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Resumo

Neste trabalho foram estudadas as propriedades de transporte de um pacote de onda
em um fio quantico submetido a um campo elétrico externo modulado e levando em
consideragédo a interagdo spin-6rbita do tipo Rashba e Dresselhaus. Nesse sistema, a
interagdo spin-6rbita Dresselhaus possibilita a inversao do spin do elétron injetado.
Para analisar a evolugdo temporal do sistema (particulas) que avaliar os seguintes
parametros: a probabilidade de retorno do elétron, o desvio quadratico médio (MSD),
a funcdo participacdo e o centro do pacote de onda. Foi observado que determinados
valores dos parametros localiza a fun¢do de onda, podendo fazer uma correlagdo com

transicao de fase metal-isolante ou estado localizado e ndo localizado.

Palavras-chaves: Propriedades de transporte. Interacdo spin-6rbita. Rashba. Dresse-
lhaus.



Abstract

In this work we present results obtained on the transport properties of a wave packet
in a quantum wire subjected to an external modulated electric field and taking into
account the spin-orbit interaction of the Rashba and Dresselhaus types. In this system
the Dresselhaus spin-orbit interaction produces the reversal of the spin of the injected
electron. To analyze the time evolution of the system (particle) we evaluate the following
parameters: the return probability of electron , the root mean square deviation (MSD)
function participation and the center of the wave packet. It was observed that for
certain parameter values the wave function is localized in a certain region which allows

to make a correlation with a metal-insulator phase transition.

Keywords: Transport properties. Spin-orbit interaction. Rashba. Dressehaus.
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Lista de simbolos

k = Ntmero de onda (em unidades de 7).

p = hk = Momento Linear.

o = Largura da gaussiana (em unidades de a).

W = Energia de Hopping.

i = Potencial quimico (em unidades de W).

Umod = Potencial quimico modulado (em unidades de W).

vp = Intensidade da interagdo Dresselhaus (em unidades de W).
YR = Intensidade da interagdo Rashba (em unidades de W).

YR,,.; = Intensidade da interagdo Rashba modulada (em unidades
de W).

Hy = Hamiltoniano tight-binding.

Hpr = Hamiltoniano Spin-6rbita Dresselhaus Rashba.
H,,,a = Hamiltoniano Modulado.

Hp = Hamiltoniano Dresselhaus.

Hgr = Hamiltoniano Rashba.

g = Numero de onda do potencial modulado.

T = Spin rotacionado.

T = (unidades de tempo em 71/ W)

Yef = /TR T -

Ymod = Intensidade da interacdo modulada (em unidades de W).
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Introducao

Spintronica é um campo multidisciplinar cujo tema central é o controle e
manipulacdo ativo de graus de rotagdo de spin em sistema do estado sélido [1]. O spin
corresponde a um grau de liberdade interno do elétron, e embora as vezes seja descrito
de forma aproximada como o movimento do elétron em torno do seu préprio eixo, é

uma propriedade intrinseca da particula (assim como sua massa e sua carga) [2].

Semicondutores sdo materiais que dispertam grande interesse na area da spin-
tronica. Diversas propriedades eletronicas sdo baseadas no entendimento do com-
portamento dos semicondutores e uma das grandes vantagens desses materiais é a
possibilidade de mudar sua caracteristica de isolante para condutor com facilidade,

através da retirada de elétrons ou da inser¢do de impurezas na estrutura cristalina.

A capacidade de controlar e manipular elétrons em semicondutores ocorre por
meio de um campo elétrico externo que constitui a base da tecnologia spintronica atual.
Dispositivos podem ser criados baseados na manipulagdo do grau de liberdade do

spin, como o transistor de spintronica que é um exemplo desse tipo de dispositivo [3].

Datta e Das [4] propuseram um modelo de transistor que utiliza a spintronica,
que consiste em uma técnica em que os elétrons com spin polarizados sdo injetados a
partir de um emissor ferromagnético dentro de um fio quantico modelado em uma
heteroestrutura semicondutora que estd sujeito a um campo externo. Porém, essa
técnica de injegdo de spin ndo tem sido eficiente para todas as propriedades esperadas
desse transistor intitulado Datta-Das [5], e novas técnicas de injegdo de spins tem sido
estudadas [6] [7].

Em um trabalho recente, Malard et. al. [5] propuseram um modelo de dispositivo
controldvel por uma modulacdo externa, em que se dispensa a necessidade de injetar
elétrons com spin polarizados. Verificou-se que o acoplamento spin-6rbita Rashba
suavemente modulado em um fio quantico impulsiona uma transicdo de fase de metal
para isolante, quando o nimero de onda da modulac¢do torna-se proporcional ao
comprimento de onda de Fermi no fio. A interacdo spin-6rbita causa troca de spin
dos elétrons injetados, de acordo com o campo externo aplicado, que ao entrar em
contato com o coletor ferromagnético tais elétrons sdo aceitos ou ndo, baseados na sua

orientac¢do de spin.

Neste trabalho temos como objetivo estudar o comportamento dos elétrons
em um fio quantico submetido a uma interagdo spin-6rbita e a um potencial quimico

modulado controlaveis através de uma modulagdo externa.
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Este trabalho esta organizado em trés capitulos que foram divididos em se¢des
e subsegdes. No capitulo 1, abordamos de forma simples a propagagédo eletronica em
sistemas unidimensionais através do modelo tight-binding. No capitulo 2, apresenta-
mos a explicacdo fisica dos varios termos do hamiltoniano, baseada no estudo feito
por Malard et. al. [5]. No capitulo 3, analisamos os resultados obtidos a partir das
simulacgdes.
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1 Modelo Tight-binding

1.1 Consideracoes Preliminares

O objetivo deste capitulo é estudar o comportamento da func¢do de onda do

elétron em uma rede cristalina unidimensional utilizando o modelo tight-binding.

O sistema fisico é descrito pelo comportamento dos elétrons e ions da rede
cristalina. Nesse modelo os ions (nticleo atdmico somado aos elétrons ligados exclu-
sivamente a estes nicleos) sdo considerados inertes, pois 0 movimento eletronico é
muito mais rdpido do que dos ions. Dessa maneira o estudo se restringe aos elétrons,
que podem ser divididos em dois grupos. O primeiro, os elétrons que estdo fortemente
ligados aos ntcleos positivos formando assim os ions; e o segundo grupo, formado
pelos elétrons que estdo na camada de valéncia de cada dtomo. Esses elétrons, que
podem transitar entre um atomo e outro, estdo sujeitos a um potencial periédico que
representa a interacdo com os ions localizados na rede. Um outro fator importante
é a ndo consideracdo da interagado entre os elétrons, desse modo pode-se estudar o
comportamento de um tnico elétron e a partir daf inferir o comportamento do sistema

como um todo.

Quando consideramos um tnico d&tomo, os elétrons ligados a esse &tomo tem
energias bem especificas, energias quantizadas. Quando dtomos desse tipo se aproxi-
mam um do outro, os niveis de energia sofrem varia¢des ocasionadas pela superposigdo
das distribui¢des de carga de cada um desses dtomos. Por exemplo, consideremos dois
atomos de hidrogénio cada um com um elétron no estado fundamental. As fun¢des de
onda ¢, e 1, de d&tomos separados com mostra na Fig. 1 (a) se superpdem a medida
que seus dtomos se aproximam. Quando ocorre a soma das fun¢des de onda 1, + 1y,
como mostra na Fig. 1 (b) o elétron fica maior parte do tempo entre os dois prétons, ou
seja, no potencial de atracdo entre os prétons, aumentando assim a energia de ligacao.
No estado ¢, — ¢, como mostra na Fig. 1 (c), ndo aparece uma ligacdo extra pois existe
uma inteferéncia destrutiva entre as fun¢des de onda. Na Fig. 1 (b), ¥, + ¢, 0 elétron
possui uma energia inferior a energia do estado na Fig. 1 (c), ¥, — 1. Diz-se entdo que
o estado ¥, — ¢, é um estado excitado ou de mais alta energia [8, p. 257]
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Wy A_—

(a)

(c)

Figura 1 — (a) Fun¢do de onda de dois 4&tomos quando a distancia entre eles é grande,
(b) Soma das fungdes de onda de dois &tomos quando esta distancia é maior,
(c) Fungdo de onda com energia mais alta. Figura tirada de [8, p. 257]

Quando ao invés de dois d&tomos se aproximando, tivermos N dtomos (formando
uma rede) tem-se N orbitais para cada orbital do 4tomo isolado, dessa maneira forma-
se uma faixa quase continua de energia em torno da energia de um tnico 4tomo. Essa
faixa é chamada de banda de energia permitida. E a regido que ndo existe energias

possiveis é chamada de espagamento entre as bandas entre bandas de energia (gap).
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Figura 2 — A pertubacdo devido a proximidade pode dividir cada estado atomico
em um conjunto de estados eletronicos muito préximos entre si que ndo
existiam nos atomos isolados. (a) A representacdo convencional da estru-
tura da banda de energia eletronica para um material sélido na separagao
interatdmica de equilibrio. (b) A energia eletronica em funcdo da separacao
interatdmica para um agregado de atomos, ilustrando como é gerada a
estrutura da banda de energia na separacdo de equilibrio em (a). Figura
tirada de [9]

A diferenga entre condutores e isolantes estd na ocupacao e distribui¢do da
banda. A quantidade de elétrons livres vai definir o tipo de material. A presenca de

gaps nas bandas é outro fator importante na defini¢do da diferenga.

Se existe uma quantidade considerédvel de elétrons livres na banda o material é
considerado condutor. Mas se a banda esta totalmente preenchida, e ndo existe elétrons
livres na banda, ou a quantidade é tdo pequena que pode ser desconsiderada, esse

material é considerado isolante.

Nos condutores, os gaps (espagamentos entre as bandas) é estritamente pe-

queno, e assim qualquer pequena energia ocasiona uma excitacdo e liberta os elétrons.
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Enquanto que nos isolantes o espagamento é consideravelmente maior, o que dificulta
a passagem do elétron para outra banda [9]. J4 nos semicondutores, o tamanho do

espagamento é menor se comparado com o dos isolantes.

Semicondutores sdo materiais que, apesar de ndo servirem como bons conduto-
res, nem como bons isolantes, sdo considerados materiais especiais, porque a presenga
de impurezas pode torna-los bons condutores ou bons isolantes. Esses materiais sao

muito utilizados para criar transistores, chips entre outros.

Mais adiante neste trabalho, ndo abordamos sobre a estrutura ser isolante ou
condutora. Como o trabalho foi baseado no comportamente da fungdo de onda de

apenas um elétron, falamos sobre a fungdo de onda estar localizada e ndo localizada.

Antes de introduzir o modelo propriamente dito, serd interessante recordar ou

introduzir alguns conceitos tteis que serdo utilizados mais adiante.

1.1.1  Notacao de Dirac

Neste trabalho iremos utilizar a notacdo de Dirac [10, p. 108] para representar

os estados eletronicos.

O "ket"|'¥) representa o estado do elétron, tal que a fungao eletrénica no espago

real é dada por:

¥(x) = (x]¥) (L1)

e 0 bra (x| representa a base do espaco real. Dessa maneira ¥ (x) é a projegdo do estado
|'¥) no espago real.

1.1.2 Base de Wannier

Para o sistema estudado utilizamos a base de Wannier [11], que é formada
pelo conjunto de estados localizado em cada sitio. |n) representa o estado do elétron
quando estd nas proximidades do sitio n tal que (x|n) = ¢,(x) é o orbital atdmico

referente ao elétron de valéncia do 4tomo localizado no sitio 7.

Uma outra base importante e utilizada é a base reciproca de |n) dada pela sua
transformada de Fourier, representada por |k). Nesta base, o k (niimero de onda) esta

ligado a0 momento linear da particula (p = fik).

Para obter a base |k), temos:

k) =3 e |n) (1.2)
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onde a é o parametro de rede do cristal.

De maneira similar, com a transformada inversa, podemos obter a base |n) em
fungdo da base |k):
n) =Y " k) (1.3)
k

Dessa maneira, pode-se obter que o produto entre |n) e |k) é dado por:

(n|k) = etikna (1.4)

E temos que:

(k) = (k|'Y) (1.5)

é a projegdo do estado |¥) no espago reciproco.

Essas relacdes serdo tteis mais adiante.

1.1.3 Equacao de Schrodinger

A equagdo de Schrodinger é uma equagdo fundamental da mecanica quéntica,
a sua solugdo representa a evolugdo temporal da funcdo de onda que representa a
particula em estudo. E dada por:

.. 0 ~
ih—|¥Y) = H|Y) (1.6)
ot
onde H é o hamiltoniano do sistema, operador este que esté ligado as energias possiveis
que pode surgir no sistema estudado.

Para o caso estaciondrio a aplicagdo do operador H sobre o estado |'¥) ird nos

trazer os niveis de energias possiveis que surgem no sistema.

H|¥,) = e|¥0) (1.7)

€y Sd0 as energias possiveis (autoenergias) e |'¥,) sdo os autoestados associados a estas
autoenergias.

Uma das formas de resolver a equagdo de Schrodinger consiste em encontrar as

autoenergias e os autoestados do sistema estudado. Dessa maneira podemos descrever
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a funcdo de onda que representa a particula como uma combinacao linear dos auto-
estados e com isso resolver a evolugdo temporal da funcdo de onda. Esse caminho é

possivel quando o hamiltoniano for linear

%o) =) au[¥y) (1.8)

para resolver a eq. (1.6), utilizamos a eq. (1.7) e considerando a eq. (1.8), temos:

() =Y ave Yy (1.9)

Ao diagonalizar H, temos quais os niveis de energia possiveis e a evolugdo
temporal da func¢do de onda e consequentemente como a particula se comporta no

decorrer do tempo.

1.1.4 Teorema de Bloch

Para obedecer o Teorema de Bloch sobre a simetria da translacao a solugdo da
equacdo de Schrodinger num potencial periddico de uma rede cristalina unidimensio-

nal tem uma forma especial [8, p. 185]

Pe(x) = Ug(x)e™™ (1.10)
onde Uy (x) = Ug(x 4 a) é uma funcdo com periodicidade igual a da rede cristalina.

O Teorema de Bloch, dado pela Eq. (1.10), afirma serem as solu¢des da equagdo

de Schrodinger com um potencial periédico um produto de uma onda plana e** por

uma fungdo U(x) que possui a periodicidade da rede cristalina.

1.2 Hamiltoniano Tight-binding

O modelo tight-binding tem como base a aproximagdo que comega pelas fun¢oes
de ondas dos atomos livres, e é conhecido por aproximacado de ligacdo compacta ou

combinacdo linear dos orbitais localizados nos sitios atdmicos.

1.2.1 Relacao de Dispersao

Veremos agora que |k) é um autoestado do Hamiltoniano e calcularemos a auto-
energia correspondente e(k). A fungdo e(k) é conhecida como relagdo de dispersao,
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sendo dada pelo valor esperado do Hamiltoniano do sistema no estado |k):

e(k) = (k| Hlk)

Usando a relacdo de completeza [10]:

Y In)(n| =1

Temos que:

e(k) = (k| (ZW(M) H (ZW><W|> k)

m

obtemos:

e(k) =} (k|n)(m|k)(n|H|m)

n,m

Utilizando as relac¢des (1.4), obtemos:

e(k) = Y e*m=ma | H|m)

n,m

Quais energias provenientes da interacdo entre &tomos distintos sdo relevantes?
Apenas aquelas em que hd superposicdo dos orbitais atdmicos. Assim, na aproximagao

tight-binding considera-se apenas: n = men = m % 1.

O hamiltoniano tight-binding é escrito da seguinte forma:

H=-W)Y (In)(n+1]|+ [n+1)(n]) + eu|n) (n] (1.11)

onde W representa a energia de hopping (Custo energético para soltar um elétron de
um sitio para o sitio vizinho) e €, a energia de cada sitio. Onde €, = €j para o caso

cristalino de uma tinica componente.

Entdo:

—€0 n=m
(nHm) =< W n=m=+1

0  outras situagdes
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1 se n=m

Utilizando a delta de Kronecker 6, ,, = { , podemos escrever as

0 se nxtm
auto-energias €(k) como:

€(k) = Z gikm=n)a (—€00um — Wén,m:l:l) (1.12)
e(k) =e—W (eik” + e‘”‘”) (1.13)
e(k) = —eg — 2W cos(ka) (1.14)

Assim é encontrada a relacdo de dispersdo do modelo e ao mesmo tempo

verificamos que |k) é um autoestado do hamiltoniano.

1.2.2 Notacao Matricial

O objetivo desta se¢do é introduzir uma nota¢do mais apropriada para a simu-

lacdo numérica.

Seja o estado eletronico [¥) na base de Wannier:

[¥) = Y Culn) (1.15)

tal que |C,|? é a probabilidade de encontrar o elétron no sitio .

Substituindo as equagdes (1.11) e (1.15) na Equagdo de Schrodinger (1.6), para
obtermos como a func¢do de onda se comporta no decorrer do tempo, temos:

ih% Y Caln) = Y [(=W|n' + 1) (n'| + [0/) (0 +1]) + eu|n') (0'|] Culn)  (1.16)

n,n'

Y (rz%c) 1) = Y (=W (Cyss + Co1) + €0Co) [1) (117)
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Vamos reescrever a Eq. (1.17) na forma matricial:

C1 ]
(@) e —-W 0 0o .- G
5 Cs -W e -W 0 --- G
ihg : = 0 —-W ¢ -W .- : (1.18)
C, 0 0 —-W ¢ - C,
Cn Cn
. 0 = =

onde f é o vetor coluna que contém os coeficientes C,, e M a matriz que representa o
Hamiltoniano H.

A solugdo formal desta equacdo diferencial é imediata.

f=e ™Mt/hg (1.20)

A exponencial de uma matriz pode ser expressa através de uma expansdo em
série de Taylor:

M=1+M+ M MUM 4 ...

A expressdo acima toma uma forma simplificada se a matriz M puder ser

diagonalizada. Neste caso, a matriz M pode ser escrita da seguinte forma [12]:

M = R'DR (1.21)

onde D é a matriz diagonal que tem como elementos da diagonal os autovalores

M, R é a matriz onde as colunas sdo autovetores de M e R’ é a matriz transposta de R.

Para simplificar, utilizando da ortonormalidade entre os autovetores, temos

que:
RIR =1

Assim a exponecial de uma matriz M tem a seguinte forma:

t t t t t
eM:ﬂ+RtDR+RDIEI!QDR_f_RDRRgI_'!)RRDR'”
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Simplificando:

eM — RIR + RIDR +

eM — R (]1+D+

R!DDR N R!IDDDR

2!

DD DDD

or T

E assim obtemos a exponencial da matriz M em fun¢do da exponencial da

matriz diagonal D

Escrevendo:

vem que:

onde A; sdo os autovalores de M.

Substituindo a Eq. (1.22) na Eq. (1.20), temos:

eM — RfePR

A 0O 0 0
0 A, 0 O
0 0 Az O
0 0 0 A4
eM 0 0 0
0 e2 0 0
0 0 e 0
0 0 0 eM

7= RlePUIRS,

o )1 o)

(1.22)

(1.23)

(1.24)

A fungédo cos(D) é uma matriz diagonal cujos elementos da diagonal sdo dados

por cos(A;). A fungdo sen(D) é dada de forma anéaloga.

Com isso temos a evolugdo temporal de f que representa o estado eletronico.
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A vantagem de utilizar métodos de diagonalizacdo de matriz é porque obtemos
quais sdo os autovalores, os estados primitivos do sistema e a solugdo é obtida de
forma mais répida.

Com a Eq. (1.24) obtemos os autovalores e autovetores. Ao encontrar todos os
autovalores teremos todas as energias do sistema. No caso do sistema tight-binding,
as energias possiveis do sistema formam uma estrutura continua, sem gaps, o que
identifica o sistema como um condutor. A Fig. 3 mostra a banda continua de energia
do modelo tight-binding, tomando €, = 0 para as energias de sitio.

Estados

Figura 3 — Autoenergias do modelo tight-binding: banda continua, sem gaps.

Se a energia de sitio ndo for uniforme - 0 que pode acontecer, por exemplo,
se o material for composto por duas ou mais espécies de &tomos ou em virtude de
um campo externo - ird aparecer mais de uma banda de energia, surgindo regides de
energia proibidas, ou gaps de energia.

A Fig. 4 ilustra a situacdo em que a energia de sitio €, = 0(1) se n for impar
(par). Um gap se abre no meio da banda de energia.
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Figura 4 — Auto-energias do modelo tight-binding com energia de sitio €, = 0 (sitios
impares) e €, = 1 (sitios pares): gap se abre no meio da banda de energia.

1.3 Condicoes iniciais e medidas de transporte

Assim realizadas, as condicdes iniciais para evolugdo da fun¢do de onda dadas
na eq. (1.15) sdo dadas por uma gaussiana em conjunto com ondas planas. O pacote
de onda inicial esta centralizado no sitio 1y, com largura ¢ e momento linear k. Esse

pacote de onda é obtido tomando-se na eq. (1.15).

fik

—»

Figura 5 — Representacdo de um pacote de onda centrado em 1y com largura o e
momento linear 7ik.
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o~ (n—ng)? /207

ik
C, = plkna y

(1.25)
onde A é o fator de normalizacdo da funcdo de onda.

Para avaliar a dinamica do pacote de onda, utilizamos algumas medidas como a
norma, o centroide, o desvio quadratico médio, a fung¢do participagdo, a probabilidade

de retorno e a energia do pacote.

A norma é definida por:

Norma = ) _|C, ? (1.26)

e mostra a probabilidade de encontrar o elétron em algum sitio da rede, devendo
retornar 1 em qualquer instante do tempo. Esta medida serve como uma forma de

verificar se ndo ha problemas com a simulacéo.

O centroide é a média ponderada de onde esta o pacote de onda e é definido
como [12]:

N
(x) = ) n|Cnl? (1.27)
n=1

Com o centroide obtém-se a evolucdo do centro do pacote de onda com tempo.

Se xp = 0, (x) = 0 no instante inicial.

O desvio quadratico médio mede o quanto o pacote desvia da posigdo inicial e
é dado por:
N
() =) n?|Cyl? (1.28)
n=1

A varidncia mostra o quanto o pacote de onda dispersa em relagdo ao centro do
pacote e é dada por:

0% = (x?) — (x)? (1.29)

A funcdo participacdo mede quantos sitios participam do pacote, sendo repre-
sentada por:

1
XICal*

Participagdo = (1.30)
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Para verificar que a fungdo participacdo dd como resultado quantos sitios
participam da funcdo de onda, vamos dar como exemplo um rede unidimensional.
Suponha que a fun¢do de onda esteja distribuida entre 3 sitios: nos sitios 31, 32 e 33,

por exemplo - com ; de chance do elétron estar em cada um desses sitios.

O somatorio dessas probabilidades da:
1\? | (1\* [(1)\* 1
C,l = (2= - —) ==
per=(3)+ () () =
Como:

Participagdo = =3 (1.31)

Wl =

1 —
L[Cal*

ou seja, a fungdo participacdo estd associada com quantos sitios participam do pacote

de onda.

A probabilidade de retorno é a medida da localizacdo do pacote em relagdo ao
seu estado inicial, considerando que os coeficientes sdo oriundos do estado inicial. E é

dada por:

Retorno = Y [Cy-|?
n*
onde n* sdo os estados que participam do pacote inicial.
A medida da energia é dada por:
(E) = (Y|H[Y) (1.32)

Substituindo as egs. (1.15) e (1.11) temos:

(E)= Y Cpf'| (~Wln+1){(n] — Wln)(n +1]) Cyu|n") (1.33)

n,n/,n//
(E) = =W _(Cpr11Cn + CyiCy1) (1.34)
n

A curva na Fig. 6 representa a energia (E) em fungdo do k do estado inicial, onde
Cy é dado pela eq.(1.25) (consideramos ¢ = 5). O resultado obtido numericamente,

coincide com o resultado analitico da eq.(1.14).
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Erergy (W)

-1 -0.5 0 0.5 1
k (nfa)

Figura 6 — Relagdo de Dispersdo - Energia em funcado de k

1.4  Programa

Apesar do modelo tight-binding ter solugdo andlitica exata, desenvolvemos
o programa para fazer andlise numérica do comportamento da fun¢do de onda no
modelo tight-binding.Dessa maneira, o algoritmo desenvolvido sera a base para resolver
problemas que ndo tem solucdo analitica e a0 mesmo tempo serve para validar o
mesmo.

Para o desenvolvimento do programa utilizamos a linguagem de programacéao
C. Utilizamos rotinas de caculos ntiimericos fornecidos pela Intel Math Kernel Library

(MKL) [13]. Abaixo apresentamos o algoritmo basico utilizado e as suas sub-rotina.
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Algoritmo 1: Algoritmo Bésico

Entrada:

Pacote inicial:x,, 0 e k

Tamanho da rede: N (N = 2 x L 41, L sitios para esquerda, L sitios para a

direita)

Energia de cada sitio: €g

Tempo de simulagao: £ ¢

Saida:

Arquivo 1: Estado x Autoenergias

Arquivo 2: Para cada t e sitio 1, tem-se o valor de |C,|?
Arquivo 3: Para cada t, as medidas de transporte (Norma, Centroide, MSD,
Participacdo, Retorno e Energia)

1 inicio

2 | sub-rotina:Construcdo do Estado Inicial |¢,)

3 sub-rotina:Construgdo da Matriz My« e Diagonalizagdo
4 parat < Oaty faca

5 sub-rotina: Célculo do estado |¢(t))

6 sub-rotina: Medida das grandezas

Algoritmo 2: sub-rotina: Construc¢do do Estado Inicial

Entrada: xo, c e k
Saida: Estado Inicial:|¢,) (Dado por Cy,)

1 inicio

2 A<+0

3 para n < —La L faca

4 A+ A+ e (1—x0)*/ (%) (Normalizacao)

5 para n <+ —La L faga
6 Cg?al — e—(n—xo)z/(zaz) coS (7‘(k . x)/\/Z
, Cé’lﬁ”g = o~ (%0 2 gep (k- x) /A
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Algoritmo 3: sub-rotina: Construgdo da Matriz My« N e Diagonaliza¢do

Entrada: L e ¢,
Saida:
Matriz My «N
Vetor Diagonal D, onde D,, = E, (auto-energias) (Arquivo 1: n x E;)
Matriz R, onde as colunas sdo os auto-vetores
inicio
para n <— —L a L (Varredura nas linhas) faca
para m < —L a L (Varredura nas colunas) faca
t M;,m = 0 (Zera todos os elementos)

| (Elementos da diagonal secundaria)

sub-rotina zheevr (do pacote MKL):
. Entrada M

D (Vetor que contem os elementos da diagonal
Saida = da Matriz diagonalizada)

R (Matriz contendo os auto-vetores)

M, < €p (Elementos da diagonal principal) M,, ;11 = M1, < —1

Algoritmo 4: sub-rotina: Célculo do estado | (t))

10

Entrada:

Estado Inicial:|¢,) (Dado por Cp,)

Vetor Diagonal D, onde D,, = E, (auto-energias)

Matriz R, onde as colunas sdo os auto-vetores

tempo ¢

Saida:

Estado:|¢(t)) (Dado por C,)

Arquivo 2: Probabilidade em cada sitios em fungdo do tempo.
inicio

paran <~ —La L faca

creal 0
Ci' ™8+ 0

parai < —La L faca
paraj < —La L faca

N2
Probabilidade: (|Cy|?) + (C,rf”l)2 + (Cilmag>
Registra Arquivo 2: t,1, |Cy|?)

Creal ¢ Creal 4 Rj, x <cos(Djt) X C{f“l —sen(Djt) x CE,’Z‘”g) X Rji
Ch"8 « CJ"™8 4 R;, (cos(D]-t) X Cg:mg + sen(Djt) x C6f“’> X Rj,
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Algoritmo 5: sub-rotina: Medidas das grandezas

Entrada:
Estado:|y(t)) (Dado por Cy)
Tempo t
Saida: Arquivo 3: Para cada t, as medidas de transporte (Norma, Centroide,
MSD, Participagao, Retorno e Energia)
1 inicio
2 Norma < 0
3 Centro <— 0
4 MSD <0
5 InvPart < 0
6 Energia <— 0
7 paran < —La L faca

s ICal?  (Ceo)? + (C,im”g)z

9 Norma <+ Norma + |Cy|?

10 Centro <+ Centro +n x |Cyl?

1 MSD < MSD + n? x |C,|?

12 InvPart < InvPart + |Cy|*

13 Energia < Energia — (C;"_,‘fllczeal + C;magC;Tf) + €0|Cn?

14 Part < 1/InvPart

15 Registra arquivo 3: t, Norma, Centro, MSD, Part, Energia

1.4.1 Analise dos Resultados

A Fig. 7 mostra a evolugdo temporal de algumas medidas de transporte obtidas
computacionalmente através do algoritmo descrito na se¢do anterior, para dois casos:

momento linear nulo (k = 0.0) e ndo nulo (k = 0.1).

Relembremos aqui que, apesar de todas essas grandezas terem resultados
andliticos, esta analise utilizando o algoritmo é a base para o estudo das grandezas em

hamiltonianos mais complexos.

As unidades de medidas deste trabalho estdo descritas na Lista de simbolos

(pagina 10).

Na funcdo Retorno verificamos que conforme esperado, ao dar um valor para
k # 0, a fungdo de onda sai dos sitios que representam o estado inicial mais rapido,
j& que a probabilidade de retorno cai mais rapidamente. Na funcdo participacdo é
possivel observar uma diminui¢do do ntimero de sitios que participam do pacote de

onda, uma vez presente um momento linear inicial 7k # 0. O mesmo se observa na
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variancia, o pacote torna-se um pouco menos disperso em torno do centro do pacote
quando (k # 0.0). Na funcédo centroide, é facil verificar que ao dar um momento linear
ao elétron, ele rapidamente se desloca da sua posigdo original. Podemos, a partir dos
graficos, concluir que ao dar um valor de k # 0 para o pacote inical que representa o
elétron, temos que a fungdo se desloca da sua posigdo original, mas com uma menor
dispersdo em torno do seu centro, ou seja, um ntimero menor de sitios participa da

funcédo de onda.
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§ lk =00 ——— 1 100 L |
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Figura 7 — Evolugdo temporal da fun¢do Probabilidade de retorno, da participacdo, do
centroide e da varidncia. Para ¢ = 3, e dois valores de k (0.0 e 0.1)

Essas conclusdes feitas com base nos gréficos da Fig. 7 também podem ser
obtidas tendo como referéncia os graficos tridimensionais indicados nas Figs. 8 e 9 que

mostram a evolugdo temporal do pacote de onda em forma de uma gaussiana.

Observe que hd uma diferenca no espalhamento da gaussiana no decorrer
do tempo nas Figs. 8 e 9, isso porque o ntimero de sitios que participam do pacote
diminuem com a presenca de um momento linear inicial. Observe também que ao
contrério da Fig. 8 na qual k = 0.0 da Fig. 9 a gaussiana néo fica localizada no centro
da rede cristalina no decorrer do tempo, ela desloca para o lado. Isso também esta

relacionado ao momento linear inicial que foi fornecido.
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Figura 8 — Evolucdo temporal do pacote, com 0=3 e k=0.0
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Figura 9 — Evolugdo temporal do pacote , com ¢=3 e k=0.1

Na Fig. 10, é possivel observar que a medida que o valor de k aumenta, com base
no gréfico do retorno o pacote de onda fica menos localizado no decorrer do tempo, o
pacote "sai"rapidamente do seu estado inicial. O niimero de sitios que participam do

pacote diminuem com o aumento de k e a variancia também diminuiu.
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Fixando o valor de k = 0.1 e variando o ¢, a andlise dos graficos do retorno
e da participagdo na Fig. 11 mostra que a medida que ¢ aumenta o pacote fica mais
localizado, espalha menos e consequentemente hd uma menor participa¢cdo no nmero
de sitios. A explica¢do para isso é que quanto maior ¢, maior serd a precisdo do
momento, pois AxAk > 1 [14]. Se Ax aumenta, Ak diminui, fazendo com que o pacote

se disperse mais devagar.
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Figura 10 — Evolugdo temporal da fungédo retorno, da participagdo, do centroide e da
variancia. Com ¢ = 3 e k variando entre 0.1 a 0.5

Esaas medidas de transporte nos permitem fazer uma andlise comparativa mais
eficiente, sem necessidade de recorrer a visualizacdo do pacote como um todo, como

tizemos nas figuras em 3D.
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Figura 11 — Evolugédo temporal do retorno, da participagdo, do centroide e da variancia.
Com ¢ variando entre 0.5 a 3.0, e k=0.1

Neste capitulo estudamos o modelo tight binding, analisando a relacdo de disper-
sdo e o comportamento dindmico do elétron (representado por um pacote gaussiano).
No préximo capitulo, o hamiltoniano sofrerd um acréscimo devido a interagdo spin-
6rbita e a modulagdo externa provininente de nano-capacitores depositados sobre o

material.
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2 Modelo de um fio quantico com intera-
coes Spin-6rbita submetido a um campo

elétrico modulado

Neste capitulo mostraremos o modelo que se deseja analisar bem como a

interpretacdo fisica de cada termo do hamiltoniano que representa o sistema.

O hamiltoniano completo envolve a soma de vérios termos:

H = Ho + Hpr + Hmop (2.1)

Nas secdes seguintes veremos em detalhes o significado desses termos.

2.1 Hamiltoniano de elétrons nao interagentes

O termo Hy, é dado pelo hamiltoniano tight-binding estudado no capitulo

anterior.

Ho=-W) (Ino)(n+ 10|+ |n+1,0)(no|)—pu) |n0o)(n0ol (2.2)

n,o

onde W é a amplitude de hopping e o i é o potencial quimico e o o =7, | a orientagdo
do spin do elétron com relacdo a um eixo de quantizagao.

2.2 Interacao Spin-orbita Dresselhaus e Rashba

As interagdes Dresselhaus e Rashba descrevem interacdes do tipo spin-6rbita. A
dedugdo do hamiltoniano pode ser entendida com mais detalhes em [15].

2.2.1 Interacgao Spin-orbita

A origem fisica da interacdo spin-6rbita vem da interacdo entre o0 movimento
do elétron em torno do ntcleo e o seu spin. Os elétrons possuem momento angular

intrinseco, o spin, e este estd associado a um momento de dipolo magnético de spin.

A interacdo spin-6rbita em dtomos isolados vem da energia de interacdo do

momento de dipolo magnético de spin com o campo magnético gerado pelo ntcleo.
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Numa anélise cldssica podemos considerar, tendo o elétron como referencial, que o
proéton realiza uma érbita circular em torno do elétron, e isso gera um campo magnético
B [16, p. 202]. O campo gerado por uma corrente i, em uma espira de raio R, gera um

campo magnético que é dado por:

g — Mot (2.3)

onde i é dado por:

onde e é a carga do elétron, e T é o periodo da orbita.

Assim temos que:

e
B— % (2.4)

onde y é a constante de permeabilidade do vacuo.

A energia da interagdo spin-Orbita pode ser escrita como:

HSO = —]ls -B (25)

onde B é o campo magnético do nicleo no referencial do elétron e pg = £S5

representa 0 momento magnetico e S momento angular de spin do elétron.

2.2.2 Hamiltoniano Dresselhaus e Rashba

O movimento relativo do préton em torno do elétron é devido a interacdo
colombiana. Devido a simetria da estrutura cristalina, o campo magnético gerado por
esse movimento se anula. Isso significa que somente haverd campo se houver uma
falta de simetria, o que da origem a interacdo spin-6rbita do tipo Dresselhaus, tal efeito

ocorre em alguns semicondutores.

A quebra de simetria pode ser ocasionada também por um campo externo, a
interacdo Rashba surge devido a quebra de simetria na interface entre dois materiais
semicondutores diferentes. Quando sdo colocados dois semicondutores de materiais

diferentes em contato, os elétrons mais externos presente nos materiais semicondutores
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tendem a ir para interface formando um poco quantico onde os elétrons ficam confina-
dos energeticamente. Na superficie de contato entre os dois materiais semicondutores
ocorre o aparecimento um campo elétrico indo na direcdo de um material para o outro
em virtude da diferente composi¢do quimica dos dois materiais dando origem a uma

quebra de simetria, que da origem a interagdo Rashba.

Utilizando a base |n,0), a interagdo Dresselhaus [17] é dada por:

Hp = —i)_ypor*(|n,o)(n+1,0'| + [n+1,0)(n,d’|) (2.6)

e a interacdo Rashba [18] é dada por:

Hg = =iy yro¥(|In,0)(n+ 1,0+ |n+1,0)(n,o'|) (2.7)

onde 0¥ e 0¥ sdo as matrizes de Pauli e yr e yp representam as intensidades das

interagdes spin-orbita Rashba e Dresselhaus, respectivamente.

Como no espago dos spins o hamiltoniano ndo esta diagonalizado, faz-se
necessdrio uma rotagdo nesse espaco. Detalhes de tal transformacdo podem ser vistos
no trabalho de Malard. et. al. [5]

Ap6s essa rotagdo a interagdo conjunta Hpr = Hp + Hy é dada por:

Hpr = —iveps ) (|, ) (n + 1,7+ [n +1,7)(n,7|) (2.8)

n,T

sendo que T vale 1 (spin up) ou —1 (spin down), € Yerr = 4 /7% + 7%

Os outros termos do hamiltoniano também utilizardo desta nova base com spins

rotacionados.

2.3 Interacdo com modulacao

Suponha que um fio quantico é modelado em uma heteroestrutura em cima
da qual é colocada uma sequéncia periddica de eletrodos em nanoescala de igual
tamanho, carregados positivamente e separados pela mesma distancia ao longo da
direcdo do fio, como ilustrado na Fig. 12. Quando sdo carregadas, se produz uma
modulagdo peridédica do acoplamento Rashba, juntamente com uma modulac¢do do
potencial quimico local no fio. A modulagdo sera suavemente variada ao longo do fio,
o que reflete a extensao finita dos eletrodos [5].
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Nanocapacitores

Heteroestrutura
Semicondutora

Fio Quantico

Figura 12 — Capacitores acoplados em um fio quéntico sobre uma heteroestrutura.
Fonte: Malard et. al. [19]

A Fig. 12 representa o dispositivo proposto por Malard. et. al. [19] e para uma
boa aproximagdo, a modulacdo pode ser representada por um harmonico simples
(fungdo senoidal).

No hamiltoniano modulado estdo presentes o potencial quimico modulado y(n)

e a interagdo do tipo Rashba g(n) que é sensivel ao campo externo.

Hypod = — zZryR 1c0s(20)|n, T) (n + 1, 7| + |n, T)(n + 1, 7|

+zZ'yR sen(20)|n, ) (n+1,—7| + |n,T)(n + 1, — 7|

——Zy ), T)(n, |+ |n,T){n,T| (2.9)

com yr(n) = YR, ,c0s(qna), (n) = pmeacos(qna), onde g representa o ntimero de
onda da modulagdo externa e o 6 = arctan(yp/yRr)

Tomando p,,04 > 0, 0 acoplamento Rashba e o potencial quimico modulado
estdo “em fase” quando g, , > 0, enquanto que para yg . < 0 as duas modulagdes
estdo fora de fase por 7 [5].
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2.4 Notacao Matricial

De forma similar aos passos realizados no capitulo 1, foi adicionado o spin e o
estado inicial ¥y agora é dado por:

[¥o) =Y Curln, ) (2.10)

onde |C, |? é a probabilidade de encontrar o elétron no sitio # com spin 7.

Como o elétron pode estar com o spin down ou up, temos que a Norma| € a

probabilidade de encontrar o elétron com spin down:
Norma, =Y |Cp+1]? (2.11)
n

e a Normay € a probabilidade de encontrar o elétron com spin up:

Normay =Y |Cp—1[? (2.12)
n

onde a soma das duas probabilidades é igual a 1:

Norma| + Normay =1 (2.13)

Para representar o novo estado |n, T), iremos utilizar de um vetor ]? com o
dobro do tamanho (2N) tal que:

o C

f= (2.14)
CN+1
CNni2
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sendo que C; até Cy representa o elétron com spin down e do vetor Cy ate Con

representa o elétron com spin up.

A equacdo de Schrodinger escrita em forma de matriz, como mostra a equagdo

1.19 é:
N R
ihs, f = Mf (2.15)

Como H é a soma dos trés hamiltonianos Hy, Hpr, Hyop, @ matriz M nao é uma
matriz real e sim uma matriz complexa hermitiana (matriz conjugada transposta igual

a ela mesma).

Como o tamanho do vetor fun¢do de onda foi duplicado, temos que o hamilto-

niano também serd dobrado. Podemos assim escrever a matriz M como:

A _/+
MN,N MN,N

Monon = (2.16)
MyN  Myn
onde:
A1 ¢ 0 0
¢l N & 0
M= 0 ¢ As {3 - (2.17)
0 0 & A4
com A, e ¢, dados por:
Ny = Y+ Yypoq cos(mtng) /2 (2.18)

Cn = W +iT (Yeff + Ymoa c0s(26) cos(mng)) (2.19)
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E temos a matriz da diagonal secundéria com troca de spin:

0 ¢¢ 0 O
¢1 0 ¢ 0
MV T=1] 0 ¢5 0 g3 --- (2.20)
0 0 g5 O
onde ¢, é dado por:
Gn = 1Ymoqsen(20) cos(mng) (2.21)

24.1 Medidas de Transporte

As medidas de transporte abordadas no Capitulo 1 serdo reescritas neste capi-
tulo, devido a influéncia da interagdo spin-6rbita e da modulagdo externa.

O centroide para elétron com spin down é dado por:

N
(x), =) nlCul? (222)
n=1
e para spin up:
2N )
()= 2, (n=N)ICi (223)
n=N+1

O desvio quadratico médio com spin down é dado por:

N
(x*), = Y n?|Cul? (2.24)
n=1
com spin up por:
2N
(=) (n—N)*ICuf? (2.25)
n=N-+1

07 = (x*)c — (x)? (2.26)
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com T = —1 para spin down e +1 para spin up.
A funcéo participagdo é dada por:

1

S — (2.27)
LNy [Calt

Participacao =

A probabilidade de retorno é dado por:
Retornog, = ) |Cy- B
n*

onde n* sdo os estados que participam do pacote inicial, 7p corresponde ao spin do

estado inicial.

Retorno_-, = Z |C, |2
1
n

onde 1" esta situado na mesma regido dos sitios mas com spin oposto.

Para o calculo das energias teremos:

(Eo) = (¥|Ho|Y) (2.28)
(Epr) = (Y|Hpr[Y) (2.29)
<Emod> = <T’I:Imod"if> (230)

Utilizando das egs. (2.2) e (2.12), ap6s alguns calculos, podemos reescrever a eq.
(2.28) da seguinte forma:

(Eo) = = ) (R(Cut)R(Cr1,2)S + S(Cir) S(Cur,e) + p|Cal2) (2.31)

n,T

De forma similar, a partir das egs. (2.10) e (2.12) podemos reescrever a eq. (2.29):

(Epr) = —Yerr Y (R(Cu)S(Cuz1r) — R(Cit)S(Crinr)) (2.32)

e para parte modulada, a partir das eqgs. (2.11) e (2.12) temos:
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(Emoa) = = }_ T¥mod cos(qna) cos(20) (R(Cyx)S(Cu1,e) = S(Cor) R(Cpi )

+ ) Vmod cos(qna)sen(20) (R(Cu,r)S(Cpi1,~7) = S(Cr) R(Cupr, 1))

1
) Y tmoa cos(qna)|Co,z|? (2.33)
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2.5 Algoritmo

O algoritmo basico foi reescrito, sendo que foi adcionado a interagdo spin-6rbita

e a modulagdo externa.

Algoritmo 6: Algoritmo Bésico II

1

Entrada:
Pacote inicial:x,, o, To(Spin do pacote) e k
Tamanho da rede: N (N =2 x L + 1, L sitios para cada lado)
Parametros do sistema: , Uyod, YR, YDs Ymod, q
Tempo de simulagao: f¢
Saida:
Arquivo 1: Estado x Auto-energias
Arquivo 2: Para cada t , sitio 7 e spin T, tem-se o valor de |Cy ¢y |?
Arquivo 3: Para cada t, as medidas de transporte (Norma, Centroide, MSD,
Participagdo, Retorno e Energias)
inicio
sub-rotina:Construc¢do do Estado Inicial |¢,)
sub-rotina:Construgdo da Matriz My« n e Diagonalizagdo
parat < Oaty faca

sub-rotina: Célculo do estado |¢(t))

sub-rotina: Medida das grandezas

Algoritmo 7: sub-rotina: Construc¢do do Estado Inicial

10

Entrada: x,, o, 79(Spin do pacote) e k
Saida: Estado Inicial:|¢,) (Dado por Cy, )
inicio
A+0
para n < —La L faca
A+ A+ e (n=x0)*/ (%) (Normalizacao)

para n <+ —La L faga
Cseal — e—(n—x0)2/(2‘72) cos (nk . x)/\/Z

i,TO

Cz’mag _ e_(n_xO)2/(2(r2)Sen(7-[k ’ x)/\/z

Oi,TO

Ciedl = 0 (Estado inicial com spin oposto é nulo)
l,—TO

Cimag -0
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Algoritmo 8: sub-rotina: Constru¢do da Matriz My« N e Diagonalizacdo
Entrada: N
Parametros do sistema: p, 04, YR, YDs VYimods 9
Saida:

Matriz MZN 2N

Vetor Diagonal D, onde D,, = E; (auto-energias)
Matriz R (complexa), onde as colunas sdo os autovetores

Arquivo 1: Estado x Auto-energias

1 inicio

2 para n <— 1 a 2N (Varredura nas linhas) faca

3 para m <— 1a 2N (Varredura nas colunas) faga

4 M,’fﬁi < 0 (Zera todos os elementos)

5 M8+ 0

6 se n <= N entdo

7 s+ —1

8 senao

9 s < +1

10 Yeff = \/ YR+ 7D

1 cos(20) = YR/ Veff

12 sen(20) = Yp/Yeff

13 (Elementos da diagonal principal)

14 M;’f%l 4 W+ Mmod cos(7ng) /2

15 (Elementos da diagonal secundédria - parte real)

6 || M = M e

17 (Elementos da diagonal secundéria - parte imagindria)

18 to <= 5 (Yeff + Yimoa cOS(26) cos(mtng))

19 M;m;_{l — +t12

20 M;mffl — —t

21 (Elementos da diagonal secunddria com troca de spin - parte
imagindria)

2 tag < Ymoqsen(20) cos(mng)

22 My g ¢ s

wo || M

25 sub-rotina zheevr (do pacote MKL):

26 . Entrada M

27 . Saida:

28 D (Vetor que contém os elementos da diagonal da Matriz diagonalizada)

29 R (Matriz complexa contendo os autovetores)




Capitulo 2. Modelo de um fio quantico com interages Spin-6rbita submetido a um campo elétrico modulado 46

Algoritmo 9: sub-rotina: Célculo do estado | (t))
Entrada:
Estado Inicial:|¢,) (Dado por Co, ,)

Vetor Diagonal D, onde D,, = E; (auto-energias)

Matriz R (matriz complexa), onde as colunas sdo os autovetores
tempo ¢

Saida:

Estado:|y(t)) (Dado por Cy,¢)

Arquivo 2: Probabilidade em cada tempo nos sitios.

1 inicio

2 paran < 1a 2N faca

3 se n <= N entdo

4 t s+ —1

5 senao

6 t s+ +1

7 Ch+0+i0

8 param < 1a 2N faca

9 paral < 1a 2N faca

10 t Cn < Cu+ Ry, X (cos(Dyt) + i sen(Dyt)) x Ry % Com
. 2

1 Probabilidade: (|Cy|?) + (C,rf"l)2 + <C,11mag>

12 Registra Arquivo 2: t, 1, |Cy|?)
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Algoritmo 10: sub-rotina: Medidas das grandezas
Entrada: Estado:|¢(t)) (Dado por Cy r)
Tempo t

Saida: Arquivo 3: Para cada t, as medidas de transporte (Norma, Centroide,

MSD, Participacdo, Retorno e Energia)

1 inicio
2 Todas as grandezas <— 0
3 paran < 1a 2N faca
4 se n <= N entao
5 t T4+ —1
6 senao
7 t T+ +1
; 2

o | me (s ()

. 2
o || BT (O (G
w || Ee e (o) (e + (6) (GF)
|| p e () - (e (e
12 B () (O ) = () (et o)
13 se T = +1 entdo
14 Norma,1 < Norma 1+ Py
15 Centroyq < Centro 1 +n x Dy
16 MSD, 1 < MSD 1 +n?>x P
17 senao
18 Norma_q < Norma_1 + Py
19 Centro_1 < Centro_1+n x Py
20 MSD_q < MSD_; +n?*x P,
21 se (ng—30 <n < ng+ 30) entdo
22 Retorno,1 < Py
23 Retorno_q <= Py *
24 InvPart < InvPart + P}
25 Ey < Ep — (P{Eﬂl + ]/lpo)
26 EDR — EDR — ,)/effpimag
27 Emop < Emop +

cos(7tng) (’ymod (—T cos(20) x P, + sen(20) x P;mag) - ymOdPO/Z)

28 Part < 1/InvPart
29 Registra arquivo 3: t, Normar, Centror, MSDx~, Part, Eg, Epr, EmoD
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2.6 Bandas de Energia

Com base nas autoenergias e autoestados obtidos através do processo diago-
nalizagdo de matriz, foi possivel constuir a estrutura de bandas do sistema estudado.
Mostraremos a influéncia de cada termo do hamiltoniano modulado e o surgimento

de gaps na estutura. Detalhes sobre a andlise das autoenergias pode ser visto em [15].

Variagdes no valor de g alteram o ntiimero de bandas e onde os gaps aparecem
como mostra a Fig. 13. Se g for um ntimero racional, o namero de bandas é determinado
pelo denominador. Os coeficientes yg(n) e p(n) influenciam no tamanho dos gaps.
Quando as duas modulagdes yr (1) e pu(n) estdo em fase eles trabalham em conjunto
e aumentam o tamanho do gap, mas, quando estdo fora de fase o tamanho do gap

diminui, mas nunca chega a zero.

1 3 =
g=0. + |
2 /
0
& 1 g Tr 1
g 5 s O 1
w w -1k i
-3 2 / ]
4 . ) .
0 500 1000 0 500 1000
Estados Estados
? 0.25 : 0.05
=L o =U. +
2 | TO20 e 3 i =1
2 | -
o 1T 1 @ 1 F
j=]
00 / 1 5 0 1
= = 1k i
w1 L ] im|
2 -t ]
R T R = -
-3 L -4
0 500 1000 0 500 1000
Estados Estados

Figura 13 — O ntimero de onda da modulagdo externa variando em 0.0, 0.25 e 0.5, e 0
valor da p,04=2.0.

O comportamento dinamico do elétron pode ser entendido muitas vezes anali-
sando o que acontece com os niveis energéticos do sistema. No préximo capitulo sera

estudado como algumas grandezas se comportam no decorrer do tempo.



49

3 Propriedades de Transporte

Neste capitulo serdo abordadas as propriedades de transporte para os casos

com interag¢des spin-6rbita e modulacéo.

O estado inicial é dado por:

<1I;0> _ eiknaef(nfno)z/ZUz/A (3.1)

temos que o ¢ é a largura da gaussiana, 1 é o centro do pacote, ik momento linear e
A é o fator de normaliza¢do. Em todas as simula¢des consideramos spin inicial como
down. E utilizaremos as unidades de medidas descritas na Lista de simbolos (pagina
10).

3.1 Influéncia do termo Hpg
Considerando apenas a interagdo spin-6rbita, em que os termos modulados sdo

desligados, temos que o hamiltoniano é dado por:

H = Hy+ Hpgr (3.2)

Para obter a energia total consideramos o estado inicial dado pela gaussiana, eq.
(3.1) e utilizando as expressdes (2.28) e (2.29) para obter a curva da energia em funcdo

de k conforme a figura abaixo:

1.5

Energia

k

Figura 14 — Energia em funcdo do k para varios yRg.
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As curvas obtidas na Fig. 14 sdo similares a curva da Fig. 6 referente ao modelo
tight-binding. Verificamos também que as curvas da figura anterior sdo similares entre
si, com mudanga na amplitude e na fase, que depende do valor da interagdo 7,ss. Esse
resultado pode ser explicado observando diretamente a soma dos hamiltonianos Hy e

Hpg, que podem ser escritos da seguinte maneira:

Ho+Hpr =—W)_ (In,T)(n+1,7|+ [n+1,7)(n,7]|) yZ|nT (n,T|

n,T

—iYefr Y T(In, T (n+1, 7|+ [n+1,7) (n,T]) (3.3)

Ap6s aplicar a transformada de Fourier [15] sobre a eq. (3.3) obtemos a equagdo

abaixo:
Ho+Hpr= ), EL k) |k, T){k, T| (3.4)
kt=+
onde:
Ego)(k) = —2Wecos[(k + tq0)a] — u (3.5)

com W=, /W24 ’)/fo e qoa = arctan(y.ss/W) e onde a é a constante da rede [5].

As energias dos hamiltonianos Hy + Hpgr em fungdo de k e para cada orientagdo
do spin T é obtida através da eq. (3.5).

Verifica-se que apesar do k ser igual a zero, ele possui velocidade e quando k é
diferente de zero, e nesse caso foi um k diferenciado, ndo apresenta velocidade. Isso é
consequéncia da relagdo de dispersdo, onde a velocidade do pacote v esta associado

ndo ao k e sim a derivada da energia em relacdo a k como mostra a eq. (3.6)

A velocidade de grupo é dada por [8, p. 108]:

vy = dE/dk (3.6)
Nas figuras subseqiientes mostraremos em um modelo em 3D como o pacote
se comporta no decorrer do tempo.

A Fig. 15 apresenta um sistema sem modula¢do com o yr = 0.4, e é possivel

perceber que o sistema deslocou para o lado. Isso acontece porque yr fornece uma
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velocidade inicial para o pacote. Ja na Fig. 16, foi fornecido um k inicial igual a 0.12
(em unidades de 7t /a) e o sistema ficou localizado no centro. Nao houve deslocamento,
e isso acontece porque para esse valor de k a derivada da energia em funcédo de k se

anula.

014
012
01

0.08
0.08
0.04
0.02

Prob. de ocupagéo

-
O

Figura 15 — Propagagéo eletronica com apenas ‘yr ligado para yg=0.4, 0=3.0 k=0.0.

0.14
012
0

0.08
0.06
0.04
0.0z

Prob. de ocupagéo

1
-
(]

sitios

Figura 16 — Propagacdo eletronica com apenas yr ligado para yg=0.4, 0=3.0 k=0.12.
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3.2 Influéncia dos termos do H,;,,4

O sistema modulado depende de vérias varidveis. Nesse sentido, serd feito um

estudo do comportamento variando cada uma dessas grandezas separadamente.

Para a avaliar a influéncia dos termos do H,,,; fixamos o niumero de sitios
N = 500 e o valor de ¢ = 3, variamos os outros parametros um de cada vez e

analisamos os resultados.

3.2.1 Influéncia do termo ;4

Variando o valor de 7,,,4, fixando os outros paradmetros e o niimero de sitios
N = 500, também é possivel observar a existéncia de um deslocamento de parte do
pacote de onda, o que indica a presenca de uma velocidade inicial. A explicacdo para
esse acontecimento deve-se ao fato de que apesar de k deixar de ser um bom ntiimero
quantico, pois 0 momento deixa de comutar com o operador hamiltoniano, existe uma
heranca de comportamento do termo Hpg. Portanto conclui-se que, o pacote mesmo
com k=0. é capaz de gerar um deslocamento do pacote, pois apresenta uma velocidade
de grupo.

As Figs. 17, 18 e 19 indicam que um aumento do valor de 7,,,; implica no
deslocamento do pacote, descentralizando-o. Observe que uma parte da funcdo de
onda permanece em seu estado inicial e outra parte sofre um deslocamento para o
lado, isso acontece porque o comportamento dindmico também depende fortemente

da sua condicdo inicial.

Verifica-se também que, na Fig. 20, que o aumento de 7,4 implicou no aumento
do ntimero de sitios que participam do pacote, a probabilidade do elétron estar
confinado em apenas uma regido diminuiu pois a fun¢do de onda percorreu uma
regido maior no decorrer do tempo e também diminuiu a probabilidade do elétron de

estar no seu estado inicial.

De acordo com [15], existem autoestados considerados metélicos (proporciona
a delocalizacdo) e autoestados isolantes (proporciona a localizagdo). Isto explica o
comportamento da fun¢do de onda altamente dependente das condigdes iniciais. Se
o estado inicial (representado pela gaussiana) é composto por um ntmero maior de
estados metdlicos, a probabilidade do pacote delocalizar é maior e se for composto por

maior parte por estados isolantes, a probabilidade maior é de localizacdo.

E obvio que os autoestados ndo dependem das condig¢des iniciais, dependem
apenas dos parametros do hamiltoniano, mas o comportamento do pacote depende

das condicdes iniciais.

Os casos em que os gaps surgem nas bandas de energia sdo crescentes e tem
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como consequéncia um comportamento mais localizante.
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Figura 17 — Propagacdo eletrénica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
.umod:2-5/ 7m0d20-5/ 0=3.0, k=0.0.
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Figura 18 — Propagagdo eletronica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
,umod:2-5/ ’)Imodzl-o, 0':3-0, k:OO
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Figura 19 — Propagagdo eletronica com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0,
Vmod:2-5/ ’)’modZZ-O, 023-0, kZOO

140 T T T T T T T
120
. 1o
g 2 80
g B
T 2 8D
R =
£ 40
20
0 1 1 1 1 1 1 1 |::|
0 10 20 30 40 50 60 TO BO 0 10 20 30 40 50 60 TO BO
T T
0 T T T T T T T 12000 T — T T E—
20 r 1 10000 | -
40 ¥ mad =0.5
o " = = BO0O0 - TI“(Jd:LO - -
; H0 - Q T mod =20 ——
=1 = 6000 |
2= 80 | g
S Lo L | 5 aom L
-1200 F N 2000 F
_1_1_0 i i 1 1 1 i 1 O i i i i i
0 10 20 30 40 50 60 TO BO 0 10 20 30 40 50 &0 7O B8O
T T

Figura 20 — Evolucdo temporal do retorno, participagdo, do centroide e da variancia
com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0, p,04=2.5, Ymoq = variando,
0=3.0, k=0.0.
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3.2.2 Influéncia do termo ;,,s com k=0.5

Quando o valor de k = 0.5 as medidas mudam significativamente em compara-

¢do com k=0.0.

O aumento do 7y, implica na redu¢do do ntimero de sitios que participam do
pacote, bem como da variancia e aproximadamente 75% do pacote de onda perma-
nece mais localizado, ou seja, a probabilidade do elétron encontrar-se confinado em
determinada regido é de 75 %. Pode-se concluir, nesse sentido, que o0 momento inicial
pode localizar fortemente o pacote de onda no centro. Esse comportamento lembra o
descrito na segdo anterior pelo Hpg, porém a relacdo ndo é a mesma, pois é um pouco

mais complexa e nao foi definida neste trabalho.

As condigdes iniciais também explicam esse comportamento, observe que boa
parte dos autoestados foram excitados inicialmente pelo momento linear inicial k=0.5,
porque as condig¢Oes iniciais é composta na maior parte por estados isolantes, a
probabilidade maior é da localizagdo. Quando se tem varios gaps, a probabilidade de
excitar estados localizados é maior, entdo normalmente ele vai ficar mais preso.
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Figura 21 — Evolugdo temporal do retorno, participagdo, do centroide e da variancia
com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0, #,04=2.5, Ymeq=variando,
0=3.0, k=0.5.

Comparando os graficos em 3D para o valor de k=0.0 e k=0.5, no primeiro caso,
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mesmo sem fornecer um k inicial o pacote sofreu um deslocamento ja no segundo caso
observa-se o contrdrio, pois o pacote ficou fortemente centralizado, ou seja, ndo variou

se comparado com o seu estado inicial.
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Figura 22 — Propagacgdo eletronica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
,umod:2-5, Ymod=0.5, 0=3.0, k=0.5.
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Figura 23 — Propagagdo eletronica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
ymod:2-5, ’}’mod:1.0, 0':3.0, k:O5
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Figura 24 — Propagagdo eletronica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
Vmod:2-5/ ’)’modZZ-O, 023-0, k:OS

3.2.3 Influéncia do termo yp

Nessa secdo, sera verificada a influéncia na troca de spin fixando os valores de
YR € Ymod € Variando o yp. A troca de spin esta presente no segundo termo da eq. (2.9)

do capitulo 2, que esta associada ao sen(20).

Na Fig. 25, o grafico Retorno 1 apresenta o valor de yp = 0.5 e 0 Retorno 2 yp =
1.0. O spin down para yp = 0.5 o pacote fica um pouco mais localizado se comparado
com o spin up. Com o aumento de yp a probabilidade do elétron ficar confinado em

apenas uma regido diminui no decorrer do tempo.

Com o grafico da norma é possivel verificar que o programa esta trabalhando
corretamente, pois a soma da norma associado ao spin é igual a 1, sendo que existe

uma probabilidade de 60% do elétron ficar com spin down e 40% com spin up.

Observe nas Figs. 26 e 27 que a probabilidade do spin up ficar mais localizado
no centro do pacote, ou seja, se espalhar menos, é maior do que para o spin down, isso

porque o spin up ndo sofre a mesma influéncia da velocidade de grupo que o down.
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Figura 25 — Evolugdo temporal do retorno com pardmetros do H,,,; para q=0.05, #=5.0,
Hmod=2-5, Ymoa=0.5, Yr=0.5, yp=0.5 e 1.0, ¢=3.0, k=0.0.
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Figura 26 — Evolugdo temporal do retorno, participagdo, do centroide e da varidncia
com parametros do H,,,; para q=0.05, y=5.0, 1,,04=2.5, Ym04=0.5, yr=0.5,
vp=0.5, ¢=3.0, k=0.0.
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Para yp = 1.0 o comportamento é um pouco diferente. A localizagdo do pacote
diminuiu, o spin up esta mais localizado no centro e a varidncia se encontra igual a
2000 enquanto que para o spin down a varidncia aumentou quatro vezes mais, isso

porque a tendéncia dos elétrons com spin up ficarem presos é maior.

Com o aumento do yp houve variagdo nas bandas de energia e na dependéncia
da relagdo de dispersdo da energia com k. Quando hd um numero grande de bandas,

isto leva o pacote de onda a se localizar em determinados sitios.

Nao houve mudanga significativa no numero de sitios que participam do pacote

de onda, com a variacdo do yp.
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Figura 27 — Evolugdo temporal do retorno, participagdo, do centroide e da variancia
com parametros do H,,,; para q=0.05, y=5.0, 1,,04=2.5, Ym04=0.5, 7r=0.5,
vp=1.0, 0=3.0, k=0.0, com spin up.

Veja que nas Figs. 28 e 29 é possivel confirmar algumas das analises feitas com os
graficos da evolugdo temporal. Com as figuras em 3D tem-se uma visualizagdo melhor
da localizacdo e do espalhamento do pacote. As Figs. 28 e 29 mostram a diferenca na
propagacdo eletronica para os spin down e up. Note que a probabilidade de ocupagdo
é sempre maior no spin down, isso porque os elétrons foram soltos com spin down,
porem parte dos elétrons mudam para o spin up, por isso uma probabilidade menor

para o spin up.
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Figura 28 — propagagdo eletronica com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0,
Umod=2-5, Ymod=0.5, Yr=0.5, vp=0.5, 0=3.0, k=0.0, com spin down.

A Fig. 28 mostra um menor espalhamento da func¢do de onda, se comparado
com a Fig. 29. A funcdo de onda com spin down espalham menos do que com spin up,
a explicagdo é que a velocidade de grupo para cada spin é diferente. Podemos notar
que quando aumentamos o valor de yp para 1.0 o pacote fica mais localizado em uma
regido para os dois spins. Note também que na Fig. 28 a velocidade com que o pacote

foi solto é maior se comparado com a Fig. 30.



Capitulo 3. Propriedades de Transporte 61

0.035
0.03
0.025
0.02
0.015
0.01
0.005

Prob. de ocupagéo

1
-
[aw]

Figura 29 — propagagdo eletronica com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0,
Wmod=2-5, Ymoqa=0.5, Yr=0.5, vp=0.5, 0=3.0, k=0.0, com spin up.
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Figura 30 — propagacgdo eletronica com parametros do H,,,; para q=0.05, u=5.0,
Umod=2-5, Ymod=0.5, Yr=0.5, 7p=1.0, 0=3.0, k=0.0, com spin down.
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Figura 31 — propagagdo eletronica com parametros do H,,; para q=0.05, u=5.0,
Wimod=2-5, Ymod=0.5, Yr=0.5, 7p=1.0, 0=3.0, k=0.0, com spin up.

3.3 Influéncia do nimero de onda da modulacao externa

O valor de g, nimero de onda do potencial modulado, é fundamental na
determinacdo do ntimero de gaps que aparecem na banda de energia. Se g € Q
(Conjunto dos Racionais), ele pode ser escrito como a razdo de dois inteiros, sendo o

ndmero de bandas determinado pelo denominador.

Quando sdo inseridos os nanocapacitores carregados positivamente os elétrons
sdo atraidos pelas cargas positivas e ficam confinados embaixo deles. Esse nanocapaci-
tores sdo inseridos com espagamentos iguais entre eles, na Fig 32 a distancia é de 7

sitios.
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Figura 32 — Propagacdo eletronica para q=1/7.

Para verificar de forma mais clara a distidncia entre os sitios fizemos um corte

no tempo 807 na figura acima.

A Fig. 33 mostra que entre os nanocapacitores ha sete sitios, onde a é a distancia

entre os sitios, sendo que 7a representa a distancia entre os capacitores.
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Figura 33 - Distancia entre os nanocapacitores para q=1/7.

Para entender porque o pacote com o decorrer do tempo se fixa em sitios

espacgados de 7 em 7, isso porque existem 7 sitios entre os nanocapacitores e eles
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atraem o elétron para esta posigéo.
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Figura 34 — Distancia entre os nanocapacitores para q=1/4.

Para g = 1/4 os nanocapacitores estdo espacados em uma distancia igual a 44
como mostra a Fig. 34.

Na Fig. 35 o valor de q ¢ Q, isto é, ndo existe uma distancia periddica entre os
sitios e os nanocapacitores, porque se trata de um valor imensuravel, acarretando uma
ndo localizagdo do pacote de onda. Neste caso, todos os autoestados do hamiltoniano

sdo metélicos.
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Figura 35 — Distancia entre os nanocapacitores para g = /2/2.
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Conclusao

Neste trabalho, estudamos a fun¢do de onda no sistema cristalino com base no
modelo tight-binding, que se trata de um modelo relativamente simples que os demais
e que pode fornecer resultados satisfatérios. Apresentamos alguns conceitos que
serviram de base nos capitulos subsequentes e fizemos uma andlise de comportamento

dindmico para um sistema com interacdo spin-6rbita e potencial quimico modulados.

Para realizar o estudo de comportamento dinamico utilizamos do método da
diagonalizagdo do hamiltoniano para realizar a evolucdo temporal do pacote de onda e
as diversas medidas que caraterizam o transporte dindmico: norma, centroide, desvio
quadratico médio, variancia, energia e probabilidade de retorno. Para diagonalizagdo
do hamiltoniano foram utilizadas rotinas de calculo numérico MKL (Intel Math Kernel
Library).

Observamos que o momento linear gerou uma menor dispersdo do pacote de
onda, e também contribuiu para diminui¢do do niimero de sitios que participam do
pacote de onda, tanto para o caso cristalino quanto para o caso modulado. Podemos
entender isto lembrando que pelo principio de incerteza temos AxAk >= 1, entdo,
quanto maior Ax, mais preciso é a medida de k e a dispersdo relativa do vetor de onda

Ak/k diminui quando temos um valor de k cada vez maior.

Identificamos que o termo 7,,,; provocou deslocamento de parte da fungdo
de onda devido a presenca da velocidade de grupo. O momento linear inicial fez o
pacote ficar fortemente localizado no centro, porque o estado inicial é composto por
um nimero maior de estados isolantes.

Na interagdo spin-6rbita de Dresselhaus, responsével pela troca de spin, foi
observado que também apresenta uma velocidade de grupo, mas que ndo atinge com
a mesma intensidade os spins up e down. A velocidade para cada spin é diferente e
vai depender do spin em que o pacote foi solto.

O comportamento dindmico da func¢do de onda, de ela ser localizada ou ndo,
depende do hamiltoniano e dos seus diversos parametros como depende fortemente
da sua condigdo inicial, pois esta vai dizer quais autoestados foram excitados no inicio,
e isso parece ser extremamente relevante para o entendimento do comportamento
dindmico. Para que esta ideia possa ser validada, é necessario um estudo detalhado de
quais sdo os autoestados que sdo excitados pelo estado inicial. E esse estudo servirad

como um trabalho a ser feito a posteriori.
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