do GaAs e assim, forma-se um pogo quantico entre as interfaces destes ma-
teriais. Os niveis discretos deste poco quantico sao preenchidos pelos elétrons fornecidos

pelas camadas de doadores. Com isto, formamos o chamado gés de elétrons bidimensional
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(2DEG - Two-dimensional Electron Gas).

Confinando o 2DEG em mais uma ou duas direcoes teremos, respectivamente, o fio
quantico, um sistema quase unidimensional, e o ponto quantico, um sistema quase ze-
rodimensional. Estes confinamentos no 2DEG podem ser feitos estruturalmente ou elet-

rostaticamente através de diferencas de potenciais aplicadas a eletrodos externos.

1.2 Fios quanticos

Os fios quanticos estudados nesta dissertacao serao aqueles formados pelo confina-
mento do 2DEG através de diferengas de potencial aplicada a eletrodos. De uma forma
mais detalhada, os eletrodos tem uma geometria chamada de split gate que nada mais é
que duas placas metdlicas com potencial V, < 0 separadas por uma certa distancia, ver
figura 1.2. Os elétrons irao ser repelidos abaixo destes eletrodos formando assim o fio

quantico.

Figura 1.2 — Figura esquematica da geometria de split gate. A heteroestrutura semiconduta
forma o gds de elétrons bidimensional na interface GaAs/AlGaAs. Aplicando
uma voltagem negativa V; nos gates localizados na superficie da heteroestrura
confinamos os elétrons que estdo abaixo deles e assim formamos o quantum wire.

O potencial eletrostatico gerado pela geometria de split gate, que confina os elétrons
no plano do 2DEG, se assemelha muito a um potencial parabdlico (7). Aumentando ou
diminuindo negativamente a tensao V, aplicada aos eletrodos geramos, respectivamente,

um potencial mais ou menos confinante. Desta forma, em um regime de potencial quimico



30 Capitulo 1. Introducao

constante, a mudanga em V; implica na mudanga da densidade de elétrons do fio. Este
processo estd representado na figura 1.3. O aumento de Vj gera um potencial mais con-
finante, com isto teremos menos niveis preenchidos diminuindo assim a densidade de

elétrons no fio.

O E— A0 W
\ / Quatro niveis \ / Trés niveis
\ / preenchidos \ / preenchidos
\ / 7
y Yy

— Potencial gerado pelo split gate <——

Figura 1.3 — Figura esquematica do potencial gerado pelo split gate no plano do 2DEG. Quando
aumentamos negativamente a tensao aplicada nos eletrodos do split gate aumen-
tamos o confinamento do fio quantico mudando, assim, a quantidade de niveis
preenchidos no mesmo. A diregao y é a direcao de confinamento do fio.

Fios quanticos formados pela geometria de split gate sao amplamente estudados deste
1988 quando Van Wees el al. (8) e Wharam et al. (9), independentemente, reportaram
pela primeira vez medidas da condutancia em fios quanticos como fungao da tensao V
aplicada aos eletrodos. Na figura 1.4.a temos o grafico experimental de van Wees et al.
da condutancia como funcao do potencial V, aplicado aos eletrodos. Estes resultados

mostraram que a condutancia varia em platos de 2¢2/h, ou seja

G = NGy, (1.1)

2, ~ . , P
onde Gy = 2% ¢ o quantum de condutancia e N = E O(e; — €;) é o nimero de modos

(2
transversais abertos (nimeros de niveis discretos €; abaixo do nivel de Fermi €;) no fio*.
O fator 2 em G, é devido a degenerescéncia de spin que é quebrada quando um campo

magnético é aplicado. Neste caso, os platos da condutancia aparecem em multiplos de

*Para temperatura 7' > 0 o ntimero de modos tranversais abertos é dado por N = Zf(ei), onde

f(€;) é a funcao e Fermi
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Go/2.

Na figura 1.4.b temos um grafico esquematico do comportamento da condutancia em
relacao a V,. Este grédfico foi calculado a partir da equagao 1.1 e de um modelo de
particula independente considerando um confinamento parabdlico na diregao y. Na figura
1.4.c temos representada a transcondutancia, que nada mais é que a derivada da con-
dutancia com relacao a V,. Sempre que uma subbanda comeca a ser preenchida temos
uma transi¢ao de um platd para outro no grafico da condutancia e um pico no gréafico da

transcondutancia.

b)

Q
S
S
Q
w

[eg/ nh
@
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L

CONDUCTANCE
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o
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GATE VOLTAGE (V)

4

g

Figura 1.4 — (a) Gréfico experimental da conduténcia como fungao do potencial V; aplicado aos
eletrodos que formam o fio. Retirado da referéncia (8). (b) Gréfico da condutancia
G (em unidades de 2¢?/h) em um fio quantico para uma temperatura T > 0
calculada em um modelo de particulas independentes. O gréfico em (c) representa
a transcondutancia (em unidades de 2e%/h por Volt) que nada mais é que a
derivada da condutancia com relacao ao potencial V.

1.2.1 Anomalia 0.7 e analogos 0.7

Comparando os graficos das figuras 1.4.a e 1.4.b vemos que o comportamento em platos
da condutancia é muito bem explicado por uma teoria de particulas nao interagentes. A
equacao 1.1 pode ser deduzida sem levar em conta nenhuma interacao de muitos corpos

entre os elétrons do fio quantico. Esta interpretacao foi levada adiante teoricamente e
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experimentalmente até o ano de 1993. Em 1994 Ogata et al. (10), usando uma teoria
de Tomonaga-Luttinger modificada, predisseram um decréscimo no valor da quantizacao
da condutancia, ou seja G = k(2¢?/h), onde k =~ 0.7. No ano seguinte, medidas feitas
por Tarucha et al. (11) constataram este decréscimo no platd da condutancia e surpreen-
dentemente para o mesmo valor de k. Até entao, tudo indicava que teoria e experimento

estavam em acordo com este comportamento da condutancia.

Mas em 1996 Thomas et al. (12) mostraram experimentalmente que na verdade,
diferentemente de Ogata et al. e Tarucha et al., a condutancia apresentava, além do
plato em G = Gg, um plato adicional em G = 0.7Gy. Neste mesmo artigo Thomas et
al. concluiram que esta anomalia poderia estar relacionada com efeitos de interacao de
muitos corpos dependente de spin. As evidéncias que o levaram a esta conclusao foram:
(i) a observacao do aumento do fator giromagnético |g| em relagao ao decréscimo de modos
transversais abertos; (ii) a nitida evolugao do plato adicional de 0.7G, para 0.5Gy quando
um campo magnético era aplicado paralelamente ao fio. Na figura 1.5 temos o gréfico
experimental mostrando a anomalia 0.7 e sua evolucao para o plato a 0.5Gy quando a
medida que o campo aumenta. Desta forma, surge em 1996 a chamada anomalia 0.7. O
curioso é que no artigo de 1988 de van Wees (8) a anomalia 0.7 ja aparecia em graficos

da condutancia, mas até 1996 ninguém tinha chamado a atencao para ela.

Anomalia
0.7

G (in units of 2¢*/h)

33 %5 4 62

Gate Voltage V, (V)
Figura 1.5 — Grafico experimental mostrando a anomalia 0.7 e a sua evolugdo para o platod
0.5G( a medida que o campo magnético aumenta. Isto indica que a anomalia 0.7

surge devido a efeitos de muitos corpos dependente de spin. Figura retirada da
referéncia (12).
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Além da anomalia 0.7, 0 mesmo grupo de Thomas et al. mostrou em 2003 (Graham et
al. (13)) que em regides de altos campos magnéticos proximas aos pontos de cruzamentos
de subbandas de spins opostos, a condutancia também exibia um comportamento que
nao era descrito pela equacao 1.1. Antes de entrar em detalhe sobre o que Graham et al.
mostraram em 2003, vamos ver o que esta equacao nos diz a respeito da condutancia nas
regioes onde temos o cruzamento de subbandas de spins opostos.

Consideremos que a dependéncia dos niveis de energia com relagao ao campo magnético
seja dada apenas pela energia Zeeman, ver figura 1.6.a. O ponto By é onde acontece o
primeiro cruzamento entre subbandas de spins opostos. Na figura 1.6.b temos o grafico da
condutancia variando com Vj, para alguns campos magnéticos B < By, B > By e B = B,
representado pela curva vermelha. Para campos menores que By o platd a G = 2¢2/h
estd marcado com um triangulo azul e é devido ao preechimento da subbanda [0 |)T. J& o
platd a G = 3e?/h estd marcado com um quadrado vermelho e é devido ao preenchimento
da subbanda |1 7).

Na regiao B < By, a subbanda |0 |) se aproxima da |1 T) a medida que o campo
aumenta, isto faz com que o platd representado pelo triangulo azul diminua em largura®
também quando o campo aumenta. Para campo magnético B = Bj temos as subbandas
|0 |) e |17) degeneradas. Sendo assim, a conduténcia para este campo magnético nao
apresenta o plato em G = 2¢?/h. Para B > By, como estas subbandas niao estao mais
degeneradas este plato ressurge, representado agora pelo quadrado vermelho pois é devido
agora ao preenchimento da subbanda |1 T) e ndo mais de |0 |).

Na figura 1.7.a temos um grafico experimental da condutancia de um fio quantico para
uma faixa de campo magnético entre 6.6 e 10.6 T retirado da referéncia (13). Da mesma
forma que na figura 1.6.b, esta ¢ a faixa de campo onde ha o cruzamento entre subbandas
de spins opostos. Na figura 1.7.b temos o mesmo grafico da figura 1.7.a mas com regioes
marcadas com triangulos e quadrados para nos ajudar na descricao do que esta aconte-

cendo. Tal como na figura 1.6.b, o platé em G' = 2¢? /h para campos antes do cruzamento

tA notacéo |ny, o) representa o autoestado de nimero quantico orbital n, e de spin o.

tA largura dos platos é dada diretamente pela diferenca de energia entre as subbandas. Quanto maior
a diferenca de energia entre duas subbandas consecutivas maior serd a diferenga entre o valores de V; que
comegamos a popular estas subbandas.
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Figura 1.6 — (a) Gréfico esquemédtico das subbandas variando com o campo magnético con-
siderando que esta dependéncia seja dada apenas pela energia Zeeman. O ponto
By é onde as subbandas de spins opostos se cruzam. Corforme o potencial V, apli-

cado aos eletrodos aumenta (Vg(l) < Vg@) < Vg(3)) o nivel de Fermi se desloca no
sentido positivo de eixo vertical (b) Comportamento da condutancia em relagao
a variacao do potencial V; aplicado aos eletrodos para varios campos magnéticos.
Este grafico foi feito levando em consideragao que a condutancia seja dada pela
equacao 1.1 para temperatura 7" > 0. Cada curva esta deslocada em relacao a
sua anterior no eixo de V, para melhor visualizacao das mesmas.

é representado pelo triangulo azul. Na regiao onde ocorre o cruzamento ele some e depois
reaparece para campos maiores, sO que representado pelo quadrado vermelho. Também
como antes, o plato em G = 3e?/h para campos antes do cruzamento é representado pelo
quadrado vermelho, e depois do cruzamento é representado pelo triangulo azul. Até ai
estd tudo similar com o que tinhamos na figura 1.6.b. Na figura 1.7, no entanto, além dos
platos em G = 2¢*/h e G = 3¢?/h, na regiao marcada por uma elipse vermelha temos um

pequeno platé que surge em G = 3e?/h e evolui até G = 2¢/h.

Na figura 1.7.c temos o grafico em escala de cores da transcondutancia como funcao de
Vy e B. Neste gréfico a cor branca representa as regioes onde a transcondutancia é nula
e as cores em diferéntes tons de cinza representam as regioes onde a transcondutancia é
positiva. A regiao de cruzamento graficada na figura 1.7.b é representada por o4 na figura
1.7.c. Nesta figura podemos ver que o mesmo tipo de comportamento acontece sempre
que temos cruzamento entre subbandas de spins opostos, como exemplo os pontos s e
(1. Este tipo de comportamento da condutancia nestes cruzamentos recebeu o nome de

andlogos 0.7 (13). Além dos andlogos, podemos ver na figura 1.7.c a anomalia 0.7 que
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esta representada por «y.

G (2¢%n)

. UL sample A " )
a 1 i 1 a 1 1
-1 <095 0.9 -1 095 0.9
Gate Voltage Vg (V) Gate Voltage Vg (V)

By (T)

-1 095 <09
Gate Voltage V; (V)

Figura 1.7 — (a) Gréfico experimental da condutancia variando com relacdo ao potencial V
aplicado aos eletrodos para véarios campos magnéticos. (b) Mesmo grafico da
figura (a) mas agora sinalizando os pontos onde ocorrem os andlogos 0.7. (c)
Grafico experimental em escala de cinza da transcondutancia variando com relagao
ao potencial V; e o campo magnético aplicado ao fio. Figuras adaptadas da
referéncia (13).

Muitos trabalhos estudando a anomalia e os analogos 0.7 foram publicados em anos
recentes (14)-(17) e hoje em dia sabemos através de experimentos que a anomalia 0.7 nao
é universal. Na verdade o plato adicional varia de 0.6Gy a 0.9G, conforme mudancas na
temperatura, comprimento ou largura do fio (18). Devido a complexidade do comporta-
mento da anomalia e dos analogos 0.7, ainda hoje, nao existe uma teoria completa que
explique tal comportamento por inteiro (19).

Os principais trabalhos tedricos que tentam explicar a anomalia ou os andlogos 0.7 ou
ambos se encaixam dentro de trés modelos: (i) modelo de separagao de spin aumentada
pela interacao de troca (20)-(27), (ii) modelo de Kondo (28)-(30) e (iii) modelo de liquido
de Luttinger (31).

No modelo de separacao de spin aumentada pela interacao de troca temos os modelos
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fenomendgico de Bruus et al. (20) e Reilly et al. (21)-(23), ¢ o modelo baseado na teoria
do funcional da densidade dependente de spin de Berggren et al. (24)-(27). Dentro modelo
de Kondo temos os trabalhos de Cronenwett et al. (28) e Meir et al. (29)-(30). No modelo
de liquido de Luttinger temos o trabalho de Maslov et al. (31).

Nesta dissertacao propomos um modelo baseado: (i) na teoria do funcional da den-
sidade dependente de spin (SDFT) como o proposto por Berggren et al. no célculo da
estrutura eletronica e (ii) na formulagao de Landauer-Biittiker para o cdlculo da con-
dutancia. Trabalhos anteriores do grupo (32)-(33) em magnetotransporte em 2DEGs e
transicoes de fase de ferromagnetismo de efeito Hall quantico via SDFT tiveram uma
boa concordancia com experimentos e, desta forma, motivam o uso deste modelo em fios
quanticos interagentes.

Nosso modelo apresenta vérias aproximacgoes em relagdo ao sistema fisico real: (i)
consideramos um fio quantico infinito; (ii) usamos os autoestados de Kohn-Sham como
autoestados reais do problema; (iii) calculamos a conduténcia para nosso modelo inter-
agente através da equacao de Landauer-Bittiker, que é formulada para um modelo de
particulas independentes. Apesar destas varias aproximacgoes, nossos resultados apre-
sentam uma boa concordancia com o experimento. Por exemplo, na figura 1.8.a temos o
grafico em escala de cores da transcondutancia obtido teoricamente através do nosso mod-
elo. Nele conseguimos reproduzir quase todas as caracteristicas do grafico experimental
da figura 1.8.b.

Neste capitulo fizemos uma introducao sobre o sistema estudado (fios quanticos) bem
como a anomalia e os analogos 0.7 que serao o assunto central deste trabalho. No capitulo 2
defino o modelo tedrico na aproximacao de particula independente e o modelo interagente
baseado em spin DFT. Nele também abordo os principais detalhes do calculo numérico
do modelo e o cdlculo da condutancia via formalismo de Landauer-Biittiker. No capitulo
3 apresento e discuto os resultados obtidos neste trabalho propondo uma explicacao para
os efeitos anomalos presentes nos graficos da transcondutancia. No tultimo capitulo fago
as conclusoes deste trabalho resumindo os principais resultados abtidos e salientando a

simplicidade do nosso modelo e suas deficiéncias.
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-0.95
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Figura 1.8 — (a) Gréfico em escala de cores da transcondutancia como funcdo do potencial
Vy aplicado aos eletrodos e do campo magnético B aplicado ao fio. Este gréafico
foi obtido através do nosso modelo baseado na teoria do funcional da densidade
dependente de spin e no modelo de Landauer-Biittiker para o calculo da con-
dutancia. (b) Grafico experimental da transcondutancia retirado da referéncia
(14).
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Capitulo 2

Abordagem Teédrica

Neste capitulo apresentamos toda a teoria necessaria para definir nosso modelo e
estudar a magnetocondutancia em fios quanticos. Na sec¢ao 2.1 definimos nosso Hamilto-
niano na aproximacao de particula independente, determinando os autovalores e autove-
tores da equagao de Schrodinger independente do tempo. Na se¢ao 2.2 introduzimos os
efeitos de muitos corpos em nosso problema através da teoria do funcional da densidade
(DFT - Density Functional Theory) na aproximacao de densidade de spin local (LSDA
- Local Spin Density Approzimation). Nesta comecamos falando sobre os teoremas de
Hohenberg-Kohn e as equagoes de Kohn-Sham e logo em seguida definimos nosso po-
tencial de Hartree e o funcional de troca e correlacao. Nas secoes 2.3 e 2.4 mostramos
respectivamente como o calculo da densidade é feito em nosso modelo e como tratamos
a equagao de Schrodinger unidimensional numericamente. Finalizando, na secao 2.5 de-
finimos a férmula de Landauer-Biittiker no regime de resposta linear usada aqui para o

calculo da condutancia nos fios quanticos.

2.1 Aproximacao de particula independente

O sistema estudado é um gas de elétrons confinado em uma diregao através de uma

heteroestrutura de GaAs/AlGaAs e em outra dire¢do através de duas placas metdlicas
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com um potencial V; < 0 aplicados a elas. Estas placas estao situadas acima do 2DEG e
entre elas existe uma separagao onde logo abaixo ird se formar o fio quantico, ver figura

2.1. Paralelamente ao fio, existe um campo magnético aplicado.

Figura 2.1 — Figura esquematica de como o fio quantico é formado. A heteroestrutura crescida
na diregdo z forma o 2DEG e os gates, na diregao y, formam o fio quantico por
deplegao do 2DEG imediatamente abaixo deles. Em nosso modelo usamos a = 700
nm, ¢ = 24 nm, d = 36 nm, b = 70 nm e densidade de doadores ng = 6 x 10'7
em~3. Adaptado da referéncia (7).

Com o sistema fisico definido, podemos agora escrever nosso Hamiltoniano. Na apro-

ximagao de massa efetiva (34)-(36) e de particula independente temos

2 2 2
2 +eA p;
P (py y) + " + Ue<y, Z) + VzZeeman (21)

H _
(@.y,2) = 5 om* om

onde e > 0 é a carga do elétron e m* é a massa efetiva. Na equacao acima usamos o
gauge de Landau A = (0, A,,0), onde A, = —Bz, para introduzir o campo magnético no

Hamiltoniano. O potencial vzeeman ¢ dado por

VZeeman = gMBBU, (22)

onde g é o fator giromagnético, up é o magneton de Bohr e o representa a componente
do spin do elétron ao longo do campo B, iremos usar +1/2 para spin para cima (up) e

-1/2 para spin para baixo (down). O potencial de confinamento v.(y, z) é dado por

Ve(y, 2) = vy(y) + v2(2), (2.3)

onde



Capitulo 2. Abordagem Tedrica 41

Uy(y> = _eq)sg(y> - eq)dg - 6(1)57 (24)
1 * 2 2
v,(2) = SMmwiz (2.5)
onde w, é a frequéncia de confinamento na direcao z e e®dg = —0.8 eV é o potencial

elétrostatico gerado pela barreira Schottky que surge devido ao contato entre os eletrodos
e a heteroestrutura semicondutora. O termo ®,,(y) é o potencial eletrostatico devido aos
eletrodos e o termo @4, ¢ devido a camada de doadores e a quantidade de carga que ela

induz nos eletrodos. Estes dois potenciais sao dados por

., (y) =V, {1 - % [arctan <‘L/2T_y) 1 arctan <‘L/2%)] } , (2.6)

(&
Dy, =

nad (c + d/2) (2.7)

EEr

onde Vj, €y e €, sao a voltagem aplicada aos eletrodos e o coeficiente dielétrico do vacuo
e do GaAs. Os parametros a, b, ¢, d e ng estao definidos na figura 2.1 e as dedugoes das

equagoes 2.6 e 2.7 estao em detalhes nos Apéndices A e B respectivamente.

Substituindo a equagao 2.5 e A, na equagao 2.1 ficamos com o seguinte Hamiltoniano

2 2 2
X p z
H(x,y,z):%—i-%z* + vy + L

1
5 + Qm*ng2 — WPy + VZeeman (28)

onde w. = eB/m* é a frequéncia ciclotron e Q, = /w? +w?2. Com o Hamiltoniano

definido, podemos escrever e resolver a equacao de Schrodinger independente do tempo,

H(r)Un(r) = en¥n(r),

[HO (.’L‘, y? Z) - wczpy] \Ijkf:cvnyvnz (f) = Ekxynyynz \Pkamnyﬂlz (F)7 (29)

onde
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2 2 2
pa: py pz

Hy =
0 2m*+2m*+vy+

1
om* + §m*QZZ2 + Vzeeman- (210)

Na equacao 2.9 o termo Hj tem as direcao x, y e z desacopladas, enquanto que o
termo —w.2zp,* acopla as diregoes y e z. Por motivos didéticos iremos desconsiderar este
termo por hora, um passo que torna nosso problema muito mais simples de ser resolvido.

Desta forma, ficamos com a seguinte equagao

H0<x7 Y, Z)\Iloz,ny,nz (3?, Y, Z) = Egz,ny,nz\pgz,ny,nz (l‘, Y, Z)v

P Py p: 1 2 2 0 0 0
x z * —\
<2m* + Gy + Vy + By + Em QZZ + UZeeman) v 25Ty, Tz (F) = 6Iggg,ny,nz\I,kgg,ny,nz (T)

(2.11)
A equacao 2.11 é exatamente soluvel e seus autovalores e autovetores sao, respectiva-

mente

h2k2 1
Ry = 5t g + I (0 + ), (2.12)

_ 0y 22
o : ) pikot : )e 2we 15 H"(4/ %%) (2.13)
kg,ny,nz x,Y,z) = On, \Y s .
’ VL [2nznz!ﬁlo, /_;;—}

onde L, é o comprimento do fio, H*(r) ¢ o polinomio de Hermite de i-ésima ordem e

h

m*we

lo = é o comprimento magnético. As equagoes 2.12 e 2.13 sao o conjunto de
solugao para nosso sistema na aproximacao de particula independente sem levar em conta

o termo zP,. A parte y do problema ¢ tratada numericamente.

2.1.1 Hamiltoniano zPy

Para resolver a equagao 2.9 vamos expandir os autovetores ¥(7) em termos de ¥9 (),
Ty, Nz

ou seja

*No decorrer do texto iremos nos referenciar a este termo como zPy.
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\Ijkz,qu(F) = Z Cgf,nzlpgz,ny,nz (fJ) (214)

Ty, Mz

Observemos que nesta expansao a soma ¢ feita apenas nos nimeros quanticos n, e n,
pois o termo zPy acopla apenas as partes dependentes de y e z, ou seja, a parte em x
da funcao de onda permanece inalterada. Substituindo a equacao 2.14 na equacao 2.9 e

multiplicando os dois lados da equagao por ‘I’OZ;,n;,n; (7) ficamos com!

Z Ot (k;,n;,n'z | (Ho — wezpy) |kz, iy, mz) = Z C’I'I:;;{nzekrvp7q <k‘;,n;,nlz |kz, 1y, 2 ) (2.15)

Ny, Mz Ty ,Nz
E P,q 0 _ _
Cny,nz |:<€k;c7ny7nz 61%71%‘1) 6”5,7”y5n'z7nz + Wnlyvny;nlzvnz =0 (216)
Ty ,Nz
onde Wi nyntn. = — <l{;§c, ny, nfz‘ We2Py ke, 1y, ). Para simplificar o problema podemos

escrever z em termos de operadores criacao al e destrui¢dao a,. Desta forma definimos

h
2= z, (2.17)
A (ai + az)

N (2.18)

onde na equagao 2.17 reescrevemos z em funcao de um operador adimensional Z e na
equagao 2.18 definimos Z em funcao dos operadores criagao e destruicao. Usando as
equacoes 2.17 e 2.18 e as relacoes dos operadores criacao e destruicdo? reescrevemos

Wn; nynln. COMO

h
anl,ny;n’z,nz = —We m <’I’L;‘ py |ny> (\/ n, =+ 15n’z,n2+1 + \/n_z(sn%nz_l) (219)

Fazendo uma analise de paridade no termo <n;| py |ny) vemos que este serd nao nulo

fDeste ponto em diante iremos usar a notacao de Dirac: \Ilgx’ny,nz = (7| kg, ny, nz).

tal In,) = vn, +1|n, +1) e a, |n.) = /n, [n, — 1).
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somente se as fungoes de onda <nfy| e |n,) tiverem paridades diferentes, ou seja, se n; =
ny, £, onde i = 1,3,5.... Desta forma, voltando para a equac@o (2.16) teremos uma

. 0 .
matriz com os termos <ekz,ny’nz — ekx7p7q> On 5n/z7nz na diagonal e os termos W%,ny;n/z’nz

/
y 'y

fora da diagonal misturando subbandas de n;, e n, diferentes e bandas de n, e n, vizinhos.

Ainda olhando para a equagao 2.16 temos um somatorio infinito em n, e n,, ou seja,
isto nos da uma matriz de ordem infinita. Com isso, teremos que truncar este somatério
em um certo valor de n, e n, para podermos diagonalizd-la. Neste ponto ¢ que se faz

importante a escolha do gauge em nosso problema.

Caso tivéssemos escolhido o gauge A= (0,0, By) o termo que acopla as diregoes y e
z seria +w.yp, ao invés de —w.zp,. Como em nosso modelo o confinamento na direcao
z é sempre maior (“mais confinado”) que na direcao y* e como sabemos que quanto
maior o confinamento, menor é o operador posicdo na respectiva direcao¥ temos que
|weypz| > |wezpy|. Desta forma, a escolha do gauge A = (0,—Bz,0) é a melhor em relacao
a eficiéncia no célculo numeérico, pois necessitamos de um menor nimero de niveis n, e

n, no truncamento da soma de (2.16) para obter uma boa aproximagao.

No processo de diagonalizacao da matriz dada pela equagao 2.16, a escolha do orde-
namento da base se faz importante para reduzir o tempo de execugao do programa. Para
qualquer escolha do valor de n, e n, para o truncamento do somatdério sempre existe
um ordenamento da base que resulta em uma matriz do tipo matriz de banda (tridiago-
nal, pentadiagonal, etc). Para diagonalizar esta matriz usamos a fungao zheevz presente
na biblioteca do Lapack!l. Esta funcio calcula os autovalores e autovetores de qualquer
matriz hermitiana complexa. Desta maneira, fica concluido o célculo para a estrutura

eletronica do problema do fio quantico na aproximacao de particula independente.

$Isto é de total acordo com o sistema experimental. Como o confinamento na direcio z é feito
estruturalmente, ele geralmente é maior que o confinamento gerado pelos eletrodos.

TPodemos ver isto na equacdo 2.17 onde temos explicitamente z o \/}T

I'E importante salientar que todos os programas usados nesta dissertacio foram desenvolvidos por
mim (com excecao de rotinas usuais de diagonalizagdo de matrizes).
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2.2 Teoria do funcional da densidade

Os efeitos de muitos corpos sao importantes para explicar corretamente as propriedades
de condutancia nas regides onde hé cruzamento de niveis de spins opostos. A DFT nos
permite, através da sua implementacao via equagoes de Kohn-Sham, levar em conta estes
efeitos (interacdo de Coulomb) entre os elétrons de sistemas quanticos.

Nas ultimas décadas, a DFT tem sido um dos métodos mais utilizados para calculos de
propriedades de sistemas eletronicos complexos. Um dos principais motivos deste sucesso
é a eficiéncia no tempo de resolucao computacional das equacoes de Kohn-Sham. Esta
eficiencia computacional é devido ao fato de a DFT mapear um problema de muitos
corpos, com interagao coulombiana, em um problema de uma tnica particula sujeita a

um potencial efetivo, sem interacao. Esta é a base da formulacao de Kohn-Sham na DFT.

2.2.1 Equacgoes de Kohn-Sham

O Hamiltoniano de um gés de elétrons interagentes sujeito a um potencial externo é

dado por

H=T+U+V, (2.20)

onde

T = i (— ESZ?) , (2.21)

) 2 NN ]
o — - 2.99
87r€0esr;; |77 — 3| (2.22)

N

V=> (), (2.23)

sao, respectivamente, os operadores energia cinética, de Coulomb e do potencial externo.
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A densidade de particulas de um sistema de muitos corpos é dada por

n(r) = N/d3r2d3r3...d3rN\I/*(r, Toyeor, TN )W (7, T, ooy TN ), (2.24)

onde ¥(rq,79,...,7x) é a fungdo de muitos corpos do sistema.

Um dos teoremas de Hohenberg-Kohn (37) nos garante que a equagao 2.24 pode ser
invertida de forma que, dada a densidade do estado fundamental (GS - Ground State) ng
é possivel calcular a correspondente fun¢ao de onda do GS, Vy(ry, 72, ...,7n). Com isto,
podemos definir os autovetores W(ry, rs, ...,7y) como um funcional da densidade do GS,
Ulng|. Assim, todos os observaveis podem também ser escritos como um funcional de ny.
Isto implica que a quantidade de informacao em ng(r) é a mesma que em ¥(r). Desta

forma, escrevendo a energia como um funcional da densidade do GS ficamos com™*

A A~ ~

Elnol = (Ulne] | H | O[ng)) = (U[ne] | T+ U +V | ¥[ng)), (2.25)
Elno] = T'no] + Ulno] + V[no). (2.26)

Podemos separar a energia cinética T'[ng] em dois termos Tg[ng] e T.[ng] que repre-
sentam, respectivamente, a parte nao interagente e de correlacao da mesma, ou seja,
T'no| = Ts[no| +Telng]. Em U|ng] também temos a contribuigao de dois termos, sendo um
devido a parte de Hartree (Ug[ng]) e outro devido & parte de troca e correlagao (Use[no))
da interagdo de Coulomb, ou seja, Ulng] = Ug[ng] + Uye[ng't. Reescrevendo a equagao

2.26 ficamos com

E[no] = Ts [n(]] —+ UH [no] + V[no] —+ Ewc[no], (227)

onde E,.[ng] (energia de troca e correlagao) possui as diferengas Te.[ng|] = T'[no] — Ts[no| e

Usc[no] = Ulno] — Ur[no]. As energias Ug[ng] e V[ng] sdo dadas por

**Estamos tratando do formalismo de DFT a temperatura zero.

T"Note que o operador Ul[ng] contém uma contribuicio devido a troca, enquanto que o operador T'[ng]
nao. Isto deve-se ao fato do operador T'[ng] ser de um corpo e a interagdo de troca ser de dois corpos
(por exemplo, troca de momento entre dois elétrons).
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U d dr’ 2.28
1ol 87T80€r// |7"—7‘ " ( )

Vine) = /no(r)v(r)dr. (2.29)

Outro teorema dado por Hohenberg-Kohn nos diz que a densidade do GS ¢é aquela que

minimiza o funcional E[ng]. Fazendo a minimizac¢do na equagao 2.27 temos

. 8E[n0] N (’9T5[n0] 0UH[n0] 8Exc[ng] 8‘/[”0] . 8Ts [no] oo (r (9Em[n0] olr
0= S~ o) T () T ame(r) T ame) ~ amo(r) I Ty )
(2.30)
onde
_ e no(r’)
vg(r) = gl BN |d7’ : (2.31)

é o potencial de Hartree.
Em 1965 W. Kohn e L. J. Sham (38) fizeram esta minimiza¢do e mostraram que
para um regime onde ng varia lentamente (LDA - Local Density Approzimation) podemos

escrever a energia de troca e correlagao como

E,cngl = /exc(no)no(r)dr, (2.32)

onde €,. € a energia de troca e correlacao por elétron. Substituindo a equagao 2.32 na

equagao 2.30 ficamos com

0T [no]

= 2.
8n0()+ VH + Vpe + v =0, (2.33)
onde
. 8(noexc(no))
Vge = 8—’”07 (234)

é o potencial de troca e correlacao na aproximacao LDA. Se escolhermos um potencial
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efetivo vg(r) de tal forma que

vs(r) = v(r) + v (r) + vee(r), (2.35)

podemos descrever um problema de muitos corpos interagente em termos de um problema
de uma tnica particula sujeita a um potencial vy(r). Escrevendo a equagao de Schrodinger

para vg(r) ficamos com

{ h2V?

)| 0) = (). (2.6)

Desta forma a densidade n4(r) devido a este potencial efetivo pode ser escrita como

ma(r) = na(r) = D l6(r)”. (237

As equacgoes 2.36 e 2.37 sao as chamadas equacoes de Kohn-Sham e os ¢; e ¢; sao
os autovetores e autovalores de Kohn-Sham. Na proxima secao iremos mostrar como

resolvemos este conjunto de equagoes.

2.2.2 Calculo autoconsistente

As equacoes de Kohn-Sham 2.36 e 2.37 e a equacao 2.35 constituem um sistema de
equagoes acopladas. Para encontrar a densidade de elétrons ny(r) definida pela equagao
2.37 precisamos dos autoestados de Kohn-Sham ¢;(r), para encontrar ¢;(r) precisamos
resolver a equagao 2.36 que depende do potencial efetivo vs(r) e para encontrar vs(r)
definido pela equagao 2.35 precisamos de ng(r) novamente. Esta situagao é ilustrada pela
figura 2.2.

Para resolver este sistema de equacoes acopladas usamos um método de aproximacoes
sucessivas chamado calculo autoconsistente. Neste método comegamos o calculo com um
“chute” inicial para v,(r), em seguida resolvemos a equacao 2.36 de forma a encontrar

¢;(r) e € que sao usados para calcular ng(r) na equacao 2.37. Com essa densidade
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Figura 2.2 — Célculo Autoconsistente: Uma varidvel na base de uma seta é necessdria para
determinar a varidvel na ponta da mesma seta. O potencial efetivo v, € os autoes-
tados de Kohn-Sham ¢; estao acoplados por 1 - equagao 2.36 -, ¢; e a densidade
de elétrons ng estdo acoplados por 2 - equacao 2.37 - e finalmente n, e v, estao
acoplados por 3 - equagao 2.35.

ns(r) calculamos um novo potencial vs(r) e comegamos o ciclo novamente até que o
sistema atinja a convergencia. Cada ciclo do calculo é chamado de iteracao e o critério de
convergencia usado em nossos calculos foi

novo velho

leg?’? — e < € (2.38)

ou seja, a diferenca entre a energia do primeiro nivel de uma iteracao e a anterior deve
ser menor que €. Em nossos calculos € =1 x 1078 meV.

Quando temos o calculo autoconsistente implementado em um algoritmo, quanto
menos iteracoes o calculo necessitar para convergir mais economizamos em tempo de
execucao computacional. Em nossos cédlculos, para cada valor de campo magnético B e
potencial aplicado aos eletrodos V,; é necessério realizar o procedimento descrito acima
(calculo autoconsistente). Utilizamos como chute inicial para v, para um dado campo
magnético, o valor do potencial v, ja calculado para um campo magnético anterior. Isto
faz com que o calculo convirja mais rapidamente.

Outra questao importante no calculo autoconsistente é que muitas vezes quando se

soma o novo potencial por inteiro entre uma iteracao e outra, o calculo pode oscilar muito
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e nunca convergir. Para resolver este problema em cada iteragao ao invés de somarmos
o potencial v, desta iteragao por inteiro, usamos um potencial que é a mistura entre o

potencial determinado nesta iteracao e o potencial determinado na iteracao anterior. Este

potencial misturado v™% é dado por
U;niz — av;‘w’uo + (1 . a>vgelh07 (239)

onde «a é o parametro de mistura e indica que porcentagem do novo potencial queremos
somar em cada iteracao (0 < o < 1).

Em nossos calculos comecamos o ciclo autoconsistente com um parametro de mis-
tura a = 0.05. Se este valor nao for pequeno o bastante para o calculo convergir o
diminuimos ainda mais. Assim, garantimos que o célculo autoconsistente convirja, mas

essa convergéncia se da de forma mais lenta.

2.2.3 Modelo 2D da DFT para o fio quantico

Antes de comecar a definir nosso potencial de Hartree e os funcionais de troca e
correlacao primeiro vamos analisar como os efeitos de muitos corpos, através da DFT,
irao entrar em nosso modelo. Como ja definimos na se¢ao 2.1, apenas a parte dependente
de y do nosso Hamiltoniano serd tratada numericamente. Como as equacao de Kohn-
Sham devem ser resolvidas também numericamente através do calculo autoconsistente,
estas devem depender apenas da direcao y. Isto quer dizer que a densidade deve depender
apenas de y.

Em uma formulagao tridimensional do problema do fio quantico a densidade tridi-
mensional n3zp(r) é dependente de y e z, ver secao 2.3. Ou seja, no modelo de DFT 3D
para o fio, devemos tratar tanto a parte y como a parte z numericamente. Desta forma,
escolhemos trabalhar com as equagoes de Kohn-Sham bidimensionais, pois sao definidas
em funcao da densidade bidimensional nyp(r) que depende apenas da diregao y e assim

permite que somente esta diregao seja tratada numericamente.
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2.2.4 Potencial de Hartree

Agora iremos partir para o calculo do potencial de Hartree para nosso modelo da
DFT 2D. No calculo bidimensional do potencial de Hartree levamos em conta nao sé a
interacao de Coulomb entre os elétrons do fio, mas também a interacao destes elétrons
com os eletrodos que formam o mesmo. Usando o método das imagens para este problema

obtemos que o potencial de Hartree é dado por

2

vrr(y) = — /Oo n(yo)ln[ Uik D }dyo- (2.40)

dener J_oo (y — yo)? + 4b?

onde b é a distancia entre o plano do 2DEG e os eletrodos. Os detalhes deste caculo estao
no Apéndice C.
Em modelos 3D é mais usual trabalhar com a forma diferencial do potencial de Hartree,

que pode ser obtida aplicando-se o laplaciano em sua forma integral, ou seja

7? d*r’, (2.41)

2 -
!/

= € / / /
VQUJSLID(T) = Tre /n3D(r ) [—4mo(r — )] >,

62

V20 (F) = = —nip(7), (2.42)

€
onde n},(7) é a densidade de particulas tridimensional. Trabalhar numericamente com
a equacao de Poisson 2.42 é bem mais eficiente que trabalhar com a integral na equagao
2.41. Entretanto, no problema 2D nao é possivel obter uma forma diferencial para o
potencial de Hartree, pois VQﬁ nao é proporcional a funcao §(r) para 7 bidimensional.

Desta forma teremos que lidar com a forma integral do potencial de Hartree 2D dada pela

equacao 2.40.

Existem pontos de divergéncia na funcao In(y — yo) quando y = 7. Assim, para

resolver esta integral usamos a funcao gsl_integration_qags disponivel na biblioteca GSL
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(GNU Scientific Library). Esta fun¢ao usa o método de quadratura de Gauss-Kronrod

para realizar integrais numéricas com pontos de singularidades®.

2.2.5 Potencial de troca e correlacao

A energia de troca e correlagao por elétron que foi introduzida na equacao 2.32 pode
ser separada em duas contribuicoes, uma devido a troca e outra devido a correlacao, ou

seja

€xe = €5 + €. (2.43)

A parte de troca da equacao 2.43, na aproximacao LDA 2D, é conhecida exata-

mente(40)T

42

3rry’

€x(rs) = (2.44)

onde ry = 1/4/mna%, sendo n a densidade 2D e ap o raio de Bohr efetivo. Como estamos
interessados em investigar fenomenos dependentes de spin, utilizaremos a versao depen-
dente de spin da LDA: local spin density approximation (LSDA). Nesta aproximagao a

energia de troca 2D é dada por:

A+ + -9

o1 €) = (1) > , (2.45)
€0(rs,€) = —;Tﬂ (146 + (1- "] (2.46)

onde £ = (n T —n |)/n é a polarizacao fracional de spin.

Para a energia de correlagao utilizamos a parametrizagao definida por Attaccalite (41),

ec(rs, &) = (77 = 1) €9(ry, &) + ao(ry) + ar(rs)& + aa(r)E! (2.47)

HMais detalhes das fungdes da GSL citadas aqui podem ser encontradas na referéncia (43)
TAs equacoes desta secio estdo escritas em unidades de Hartree



Capitulo 2. Abordagem Tedrica 53

onde
6(6) (Ts 5) = 6a?(rs 5) - 1 + §§2 + i§4 6at(rs 0) (248)
A ’ 8 128 o
2 3 1
a;(rs) = Aj+ (Birs + Cir2 + D) In | 1 + 372 . (2.49)
Eirg + Firs'™ + G2 + Hr?

Os valores dos parametros usados nas equacgoes acima estao na Tabela 2.1.

Tabela 2.1 — Valores dos parametros usados na parametrizagao da energia de correlagao. Re-
tirado das referéncias (41) e (42). Os parametros D;’s sao obtidos fazendo
D; = —A;H; e o valor de 8 é igual a 1,3386.

1 =0 =1 1=2

A; -0,1925 0,117331 0,0234188
B;  0,0863136 -3,394 x 1072 -0,037093
C; 00572384  -7,66765 x 1072 0,0163618
E; 1,0022 0,4133 1,424301
F; -0,02069 0 0

G; 0,33997 6,68467 x 1072 0

H;, 1,747x107%2 7,799 x 1074 1,163099

Para obtermos o potencial de troca e correlagao na aproximagao LSDA fazemos:

_ O(nege)  O(ney)  O(ne.)
Yre = Tone T “ome i on° (2.50)

onde €, e €. sao dadas respectivamente pelas equacoes 2.46 e 2.47.

2.3 Calculo da densidade de particulas

A densidade de particulas tridimensional em um sistema quantico é definida como:

man(e,y,2) = >3 i@l @y )P, (2.51)

sendo que o representa o nimero quantico de spin, j representa todo o conjunto de
niimeros quanticos orbitais e f7(e) é a funcdo de Fermi. Quando estivermos tratando

o Hamiltoniano sem o termo zF, e na aproximagao de particula independente, equacao
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2.10, os estados 97 serao dados pela equagao 2.13. Se estivermos levando em conta
efeitos de muitos corpos, estes estados serao dados pelos auto-estados de Kohn-Sham
¢7. Finalmente, se estivermos levando em conta o Hamiltoniano com o termo zFP, e
na aproximacao de particula independente, equagao 2.8, estes estados serao dados pela
equagao 2.14*.

Estamos interessados em encontrar a densidade de particulas bidimensional, pois € ela
que usamos nos calculos levando em conta a interacao de muitos corpos, ver secao 2.2. A

densidade de particulas bidimensional pode ser obtida a partir da densidade tridimensional

pela seguinte equacao

nap(z,y) = /00 nsp(x,y, z)dz. (2.52)

[e.o]

No caso em que os 97 sao dados pela equagao 2.13 ou pelos autoestados de Kohn-Sham

7, o célculo da densidade 2D ¢ mais simples. Definindo 9§ como sendo

eikzz
Vhoinyms = X, (¥)Gn. (2)

VL.

e substituindo na equacao 2.51 ficamos com

|2

n3p :Z Z flgz,ny,nz(6>|XLLi|C7Lz

o kzny,n;

2 (2.53)

Substituindo a equacao 2.53 na equagao 2.52 temos

o =15 3 Fnn @NLE [ 16

2dz, (2.54)

o kz,ny,n; ~————
=1

0

ks 3Ny, Nz

“No caso onde temos o termo 2P, e efeitos de muitos corpos, os estados ¥ () da equagao 2.14

serao os auto estados de Kohn-Sham ¢7.
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1 o o |2
Na2p = L_:CZ Z sz,ny,nz<€>|Xny| : (2.55)

0 kgnyn:

Dividindo e multiplicando o lado direito da equagao 2.55 por Ak, e usando que Ak, = z—’;

ficamos com

1 o o |2
Nop = %Z Z sz,ny,nz(e)‘Xny’ Akw (256)

o kznynz

No limite em que L, — oo consequentemente Ak, — 0. Neste limite o somatério em k,

pode ser transformado em uma integral e desta forma

Nop = %Z Z |X2y|2 /OOO flgz,ny,nz<€>dk;p.

o MNy,Nz

Transformando a integral de dk, para de ficamos com

1 9
Nap — ‘Xny| /E%y y g(E)f(E) €, ( )

. ~1/2
onde g(e) = 2 (2’" )2 (e —€ . ) ¢ a densidade de estados 1D.

2 h? Ny,Nz
Quando estamos levando em conta o termo zPy os auto-estados sao expandidos em
funcao dos auto-estados do problema sem o termo z Py, como mostrado pela equagao 2.14.

Assim temos

eikzx

Ve = 7= 2 Cotyine X, W) ),

€T
Ny,Nz

que substituida na equacao 2.51 nos fornece
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2

n3p = _Z Z fk:l,pq ‘ Z ngy,nZXny(nz . (258)

o kg P4 Ny,MNz

Fazendo o mesmo procedimento que antes, multiplicando e dividindo o lado direito da
equacao 2.58 por Ak,, transformando a soma em k, em uma integral e passando esta

integral de dk, para de ficamos com

mo= =35 [ o] ezt
o pq D,q

Ny,Nz

Substituindo esta equagao na equagao 2.52 temos

Nop = % Z Z /Ejo g(E)f / ‘ Z Uny,annygnz
o pyq Y pa

Usando a ortogonalidade das fungoes de onda (,,(z), obtemos

(2.59)

=2 2L [ sttt | Sz
o ,q P,q Ny

Na implementacao do calculo da densidade 2D a temperatura finita usamos as equacoes
2.57 e 2.59. Para temperatura zero f(e) = 6(e — €f), onde € é a energia de Fermi do fio

quantico e (z) é a fungao degrau de z.
2.3.1 Relagao densidade/potencial quimico

No tipo de sistemas que consideramos podemos trabalhar em dois regimes diferentes:
(i) regime de densidade de cargas constante ou (ii) regime de potencial quimico (energia
de Fermi) constante. Diferentes detalhes da implementacao dependem de qual dos dois

regimes escolhemos para trabalhar. Do ponto de vista experimental, os dois regimes sao
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possiveis de se reproduzir em laboratério (36), (45)-(47).

Regime de energia de Fermi constante: Para reproduzir em laboratério um
sistema neste regime, o fio quantico é conectado a um reservatorio de elétrons que fixa
o nivel de Fermi em todo o fio. Desta forma, o nivel de Fermi do fio serd o nivel de
Fermi do reservatério. No cédlculo computacional entramos com o valor do nivel de Fermi
e diretamente, através das equacoes 2.57 ou 2.59, calculamos as densidades de particulas

total e parcial devido aos elétrons com spin up e spin down.

Regime de densidade de cargas constante: Neste regime o fio quantico nao é
conectado ao reservatorio de elétrons e, desta forma, a densidade de elétrons no fio é igual
a densidade de ions presentes na camada de doadores. No calculo computacional devemos
entrar com o valor da densidade de particulas total, a partir dela calcular o nivel de Fermi
do fio e, em seguida, calcular as densidades de elétrons com spin up e spin down. Nao
temos, no entanto, uma expressao analitica para o nivel de Fermi em funcao da densidade
de particulas p(nop), pois nao é possivel inverter as equagoes 2.57 e 2.59 de forma a obter
p(n2p). Desta forma, usamos o método da bissecao para calcular g numericamente a

partir de nsp.

2.4 Calculo numérico da equacao de Schrodinger

Nesta secao mostramos como a parte y do nosso modelo foi tratada numericamente.
Usamos o método de diferencas finitas para a discretizacao da equacao de Schrodinger

unidimensional independente do tempo

ap e W) —dely) =0 (2.60)

Desta forma, nosso objetivo se resume a encontrar uma forma discreta para uma

equagao diferencial de segunda ordem. Expandindo as fungoes ¢(y + dy) e ¢(y — dy) até

segunda ordem em série de Taylor temos
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dp(y) 1d o(y )d2

ey +dy) = p(y) + d—ydy ol g W (2.61)
ply —dy) = p(y) — dfl—g/y)dy + 5 fi y) dy?. (2.62)

Somando as equagoes 2.61 e 2.62 e isolando o termo de segunda derivada ficamos com

Poly)  ply —dy) —20(y) + oy + dy)

= ) 2.63
a0 a0 (2.63)
Substituindo a equacao 2.63 na equagao 2.60 obtemos
2m* 2m*
—ply —dy) + 2+ =3 W) ) oly) —oly +dy) = =3 (y)- (2.64)

Agora suponhamos que o sistema tenha um comprimento L, na diregao y, de forma
que —L,/2 <y < L,/2. Para um dado v(y) definido neste intervalo, podemos discretiza-

lo da forma representada pela figura 2.3. A escolha da condigao de contorno para v(y) é

tal que: p(—Ly,/2) = ¢(L,/2) = 0.

Usando o potencial discretizado v; e definindo ¢(y) — ¢4, ©(y + dy) — i1, p(y —

dy) — @;—1 e dy — Ay podemos escrever a equagao 2.64 em sua forma discreta

—pi-1+ Bipi — Yir1 = Ay, (2.65)

onde (3; = 2+ Ay e N = h2 2m” Ay%e. Como vemos na equacao 2.65 temos uma equacao
relacionando ; com os seus vizinhos proximos ¢; 1 e ;1. Sendo assim, podemos escrever

a equacao 2.65 para 1 < 7 < n. Fazendo isto ficamos com a equacao matricial
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+ 00 + o0
v(y)

|ﬁ r_\l

L L y
4 o0 + o0

Ay
123 4y . o g
0 . . n+l y

Figura 2.3 — Discretizagdo uniforme de um potencial v(y) definido no intervalo —L,/2 <y <
L,/2. Nos extremos, v(—Ly/2) = v(L,/2) = +oo garantindo, assim, a condi¢do
de contorno ¢(—Ly/2) = ¢(L,/2) = 0. A distancia entre um pontoi e i+1é Ay.

i =1 0 0 0 ¥1 $1
-1 By -1 0 0 P2 P2
0 -1 p3 -1 0
3 3 _ ¥3 (2.66)
0 0 -1 B 0 o o

A solucao da equagao matricial acima nos fornecerd n autovalores e n autovetores.
Para resolvé-la usamos a fungao dsteve presente na biblioteca do Lapack (Linear Algebra
Package). Esta fungao calcula os autovalores e autovetores de quaisquer matrizes tridia-

gonais simétricas reais.

Nesta secao e nas anteriores apresentamos toda a base tedrica para o cdlculo da estru-
tura eletronica no fio quantico. Na préxima se¢ao apresentaremos o calculo da condutancia

através do fio no regime de resposta linear.
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2.5 Condutancia: Formula de Landauer-Buttiker

Consideremos que o fio esteja conectado em suas extremidades a dois contatos e tenha
um potencial Vsp aplicado entre eles, como representado na figura 2.4. Os potenciais
quimicos nos contatos esquerdo (E) e direito (D) sdo representados respectivamente por
[E € pp, sendo que ugp — pup = eVsp. Desta forma, a corrente na direcao = pode ser

caculada da seguinte forma

VSD l"I'E - I"I'D

Hy Hp

E Fio Quantico D

E
-
| M
k. ke

Figura 2.4 — Fio quantico conectado a dois contatos. Como os contatos tém uma dimensao
infinita com relacdo ao fio quantico, temos um ntmero de modos transversais
continuo nos contatos e discreto no fio quantico. No fio quantico, os modos
transversais tém potencial quimico pug para os estados +k;, € pup para os estados
—ky.

I =1Ip+Ip, (2.67)

onde Igp € a corrente que flui de E para D e Ipg é a corrente que flui de D para E. Sendo

assim, definimos I e Ip como sendo (44)

e (e.)
Top = i SN v T f1E (2.68)

7 ke=0
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e
Ipp =7 Z > v T 17 (2.69)

onde L, é o comprimento do fio, k, é o vetor de onda na dire¢ao x, j representa o conjunto
restante de nimeros quanticos (orbital e de spin), v,;, € a velocidade de um elétron no
estado {j, k. }, Ty, ¢ a probabilidade deste elétron ser transmitido entre os contatos e os
termos J“ k. € j“ 1. sao as fungoes de Fermi no contato E e D respectivamente. A diferenca
nos valores atribuidos a k, nos somatérios das equacoes 2.68 e 2.69 deve-se ao fato de
que a corrente no sentido do eixo-x ¢é transportada apenas pelos valores positivos de k,

(vjk, > 0) e a corrente no sentido oposto do eixo-z é transportada apenas pelos valores

negativos de k, (v;j, < 0). Substituindo as equacoes 2.68 e 2.69 na equacao 2.67 temos

- 0
I = Li Z <Z Vi T, [, + Z Uj,szkrle'fl?z> ’
j

x ke=0 ke=—o00

> hk, O hk,
-3 (3 e > B )

T i \ke=0 kp=—00

h (o)
=5 o0 3 kT (flE ~ FiR). (2.70)

106k, o RK2 .
onde usamos que vjx, = 1.5 € que €5k, = 5. F + €. Transformando a soma em k, em

uma integral ficamos com

,_ ch Z/o kT, (F1F — 112 dk,,
J

1=53 [T no @ - oo e (2.71)

Multiplicando e dividindo o lado direito da equacao 2.71 por eVsp
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_¢€ VSD Z/ f”E fMD<€>]d€. (2.72)

eVSD

No regime de resposta linear temos que pug — up = eVsp ~ 0. Neste limite a equacao

2.72 pode ser escrita como

QVSD Z/ (- a(;)) de. (2.73)

Neste ponto, podemos tirar da equacao 2.73 uma equacao no limite de temperatura zero
e outra no limite de um coeficiente de transmissdo Tj(e) = 6(e — ¢;). Neste tltimo caso

temos

¢ VSD Z/ ( ) €, (2.74)

I = GQZSD > Fley). (2.75)

J

Desta forma, a condutancia é dada por

oI e?
G = iy zj:f(ej). (2.76)

Esta equacao descreve a condutancia de um fio quantico no limite em que T} (e) = 0(e—¢;).

No limite de temperatura zero (f(€) = 6(es — €)), segue da equagao 2.73 que

— VSD Z/ (€ — €f)de, (2.77)

= &Vsp 3" Ty(ey). (2.78)

Neste caso a condutancia é dada por

G-It :e—QZTj(ef). (2.79)
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Esta é a equacao para a condutancia de um fio quantico a temperatura zero. Se substi-
tuirmos o coeficiente de transmissao Tj(e) = 6(e — ¢;) na equagao 2.79 ou a fungao de

Fermi para temperatura zero na equacao 2.76 ficamos com

G = % Ze(ef —¢)). (2.80)

que é a equagao da condutancia a temperatura zero no limite em que Tj(e) = (e — ¢;).
Com isto, fechamos este capitulo onde apresentamos a base tedrica para o calculo
da estrutura eletronica e da condutancia em um fio quantico infinito com um campo

magnético aplicado em sua direcao.
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Capitulo 3

Resultados e Discussoes

Neste capitulo apresentamos os resultados para o nosso modelo na aproximacao de
particula independente, Hartree e DF'T. Veremos que o termo zP,, equacao 2.9, é impor-
tante para se obter uma melhor descricao quaantitativa de experimentos. E importante
salientar que cdlculos da condutancia levando em conta o termo zP, e efeitos de muitos

corpos nunca foram apresentados na literatura.

Em todos os nossos graficos usamos o conjunto de parametros que estd na tabela 3.1.

Tabela 3.1 — Valores dos parametros usados para fazer os graficos desta dissertacao. Temos

dois valores para g: g = —2.0 é usado nos graficos obtidos sem o termo 2P, e
g = —0.44 para gréficos levando em conta o termo zP,,.
parametro simbolo valor
fator giromagnético g -2.0 /-0.44
constante de permeabilidade do GaAs £ 12.9
massa efetiva do elétron no GaAs Mef 0.067
energia de separacao entre duas bandas em z hw, 10 meV
energia de Fermi €f 0 meV

temperatura T 0K
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3.1 Resultados sem o termo 2P,

3.1.1 Aproximacao de particula independente

No grafico experimental em escala de cinza da transcondutancia, figura 1.8.b, podemos
ver que a campo magnético B = 0 T e em uma faixa de potencial aplicado aos eletrodos V
entre -1.05€-0.85 V (ou seja, uma variacao de AV, = —0.85—(—1.05) = 0.20 V) temos trés
regioes brancas separadas por linhas cinza. Nas regioes de cor branca a trancondutancia é
nula, pois sao regioes representadas por platos no grafico da condutancia. Nas regioes de
cor cinza a transcondutancia ¢é positiva, pois sao as regioes que representam as transigoes
entre platos da condutancia. Em termos de niveis de energia se percorrermos o eixo de
V, no sentido da esquerda para a direita no grafico da transcondutancia, cada linha cinza
separando duas regides brancas representa o ponto em que uma subbanda comega a ser
ocupada. Desta forma, a campo B = 0 T na faixa —1.05 < V, < —0.85 V temos trés

subbandas sendo ocupadas.

A figura 3.1 mostra um mapa equivalente aquele da figura 1.8.b obtido a partir da
relacao de dispersao do fio quantico, equagao 2.12. Neste caso V, altera apenas o grau
de confinamento do fio, equacao 2.6, mudando assim o nimero de modos transversais
ocupados. Nesta figura o nimero de subbandas preenchidas varia de 0 a 19 em uma faixa
de variagdo de V; de -3.72 a -3.3 V (ou seja, AV, = —3.3 — (=3.72) = 0.42 V). Nesta
figura usamos um valor de fator giromagnético g = —2.0 para simular os efeitos de troca
e correlagao, mas ainda assim o valor de campo magnético onde as linhas se cruzam pela
primeira vez na figura 3.1 esta entre 20 < B < 30 T que é muito alto comparado com a

regiao 6 < B < 10 T onde eles ocorrem na figura 1.8.b.

Note que, nos pontos onde as linhas se cruzam na figura 3.1 nao temos estruturas como
os analogos 0.7, representados pelos pontos a1, oy e 31 na figura 1.8.b e nem a anomalia
0.7, representada pelo ponto g na mesma figura. Isto é esperado ja que nao estamos

levando em conta efeitos de muitos corpos neste grafico.



Capitulo 3. Resultados e Discussoes 67
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Figura 3.1 — Gréfico em escala de cores da transcondutancia como fungao do potencial V; apli-
cado aos eletrodos e do campo magnético B na aproximagao de particula inde-
pendente sem o termo zP,. Este grafico foi obtido apartir da relagao de dispersao
dada pela equacao 2.12. Em uma variagao -3.72 a -3.3 V de tensao aplicada nos
gates temos a populacao de 19 subbandas. Nao temos presente a anomalia 0.7
e nos pontos de cruzamentos também nao vemos nenhum comportamento que
caracterize os analogos 0.7.

Na figura 3.2 temos as energias das seis primeiras subbandas up e down, equagao 2.12,
como funcao do potencial V,; para alguns valores de campos magnéticos. Para campo
magnético B = 0 T, figura 3.2.a, estas subbandas estao degeneradas em spin e cada vez
que uma delas comeca a ser populada temos um pico na transcondutancia, equacao 2.80,
que ¢ representado pela escala de cinza no grafico da figura 3.1. Podemos ver que esta
degenerescéncia é quebrada no gréafico da figura 3.2.b que é feito para campo magnético
B =10 T. Agora os niveis de spin up e spin down cruzam o nivel de Fermi em valores
diferentes de Vj, ou seja, no grafico da transcondutancia teremos dois picos devido a
mesma subbanda, um para spin up e outro para spin down. Na figura 3.1 vemos entao
o desdobramento de cada ponto positivo a campo magnético B = 0 em duas linhas para

campo B > 0.

Na figura 3.2.c que é feita para campo B = 25 T temos as subbandas |n, T) degeneradas
com as |(n, — 1) |). Este valor de campo magnético é justamente onde ocorre os primeiros
cruzamentos na figura 3.1. Na figura 3.2.d temos as subbandas variando em fungao de V
para um valor de campo magnético depois dos cruzamentos das subbandas de forma que,

olhando para as figuras 3.2.a, b, ¢ e d, vemos a evolucao destas subbandas com relacao ao
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campo magnético. Note que as subbandas variam linearmente com relacao ao potencial V,
nos graficos da figura 3.2, podemos ver esta dependéncia expandindo até segunda ordem da
série de Taylor a equacao 2.6 em torno de y = 0. Os coeficientes de ordem zero e de segunda
ordem desta expansio sio proporcionais a Vg, ou seja ®q(y) o< Vo +Voy? = Vy+ gm*wiy?,
onde definimos w, = 1/2V,/m*. Desta forma, os niveis de energia para este potencial sao

proporcionais a V, e a y/V;,. Por isso, em uma variacao pequena de V, a energia varia

aproximadamente linearmente em relacao ao mesmo.

a) 30 B) 4
B=0T Spin Up —— = Spin Up —
204 » . 20 B=10T -
Spin Down Spin Down ——
10 4 Lnergia de Fermi —— 10 4 Energia de Fermi ——
0 0
= =
g 104 £ -10
o o
-20 A -20 A
-30 -30 A
-40 A -40 A
-50 T T T T T T T T -50 T T T T T T T T
37 -365 -36 -355 -35 -345 -34 335 33 -37 -365 -36 -355 -35 -345 -34 -335 -33
Vg (V) Vg (V)
©) 30 d) 3
B=25T Spin Up —— B=35T Spin Up —
20 1 Spin Down —— 20 1 Spin Down
10 Energia de Fermi —— 10 4 Energia de Fermi
0 0
= =
g 107 £ 10
w w
-20 A -20 A
-30 A -30 A
-40 A -40 A
-50 T T T T T T T T -50 T T T T T T T T
-37 -365 -36 -355 -35 -345 -34 -335 -33 -37 -365 -36 -355 -35 -345 -34 -335 -33
Vg (V) Vg (V)

Figura 3.2 — Variacao das seis primeiras subbandas Ggmzo,ny,nz como fungao do potencial Vj
aplicado aos eletrodos na aproximacao de particula independente sem o termo
2Py, equagao 2.12, para: (a) B=0T, (b) B=10T, (c) B=25Te(d) B=35
T. Note a variacao constante dos niveis com relacao a variacao do potencial V.
Este comportamento se mantém independentemente do niimero de subbandas
ocupadas.

Podemos ver na figura 3.2 que nada em especial acorre quando um nivel de energia
cruza o nivel de Fermi, tanto para valores de campo distantes dos cruzamentos quanto

para valores de campo proximos dos cruzamentos da figura 3.1.
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3.1.2 Aproximacao de Hartree

Na figura 3.3 temos o grafico em escala de cores da transcondutancia como funcao do
potencial V, e o campo magnético B na aproximacao de Hartree. Para obté-lo consider-
amos v,. = 0 na equagao 2.35 de forma a levar em conta apenas a parte de Hartree da
interacao de Coulomb. Fazendo o procedimento autoconsistente, secao 2.2.2, calculamos
os autovalores na aproximagcao de Hartree, os quais utilizamos no calculo da condutancia
através da equacao 2.80.

Podemos ver na figura 3.3 que o mapa da transcondutancia se assemelha mais ao
experimento, figura 1.8.b. A faixa entre os valores de V;, onde comegamos a popular duas
subbandas consecutivas é maior em relacao ao grafico da transcondutancia na aproximagcao
de particula independente, figura 3.1. Para campo magnético B = 0 T temos quatro
subbandas ocupadas entre —3.72 < V;, < —3.3 V. No que se diz respeito a anomalia e
andlogos 0.7 este grafico na aproximacao de Hartree nao apresenta estas estruturas. Ou

seja, nenhuma descontinuidade ocorre nos cruzamentos de niveis de energia.

>0

BloueNpuoosuel}

0

Vg (V)

Figura 3.3 — Grafico em escala de cinza da transcondutancia na aproximacao de Hartree em
funcao do campo magnético B e do potencial V, aplicado aos eletrodos sem o
termo zP,. Em uma variacao -3.72 a -3.3 V de tensao aplicada nos gates temos a
populacao de 4 subbandas, mais préximo do experimento. Nao temos presente a
anomalia 0.7 e nos pontos de cruzamentos também nao vemos nenhum compor-
tamento que caracterize os analogos 0.7.

Observando os graficos da figura 3.4, nos quais temos os niveis de energia variando
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a) 20 b)
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Figura 3.4 — Variacao dos niveis de energia com relagao ao potencial V; aplicado aos eletrodos
na aproximacao de Hartree sem o termo zP,. Cada vez que uma subbanda comeca
a ser populada os niveis sofrem uma mudanga na variagao com relagao a V. Mas
nao temos nenhum comportamento diferente como desdobramento de spin devido
a transicao abruptas dos niveis quando estes se cruzam proximo ao nivel de Fermi.

com V, para alguns valores de campo magnético, podemos ver que o potencial de Hartree
muda a inclinagao dos niveis de energia cada vez que ocupamos mais subbandas. Este
comportamento é diferente daquele dos graficos da figura 3.2, onde a distancia entre os
niveis segue inalterada para qualquer nimero de subbandas preenchidas. Isto acontece
pois toda vez que temos uma subbanda sendo ocupada a densidade de elétrons 2D aumenta
(ver equacao 2.57) e assim o potencial de Hartree também aumenta, pois é diretamente
proporcional a densidade de elétrons 2D (ver equacao 2.40). Como podemos ver nos
graficos da figura 3.4 sempre que uma subbanda é ocupada a diferenca de energia entre
subbandas de mesmo spin diminui. Isto ocorre pois o valor do potencial de Hartree é
positivo e “achata” o fundo do poco formado pelo potencial eletrostatico dos eletrodos.
Na aproximacao de Hartree, a diferenca de energia entre subbandas de spins opostos é
apenas dada pela energia Zeeman, desta forma esta diferénca segue inalterada em relagao

a variacao de Vj; em cada gréfico da figura 3.4. Por exemplo, podemos ver que a campo
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magnético B = 0, figura 3.4.a, as subbandas de spins opostos sao degeneradas para
qualquer valor de V. Esta degenerescéncia é quebrada quando aplicamos um campo
magnético B > 0. Isto pode ser visto na figura 3.4.b que ¢é feita para campo magnético
B=6T.

O grafico da figura 3.4.c é feito para o valor de campo magnético onde ocorre o cruza-
mento indicado pela seta vermelha no grafico da transcondutancia, figura 3.3. Podemos
ver na figura 3.4.c que a primeira subbanda down e a segunda up estao degeneradas ape-
nas no ponto onde cruzam o nivel de Fermi ¢y = 0 meV. No entanto, para valores de V
menores e maiores deste ponto elas nao sao degeneradas. O grafico da figura 3.4.d é feito
para um campo magnético maior que o campo onde ocorre o cruzamento indicado pela
seta vermelha no grafico da figura 3.3. Desta forma quando olhamos para as figuras 3.4.a,

b, ¢ e d vemos a evolucao das subbandas em relacao ao campo magnético.

3.1.3 Troca e correlacao

Na figura 3.5 temos o grafico em escala de cores da transcondutancia como func¢ao de
B e V, levando em conta efeitos de troca e correlagao no calculo da estrutura eletronica
do fio. Para a obtencao deste grafico fazemos os mesmos passos que foram feitos para
o grafico na aproximacao de Hartree. No entanto, aqui levamos em conta o termo v,
na equagao 2.35. Depois de feito o cdlculo autoconsistente, obtemos os autovalores de
Kohn-Sham que usamos para o cdlculo da condutancia na equacao 2.80.

No trabalho de Berggren et al. (26) temos gréaficos da transcondutéancia feitos na
aproximagcao de Hartree e também levando em conta efeitos de troca e correlagao. Estes
graficos estao representados, respectivamente, nas figuras 3.6.a e b.

Podemos ver que os dois graficos da transcondutancia na aproximacao de Hartree,
figura 3.6.a e figura 3.3, sao idénticos. A surpresa vem quando comparamos os graficos que
levam em conta a contribuicao de troca e correlacao, figura 3.6.b e figura 3.5. Nos pontos
de cruzamento, regioes onde acontecem os analogos 0.7 - regioes marcadas por oy, as e [3;

na figura 3.5 - temos diferencas entre nosso resultado e de Berggren et al. De uma forma
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Figura 3.5 — Gréfico em escala de cores da transcondutancia como funcao de V; e B levando
em conta efeitos de troca e correlacao via DFT sem o termo zP,. Podemos ver
que a separacao das linhas de spin up e down ocorrida no ponto demarcado por
ap (anomalia 0.7) é muito grande. E nos pontos de cruzamento de spins opostos
a1, as e 81 temos descontinuidades tanto das linhas de spin up quanto spin down.
Estas descontinuidades sao manifestacoes de transicoes de fase ferromagnéticas
no fio quantico.

a) , b) .
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Figura 3.6 — Gréficos da transcondutancia na aproximagao de (a) Hartree, e de (b) troca e
correlagao feitos por Berggren et al (26). Em (c) temos o grafico feito por nosso
programa trocando o sinal deliberadamente e erroneamente da constante By da
Tabela 2.50 usada na parametrizacdo de Attaccalite et al. do potencial de cor-
relagao.
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geral, no grafico de Berggren et al. os andlogos 0.7 acontecem de forma qualitativamente
semelhante ao experimento. Nas regioes de descontinuidade, por exemplo a demarcada
por ay na figura 3.6.b, a linha vermelha é descontinua ao contrario da linha azul. Ja em
nosso grafico, figura 3.5, nesta mesma regiao as duas linhas sao descontinuas. A linha com
spin down segue continua até o ponto demarcado por um circulo preto onde sofre uma
transicao abrupta e reaparece logo acima do ponto demarcado por um quadrado preto. O
mesmo comportamento ocorre para a linha com spin up, ela segue continua até o ponto
marcado pelo quadrado preto onde sofre uma transicao e reaparece logo acima do ponto
demarcado pelo circulo preto.

Outra diferenca entre os dois graficos é que na regiao demarcada por g, temos um
desdobramento de spin a campo magnético nulo muito maior que no grafico de Berggren
et al. Esta separagao (anomalia 0.7) parece estar mais coerente com o experimento no
grafico de Berggren et al., mas de toda forma, nao se espera que existam estas diferencas
entre o nosso resultado e o de Berggren et al.. Em ambos os graficos foi usada a mesma
parametrizacdo para o potencial de troca e correlagao (parametrizagao de Attaccalite et
al., segdo 2.2.5). Entramos em contato com os autores do artigo de Berggren et al. e
constatamos que eles erraram no sinal da constante By (veja Tabela 2.50, Capitulo 2) ao
copiarem a mesma do artigo de Attaccalite et al. Na figura 3.6.c temos o grafico feito
trocando deliberadamente o sinal da constante By em nosso programa. Podemos constatar
que, com este sinal errado, obtemos os resultados de Berggren et al. Enfatizamos que o
nosso resultado (figura 3.5) é o correto.

Analisemos agora o que acorre com os niveis de energia conforme variamos V;; na pre-
senca de efeitos de troca e correlacao, figura 3.7. Na figura 3.7.a temos as subbandas
variando em funcao de V,; para campo magnético B = 0. Neste grafico, enquanto nao
temos nenhuma subbanda preenchida as subbandas com spin up e spin down sao degener-
adas. No momento em que elas tendem a cruzar o nivel de Fermi, ocorre a separacao em
energia entre elas, fazendo com que apenas a subbanda com spin up seja preenchida de

inicio. Isto caracteriza uma transicao de fase ferromagnética* onde todos os elétrons que

*Chamo de transigao de fase ferromagnética a passagem do sistema de um estado de polarizagao nula
para um de polarizacao nao nula.
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ocupam o fio quantico estao polarizados no sentido do campo magnético’. Somente de-
pois, para valores de V;; maiores, ¢ que a subbanda com spin down finalmente cruza o nivel
de Fermi comecando a ser preenchida e anulando assim a polarizacao do fio. Este com-
portamento das subbandas de spin opostos gera a separacao demarcada por ag na figura
3.5 onde as linhas up e down comegam em valores diferentes de V, a campo magnético

nulo (anomalia 0.7).

O grafico da figura 3.7.b é feito para um campo magnético B = 3 T. Quando nao
héa subbandas ocupadas, a separagao entre as subbandas de spins opostos é dada apenas
pela energia Zeeman. Esta separacao aumenta quando temos mais subbandas de spin up
ocupadas do que as de spin down e diminui quando temos nimeros iguais de subbandas
de spin opostos ocupadas. Este aumento na separacao entre subbandas de spin opostos é

causado pelos efeitos de troca entre os elétrons do fio.

Ja na figura 3.7.c, que ¢ feita para um campo magnético onde acontece o cruzamento
demarcado por a; no gréafico da figura 3.5, vemos as transi¢oes de fase ferromagnéticas
das subbandas ocorrendo. Elas acontecem na figura 3.7.c no ponto demarcado por ay
onde os niveis de spins opostos se “cruzam” nas proximidades do nivel de Fermit. Nesta
regiao a condutancia segue inalterada, pois no ponto em que ocorre a transicao de fase
os niveis se rearranjam abruptamente de forma que enquanto uma subbanda é populada
a outra é despopulada. A figura 3.7.d é feita para campo magnético B = 9 T que é um
valor de campo maior que aquele onde ocorre o cruzamento demarcado por «; na figura
3.5. Se olharmos para as figuras 3.7.a, b, ¢ e d vemos a evolucao das subbandas com

relacao ao campo magnético.

"Em nosso modelo esta polarizacao aparece, pois usamos como condicao inicial do célculo autoconsis-
tente a campo nulo o resultado do potencial do célculo para um campo maior (B = 0.05 T). Isto faz com
que o sistema se polarize nas regioes onde ha cruzamento de subbandas com o nivel de Fermi mesmo a
campo nulo.

tA palavra cruzam estd entre aspas, pois na transicio de fase os niveis sofrem uma inversdao, mas de
fato nao se cruzam.
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Figura 3.7 — Variacao dos niveis de energia com relacao ao potencial aplicado aos eletrodos
levando em conta efeitos de troca e correlacao sem o termo zP,. Olhando para (a),
(b), (c) e (d) vemos a evolucao das subbandas com relagdo ao campo magnético
B. Em (a) e (c) os niveis se rearranjam de forma abrupta nos pontos ag e o
caracterizando transigoes de fase ferromagnéticas no fio quantico.

3.2 Inclusao do termo zP,

Nesta secao iremos apresentar nossos resultados levando em consideracao o termo
—w.2py (termo zP,) na equagdo 2.9. Este termo é levado em conta em nossos célculos
através de um método perturbativo que esta discutido em detalhes na secao 2.1.1.

Na figura 3.8.a temos o grafico da transcondutancia® na aproximacao de particula
independente levando em conta o termo zP,. Este grafico foi retirado da referéncia (13)
onde o modelo usado é o de um fio quantico infinito no regime de densidade de cargas
fixa e com potencial confinante parabélico tanto na direcdo z quanto em y¥. Neste mesmo

modelo a solucao do Hamiltoniano com o termo z P, ¢ feita exatamente através da escolha

$Na verdade é mais justo falar que este grafico apresenta apenas informacao da abertura Zeeman (cada
vez que uma subbanda up ou down cruza o nivel de Fermi, isto representa um ponto no gréfico), ou seja,
nao temos nenhuma informagao sobre o valor da transcondutancia representado nele.

q : 1, %, 2,2 1, 0%, 2.2
Ou seja, vy = ;M wiy” e v, = ;M w;z".
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do gauge simétrico (48), onde A, = —ZB(:ZWT):):Q e A, = yB% sd0 os potenciais
vetores nas direcoes y e z e w é um parametro arbitrario.

Usando este modelo mas com o gauge A, = —zB definido na secao 2.1 fizemos o
mesmo grafico com o método de expansao das fungoes de onda para incluir a contribuicao
do termo 2 P,. Este gréfico esta representado na figura 3.8.b. Comparando os dois gréficos,
figura 3.8.a e b, fica claro que o nosso método para levar em conta o termo z P, nos fornece
resultados idénticos aos exatos. Mas para que o resultado seja muito préximo do exato
devemos considerar varias subbandas na dire¢ao z na expansao dada pela equagao 2.16.
Por exemplo no gréfico da figura 3.8.b usamos cinco subbandas na dire¢do z (n, = 4) e
vinte e sete subbandas na dire¢ao y (n, = 26). Usamos estes mesmos valores de n, e n,
nos calculos via DFT. O grafico em 3.8.b é o tinico desta dissertacao feito no regime de

densidade de cargas fixa. Todos os outros graficos estao no regime de potencial quimico

constante.

g : [ Y | 1 J ’
0 5 10 15 2 4 8 8 10 12 14 1
1D Electron Density (1.8><107 m'l) nyp (1,8 107 me1)

Figura 3.8 — (a) Célculo da abertura Zeeman com a solugao exata do hamiltoniano de um fio
quantico infinito com confinamento parabdlico tanto na direcao z quanto na y
(com hwy = 1.85 meV e fw, = 15 meV), retirado da referéncia (13). (b) Mesmo
célculo feito via nosso método de expansao das funcgoes de onda para levar em
conta o termo zF,. Neste grafico usamos n, = 26 e n, = 4 no truncamento da
somatéria da equagao 2.16.

Nos resultados com o termo zF, nos concentramos em discutir apenas o grafico com
contribuicao de troca e correlacao. Desta forma, na figura 3.9 temos o grafico da transcon-
dutancia em escala de cores como fungao do potencial V, aplicado aos eletrodos e do campo
magnético B. Para fazer este grafico usamos um fator giromagnético g = —0.44 que é o
valor em bulk de GaAs. Em ambas figuras 3.5 e 3.9 constatamos um aumento da separagao

entre as subbandas de spins opostos. Ou seja, esta separacao é maior do que a dada pela
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energia Zeeman e é causada pelos efeitos de troca e correlagao no fio quantico. De uma
forma geral, é como se os efeitos de troca e correlagao gerassem uma energia Zeeman com
um fator giromagnético maior que o fator giromagnético em bulk. Este aumento no fator
giromagnético é conhecido (49) e também ja foi observado em trabalhos anteriores do
grupo (32)-(33) em 2DEG formados tanto em heteroestruturas de CdTe/CdMgTe quanto
de GaAs/AlGaAs.

No entanto, no grafico da figura 3.5 usamos um fator ¢ = —2.0 mesmo levando em
conta efeitos de troca e correlacao. La tivemos que usar este fator giromagnético efetivo,
pois nao levamos em conta o termo zP, e assim os cruzamentos nao aconteciam em valores
de campo magnético na faixa do experimento usando g = —0.44. Assim sendo, g = —2.0
deve ser visto na figura 3.5 como apenas um parametro de ajuste. Note que o termo 2P,

nao depende de spin e nada tem nenhuma relagao com aumento de energia Zeeman.
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Figura 3.9 — Grafico em escala de cinza da transcondutancia levando em conta troca e cor-
relacao via DFT e o termo 2P, no hamiltoniano. Neste grédfico temos uma con-
cordancia maior quantitativamente com o experimento. Mas os efeitos sao os
mesmo qualitativamente que o grafico levando em conta troca e correlagao feito
sem o termo zFy.

Se olharmos para figura 3.9 podemos ver que a faixa de campo onde acontece os
cruzamentos e o tipo de estrutura que temos para a transcondutancia se assemelha muito
mais com o experimento, figura 1.8.b. Ainda assim, nas regioes de cruzamento temos as
descontinuidades de ambos os niveis e a anomalia 0.7 muito grande. No entanto, podemos

ver que o termo zP, é de suma importancia para uma melhor concordancia com o gréafico
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experimental da figura 1.8.b.

Para melhor apreciarmos esta concordancia, na figura 3.10 refizemos o grafico da figura
3.9 para uma faixa de V, entre —3.72 e —3.38 V e de campo magnético B entre 0 e 12 T.
Na figura 3.10.b pintamos arbitrariamente (curvas de cor verde) o grafico da figura 3.10.a
nas regioes de cruzamento de subbandas de spins opostos. Fizemos isto para termos uma
melhor nocao da sua semelhanca com o grafico experimental da figura 3.10.c. Podemos
ver que, em excecao as regioes de descontinuidades, o gréfico da figura 3.10.a é bastante

semelhante ao gréfico experimental da figura 3.10.c.

12 | - >0 b) 12— | : >0
8 [ B 8 -
al
4 B ) 4 B
o U1 I | I 0 o W1 | | 1 o
-3.6 3.5 -
)

a)

B(T)
BIOUBINPUODSUE.L}
B (T
BIOUBINPUODSURL}

-3.7 3.4 -3.7 -3.6 -3.5 -3.4

Vg (V) Vg (V)

i L
-9.05 -1.00 -0.95 -0.90 -0.85
Gate Voltage (V)

Figura 3.10 — (a) Mesmo grafico da figura 3.9 feito para uma faixa de potencial Vj entre —3.72
e —3.38 V e de campo magnético B entre 0 e 12 T. (b) Mesma figura com curvas
na cor verde feitas manualmente nas regioes de cruzamento de spins opostos. (c)
Gréfico experimental retirado da referéncia (14)

Olhando agora para os graficos de energia versus V,, figura 3.11, vemos que o com-
portamento ¢ semelhante aos graficos sem o termo zF,. De forma andloga aos graficos
da figura 3.7, na figura 3.11.a temos uma separacao dos niveis de spin up e down quando
o numero de subbandas ocupadas de spin up é maior que o de subbandas de spin down,
caracterizando a anomalia 0.7. Em 3.11.b, enquanto nao temos nenhuma subbanda ocu-
pada a separacao entre as subbandas de spins opostos é dada apenas pela energia Zeeman.

Conforme passamos a ocupar as subbandas esta separagao aumenta se temos um nimero
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Figura 3.11 — Variacao dos niveis de energia com relacao ao potencial aplicado aos eletrodos
levando em conta efeitos de troca e correlagao e o termo zP,. Olhando para (a),
(b), (c) e (d) vemos a evolugao das subbandas com rela¢do ao campo magnético
B. Em (a) e (c) os niveis se rearranjam de forma abrupta nos pontos ag e a;
caracterizando transigoes de fase ferromagnéticas no fio quantico.

de subbandas de spin up ocupadas maior que as de spin down. Em 3.11.c, que é feita
para um campo magnético B = 6 T na regiao onde acorre a descontinuidade marcada por
a1 na figura 3.10.a, temos os niveis 1 down e 2 up sofrendo duas transi¢oes abruptas na
faixa de potencial V, de —3.65 a —3.60 V. Na figura 3.11.d temos um campo magnético
logo apds a regiao demarcada por ay na figura 3.10.a.

A figura 3.12.a mostra uma imagem ampliada da regiao marcado por «; na figura
3.10. Para analisarmos o que ocorre com a transcondutancia nesta regiao, na figura 3.12.b
temos um grafico ampliado da figura 3.10.a. No ponto marcado com o circulo preto na
figura 3.12.a temos um nivel down sendo populado. Neste ponto a condutancia aumenta
de e?/h para 2¢%/h, o que nos fornece uma derivada positiva e, consequentemente, um
ponto positivo na regiao marcada pelo circulo preto no grafico da transcondutancia, figura

3.12.b. No ponto marcado com o tridngulo preto temos a transicao de fase acontecendoll.

I'Em nosso sistema as transicoes de fase sdo acompanhadas por rearranjos abruptos dos niveis de
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Neste ponto um nivel up é populado e um nivel down é despopulado e, sendo assim, a
condutancia logo antes e logo depois deste ponto é a mesma. Isto nos fornece uma derivada
nula, e por isso, a regiao marcada com um triangulo preto na figura 3.12.b é branca. No
ponto marcado pelo quadrado preto temos outra transicao de fase e novamente, como na
regiao marcada pelo circulo, temos o nivel com spin down sendo populado. Neste ponto
a condutancia aumenta de 2¢2/h para 3e?/h e, consequentemente, teremos uma derivada
positiva da condutancia, o que nos fornece um ponto positivo na regiao representada pelo
quadrado preto da figura 3.12.b.
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Figura 3.12 — (a) Zoom da regiao entre -3.65 e -3.6 da figura 3.11.c. (b) Zoom da mesma regiao
da figura 3.10.a.

Na figura 3.13.a temos ampliada a regiao marcada por a; na figura 3.10.c e na figura
3.13.b temos uma figura esquematica do que acontece, segundo os experimentais, com os
niveis de energia nesta regiao. Esta figura foi feita interpretando o que os experimentais
escrevem em trabalhos publicados. Em linhas gerais o que esta representado nesta figura
é que, logo antes do ponto marcado com um circulo amarelo, temos o nivel down acima
do nivel de Fermi e logo depois deste ponto o nivel down fica “preso” (pinned) ao nivel
de Fermi. Neste ponto o nivel down passa de um estado nao populado para um estado
populado, mas nao totalmente. Desta forma, a condutancia passa de e*/h para 3e?/2h
e assim permanece até que no ponto marcado com um triangulo amarelo um nivel up
atravessa o nivel de Fermi. Neste instante a condutancia passa de 3e?/2h para 5e*/2h e
assim permanece até que no ponto marcado com um quadrado amarelo finalmente o nivel
down se popula totalmente. Com isto, a condutancia passa de 5e%/2h para 3e¢?/h. Ou

seja, nos trés pontos demarcados pelas figuras geométricas de cor amarela teremos um

energia.
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valor positivo da transcondutancia, figura 3.13.b. Comparando as figuras 3.12.a e 3.13.b
esta descricao nao corresponde ao comportamento dos niveis de energia calculados via

nosso modelo levando em conta efeitos de troca e correlagao.
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Figura 3.13 — (a) Zoom do primeiro cruzamento que ocorre na figura 3.10.c. (b) Figura es-
quematica de como os experimentais acreditam que os niveis de energia se com-
portam proximo ao nivel de Fermi.

Da mesma forma, nas regides de cruzamento nosso grafico da transcondutancia, figura
3.12.b, é diferente do grafico experimental, figura 3.13.a. Um dos problemas pode estar no
fato de nao termos em nosso modelo nenhum mecanismo que alargue os niveis de energia
do sistema. Isto faz com que o nivel sempre esteja perto do nivel de Fermi, mas nunca
numericamente em cima dele. Uma das possiveis maneiras de se provocar algum tipo
de alargamento na estrutura eletronica do fio quantico é levar em conta a presenca de
impurezas em nossos calculos. Mas nao tratamos deste caso neste trabalho devido a sua
complexidade.

Outra forma de fazer com que os niveis que estao perto do nivel de Fermi contribuam
para alguma variacdo na condutancia é levar em conta temperatura ou coeficientes de
transmissao mais realisticos, diferente de T; = 6(e; — €;) em nossos célculos (ver segao

2.5).

3.2.1 Temperatura

A temperatura em que o experimento é feito é muito baixa, entre 50 mK e 100 mK e
desta forma somente os niveis que estao bem préximos ao nivel de Fermi é que contribuirao

para alguma variacao na condutancia do fio. Para vermos o que a temperatura muda em
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nossos resultados, na figura 3.14 temos um grafico da transcondutancia levando em conta
uma temperatura de 50 mK no cédlculo da condutancia.

Podemos observar que nas regides onde ocorrem as transicoes de fase temos uma maior
parte de valores negativos (regides em vermelho) do que positivos da transcondutancia.
Estas regioes de derivada negativa surgem pois para esta temperatura a condutancia
sente a pequena variagao positiva da energia do nivel down na regiao entre o triangulo
e o quadrado preto da figura 3.12.a**. No entanto, a condutancia nao sente a variagao
negativa da energia do nivel up nesta mesma regiao, pois este nivel ja esta muito longe do
nivel de Fermi. Ou seja, a temperatura gera apenas valores negativos na transcondutancia

nas regioes dos cruzamentos diferente do gréfico experimental (3.10.c).
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Figura 3.14 — (a) Gréfico em escala de cores da transcondutancia levando em conta troca e
correlacao via DFT e o termo 2P, calculada a temperatura de 50 mK. As regioes
com valores positivos da transcondutancia estao em escala de cinza e as regioes
com valores negativos estao em cor vermelha.

3.2.2 Contato do fio quantico com os reservatoérios

O fato do fio quantico estar ligado aos reservatérios (2DEG’s) em suas extremidades
faz com que tenhamos um coeficiente de transmissao diferente de 7; = 0(e; —¢;). O
fato do fio ter um certo confinamento na direcao x gera uma certa probabilidade dos
elétrons serem transmitidos através do mesmo. Para um modelo de quantum point contact,

com confinamento parabdlico na direcao x, ou seja v, = —%m*wixz (modelo de sela), o

“*Me refiro aqui a variacdo na energia em relagao a V. Se a variagdo na energia for positiva préxima
ao nivel de Fermi, teremos uma variacdo negativa na condutincia entre estes mesmos valores de V.
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coeficiente de transmissao ¢ dado por (ver referéncia (50)):

Ty= s (3.1)

27'r(ej—ef)

146 fwe

onde j representa os nimeros quanticos orbitais e de spin.
Na figura 3.15 temos o gréafico da transcondutancia calculada com hw, = 0.54 meV.
Podemos ver que temos estruturas com valores positivos surgindo entre os cruzamentos,

mas ainda temos algumas regides com valores negativos (regioes em vermelho).

>0
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Figura 3.15 — Grafico em escala de cores da transcondutancia calculada com o coeficiente de
transmissao dado pela equagao 3.1, com Aw, = 0.54 meV. Neste grafico levamos
em conta troca e correlagao via DFT e o termo zP,. As regioes com valores
positivos da transcondutancia estao em escala de cinza e as regioes com valores
negativos estao em cor vermelha.

As estruturas positivas nas regices de descontinuidades surgem pois além da variacao
positiva do nivel de energia down na regiao entre o triangulo e o quadrado na figura 3.12.a,
a condutancia sente a variacao negativa do nivel de energia up nesta mesma regiao devido
ao coeficiente de trasmissao dado pela equacao 3.1. Como a variacao negativa do nivel up
¢ maior que a variagao positiva do nivel down, quando somarmos as contribuicoes destes
dois niveis na transcondutancia teremos um valor positivo para a mesma nesta regiao.

Para entender por que as regides negativas surgem no grafico da transcondutancia
podemos olhar, por exemplo, para a regiao marcada por uma seta verde na figura 3.11.b.
Quando a subbanda up cruza o nivel de Fermi, a subbanda de spin down sofre uma
variagao positiva. Esta variacao positiva ¢ maior que a variacao negativa da subbanda de

spin up, sendo assim a soma da duas contribuigoes resultard em uma variacao negativa
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para a condutancia. Esta variacao negativa na condutancia resulta em um valor negativo
na regiao (de cor vermelha) marcada por uma seta verde no grafico da transcondutancia,
figura 3.15. As demais regides negativas neste grafico surgem pelo mesmo tipo de compor-
tamento das subbandas proximas ao nivel de Fermi. Tanto os valores positivos no grafico
da transcondutancia nas regioes de cruzamento, quanto os negativos sao gerados pelo
coeficiente de transmissao do modelo de sela, equacao 3.1, que tem a forma semelhante
a funcao de Fermi e faz que os niveis que estao proximos ao nivel de Fermi contribuam

para a condutancia.

3.2.3 A anomalia 0.7 gigante

Os dois fatores, temperatura e coeficiente de transmissao, produziram diferengas qual-
itativas nas regioes onde temos os andlogos 0.7. Ainda assim, todas as figuras de transcon-
dutancia levando em conta troca e correlagao apresentam uma anomalia 0.7 gigante. Este
problema em nosso modelo pode estar diretamente relacionado com a LSDA 2D.

Como temos uma anomalia 0.7 gigante e como em nosso modelo ela esta diretamente
relacionada com os efeitos de troca e correlacao no fio quantico, podemos chegar a con-
clusao que estamos superestimando estes efeitos em nosso modelo. Também podemos
relacionar a isto o fato dos cruzamentos na figura 3.10.a estarem acontecendo em cam-
pos magnéticos mais baixos comparados com o grafico experimental, figura 3.10.c. Desta
forma, em uma tentativa de diminuir estes efeitos em nosso modelo multiplicamos a en-
ergia de troca €,(rs, £), dada pela equacdo 2.46, por uma constante o, < 177,

Nas figuras 3.16.a e b temos os graficos da transcondutancia feitos, respectivamente,
com e sem o termo z P, levado em conta nos calculos da estrutura eletronica do fio quantico.
Neles usamos o, = 0.8 para diminuir os efeitos de troca e usamos também o coeficiente de
transmissao dado pela equagao 3.1. As regides com valores negativos na transcondutancia
estao representadas em vermelho.

Em ambos os gréaficos da figura 3.16 conseguimos uma separagao dos niveis up de

' Fizemos isto de forma totalmente arbitraria para testar se de fato a LSDA 2D estava superestimando
os efeitos de troca em nossos célculos. Isto é sabido na literatura (ver referéncia (51)).
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Figura 3.16 — Gréfico em escala de cores da transcondutancia diminuindo os efeitos de troca
(a) levando em conta o termo zP, e (b) sem levar em conta o termo zP,. Estes
graficos foram calculados & temperatura zero e coeficiente de transmissao dado
pela equacdo 3.1, com Aw, = 0.27 meV. Em (a) o fator giromagnético usado
foi de g = —0.44 e em (b) temos g = —2.0. As regides com valores positivos
da transcondutancia estao em escala de cinza e as regides com valores negativos
estao em cor vermelha.

down a campo magnético nulo (anomalia 0.7) menor em relagdo aos gréaficos das segoes
anteriores e com isso mais proximo do grafico experimental, figura 3.10. Também, nas
regioes de cruzamento vemos nitidamente uma das linhas continua e outra descontinua em
ambos os gréficos. No entanto, comparando os graficos das figuras 3.15 e 3.16.a podemos
ver que diminuindo os efeitos de troca perdemos a concordancia do comportamento geral

da transcondutancia comparado com o experimento.

Como este modelo fenomenolégico consegue reproduzir uma anomalia 0.7 mais proxima
ao experimento podemos concluir que a LSDA 2D superestima os efeitos de troca neste sis-
tema. Ainda mais, como o grafico levando em conta o termo z P, neste modelo fenomenolégico
(figura 3.16.a) perde a concordancia no comportamento geral da transcondutancia com-
parado com o experimento, talvez a LSDA 2D superestime os efeitos de troca princi-
palmente nas regides onde ocorrem os cruzamentos nos graficos da transcondutancia das

secoes anteriores.
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3.3 Pontos relevantes

Depois de expor todos os nossos resultados devemos deixar claro ao leitor alguns
detalhes importantes e aproximacoes em nosso modelo:

1) Nosso modelo para a estrutura eletronica considera que o fio quantico seja infinito.
Isto ignora totalmente o fato do fio estar conectado a reservatorios em suas extremidades.
No entanto, levamos em conta a presenca dos reservatérios de forma aproximada através
do coeficiente de transmissao dado pelo modelo de sela, se¢ao 3.2.2. Mesmo assim, para
uma abordagem mais completa deve-se levar em conta explicitamente os contatos tanto
no calculo da estrutura eletronica do fio, quanto no calculo da condutancia.

2) Levamos em conta os efeitos de muitos corpos de forma aproximada na dire¢ao de
confinamento do 2DEG (direcé@o z). Isto é feito para manter a simplicidade nos calculos
numéricos. Fazendo uma média na direcao z no célculo da densidade de particulas,
equagao 2.52 (segao 2.3), e assim consideramos um modelo 2D da SDFT para nosso
problema.

3) Nos célculos via SDFT usamos os autovalores de Kohn-Sham como sendo os niveis
de energia de “quase particula” do sistema. Dentro da teoria do funcional da densidade,
isto nao é formalmente justificavél (mas amplamente utilizado na literatura, por exemplo
no célculo de propriedades 6ticas de semicondutores). A boa descrigdo de experimento
contitui-se na unica justificativa (a posteriori) para este procedimento.

4) Usamos os autoestados de Kohn-Sham da SDFT no calculo da condutancia dentro
da formulacao de Landauer-Biittiker que sao duas teorias totalmente descopladas. En-
quanto a DFT é uma teoria para estrutura eletronica de sistemas quanticos interagentes,
a teoria de Landauer-Biittiker é para transporte em sistemas quanticos nao interagentes.

Apesar de todas estas simplificagoes e aproximacoes injustificdveis a priori, o nosso
model, surpreedentemente, fornece resultados com uma boa concordancia com o experi-

mento de Graham et al. (14).
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Conclusoes

Calculamos a trancondutancia para um fio quantico como fungao do potencial apli-
cado aos eletrodos e do campo magnético aplicado paralelo ao fio. Fizemos isto levando
em conta efeitos de troca e correlacao via modelo bidimensional da teoria do funcional da
densidade (DFT) na aproximacao de densidade local dependente de spin (LSDA) bidi-
mensional. Além disto, nosso modelo inclui o termo 2P, nos célculos de DET via método
perturbativo, secao 2.1.1. Este termo é desprezado nos modelos existentes na literatura
que estudam o comportamento dos analogos 0.7.

Nos resultados com coeficiente de transmissao 7; = 6(e; — €;) ndo conseguimos repro-
duzir os andlogos 0.7 de forma qualitativamente proxima ao experimento. No entanto,
através do coeficiente de transmissao dado pelo modelo de sela, secao 3.2.2, obtemos
resultados com uma boa concordancia com o experimento de Graham et al (14). Pode-
mos ver esta concordancia no grafico da figura 3.15 que é o principal resultado obtido
nesta dissertacao. Nele conseguimos reproduzir quase todas as caracteristicas do grafico
experimental da figura 3.10.c.

Ja sobre a anomalia 0.7, nossos calculos apresentam uma separagao muito grande entre
subbandas de spins opostos a campo magnético zero. Isto pode indicar que os efeitos de
troca sao superestimados pela LSDA 2D. Contudo, nosso modelo é muito simples para
podermos afirmar isto com clareza, ou seja, isto é apenas uma suposicao do que pode
estar ocorrendo. Esta suposicao ¢ alimentada pelo nosso resultado obtido multiplicando

o potencial de troca arbitrariamente por uma constante a, < 0, figura 3.16. Isto fez com
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que os efeitos de troca fossem diminuidos e, com isto, conseguimos uma anomalia 0.7 mais
proxima do experimento. No entanto, comparando as figuras 3.15 e 3.16.a podemos ver
que o modelo fenomenolégico perde a concordancia com o experimento, figura 3.10.c, nas
regioes de B > 0 do grafico da transcondutancia.

E importante salientar que a concordancia com o experimento em nossos resultados é
devido a inclusao do termo zP, em nossos calculos via DFT, ver se¢ao 3.2. Os modelos
em DFT presentes na literatura usam um fator giromagnético efetivo para conseguir
cruzamentos entre subbandas de spins opostos a campos magnéticos razoaveis em relacao
ao experimento. Em nosso modelo levamos em conta os efeitos de troca e correlagao (além
de Hartree) junto com o termo zP,. Com isto, conseguimos cruzamentos de subbandas
de spins opostos préoximos aos do experimento usando um fator giromagnético g = —0.44
que ¢é o valor correto para o GaAs.

Como perpectiva de trabalhos futuros, um modelo mais completo que inclua os con-
tatos no calculo tanto da condutancia quanto da estrutura eletronica do sistema deve ser
essencial. Também um modelo tridimensional de DF'T deve ser importante para levar em
conta os efeitos de muitos corpos de forma mais fiel do que um modelo bidimensional. No
entanto, nosso modelo tenta explicar os efeitos anomalos da condutancia de fios quanticos
interagentes através de um modelo simples (ver se¢do 3.3) que nos proporciona um custo
computacional baixo. E um desafio aliar modelos mais completos como os citados acima

a um custo computacional razoavel.
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Apendice A

Potencial gerado pelos eletrodos

Aqui determinamos o potencial de split gate ®4(z,y,2) gerado pelos eletrodos na
posicao do 2DEG, equacao 2.6, que é utilizado na secao 2.1. Uma forma de fazer isto é
trabalhar com a equagao de Laplace no espaco reciproco da posi¢ao. Desta forma fazendo
a transformada de Fourier do potencial ®,,(7,0) para @sg(cf, 0), onde 7 representa o vetor

bidimensional no plano xy. A dependéncia em z deve ser uma exponencial decrescente

para satisfazer a condi¢ao de contorno agzg = (. Desta forma temos
(7, 2) = (7, 0)e ™11 = F{Dyy (7. 0)} F{ Py (7, 2)}. (1)

Esta multiplicagao de transformadas de Fourier é equivalente a uma convolugao no

espaco real. Com isso, podemos escrever @, (7, z) como sendo

Doy, 2) = (f # g)(72) = / T 2)g— 7, 2)di, 2)

onde f(7, z) e g(7, z) sao definidos como

f(ﬁ Z) = [F{&)sg((j; 0)} = (I)sg<7:" 0)7 (3)
0(72) = IP(bo(@2)} = = [ e Wiy ()



96 Apéndice A

onde IF representa a transformada de Fourier inversa. Podemos calcular ¢(7, z) a partir

de 4 da seguinte forma:
1 2 00 )
g(r,z) = E/ / 6—|q2|ezqrcoseqdqd0’ (5)
o Jo

00 1 2m ]
g(7,z) = / el {—/ e“”cosed@} qdyq, 6
R RN o

(.

Jo(gr cos )

G z):/ e 1% Jy (qr cos 0)qdq. (7)
0

onde Jy(z) é a fungao de Bessel de ordem zero. A integral na equagao 7 estd tabelada na

pagina 249 da referéncia (52) e sua solugao é

T oom(22 4 r2)3/2°

Substituindo as equacoes 8 e 3 na equacao 2 ficamos com:

1 o0
O, (F, 2) / O, (7, 0) 2] 4. 9)

T ), (22 + |7 — 17[2)3/2
A equagao 9 foi deduzida considerando os eletrodos posicionados em z = 0. Mas
em nosso sistema temos como posicao z = 0 o 2DEG, de forma que os eletrodos estao
posicionados em z = b. Desta forma temos que fazer 2 — z—b em 9. Fazendo isto ficamos

com

1 [> —b
Py (7, 2) / Py (7, b) 2= bl 5507 (10)

JEZPAS (2= b2+ |7 = 7P

Como o ponto z = b corresponde aos eletrodos, temos que @,,(77,b) = V, e desta

forma a equacao 10 pode ser reescrita como

V, [~ —b
Dy (7, 2) = _g/ i | 3/2dr_l’ (11)
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Vo, (A [ |z — b
Dy (7, 2) = —g/ / a7 dr'dd (12)
2 Jo Jo [(z—=b)2+ 12412 —2rr cos(6 — )] /

onde A representa um angulo qualquer. Notemos que a equagao 12 é geral, isto é, descreve

qualquer sistema com uma placa condutora na posicao z = b. Desta forma, a solucao para
um sistema onde temos uma placa condutora cobrindo apenas metade do plano zy (A = 7)
é

Vs

SN Vg [T Y
Pyy(7, 2) = - (2 + arctan P b|) . (13)

Para duas placas cobrindo a regiao |y| > a/2 (separagao entre os eletrodos) teremos a

seguinte condicao

0 para <a/2
Dy (7.1) = il (14)
Vy para |y| > a/2

Assim, podemos escrever a equagdo para o potencial @, (7, z) como

1 2 2—
Oy (7, 2) =V, [1 = (arctan Ti —+biy + arctan a|i — b’y)} - (15)

Como queremos o potencial gerado pelos eletrodos no ponto z = 0 (onde se encontra o

2DEG) a equacao 15 é dada por

1 2 2 -
Dy, (7,0) =V, [1 - = <arctan o/ b+ Y -+ arctan o/ 2 y)] ) (16)
T

Esta é a equac@o do potencial de split gate ®,,(7,0) utilizado na equacdo 2.6 da secao

2.1.
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Apendice B

Potencial gerado pela camada de

doadores

Neste apéndice determinamos o potencial gerado pela camada de doadores na posicao
do fio quantico utilizado na equacao 2.7 da secao 2.1. Neste potencial levamos em conta
também a inducao de cargas nos eletrodos devido a esta camada e para isto usamos o
método das imagens.

Para o sistema composto pela camada de doadores e os eletrodos (placa metélica
infinita) o método das imagens nos diz que o potencial gerado por este sistema é o potencial
gerado pela camada de doadores mais o potencial de uma camada de cargas com densidade
—ngy (sendo que ny é a densidade de cargas dos doadores) a uma distancia b + ¢ < z <
b+ ¢+ d, como representado pela figura B. 1.

Dividindo nosso sistema em trés regioes (regiao 1: z < b—c¢—d; regiao 2: b—c—d <
z < b—c;regiao 3: b—c¢ < z < b) podemos escrever o potencial devido as duas camadas,
a de doadores @4 e a de carga imagem ®j4, separadamente em cada regiao (figura B. 2).
Ja de inicio, sabemos que o potencial devido a carga imagem nas trés regioes ¢ dado pela

solucao da equacao de Laplace

V20 4(2) = 0, (17)

pois a densidade de cargas imagem nyq nestas regioes é nula. Desta forma sabemos que o
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Figura B. 1 — Sistema composto por eletrodos (placa condutora infinita) e camada de doadores
(com densidade de particulas ng). O potencial gerado por este sistema é o
potencial gerado pelo sistema formado pela camada de doadores e a camada
imagem (com densidade de —ny).

O(2) @ @ @ /(I)Id(z)

D,(2)

Figura B. 2 — Potenciais devido & camada de doadores ®4(z) e & camada imagem ®4(z). E
importante salientar que estamos interessados no potencial nas regiao 1, 2 e 3.

potencial Vi4(z) nas trés regices é dado por

q)[d(Z) = A]dZ + B[d. (18)

onde Ajq e By sao constantes que determinadas quando aplicamos as condigoes de con-
torno em nosso problema.
Para o potencial ®; temos uma solucao para cada regiao.

Regiao 1 (z < b—c—d) — Como nesta regido nao temos a presenga de cargas, o potencial
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®, ¢ dado pela equacao de Laplace

V20,(2) = 0, (19)
e desta forma temos

(I)d(z) = AdZ + Bd. (20)

Com isto o potencial total na regiao 1 é
®(2) = (Aa+ Ara) 2 + (Ba+ Bua), (21)

A B

o) (z) = Az + B. (22)
Regiao 2: (b—c—d < z < b— ¢) — Nesta regiao temos a presenga da camada com

densidade de particulas ngy. O potencial nesta regiao é dado pela solucao da equacao de

Poisson

€Ny

V20u(z) = ———. 23
N (23)
Em nossa convencgao e > (0. Resolvendo a equagao 23 temos
) = — Cy. 24
d(2) 250&2 + Gy (24)
Com isto o potencial na regiao 2 é
(I)(Q) _ ENg o
a (2)=-— 2° + Az + (Cy + Bra), (25)
2e08, —_——
W
CDEIQ)(Z) = — cnd 2’2 —+ A[dz + W. (26)
206,

Regiao 3: (b — ¢ < z < b) — Como na regiao 1, nesta regiao o potencial ®, é dado pela

solucao de Laplace
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Com isto o potencial total na regiao 3 é

®(2) = (Da+ Ara) 2 + (Ea + Bra), (28)
p3 Q
o (2) = P2+ Q. (29)

O préximo passo é aplicar as condicao de contorno nas equacoes 22, 26 e 29. A
primeira condi¢ao de contorno é que @ég)(b) = 0 (b é a posicao dos eletrodos, sendo assim

escolhemos o potencial como sendo zero nesta posigao). A partir desta condi¢ao temos

Pb+Q = 0. (30)

Outra condi¢ao de contorno é que a derivada do potencial quando z — —oo deve
ser zero. Com isto, temos que A = 0. As condigoes de contorno restantes sao que nas

interfaces o potencial deve ser continuo bem como sua derivada, ou seja

oVb—c—d) =P (b—c—d), (31)
A%, (2) _ 4 (2) (32
dz dz ’
z=b—c—d z=b—c—d
P (b—c) = 2P (b-c), (33)
a0 (z)]  _de)(2) (34)
dz Y dz Y

Sabendo que A = 0 e usando as relages (30) a (34) encontramos que
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Arg = b—c—d 35
Id €0€r( c )> ( )
p=-"4g (36)
Eolr
= g, (37)
Eolr

€Ny eNng 2
W = db — b— 38
. 260&( )’ (38)

eng d

B = d —). 39
e+ 5) 39

Como queremos saber o valor do potencial no ponto z = 0 (posi¢ao do fio quantico), ele
sera dado pelo potencial @511)(0) que é
€Ny

o'V (0) = —_dle+

9. (40)

Esta é a equacao 2.7 utilizada na secao 2.1 para o potencial gerado no fio quantico devido

a camada de doadores e a carga induzida por ela nos eletrodos.
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Apéndice C

Método da imagem para o calculo do

potencial de Hartree

Neste apéndice vamos deduzir a equagao para o potencial de Hartree (equacao 2.40)
utilizada secao 2.2.4. Queremos descrever o potencial coulombiano em um ponto do
espaco devido as cargas em um fio e as cargas induzidas por este fio nos eletrodos. Para
simplificar nosso célculo aproximamos os dois eletrodos por uma placa metdlica infinita.
Uma forma pratica de se abordar este problema é utilizar o método das imagens*, ver
figura C. l.a. Este método tem como objetivo encontrar o conjunto de cargas ficticias
(cargas imagem) que junto com as cargas atuais (fio quantico no nosso caso) satisfarao as
condicoes de contorno e fornecerao a funcao do potencial eletrostatico do problema real
(fio quantico + gates).

Considerando uma certa quantidade de cargas dgq do fio, como mostrado na figura C.

1.b, podemos escrever o potencial em um certo ponto (z,y, z) do espago como

1 d
O(x,y,2) = el +
imeae, [(a— 20l + (5 — w0l + (2 — )]

N 1 dq
m0e, (o — 1) + ( — wi)? + (= — )

(41)

*Uma discussao completa do método das imagens pode ser encontrado no capitulo 2 da referéncia (39)
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(a) (b)

>, 2, >,

Z z Z
/ <— Cargalmagem dq'

Placa Metdlica Infinita Z//;

—)

T T
LA

X3

X3

dqg//\

Fio Qudntico —> Fio Qudntico —>

Figura C. 1 — a) Método da Imagem: se satisfizermos as condigoes de contorno de um sistema
composto pelo fio quantico e uma placa metéalica infinita, o potencial coulom-
biano deste sistema pode ser representado pelo potencial de um sistema com-
posto por fio quantico e uma carga imagem situada em um ponto b’ no eixo z. b)
Potencial em um certo ponto (x,y, z) devido a uma certa quantidade de cargas
dq do fio e dq’ da carta imagem.

onde o segundo termo deve-se as cargas imagem. Temos que satisfazer a condicao de

contorno ®(z,y,b) =0 em (41), portanto

. { 19 + i }:0.
Ameosr o —20)? + (v — o) + (0= 20" [l — )2 + (y — )2 + (b — 20)]' "

Escolhendo a origem do sistema de coordenadas no fio temos zop = 0 e 2, = b+ ¥/, entao

1 d df
: iz T ? 7 (= 0 (43)
meosr | [(w = 20)? + (y —90)2 + 03" [(x = 2p)? + (y — )2 + b7

Para satisfazermos a equagao 43 devemos ter que dqg = —dq’, xo = xp, yo =y, e b ="

Reescrevendo 41 ficamos com

B, y,2) = —4 { 1 B 1 }
U s [ - a0+ (- wo)? + 2 [(m—xo>2+(y—yo>2+<f2<bi1]>l/2 |

Este é o potencial coulombiano no ponto (z,y, z) devido a uma porgao de carga infinites-

imal dg (levando em conta as cargas imagem). Para obtermos o potencial devido ao fio
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por inteiro fazemos

1U07 yo 1
D,y 2 / / dodyo +
dmeoe, { [(z — 20)2 4 (y — y0)? + 22]1/2 }

(0, o) 1
/ / dmeoe, { [(z — 20)2 + (y — y0)? + (2 — 2b)2]1/2 } drodyy.  (45)

onde usamos dq = p(xo, yo)dxodys. Sendo assim, o potencial de Hartree quantico para o

nosso caso é nada mais que a equagao 45 calculada na posigao do fio (z = 0),

vy (z,y) = e®(z,y,z = 0), (46)

e’n anyO 1
(z,y) dzodyo +
/ / dmeoe, {[(m—xo>2+<y—yo>2]“2} o

e’n anyO 1
dxodyo, 47
/ / Amepe, { [(x —20)%2 4+ (y — 10)% + 452]1/2 } e "

onde usamos p(xo,y0) = en(xo,yo), sendo n(zg,yo) a densidade de particulas 2D que

é calculada através da equacgao 2.37. Como o fio é infinito na direcao x, sabemos que
n(zo,yo) = n(yo), ou seja, a densidade 2D depende apenas da varidvel y,. Desta forma,

integrando (47) em x( ficamos com

only) = ——= /Oo .n(yo)ln[ Ui D }dyo (48)

dmege, J_o (y — yo)? + 4b?

Esta é a equacao para o potencial de Hartree dada pela equacao 2.40 da secao 2.2.4.
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