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Resumo

Devido aos avangos cientificos das tultimas décadas, houve a possibilidade de
construcdo de sistemas com escala mesoscopica. Esses sistemas trazem bastante utilidade
nas pesquisas em diversas areas da ciéncia. Na fisica mesoscOpica, a caracteristica
ondulatéria dos elétrons torna-se mais evidente comparéavel a fisica cldssica, dessa forma,
o processo de condugédo dos elétrons pode ser representado pela funcdo de onda que os
descreve. Nesta dissertagdo, objetivamos retomar os resultados da Teoria de Matrizes
Aleatoérias (TMA) do ensemble de Wigner-Dyson para um determinado ponto quantico,
utilizando o pacote kwant disponibilizado para Python. Na simula¢do computacional
proposta, utilizaremos o hamiltoniano no método Tight - binding, definido no pacote
kwant, apresentando os dados das simula¢des numéricas para a média, varidncia e

distribuigdo de probabilidade da Condutancia e do ruido de disparo.

Palavras-chave: Fisica Mesoscopica, Pontos Quanticos, Transporte eletronico Quantico,

Simula¢do Computacional, Tight-Binding, Kwant.
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Abstract

Due to the scientific advances of the last decades, it was possible to build systems
with mesoscopic scale. These systems are very useful in research in various areas of
science. In mesoscopic physics, the undulating characteristic of electrons becomes more
evident comparable to classical physics, so the process of conducting electrons can be
represented by the wave function that describes them. In this dissertation, we aim to
return the results of Wigner-Dyson to a certain quantum point, using the kwant package
made available for Python. In the proposed computational simulation, we will use the
Hamiltonian in the Tight - binding method, defined in the kwant package, presenting the
data of the numerical simulations for the mean, variance and probability distribution of

the Condutance and the firing noise.

Keywords: Mesoscopic Physics, Quantum Dots, Electronic Quantum Transport, Compu-

tational Simulation, Tight-Binding, Kwant.
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Capitulo 1

Introducao

Com os avangos da tecnologia, a industria vem apresentando grande crescimento
nas tltimas décadas. Dessa forma, proporciona-se uma evolugdo da engenharia qudntica,
impulsionando a construgado de sistemas com escalas da ordem de nandmetros (nm), escala
essa de comprimento dos processos de miniaturizagdo da eletronica, trazendo a tona o
conceito de nanociéncia e nanotecnologia[1].

Nesta dissertagdo, nosso interesse é direcionado para o ramo da nanociéncia, cha-
mado fisica do transporte eletronico quantico. Essa 4rea da ciéncia, objetiva o estudo
tedrico e experimental das propriedades dos diferentes regimes do transporte eletronico
em dispositivos nanoestruturados com dimensdées da ordem do livre caminho médio do
elétron.

Os sistemas mesoscopicos podem ser constituidos por uma cavidade aberta ligada
a terminais (ou reservatérios) com uma determinada diferenca de potencial. Devido a
esse potencial, o sistema tende a sair do equilibrio entrando em regime de transporte[2],
permitindo a passagem de uma quantidade fixa de elétrons. Esse sistema é conhecido
como ponto quantico[3]. Devido a baixa dimensdo no sistema mesoscépico, aparecem
efeitos os quais ndo podem ser explicados apenas utilizando a fisica cldssica. Alguns for-
malismos sdo utilizados no estudo das propriedades mesoscépicas, dentre eles Landauer
prop0ds o primeiro. A proposi¢do de Landauer traz um tratamento probabilistico de um

elétron ser transmitido de um reservatério para outro, e ndo apenas influenciado pelo



campo elétrico[4].
Os elétrons apresentam comportamento ondulatério na escala quéntica, tendo suas
fung¢des de onda representadas com W, = C,(x)e*, onde n = 1,2.... Ao combinar essas

ondas, a densidade de probabilidade é dada por;

P(x) = W) = W(x)"W(x) = |G +|Cof* + 2IC; Cleos(r — pa), (1.1)

onde W(x) = W;(x) + W,(x), e o tltimo termo de (1.1) é chamado de termo de interferéncia,
dependendo das fases das ondas. Em exe¢des em que cos(¢1—¢,) = +1aprobabilidade sera
maxima quando for igual a soma dos quadrados das amplitudes das ondas individuais e,

sendo minima, quando for igual a subtracado[5].

O transporte de elétrons em um sistema pode ser coerente ou decoerente. Caso
houver uma correlagdo entre as fases dos elétrons durante o percusso, o transporte é
chamado coerente. No caso acima, se a diferenca de fase ¢; — ¢, permanecer constante
durante o percusso, o sistema é coerente. No regime mesoscépico, a decoeréncia esta
relacionada com espalhamentos ineldsticos que podem surgir através de alguns fatores,
dentre eles, as interagdes dos elétrons com outros elétrons, com fonons ou espalhamentos
por rotacdo de spin.

Nos sistemas de transporte quantico, a teoria do espalhamento de ondas em sistemas
complexos ajuda a descrever o que acontece na cavidade mesoscépica. Com a desordem
na cavidade, em detrimento dos inevitdveis defeitos no seu processo de fabricagdo, tere-
mos alteragdes presentes na regido de interagdo estaciondria causando espalhamento dos

elétrons, afetando as propriedades de transporte [6].



1.1 A Dissertacao

No presente trabalho, serdo estudados o comportamento da densidade de probabi-
lidade energética, a distribui¢do de probabilidade da condutancia e do ruido de disparo,
como os calculos de suas médias e varidncias, para um um ponto quantico de formato
de sermicirculo, ligado a guias ficticios, sendo introduzidas deformacdes de diferentes di-
mensdes de modo a obter dados para os espalhamentos buscando retomar os resultados

da Teoria de Matrizes Aleatdrias.

No segundo capitulo, iremos apresentar conceitos fundamentais bem explorados
na literatura cientifica, antes de abordar nosso objeto de estudo, com intuito de fazer
uma revisao criando uma base conceitual satisfatéria, dessa forma, ndo sendo necessario
um conhecimento profundo da drea para poder acompanhar os desenvolvimentos re-
alizados nos demais capitulos. Serdo apresentados os conceitos basicos sobre o trans-
porte eletronico no regime mesoscépico, abrangendo as escalas mais importantes para a
descrigdo do transporte, a teoria de espalhamento, a teoria de matrizes aleatérias, entre
outros. Iremos também, formular a quantiza¢do da condutéancia e por fim abordaremos o
Modelo Tight-Binding, este sendo a base do hamiltoniano que usamos para obter nossos
resultados numéricos.

No terceiro capitulo apresentaremos o Kwant, biblioteca do Python direcionada
ao transporte quantico, utilizada na construcdo do algoritmo computacional desta
disserta¢do, como também, descreveremos passo a passo o cédigo produzido.

O Capitulo quatro serd dedicado a metodologia utilizada para chegarmos aos re-
sultados obtidos neste trabalho.

Apresentaremos os resultados no capitulo cinco.

Para finalizar, concluimos nossa dissertacdo, e apresentaremos as perspectivas de
utilizagdo dos nossos modelos numéricos para a descri¢do de outros fendmenos inerentes

a fisica mesoscopica.



Capitulo 2

Fundamentacao Teoérica

Neste capitulo, apresentaremos conceitos para possibilitar uma abordagem sis-
temdtica de uma rede quadrada, subsidiando o entendimento da utilizacdo do modelo
Tight - binding no célculo de bandas de energia, condutancia e ruido de disparo utilizando

a simulacdo computacional proposta nesta dissertacao.

2.1 Fisica MesoscOpica

O campo de atuagdo da fisica mesoscépica teve inicio em meados da década de
1980, tendo experimentos em pequenos dispositivos[7], concentrando-se no transporte
semicldssico em nanoestruturas[8]. A fisica mesoscépica é dita na regido intermedidria
entre os efeitos quanticos presentes em sistemas microscépicos e os efeitos classicos de
sistemas macroscopicos. Dessa forma, temos os condutores mesoscépicos bem maiores
que objetos como os 4tomos, no entanto, ndo grande o suficiente para serem considerados
com comportamento Ohmico, este estudado na fisica cldssica. No regime mesoscépico,
encontra-se presentes efeitos quanticos como: princicipo de exclusdo e tunelamento.

As escalas de espago e tempo servem para a caracterizacdo do regime mesoscopico.
Na tabela 2.1, vemos algumas ordens de grandezas importantes na fisica mesoscépica, as

quais serdo conceituadas no préximo tépico.



1mm
l,» no regime Hall quéantico
100um
L, e I, em semicondutores com alta mobilidade
10pm
lum
Dispositivos semicondutores comerciais (1900)
100nm
Ar em metais
l,, em filmes metélicos polycristalinos
10nm
1nm
Ar em metais
distancia entre 4tomos
A

Tabela 2.1: Ordens de grandeza de algumas escalas de comprimento relevantes para a
tisica mesoscopica; [, € o caminho livre médio, [, € o comprimento de relaxagdo de fase e
Ar é o comprimento de onda de Fermi. Tabela adaptada da ref. [7].

2.1.1 Comprimentos caracteristicos

e Comprimento de onda de Fermi (Ar) - Considerando condutores a baixa tempe-

. . . . . Tikp)?
raturas, apenas os elétrons com energias proximas a energia de Fermi Er = (2;1) ,

participam do processo de condugdo. O comprimento da onda de Fermi Ar é defi-

. 27 ) . .

nido como Ar = i—z = 4 /—, onde kr é o nimero relacionado com a energia de Fermi
Ne

e 11, é a densidade de elétrons. Para uma amostra de GaAs em que 1, = 5 X 10" /em,

o comprimento de onda de Fermi é da ordem de 35nm|[7].

e Caminho livre médio (/,,) - O movimento de um elétron em um condutor ou cristal
perfeito é compardvel com o movimento de uma particula no vacuo, no entanto,
devido ao potecial periédico na rede, temos a massa diferente[7]. Colisdes com im-
purezas da rede, com outros elétrons, causam o espalhamento do elétron, mudando
assim o seu momento. Classicamente, a distancia percorrida pelo elétron antes dele
sofrer uma colisdo e ter seu momento destruido é o chamado Caminho livre médio

I, e é definido como [, = vrt., onde vr é a velocidade de Fermi e 7, é o tempo



médio entre sucessivas colisdes do elétron. No entanto, quanticamente o elétron
apresenta dualidade onda-particula e estd passivel de espalhamentos ocasionados
por potenciais que mudam seu estado, por exemplo, na mudanca do momento, .
O espalhamento quanticamente ndo acontece de forma instantdnea, como suposto
classicamente, sendo o tempo médio da mudanca do momento do elétron definido
como T, = ;—;, tendo 0 < a,, < 1, representando a efetividade que o espalhamento
possui na mudanga do momento inicial do elétron. Podemos entéo ter a redefini¢do
do caminho lilvre médio como I, = vp1,,, significando a distdncia média percorrida
pelo elétron entre sucessivos espalhamentos elésticos, tendo a energia e o médulo

do momento do elétron conservados.

Comprimento de relaxacdo de fase (L,) - Fazendo uma analogia ao livre caminho
médio, podemos definir o tempo de relaxagdo de fase como 7, = ;—; tendo0 < a, <1,
representando a efetividade de um espalhamento em destruir a fase inicial[7]. O
comprimento de relaxacdo de fase, para sistemas de alta mobilidade (7, ~ 7,,), ou

seja, bons condutores, [, = vrt,, para sistemas de baixa mobiliadde (7, > T,),

[N]

. . . .. . v,
ou seja, para semicondutores e filmes policristalinos, lé = Dty,onde D = + éa
constante de difusdo, d é a dimensao do gas de elétrons. Dessa forma, o movimento

do elétron, neste tltimo caso, é considerado néo balistico.

Comprimento de localiza¢do eletronica() - O comprimento de localizacdo mede
a extensdo espacial das fung¢des de onda eletronica. Uma fungdo de onda de uma
particula confinada em uma regido deve ser nula nas extremidades, tendo sua am-
plitude a fornecedora da densidade de probabilidade de se encontrar a particula em
qualquer regido do espaco, e varia de forma bem particular dependendo do sistema
e dos potenciais aos quais a particula é submetida[9]. Para condutores metalicos, as

fungdes se estendem por toda a amostra e decaem exponencialmente em isolantes.



2.1.2 Regimes de transporte

Os regimes de transporte podem ser definidos pela relacdo do comprimento da
amosta L e os comprimentos caracteristicos, como ilustrado na figura 2.2. Nesses regimes,
podemos identificar como os elétrons sdo deslocados pelo sistema. A seguir, vamos
definir os trés tipos de regimes de transporte: regime balistico, regime difusivo e regime

localizado. Na figura 2.1 podemos vizualizar a ilustracdo dos regimes balistico e difusivo.

e Regime Balistico ou Guia de Onda - Os elétrons se deslocam livremente sem sofrer

espalhamento eléstico (L < I,,);

e Regime Difusivo - Os elétrons sofrem diversos espalhamentos eldsticos ao atravessar
o sistema (/,, < L < &);

e Regime Localizado - Neste caso, os elétrons apresentam a probabilidade menor
de percorrer toda a amostra, onde o comprimento da amostra encontra-se entre o
comprimento de localizagdo e o comprimento de coeréncia de fase (£ < L < 1), assim,
as fungdes de onda ficam localizadas e o sistema comporta-se como isolante, entdo

se o elétron ndo sofrer altos deslocamentos estara menos passivel a espalhamentos.

a) b)

Figura 2.1: Regimes de transporte: a) difusivo e b) balistico
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Figura 2.2: Escala de comprimentos caracteristicos para transporte coerente a baixas
temperaturas

2.2 Gas de Elétrons Bidimensional

Estruturas bidimensionais (2D) com comportamento eletronico sdo dispositivos de
extrema importancia na atualidade no desenvolvimento de semicondutores, tanto para
tisica como para a indtstria. Dessa forma, vemos que com o controle bidimensional temos
um dispositivo onde os portadores de carga estdo confinados em um potencial, de tal
forma que o deslocamento em uma das diregdes é controldvel, entdo, podemos quantizar.
Como, por exemplo, numa camada fina formada na interface de uma heteroestrutura
semicondutora figura 2.3, que temos os elétrons confinados entre os GaAs e AlGaAs, e sdo
dopados com impurezas doadoras, movendo-se sem perder a coeréncia de fase, entdo
perto da interface de GaAs-AlGaAs a densidade de elétrons atinge um alto valor, tendo
a energia de Fermi dentro da banda de condugdo, formando assim, uma fina camada

condutora que é conhecida como o gdas de elétrons bidimensional (2DEG) [7].

Na figura 2.4, temos a representacdo do 2DEG, com a banda proibida (band gap)
em que AlGaAs é maior que GaAs, havendo uma descontinuidade entre as bandas, dessa
forma, ao aproximar os materiais, os elétrons passam para o GaAs deixando o AlGaAs
carregado positivamente. A energia de Fermi Er estd localizada dentro do gap de energia,
(figura 2.4 a)). Devido a variacdo de dopagem, o nivel de Fermi pode ser deslocado
dentro da banda proibida, entdo, os espacos deixados pelas cargas ddo origem a um
potencial eletrostatico que faz com que as bandas estabelecam uma camada de inversao
(curvamento das bandas de energia), como podemos ver na figura 2.4 b). A energia

de Fermi no equilibrio é constante em toda parte, aparecendo um poco de potencial na
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Figura 2.3: Da esquerda para a direita, um desenho esquematico e a imagem de um ponto
quantico lateral feito no aprisionamento de elétrons na juncdo entre o AlGaAs e o GaAs.
As estruturas mais claras sdo os eletrodos que controlam o acoplamento entre o ponto e
o0s reservatorios e recebem uma voltagem em suas extremidades, dessa forma, saindo do

equilibrio e causando o movimento dos elétrons nas regides mais escuras. Figura retirada
de [10]

interface da heteroestrutura que confina os elétrons|[7].

Uma das caracteristicas importantes do 2DEG formado pelo processo de dopagem
modulada é a alta mobilidade, devido a separagado espacial entre os elétrons de condugdo
e as impurezas doadoras, além disso, como os elétrons que compdem o 2DEG sdo proveni-
entes das impurezas doadoras no AlGaAs, a densidade de portadores pode ser controlada

com a dopagem durante o crescimento da amostra[11].
Para descrever o movimento dos elétrons na banda de condugdo do GaAs, podemos
usar a equagdo de massa efetiva de banda tnica:

- (hV + eA)?

c 5 +UD| W) = EY(D), (2.1)

onde E, é o valor minimo para a energia da banda de conducéo, Aéo potencial vetor, m
a massa efetiva e U(7) é o potencial devido a distribuicdo de cargas.

Nesta equacdo, hd a agdo do potencial periédico do GaAs sobre os elétrons pela
massa efetiva m = 0,067m,, sendo 1, a massa do elétron. A aproximacdo da massa efetiva

tem validade se o ntimero de elétrons na banda de conducéo for pequeno, tendo todos os
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valores préximos ao minimo da banda.

¥

! 2DEG

Energia

»Z

Figura 2.4: Na jungdo entre o AlGaAs e o GaAs, podemos ver o perfil das bandas de
condugdo (linha superior), e valéncia (linha inferior) com suas respectivas energias Ec
e Ey, além da energia de Fermi Ep, a) antes e b) depois da transferéncia de carga, onde
observamos a formagdo do gas de elétrons bidimensional 2DEG. (Figura adaptada de [1]).

2.3 Ponto de Contato Quantico

Devido a resultados de alta mobilidade obtidos com o gés eletrénico bidimensio-
nal(2DEG) em heterosestruturas GaAs-AlGaAs, ficou vidvel estudar transporte balistico
em pequenos dispositivos[12], com estruturas livres de impurezas , tendo /,, > L, assegu-
rando, assim, um regime balistico, e ndo sistemas desordenados, difusivos. No material
metdlico as ferramentas ideais para estudos sdo estruturas com constri¢cdes de largura W
e comprimento L, bem menor que o caminho livre médio /,,, como podemos ver na figura
2.5a). As propriedades de transporte do ponto quantico podem ser medidas ao acopla-lo
a dois reservatorios de elétrons, que representam os contatos e os tira do equilibrio pela
diferenca dos potenciais eletroquimicos[13], figura 2.5b).

Classicamente, um condutor ideal ndo oferece dificuldade ao movimento dos

elétrons, dessa forma, possuindo uma condutancia infinita, no entanto, quando o sis-
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tema possui dimensdes reduzidas da ordem do comprimento de relaxacdo de fase, o
espalhamento dos elétrons fica evidente, assim, mantendo a condutancia finita. Se consi-
derarmos que ndo hd interagdes entre elétrons, podemos tratar a regido condutora como
um gés eletronico bidimensional(2DEG). Com a temperatura absoluta nula e sem reflexdo
no guia de ondas, os elétrons terdo energia no intervalo y; < E < u», onde yu; repre-
senta o potencial quimico do reservatério i sendo igual a energia de Fermi do respectivo
reservatério quando T = 0[7].

Para o estado de equilibrio, a disponibilidade dos estados no condutor sdo preen-

chidos de acordo com a distribuicdo de Fermi-Dirac:

1
1+ exp[(E — w)/kgT]

fo(E) = (2.2)

Para baixas temperaturas, aproximamos a distibui¢do por seu valor em temperatura nula:

0 se u<E
fo(E) =S(u—E) = , (2.3)
1 se u>E

tendo ¥ como uma fungdo degrau unitaria.

O tamanho e a forma dessas estruturas, além do ntiimero de elétrons contidos, podem
ser controlados com devida precisdo. A fisica de pontos quéanticos mostra convergéncias
com o comportamento de ocorréncia natural de sistemas quanticos em fisica atomica e
nuclear. Como em um 4tomo, os niveis de energia em um ponto quantico tornam-se

quantizados devido ao confinamento dos elétrons.

2.3.1 Condutancia no sistema balistico

Para o ponto quéntico definido na figura 2.5b), definiremos as coordenadas x e y nas
dire¢des horizontal e vertical, respectivamente, de forma que os elétrons livres percorram
o guia na dire¢cdo & com continuos niveis de energia (L, > Ar). Na direcdo # estdo
confinados e se apresentam em niveis de energia quantizados, modos transversais ou
subbandas (sistema cuja a energia é continua em fungdo de uma varidvel e quantizada

em func¢do de outra, possuindo estados quantizados na fixacdo da primeira varidvel,
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a) b)
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i + L
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+
) iw + Linuia de ondas
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Figura 2.5: a) Ponto de contato quéntico formado por uma constrigdo de largura L e
abertura de tamanho W, destinada a passagem de elétrons provenientes dos contatos nos
lados esquerdo e direito; b) ponto de contato quantico com guia de ondas, conectado a dois
reservatérios de elétrons caracterizados por seus respectivos potenciais eletroquimicos (4

€ Us.

estes niveis quantizados sdo as subbandas). Contudo, devido as condi¢des de contorno,

representamos um elétron neste sistema pela funcdo de onda:

W(x, y) = p(y) exp™, (2.4)
tendo os valores da energia como:
272
En(kx) =E, + m’ (25)

onde ¢ é uma funcdo periddica, k, é o vetor na direcdo £ e E, representa os subniveis

correspondentes a n-ésima subbanda na diregdo 7.

Observamos na figura 2.6, que os niveis de energia das subbandas sdo definidos
em funcdo de k,. Admitimos entdo, que o elétron ndo pode ser transmitido por um
canal (ou modo normal) caso sua energia seja menor que energia da subbanda referente
a esse canal. Os canais onde a energia é maior que a energia do elétron mais energético

sdo chamamos de proibidos ou fechados, e os canais com energias menores ou iguais
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Figura 2.6: O grafico que representa as energias das subbandas, dadas pela eq. (2.5).
Quando T = 0, o potencial quimico y; o reservatério i é igual a sua energia de Fermi
Er que corresponde a energia do elétron mais energético deste reservatério. As linhas
tracejadas representam as energias dos canais fechados. O grafico mostra o caso de trés
canais abertos. Figura retirada de [2]

a energia do elétron mais energético incidente sdo denominados abertos. Sabemos que
todos os canais tem probabilidade de transmitir um elétron, mesmo que sua energia seja
maior que a do elétron incidente, é o caso do tunelamento, no entanto, consideraremos

essa probabilidade nula, por ser muito pequena e para simplificacdo.

Esses elétrons possuem densidade de estados dada por p(E) onde,

Niimero total de estados entre E e E + dE
Comprimento total

p(E)IE = = u(ky)dk,, (2.6)

temos que o comprimento total é L, com intervalo entre E e dE, compreendendo os

nimeros de ondas entre k, e k. + dk,. Sabemos que k, é o comprimento do espaco e
27 . o .

Ak, = T é o comprimento que cada estado ocupa, dividindo k, por Ak, temos o niimero

X
de estados para uma variagdo dk,:
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s dk, 1
H(kx)dkx = L_XE = ;dkx, (27)
L,
23,2
tendo s = 2, o fator de degenerecéncia de spin. Ede E = zx—m, temos:
om dE _ dE 2m _ (JE\"
dkx = ﬁﬁ = 7h2kx = (%) dE, (28)
obtemos através das equagdes (2.6) e (2.7) a densidade de estados eletronicos:
(%) 29)
P=7\ ok ' ’

Com a densidade de estados e a distribui¢do de Fermi-Dirac (2.3), podemos obter
a contribuicdo da n-ésima subbanda na corrente vinda do reservatério 1, com valores
positivos de k:

" 19E1 (9E\ 2e
(ak) JE

I = efEn v(E)p(E) fo(E)dE = efEn i ﬁ(#l — Ey). (2.10)

Por analogia, temos a contribuicdo da n-ésima subbanda na corrente vinda do reser-
vatorio 2, para os valores negativos de k,:

21 9E1 (JE\ e
(ak) JE

Iy = efEn v(E)p(E) fo(E)dE = efEn T ﬁ(#z — Ey). (2.11)

A corrente resultante vem do somatoério de todas das diferentes contribuicées de

todos os canais N canais abertos:

N
2e 2e
= Z‘ T = 2) = N (= o). (212)
Como p=exV,em que V é o potencialem G = é, reescrevendo (2.12);
2¢?
I= NT(Vl - V2) (213)

Agora podemos obter a condutancia no condutor balistico:
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2
G= %N =GN, (2.14)

2% . T
Go = — é um quantum de condutdcia. Entdo, diferentemente como acontece com as

h

regides macroscopicas, neste sistema o comportamento da condutancia é quantizado.

2.4 Ponto Quantico Cadtico

Em sistemas dindmicos, fazendo referéncia ao estudo classico, o caos significa que o
sistema apresenta forte sensibilidade as condi¢des iniciais [14]. Dessa forma, o caos indica
a nao lineariaedade dos sistemas dindmicos classicos. A forma de variacdo do sistema
no espago de fases também determina se este é cadtico ou ndo. Caso a separagdo entre
duas curvas consecutivas quaisquer do espago de fase crescer exponencialmente com o
tempo, podemos considerar o sistema cadtico. A taxa com que essa separacdo cresce é
chamada de expoente de Lyapunov [14, 15]. Elétrons ao serem espalhados de diversas
formas favorece a desordem de sua dindmica, neste caso, uma imperfeicdo das paredes
delimitam o movimento das particulas, proporcionando a desordem na relacdo entre as

distancias. No caso desordenado, a distancia entre as particulas pode ser descrita como:

I = Mool (2.15)

onde 00, é a diferenga entre os angulos iniciais das particulas e A; é o expoente de
Lyapunov.

Levando em consideracdo a mecanica quantica, o espago de fase da mecénica classica
fica invidvel, mas podemos relacionar uma dindmica regular ou irregular no regime

quantico com a dindmica regular ou irregular no regime cléssico, respectivamente [2].

No ponto quantico, o elétron entra na cavidade e permanece um tempo 7., fazendo
intera¢des com as paredes, elétrons ou potencias. Os pontos quanticos tém muitos graus
de liberdade, juntando com as diferengas nas formas de contorno, traz como consequéncia
as flutuacoes da condutancia. Se Tperm. € grande comparado com o tempo ergddico Ty, 0S

espalhamentos dos elétrons possuem carater universal[2].
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O principio da correspondéncia da mecanica quantica afirma que um sistema
quantico passa para um sistema cldssico no limite em que a constante de Planck vai a
zero. Entdo, digamos que uma forma de entender um sistema quantico caético é trata-
lo como uma dindmica cldssica cuja correspondente é cadtica. Nesse caso, a dindmica

qudntica é denominada caos quantico [16].

2.5 Teoria do Espalhamento

Dentre vérios contextos utilizados no entendimento do transporte quantico, a teoria
do espalhamento de ondas em sistemas complexos é de fundamental importancia para o
entendimento do que acontece numa cavidade mesoscépica que possua uma desordem em
detrimento dos inevitdveis defeitos no seu processo de fabricagdo, sendo essas alteragdes
presentes em uma regido de interacdo estaciondria espalhando os elétrons, afetando as
propriedades de transporte [7].

Landauer descreveu de uma forma mais simples [17], ilustrada na figura 2.7, onde
a amostra, ou cavidade espalhadora, estd conectada entre dois reservatorios através de
condutores ideais (balisticos), acoplados aos reservatérios de elétrons, relacionando a

probabilidade de transmissdo eletronica na amostra com a teoria do espalhamento.

) gual guia 2 b) guia 1 guia 2

Figura 2.7: Geometria padrdo para calcular a resisténcia da amostra a partir da matriz
espalhamento, tendo a amostra ligada a dois reservatérios por condutores ideais. (a)
Representacdo de dois guias de apenas um canal; (b) um guia de dois canais e um guia de
um canal;

Dessa forma, Landauer veio a concretizar a ideia de relacido entre a condutéancia e as

propriedades de espalhamento sofridas pelos elétrons ao fluirem através de um condutor
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mesoscopico [6]. No entanto, tendo um sistema de baixa dimensao, evidenciamos a ca-
racteristica ondulatéria dos elétrons, mostrando que o processo de condugdo dos elétrons

pode ser representado por um processo de transmissdo da funcdo de onda que os descreve.

Antes de detalhar o formalismo de Landauer, abordaremos a matriz espalhamento
(oumatriz S), detentora das informagdes do transporte eletronico no sistema mesoscépico,
relacionando as amplitudes de ondas de saida com as amplitudes de ondas de entrada

nos condutores.

Podemos iniciar com um exemplo na Fig. 2.7a), sabendo que:

b=Sxa, (2.16)

onde b e a representam os vetores coluna correspondentes as amplitudes das ondas que
saem e entram do condutor, respectivamente, e S representa a matriz espalhamento, esta

tendo os coeficientes de transmissdo e reflexdo do sistema. Considerando:

e ag e b sdo as amplitudes das ondas que entram e saem, respectivamente, da regiao
de espalhamento, e o indice superior ¢ indica o canal e o indice inferior g indica o

guia, tais indica¢des também valem para a matriz espalhamento S;

o rf; e t’;; sdo os coeficientes que determinam, respectivamente, a amplitude de onda
refletida do canal g do guia g para o canal p do guia i e aamplitude da onda transmitida

o canal g do guia g para o canal p do guia i.

Inicialmente o caso apresentado na figura 2.7a) a amplitude da onda incidente no
guia 1 é a]. Parte dessa onda é refletida ap6s os espalhamentos no centro espalhador com

amplitude r{; X a;. A outra parte é transmitida ao guia 2 com amplitude t; x a;. Dessa

forma, uma parte da onda incidente com amplitude a; é refletida com amplitude r}; X a3,

e a outra parte ¢ transmitida com amplitude 1} x a;. Com resultado para b; e b}, temos;

bl =iy Xaj + t3 X ay (2.17)

by =raa Xay+til Xa; . (2.18)

Reescrevendo as equagdes (2.17 e 2.18) na forma matricial temos:
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(2.19)

(2.20)

A matriz S é definida como a Matriz Espalhamento. Adicionado-se outro canal ao guia 1,

tigura 2.7b), teremos :

1_ 1o 1, 020 2, 410 1
by =1y Xay +r7 Xaj+t; Xa,
221,222
b] =1y Xa; +177 Xaj

by =1y Xay + by Xaj + by X a3 .

Reescrevendo em forma de matriz:

8] [ (s
gl=|t 2
o) oo
b a;
v2|=S|a?|.
by a,

21
+ 1],

NE= =N ==

(2.21)
(2.22)
(2.23)

(2.24)

(2.25)

Em uma situacdo geral, podemos ter n de guias cada um com p, canais, entdo temos

a matrix S quadrada da ordem do somatério do nimero de y, canais de todos os n guias,

sendo também unitaria S'S = I (Ver apéndice A) para a conservacdo probabilistica [2], no

seguinte formato,

711

o1

tnl

t12

122

tln

t2n

Ve

(2.26)
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De fato, em geral temos:

j
Nr(E) = Z N(E), (2.27)
g=1
onde, N(E) corresponde ao nimero total de canais abertos no guia g, e j é o nimero de
guias(ou terminais), dessa forma a matriz S serd quadrada e terd as dimensdes numerica-
mente igual a soma dos canais abertos em todos os guias do sistema, entdao N1 X N7[18].
Podemos obter a probabilidade de transmissdo pelo médulo quadrado do elemento

que corresponde da matriz S:

Ticg = ISicgl, (2.28)

que é a probabilidade que um elétron tem de passar do guia g para o guia 7, tendo

0< |Sl-<_g|2 < 1. Entdo em termos de elementos da Matriz S temos:
NT NT
Y ISP =1=)" ISP (229)
g=1, g=1,

Com esta relagdo fica expresso que a transmissdo entre dois guias quaisquer é a mesma,

ndo importando se o espalhamento é de um guia i para o guia g ou de forma inversa.

2.5.1 Reversao Temporal

O tnico vinculo imposto a matriz S, na auséncia de qualquer outra simetria, é a
unitariedade (ver dpendice A), que implica na conservagdo do fluxo de corrente[1]. Na
descrigdo da simetria de reversdo temporal tomamos como base[1,34]. Classicamente,
consideramos uma particula sujeita a um campo de forca, fazendo com que a particula
pare depois de um determinado tempo, e, ap6s a parada, aplicamos novamente uma forga
fazendo com que a particula reverta seu movimento. Isto é, a particula percorre a mesma
trajetéria, porém com sentido contrario. A transformacdo t — —t expressa essa simetria,

. - .
assim como 0 momento py-g — —pi-, como podemos ver na figura 2.8.

Na mecanica quantica, considerando a equagdo de Schrédinger dependente do

tempo W(x,t) como uma possivel solu¢do, percebemos que temos que W(x,—t) ndo é
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v

Reverte
Pi=0="P=0

Paraemt=1(

Figura 2.8: A esquerda, temos uma trajetéria classica que para em t = 0 e a direita o
movimento é revertido fiuo — —pi=o. (figura retirada de [1])

solucdo, mas W*(x, —t) representa a solu¢do da equagdo revertida no tempo, ou seja,
a conjugacdo complexa tem relacdo com a reversdo temporal. Para garantir o estado

revertido do tempo, temos o operador antiunitdrio de reversdo temporal O[1].

| W(x,—t)) = O | VY(x,—1)), (2.30)

satistazendo as seguintes condigdes para os operadores posi¢cdo, momento linear e mo-

mento angular, temos:

exXe! =X; (2.31)
@PO! = P, (2.32)
oo =-T. (2.33)

No caso, o sistema quéntico possuindo invaridncia sob reversdo temporal é possivel

mostrar que o hamiltoniano comuta com o operador de reversdo temporal[1],

[H,©] =0. (2.34)
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2.6 Formula de Landauer

O sistema bésico considerado no problema de transporte eletronico, é composto
de uma regido central espalhadora ligada a um certo ntimero de terminais (figura 2.9
a). Esses terminais sdo sistemas unidimensionais idealmente periddicos e semi-infinitos.
Centramos a descricdo do transporte eletronico no calculo da condutancia quantica, para
isso utilizamos o formalismo de Landauer [17], o qual associa a condutancia com a proba-
bilidade de um elétron ser lancado na regido do condutor central a partir de um terminal

e ser transmitido para outro.

Vamos agora detalhar a férmula de Landauer tendo como relagdo da condutancia
com o espalhamento de elétrons. Consideramos o espalhamento num ponto quantico,
sendo a forma mais simples com apenas um espalhador figura 2.9 b), onde as amplitudes

de ondas dos elétrons estado relacionadas com as correntes no ponto quantico.
a) b)

- - Reservatério 1 Reservatério 2

Guia 1‘Guia 2

_ R

- - Centro espalhador

Figura 2.9: a) Esquema do ponto quéntico balistico simples, delimitado por dois pontos
de contato; (b) através de um centro espalhador conectado a dois guias de onda, estes
conectados aos reservatoérios de elétrons. (adaptada de [6])

Sabemos que a conduténcia é dada na escala 6hmica temos:

G= a%, (2.35)

No entanto, trabalharemos com escala bem menor, onde serao feitas duas correcées na

Lei da escala 6hmica[7].

1. Que hé uma resisténcia na interface da amostra independente do comprimento L;
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2. A condutéancia ndo decresce linearmente com a largura W.

Na verdade, hd uma dependéncia da condutancia com o nimero de modos transversais

no condutor, e um decaimento de forma discreta. Entdo temos a f6rmula de Landauer:

2
G= Z%MT (2.36)

O fator T representa a probabilidade média de um elétron injetado em uma extremidade

ser transmitido para outra extremidade e M o ntiimero de modos transversais.
Assumindo como zero a temperatura, o fluxo de corrente ocorrerd no intervalo de
energia entre u; e u,, a corrente liquida é dada por:

20

I:h

MT (uy — u2) (2.37)

2.7 Teoria de Landauer-Biittiker

No regime mesoscépico, os efeitos de interferéncia quantica sdo evidentes, entdo, as
teorias puramente cldssicas ndo sdo suficientes para explicar tais efeitos [18]. A coeréncia
de fase nesse regime é de fundamental importancia, tendo Landauer-Biittiker feito uma
abordagem poderosa no transporte coerente em condutores, relacionando a corrente que
atravessa o condutor com a probabilidade do elétron ser transmitido [7]. Como podemos
ver na figura 2.10, uma corrente constante é injetada na amostra mesoscépica, que é vista
como um centro espalhador, implicando que a condutancia pode ser interpretada como
uma medida do coeficiente de transmissdo [7]. O fluxo constante através da amostra
é garantido com o conceito de reservatérios indénticos funcionando como fontes, asse-
gurando também, que se tenha a probabilidade zero de retransmissdo dos elétrons que
passam dos guias para os reservatorios. Esses elétrons tém distribui¢do dada pela func¢do
distribui¢do de Fermi fo(T, u;) = 1 ,ondei =1,2,..,1né o0 namero de

1+ expl(E — ui)/kgT]
reservatorios, ; sendo os potenciais eletroquimicos e T é a temperatura, que é a mesma

em ambos os reservatorios.

Com a introducdo de Landauer, podemos calcular a condutancia (G) devido ao

espalhamento eldstico de um obstdculo caracterizado pelo coeficientes de transmissdo T
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Reservatorios -

Figura 2.10: Representacdo do modelo de reservatérios do formalismo de Landauer. A
amostra bidimensional se comporta como uma regido espalhadora e é conectada a guias
ideais semi-infinitos, contendo canais de propagacdo abertos acoplados a reservatérios
de elétrons. Esses sdo mantidos em equilibrio termodindmico e descritos por fun¢des
distribuicdo f(T, I 1)- Um fluxo de corrente atravessa a amostra quando uma diferenca de
potencial eletroquimico, Ay, é estabelecida entre os reservatérios. Figura retirada de [1].

e reflexdo R, para o caso de quatro terminais e um tnico canal aberto em cada um deles

[19].

e n (26 ;

conhecida como a féormula de Landauer-Biittiker, onde t é a matriz transmissao.

O estudo do transporte balistico em pequenos dispositivos tornou-se possivel devido
aos bons resultados obtidos com o gas de elétrons bidimencional (2DEG) em heteroes-
truturas de GaAs/AlGaAs[12]. A validacdo da férmula de Landauer-Biittiker veio com
o fendmeno conhecido de quantiza¢do da condutancia. Observagdo feita na introdugdo
de Gates (eletrodos carregados negativamente) no (2DEG), como na figura 2.11 a). Os
eletrodos formam uma constri¢do com largura ajustdvel W, comprimento L, e uma aber-
tura menor que o livre caminho médio, separando o 2DEG em duas partes, tendo assim a
formacdo de um contato quantico. A voltagem aplicada na porta do ponto de contato con-
trola a largura da constri¢do e provoca uma barreira de potencial efetiva dependente do

canal de propagacdo. Para determinada energia, apenas alguns canais podem ultrapassar
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Figura 2.11: (a) Ilustracdo do ponto de contato quéntico construido sobre 2DEG, os
triangulos formam o estreitamento. (b) A quantizacdo da condutancia pode ser obtida
considerando a constrigdo como um guia de onda, no qual um pequeno niamero de modos
transversais de propagacdo (canais) podem atravessar a constri¢do. Figura retirada [1].

a barreira, estes sdo os abertos, entdo os elétrons conseguem ultrapassar 0 estreitamento,
do contrario, sdo refletidos figura 2.11 b)[6]. Tendo diferenca de potencial V entre os
terminais, faz surgir uma corrente I através da constricdo.

Na referéncia [12], foi observado que, enquanto W diminui a condutancia G descrece
em forma de degraus de altura 2¢*/h (o 2 é devido a degenerescéncia de spin), como

podemos observar na figura 2.12d).

Dessa forma, podemos obter:

G= (%ez)ka/n, (2.39)

onde 2¢%/h é conhecido como o quantum de condutancia Gy e kr é o médulo do vetor
onda de Fermi, como vimos no cdlculo da condutancia no sistema balistico. Em todo caso,
essa expressdo é valida se [, > W. Entdo, podemos concluir que o nimero de canais de
propagagdo abertos N estd relacionado com a largura da constrigdo por:
N = int (kF—W) — int (ﬂ) (2.40)
T Ar

Nos metais, temos Ay < W, logo N > 1 e a resisténcia de contato é pequena. Para
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semicondutores, A = 30nm, permite a observacdo dos degraus. Podemos resumir a

condutincia como:

2
G= é :Nz% = NGy. (2.41)

Na figura 2.12a) temos um ponto quantico no formato de semicirculo com guias

de contado na cor vermelha, ilustrando a transmissao e reflexdo dos elétrons. Em 2.12b)
ilustramos novamente, a quantizagdo da condutancia em detrimento do controle da volta-
gem na constri¢do, dessa forma, definindo os modos transversais de propagacdo(canais)
que podem atravessar o estreitamento. Para 2.12c) temos a vizualizacdo dos degraus da
condutancia com as flutuagdes devido as colisdes dos elétrons na parede da cavidade
quantica(figura 2.12a). E finalmente na figura 2.12d), teremos o comportamento também
tipo escada(degraus) da condutancia, no entanto, sem flutuagdes, pois a quantizagao é
em fungdo da largura W ajustdavel com voltagem(figura 2.12b), definindo entdo os canais

onde os elétrons podem atravessar, guiando-os.

2.7.1 Localizagao fraca

Se considerarmos a figura 2.12a) como uma cavidade mesoscopica cadtica, a
baixissimas temperaturas, temos que o comprimento de fase L, dos elétrons passa do
tamanho da amostra L. Entdo a dindmica cldssica ndo se aplica[20], tendo um elétron,
quanticamente, a probabilidade de reflexdo (voltar ao mesmo guia) quando ejetado em
um dos guias, diferente da probabilidade de transmissdo (sair por outro guia). Numa
abordagem semicldssica, esse fendmeno na propriedade de transporte dos elétrons é
essencialmente causado por interferéncia quantica entre pares de trajetérias invertidas
temporalmente [13], fazendo com que a condutancia flutue. Nas particulas sem spin,
essa interferéncia é construtiva. Na fase quantica do elétron pela trajetéria de retorno a
origem, é a mesma fase da trajetdria revertida no tempo, desse modo, a probabilidade
de reflexdo é maior que a de transmissdo, ou seja, a condutancia é menor que a con-
dutancia no limite semicldssico, dada pela lei de Ohm. Esse fendémeno ficou conhecido

como localizagdo fraca LF, de inicio observados em condutores com dindmica difusiva. J&
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Figura 2.12: a) Cavidade quantica com movimento desordenado de elétrons, ilustrando
a transmissdo de uma parte dos elétrons e reflexdo do restante. b) Quantizacdo da con-
dutancia obtida num ponto de contato quantico como funcdo da voltagem aplicada na
constri¢do. c) Grafico Condutancia x E/t, onde vizualizamos os degraus da condutéancia
com as flutuagdes dos elétrons devido as colisdes com a parede da cavidade. d) Ob-
servamos o comportamento tipo escada da condutancia, revelando sua quantizagdo em
semicondutores onde Ar = 30nm. Figura adaptada [1].

nas particulas com spin, o acoplamento spin-6rbita gira o spin dos elétrons produzindo
uma interferéncia destrutiva, diminuindo a probabilidade de retorno e aumentando a
condutancia, esta ficando conhecida como anti-localizacdo[21].

Podemos entdo dizer que a LF é a correcdo quantica da lei de Ohm, tendo o limite

semi-cldssico a corre¢do de localizagdo fraca CLF representado como:
0G =(G) - Ggy, (2.42)

sendo (G) a média da condutancia com presenca de simetria temporal e G¢;, o resultado

da média da condutancia na quebra da simetria temporal [7]. Vemos na figura 2.13 que
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Figura 2.13: Flutuagdo da condutancia normalizada em ¢?/h como fun¢do da mudanga
de fase no modelo tedrico de distribuicdo de impurezas. Foi observado que a média
da condutancia (Gy) é menor que a condutéancia cldssica G¢;, mostrada na figura para
comparacdo. Figura retirada de [1].

2.8 Flutuacodes da Corrente

Schottky, em 1918 [22], observou que em tubos de vacuos ideais, mesmo depois de

eliminar todas as fontes de ruidos, ainda permaneceram dois tipos de ruidos na corrente

elétrica. O primeiro tipo de ruido ficou conhecido como Johnson-Nyquis, em homenagem

ao pesquisador Johnson-Nyquis, ou simplismente ruido térmico, devido ao movimento

térmico dos elétrons que ocorrem no condutor. No segundo tipo de ruido temos devido

aos movimentos discretos das cargas de transportes de corrente elétrica, chamado de

ruido de disparo, no entanto, nem todos condutores tem esse tipo de ruido.

O ruido é carecterizado pela densidade espectral ou poténcia do espectro P(w), que

é a transformada de Fourier de frequéncia w da fun¢do de correlacdo corrente - corrente

[23,24].

P(w) =2 f ) dte™ (AI(t + to)AI(to)),

(2.43)
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onde Al(t) sdo as flutuagdes dependentes do tempo numa dada tensdo V e temperatura
T, que fornecem informagdes adicionais sobre o processo de transporte. Os brackets (- - - )

expressam a média do conjunto ou uma média sobre o valor do tempo inicial ¢,.

O ruido de disparo ocorre quando V # 0 e T = 0, dando informacdes adicionais que
ndo estdo contidas na condutancia [24], diferentemente do ruido térmico que é proporcia-
onal a T e é diretamente relacionado com a condutancia através do teorema da flutuacao

- dissipagédo.

P = 4ks TG, (2.44)

com i < kgT, dessa forma, o ruido térmico ndo nos da novas informagdes. O ruido de
disparo é um fendmeno intrinsecamente de néo - equilibrio fornecendo detalhes sobre a
correlagdo entre cargas e o principio de Pauli [23]. Em determinandas situa¢des, como:
em jungdes de tanel, diodos de barreira de Schottky, jun¢des p — n e diodos de vacuo
termidnicos, os elétrons sdo transmitidos aleatoriamente, independentes um do outro,
podemos, entdo, descrever a transferéncia dos elétrons pela estatistica de Poisson, usada
para eventos que ndo estdo correlacionados com o tempo [24]. Nesses eventos, o valor do

ruido de disparo deve ser maximo.

P = 2el = Ppyisson, (245)

[N

proporcional ao tempo médio da corrente I. TendoI > 0 e V > 0, a equagdo acima

é vélida para w < 7!

, com 7 a largura de um pulso de corrente de um elétron. Nas
frequéncias mais altas, o ruido de disparo desaparece, pois as correla¢gdes suprimem o
ruido de disparo de baixa frequéncia abaixo do Ppissen. O principio de Pauli é uma fonte
de correlacdo, mesmo ndo havendo interagdes entre os elétrons, pois proibe a ocupagao
multipla do mesmo estado de uma tinica particula. Podemos exemplificar por um contato
de ponto balistico em um metal, tendo P = 0, pois o fluxo de elétrons se correlaciona com

o principio de Pauli mesmo com a auséncia de impurezas de dispersdo [24]. A funcdo

correlagdo é descrita como[23]:

(AIi(t + to)Ali(to)y = (It + to)li(to)) — (it + to))li(to))- (2.46)
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Para a poténcia do ruido de disparo escrita em fungdo da matriz de transmissdo t a

temperatura zero, teremos[24]:

3
p= 2V%Tm&*(1 — #h (2.47)

2.9 Teoria das Matrizes Aleatorias

Desenvolvida pelo matemaético e fisico Eugene Wigner em 1950, o qual ganhou o No-
bel Fisica em 1963, a teoria das matrizes aleatdrias (TMA) objetivou os estudos estatisticos
dos niveis de energia dos ntcleos de dtomos pesados [25]. A TMA, lida com grandes
propriedades de elementos aleatoriamentos distribuidos, partindo da distribuigdo de pro-
babilidade de matrizes [26], obtendo-se as fun¢des que se relacionam com os autovalores

e autovetores, retirando-se, assim, propriedas fisicas do sistema.

A TMA é empregada em diversos ramos da ciéncia, como: excitagdo nuclear, teoria
da informacdo, finangas, teoria de cordas, matéria condensada, caos quantico entre outros
[6, 7]. Tendo elétrons confinados em um sistema que apresenta caos, seus estados sdo
imprevisiveis, sendo assim, o comportamento desses estados é aleatério. Wigner prop0s
modelar o hamiltoniano do nticleo como uma matriz aleatoéria [7], dessa forma, ndo temos
um ensemble de estados e sim de hamiltonianos, preocupando-se em estudar as matrizes
H quadradas com dimensdo r, cujos os elementos eram representados aleatoriamente
independentes com distribui¢do pertencente ao ensemble gaussiano, tendo a densidade
de probabilidade como [27]:

—Br

P(H)a exp (4_ﬁ2

)TrH?, (2.48)

onde, A = %, sendo um pardmetro numérico relacionado com o espagamento médio, A,
entre os niveis de energia (autovalores de H e f é o indice de Dyson como parametro
de simetria relacionado com os graus de liberdade de elementos na matriz hamiltoniana.
As matrizes aleatérias ja possuem as informagdes necessarias sobre o transporte, e sdo
pertencentes ao ensemble circular, o qual possui as mesmas trés classes de universalidade

de Wigner-Dyson. As classes mais comuns sdo: classe ortogonal, classe unitdria e classe
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simplética. Dependendo do grau de liberdade representado pelo indice de Dyson, sdo
impostos alguns vinculos a matriz H, como podemos ver a correspondéncia no ensemble

circular [6, 7, 27]:

e Ensemble circular ortogonal (ECO) g = 1 - corresponde ao ensemble gaussiano
ortogonal (EGO), onde a matriz H tem elementos reais sendo necessdria a imposi¢do

de simetria de reversdo temporal e invaridncia sob a rotagdo de spin;

H=H" e H" = H", devido a sua hermiticidade, entdo H tem que ser real e simétrica,
istoé H = H"

e Ensemble circular unitirio (ECU)S = 2 - corresponde ao ensemble gaussiano
Unitédrio (EGU), onde a matriz H tem elementos complexos, ndo sendo necessaria a
imposicdo de reversdo temporal, apenas que a matriz (ECU) seja unitaria; H = H'

e Ensemble circular simplético (ECS)3 = 4 - corresponde ao ensemble gaussiano
Simplético(EGS), onde a matriz H tem elementos quaternidnicos reais, apresentando
simetria de reversdo temporal, mas com quebra de simetria por rotagdo de spin, dessa
forma, sendo unitaria e autodual.

HR = H, pela reversao temporal H® = H', devido a hermiticidade, onde os elementos

de H podem ser escritos na formal7, 27];
H=H'®Y+iY’) H'®ad,

com i = V-1, H* matriz aleatéria real, com k = 1,2, ou 3, é antissimétrica, Y uma matriz

identidade e oy representa as matrizes de Pauli;

10 01 0 —i 1 0
= ; 02= ; 03=
01 10 i 0 0 -1
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2.10 Meédia da Condutancia

Em 1994, no artigo[33], Braranger e Mello calcularam a localizagdo fraca 6G, para os
ensembles ECO (5 = 1) e ECU (B = 2). Entdo, podemos listar as expressdes para o calculo

da média e varidncia da condutancia, para os ensembles universais de Wigner-Dyson.

As médias da condutancia para as classes de Wigner-Dyson:

282 N1N2

_— 2.49
NN —1+2 (249)

<G>wd =

e Regime quantico caético:

Tomamos o regime quantico, Ny = N, = 1, entdo as médias da condutancia, em
2

2
unidades de %, serao:

3, para ECO,
(G ={1 vara ECU (2.50)
(e2/n) ~ | P ’

2, paraECS.

e Limite Semicléssico:
Na expressdao 2.49, expande-se assintoticamente em poténcias de Nt no limite se-

miclassico, N1, N, > 1, entdo:

2
NN, 2) NN, ( 2) NiN,
B ) L\ S ) B E T 2.51
Ni+ N, ( ﬁ (N1 + N2)2 ﬁ (N1 + N2)3 ( )

262

<G>wd = 7

2.10.1 Varidncia da Condutancia

Para a varidncia da condutancia temos|[1]:

4¢? 2NiN>(N1 =1 +2/B) (N> =1 +2/p)

ﬁﬁ(NT—l +4/B)(Nt —2+2/B) (Nt —1+2/p)* (2.52)

var|[Glws =

e Regime quantico caético: Tomamos o regime quantico, Ny = N, = 1, entdo os valores

para a varidncia da condutdncia, serdo:
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=, para ECO,

var [G],,

(464—/;12)(1 = %, para ECU, (2.53)
&, para ECS.

e Limite Semicldssico: No limite semicladssico, N1, N, > 1, expande-se a expressdo

2.52 e simplificando temos:

var[Glwd =

4¢*[2  NIN; (1 )] (2.54)

72 [ B (N1 +No)* O Nr

Para N; = N, (contatos simétricos) na equacdo 2.54 podemos encontrar os valores

para a varidncia da condutéancia:

§, para ECO,

var [G],,

o) =\ paraECy, (2.55)
%, para ECS.

2.11 Média da Poténcia do Ruido de Disparo

Para um guia simétrico, teremos os resultados da média e varidncia da poténcia do

ruido apresentados tomando N; = N, = N[34].Entdo,

il 1. 2Y
N(N 1+[3)

2 2 4
(2N—2+E)(2N—1+E)(2N—1+E)

2.11.1 Variancia da Poténcia do Ruido de Disparo

(P) = (2.56)

A seguir mostraremos os resultados obtidos para a Varidncia da Poténcia do Ruido

de Disparo para as trés classes de simetria do Bilhar quA¢ntico caético[24].
Comp=1:

1(1+N)N(BN° + 60N* + 142N° + 91N? — 49N - 36)

v Pl = T N+ 7)aN - D)@N + LP@N + 3PN + 5)

(2.57)
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Comp=2:

_ 1 N*(4N* —9N? + 3)
8 (4N2 —9)(4N2 — 1)’

var [P] (2.58)

As expressdes acima obtidas, para a média e varidncia tanto da Condutancia como
da poténcia do ruido de disparo, e os resultados de Wigner-Dyson, ja sdo bem conhecidos
na literatura de estudo para o transporte quéntico. Iremos usar os valores para comparar
com nossos resultados, analisando-os no sistema proposto nesta dissertacdo e verificando

se em nossa simulacdo tivemos cavidade em regime quéantico caético.

2.12 Funcao de Green

Sabemos que a matriz S nos traz a resposta do que acontece em um guia devido a
uma excitagdo em outro guia. A funcdo de Green é um conceito mais amplo e poderoso,
trazendo-nos a resposta em qualquer ponto (dentro ou fora do condutor) devido a uma
excitagdo em outro ponto [7]. Quando ndo hé interagdo no transporte, as tinicas interagdes
com as quais devemos nos importar sdo as causadas por ondas incidentes nos guias, neste
contexto a funcdo de Green e a matriz S estdo relacionadas. O utilidade da funcao de
Green fica mais evidente quando sdo inclusas interagdes ( elétrons - elétrons ou elétrons -
tonos). Estes tipos de intera¢des iniciam excitagdes no condutor ndo descritiveis apenas
pela matriz S.

No conceito de funcdo de Green haverd sempre uma resposta R, relacionando-se

através de um operador D,, com uma excitagao 7.

Dy,R = 1. (2.59)

Podemos definir a fun¢ao de Green como:

R =D, n=Gn, (2.60)

onde Gn = D,,.

Podemos expressar da seguinte forma:
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|E-H,|w =1, (2.61)

tendo W a funcdo de onda, 1 o termo de excitagdo equivalente devido a onda incidente

nos guias, a funcdo de Green correspondente é dada

G=[E-H,| ", (2.62)

(ihV + eA)?
2m
hamiltoniado com a subbanda de energia E; inclusa como parte do potencial U(x, y), entdo:

B (ihV + eA)2
o’ 2m

através da equacgéo |E; + W(x,y) = E¥Y(x,y). Assim, temos o H,, o operador

+ U(x, y). (2.63)

As condigdes de contorno especificam o inverso do operador diferencial, descrito
acima. E comun definir dois tipos de funcio de Green, tudo vai dependender das
condig¢des de contorno [7].

Consideremos um sistema de um fio de uma dimensado com um potencial constante

Uy, das equagoes 2.59 e 2.60, obtemos:

o2 & |
G= [E - Uy + ﬁﬁ] , (264)
que da
2
(E — U, + iim%) G(x,x') = 6(x, x). (2.65)

Assim, temos a funcdo de Green G(x, x') como sendo uma funcdo de onda em x, resultante
de uma excitacdo em x'.
Na referéncia [7] ha um detalhamento analitico, que nos levara a duas expressdes

para funcdo de Green:

GR(x,x) = —hl—vexp [iklx -~ x’l] , (2.66)

i

GA(x,x) = e

exp [—iklx - x’l] , (2.67)
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\2m(E - Uy) 1k

comk= ————ev = ot GR a funcdo de Green retardada de G* a funcdo de Green

h

avancada.

2.13 Breve Descricio do Modelo Tight-Binding

As tentativas dos célculos das estruturas de bandas eletronicas para os cristais,
datam do inicio do século passado, com Bloch (1928) sendo o precursor, tendo resultados
qualitativos utilizando o método de linear combination of atomic orbitals (LCAO) ou Tight
- Binding, com o desenvolvimento do estudo de moléculas atdmicas, consistindo da
combinacdo linear de orbitais atdmicos localizados nos diversos atomos do cristal, sendo
pertinente e claro na descri¢do de estruturas eletronicas em moléculas e sélidos [28].

Ha outros métodos e modelos de estudos para quando o ntiimero de dtomos é muito
pequeno, no entanto, quando esse nimero chega a centenas de elétrons, encontramos
uma “barreira exponencial”, tendo os célculos alta complexidade, ficando impraticdvel
sua resolucdo.

O método Tigth - Binding é muito utilizado em pesquisas relacionadas ao transporte
eletronico devido a ser um método relativamente mais simples que os demais, com qua-
lidades de interpretacdo local do problema, tempo de resolugdo computacional reduzido
e de uma precisdo satisfatoria[29].

F necessério discretizar a rede para obter o hamiltoniano no método Tigth - Binding,
dessa forma, quanto menor for o tamanho de uma célula da rede, mais préximo da
continuidade chega o sistema. Sabemos que nem todo site da rede representa apenas
um atomo, mas pode representar uma regido que possua muitos &tomos, outrossim, esta
regido deve ter dimensdes reduzidas em relagdo as caracteristicas fisicas relevantes no

sistema abordado.
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214 Hamiltoniano Tight-Binding

Partiremos de um modelo que descreve um metal ou um semicondutor, que consiste
de um gés de elétrons que ndo interagem, ou seja, desprezam-se as colisdes entre os
elétrons, com carga —e(e > 0) e massa efetiva (m,.f) . Com a presenga de um potencial de
desordem V(r), podemos ter entdo o hamiltoniano para um elétron em um atomo dado

por:

2

p

H =
2mef

+ V(r), onde p = ?V. (2.68)

O potencial V(r) descreve tanto o potencial de confinamento dentro do condutor, como o

potencial de espalhamento da impurezas estaticas do condutor.

2.15 Discretiza¢ao do Hamiltoniano

O modelo tight - binding descreve os materiais em termos de orbitais atdmicos em
uma rede. Em um determinado sistema, onde hé guias levando ondas planas para dentro
e fora da regido de espalhamento, o hamiltoniano tem um conjunto de graus de liberdade,

sendo descrito como[30]:

H=Y Hyclc. (2.69)
7

Temos c/c; como operadores de criagdo e aniquilagdo fermidnica, onde i e j indicam os
diferentes graus de liberdade do sistema e H;; sdo os elementos de uma matriz hermiti-
ana infinita. De uma forma alternativa, podemos escrever o hamiltoniano na primeira

quantiza¢do como[30]:
H=Y" Hyli)il (2.70)
ij
onde os estados |i) especificamente determinam os sitios da rede e os graus de liberdade

adicionais, por exemplo, orbitais e spin [31]. Para podermos utilizar o hamiltoniano da

eq. 2.65, no modelo tight - binding, precisamos discretiza - lo. Utilizamos os sitios de
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uma rede quadrada com comprimento de rede constante a igual a 1, valor este utilizado
como padrdo, de forma a simplificar as simulagdes realizadas. Podemos ver na fig. 2.14,
que cada sitio tem coordenadas inteiras de rede (i, j), tendo o espaco real de coordenadas

(x,v) = (ai,aj), desta forma:

i-1 i+1

Figura 2.14: Rede em 1D no limite continuo, sendo graficamente discretizado. Pode-
se observar o aparecimento dos sitios quantizados e igualmente espagados de a.(figura
retirada de [31]).

li, j) = lai,aj) = |x, y). (2.71)

Usamos agora o método das diferengas finitas, encontraremos por aproximagao [31]:

di(x) _ Y(x +a) — P(x —a)
dx 24 ’

Py 290 - Y+ -y —a)

S~ > (2.72)

Das equagdes 2.68 e 2.69 verificamos que a func¢do de onda é aplicada nos sitios separados
por a. Portanto, substituimos as coordenadas espaciais continuas por uma rede discreta
espacgadas por a [31].

Com a discretizacdo, o hamiltoniano fica:

2

hfa2 [2¢(x;) — W(x — a) — P(x; + a)] = EP(x;). (2.73)

Hi(x;) =

2m,

2

Definimos a quantidade t = ——, que tem unidade de energia, dependendo apenas
2m,sa

das constante de rede 4. Podemos entdo escrever o hamiltoniano continuo na forma do
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modelo tight - binding. Usaremos o ponto da rede x; como uma base [x;)[31]. No limite

de a — 0 operador diferencial de segunda ordem é expresso como:

3= = Y i+, 1+ b, i+ 1, )= 20 ) ) (2.74)
i,j

Fazendo das substitui¢des no hamiltoniano, teremos:

H = Z[(V(ai, af)+40li, )<, jl=t(i+1, pC, j1+1z, G+, I+l j+1KG fl+1 (G j+1D] (2.75)
i

Vemos que o fator 4t e o potencial de desordem ndo possuem interagdo com os vizinhos

préximos, por isso, seus valores sdo colocados nos sitios da rede [30, 31]. Outrossim, o

valor da energia —t tem interacdo entre os vizinhos, logo é denominada energia de salto.
Agora, pode-se generalizar o problema de forma geral, o hamiltoniano continuo na
forma diferencial como:

L)

H=-
2mef

(2.76)

a)

b) 0
-t 4 A -1
r——0—0—0
2t 2t 2t 2t 2 a1y

4t 4t 4t 4t 4t

6t 6t 6t 6t 6t

Figura 2.15: Representacdo das redes em 1-D (a), 2-D (b) e 3-D (c). As energias localizadas
nos sitios dependendo da dimensionalidade. No entanto, isso ndo ocorre com a energia de
salto —t, entre os sitios vizinhos, que estd em todas as dire¢des x, y e z. (Figura adaptada
de [31])

Na figura 2.15, podemos ver que a energia nos sitios cresce de acordo com a dimenséao
da rede. No presente trabalho, utilizamos o pardmetro de 4¢, pois usamos uma rede em

duas dimesdes. A energia de salto ndo depende da dimensao da rede, recebendo o mesmo

valor —t [31].
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Neste capitulo, fizemos uma breve revisdo, introduzindo alguns conceitos basicos de
fisica mesoscopica como o gds de elétrons bidimensional, comprimentos caracteristicos
e regime de transporte. Citamos importantes sistemas mesoscépicos como o ponto de
contato quéntico e o ponto quéntico caético. Falamos sobre a teoria do Espalhamento,
témula de Landauer, conceito de probabilidade de transmissdo entre outros. Discutimos
ainda sobre os observéaveis do transporte como a condutancia e o ruido de disparo. E
por fim, fizemos uma breve descri¢do do sistema Tight-Binding. A seguir, no capitulo
3, vamos apresentar o kwant, um biblioteca do Python, que foi a base para a realiza¢do
das simulagdes computacionais do nosso trabalho, como também descreveremos passo
a passo o cédigo construido, que possibilitou a geracdo dos valores numéricos para as

comparagdes sistemadticas desta dissertacao.



Capitulo 3

Kwant

Com o objetivo de facilitar as solu¢des numéricas para problemas envolvendo trans-
porte quantico, com uma defini¢do do problema para um caminho computacional mais
acessivel, e posteriormente, resolvé-lo, foi criado o kwant, que nada mais é que uma
biblioteca de um pacote livre (open source) para Python, tendo célculos numéricos em
modelo Tight - binding com um forte foco no transporte quéntico, oferecendo suporte
para célculos de propriedades do transporte (condutancia, ruido, matriz espalhamento),
rela¢des de dispersdo, fun¢des de onda, entre outros. Foi projetado para ser flexivel e facil
de usar, com o uso de algoritmos inovadores. O Kwant é frequentemente mais rdpido
do que outros cédigos disponiveis, mesmo aqueles inteiramente escritos no Fortran e
linguagens C / C ++[32].

No kwant, a definicdo do problema segue o modelo do sistema tight - binding,
criando uma matriz esparsa (o hamiltoniano), esta com as infomagdes necessdrias de
todo o processo, permitindo a criagdo de graficos para representar o sistema. Também
através do kwant, podemos saber informagoes sobre a estrutura geral de um sistema
particular, com redes envolvidas e simetrias. Na criacdo de um sistema tight - binding, a
solucdo fonecida pelo kwant pode ser utilizada para calcular observéaveis fisicos [30, 32],
dessa forma, o kwant tornou-se uma efetiva ferramenta para a fisica mesoscépica, onde
podemos avancar no campo cientifico, permitindo que os pesquisadores direcionem-se

mais para a fisica e na resolu¢do dos calculos mais complexos, estes antes tidos como

40
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inalcancgaveis.

Nesta dissertagdo, utilizaremos a biblioteca kwant para obter as solu¢ées de um
sistema tight - binding, em uma cavidade integrdvel, ponto quantico, na forma de semi-
circuferéncia onde serdo conectados guias, e simularemos a distribuigdo da energia com
a introdugdo de uma deformagdo, onde observaremos os graficos do comportamento da
distribuicdo da densidade energética por condutancia pela cavidade, média e varidncia

da condutancia, como também, o ruido de disparo.

3.1 Descricao do Algoritmo Estudado

Nesta secdo, sera apresentado passo a passo o cédigo produzido no Python, utili-
zando a biblioteca Kwant para realizar as simula¢des que deram origem a este trabalho, em
que conseguimos visualizar a distribui¢do de densidade energética, calcular a conduténcia
por energia e, finalmente, a flutuagdo da corrente denominada de ruido de disparo.

Nosso trabalho foi um exemplo cldssico de um bilhar, no formato de semicirculo
que, apesar da forma regular, apresentou uma densidade irregular de estados dentro da
regido de espalhamento com alteragdes provocadas por deformagdes, as quais criamos e
cujas as dimensdes modificamos, de modo a ter dados comparativos com as distribuicdo
de probabilidade energética, como também obter as flutua¢des universais da condutancia.

Primeiramente, precisamos ter o pacote Kwant, que pode ser feito o download pelo
site kwant-project.org, de forma gratuita, instanlado-o para que esteja disponivel quando na

utiliza¢do com, no minimo, a versdo do Python 3.4, e entdo podemos iniciar pelo comando:
import kwant
Agora vamos definir nosso sistema com os parametros e a rede quadrada que utilizaremos:

def sistema(t=1, R=100, W=25, r=5, d=15, tp=-0.1):
lat = kwant lattice.square()

com t a energia, R o raio maior, W altura dos guias, r raio menor, d distancia do desloca-
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mento do semicirculo menor(deformacdo) em dire¢do a guia de entrada(lado esquerdo).

Definiremos agora, a funcdo que determina a forma da regido de espalhamento.
Dado um certo ponto (x,y), sendo a posi¢do da regido, temos uma funcdo if que nos
dara uma deformagdo também no formato de semicirculo, cujo os raios redefiniremos
com o objetivo de obter tamanhos diferentes, dessa maneira, variar a distribui¢do de
probabilidade energética na regido devido a modificacdo no espalhamento. Com os dados
obtidos, faremos comparagdes dos resultados. A fungéo return, vindo a retornar true, se o
ponto estiver dentro de nossa regido e false, caso contrario, e, por fim, criaremos um objeto
com o comando kwant.builder.Builder este contendo as informacdes sobre o sistema Tight

Binding, construido utilizando - se dos sub-pacotes do Kwant.

def Billiard(pos):
(x, y) = pos
ify>=0:

if(x+d)"2+y"2>r"2:
return x*2 + y*2 < R"2

sys = kwant.builder.Builder()

Ap6s definimos os pardmetros no nosso sistema, vamos adicionar os pontos

da regido de dispersdo configurando os valores correspondentes do potencial.

sys[lat.shape(Billiard, (r,r))] = 4%t

A expressdo lat.shape(Billiard, (r,r)) define todos os locais da rede que pertencem ao bilhar
(sendo alcangados a partir do ponto central em (r; r)), em nosso caso, este valor de r foi
definido por causa da deformacdo que criamos no bilhar, desta maneira, os locais que
sdo definidos estdo onde ocorre o espalhamento. E para definir totalmente a regido de
dispersdo, estabelece-se os elementos da matriz hamiltoniana dos vizinhos mais préximos

de -£:

sys[lat.neighbors()] = -t
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Completando a questdo do espalhamento, definiremos os leads, que também
sdo construidos usando o Builder com uma simetria translacional. As outras operagdes
com os leads, serdo automaticas respeitando a simetria. Ao adicionarmos um ponto da
rede para o lead, automaticamente serdo adicionandos as imagens sobre a simetria, por
isso, especificar a estrutura de uma tinica célula unitaria é o suficiente na construgéo do
cédigo, bem como, ao definir os saltos dentro de uma unidade de célula serd também

definido para a préxima unidade de célula do lead.

lead = kwant.Builder(kwant.Translational Symmetry((-1, 0)))
lead[(1at(0,j)for j in range(W))] = 4*t
lead[lat.neighbors()] = -t

Observe que (-1,0) define a simetria de translagdo com um ponto de diregdo
distanciando da regido de espalhamento, em nosso caso, estendendo pelo lead esquerdo.
Entdo, os leads sdo construidos definido apenas a célula unitdria de cada um e as anexando

a regido de espalhamento.

O préximo passo é deixar o sistema eficiente de forma a realizar calculos:

sys = sistemal()
kwant.plot(sys)
sys = sys.finalized()

Apbs criar o sistema, podemos iniciar os cdlculos da condutancia em funcéo

da energia, como também o ruido de disparo devido a flutuagdo da corrente.

Gs =[]
Ps =[]

energies = np.arange(0.0, 1.0, 0.00001)

Definimos Gs como a condutancia, Ps ruido de disparo e a energia deixamos no intervalo
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de (0.0, 1.0) distribuidos em 100.000 pontos, para, assim, termos um resultado razodvel

na visualizacdo grafica.

for energy in energies:
smat = kwant.smatrix(sys, energy)
Gs.append(smat.transmission(1, 0))

Ps.append(kwant.physics.two_terminal_shotnoise(smat))

A funcédo kwant.smatrix nos dd a matriz espalhamento do sistema numa dada energia, a
smat permite calcular a probabilidade de transmissao total no lead 0 para o lead 1 com

smat.transmission(1, 0).

Idos = kwant.ldos(sys, 0.2)

kwant.plotter.map(sys, Idos)

A fungdo kwant.Idos(sys, 0.2) nos retorna a densidade local de estados na regido de dis-
persdo em intervalos de 0.2 e, finalmente, a funcdo kwant.plotter.map(sys, Idos) plota o
mapeamento da densidade de probabilidade energética de estados na regido ja definida.

Por fim formaremos a matriz com os valores numéricos da energia, condutancia e

ruido de disparo.

matriz = np.array([energies, Gs, Ps]).T
print(matriz)

np.savetxt(‘codel.dat’, matriz, fmt = "%.18¢’, delimiter ="")

Com a matriz formada, serdo salvos os dados numéricos com o savetxt no formato nome-
doarquivo.dat, este arquivo .data serd utilizado para a elaboragdo dos graficos. Em nosso
caso, utilizamos o programa QtGrace para calcular as médias e construir os graficos deste

trabalho.

Neste capitulo, descrevemos a biblioteca kwant do Python e a sua importancia para

os estudos de observaveis fisicos relacionados ao transporte quantico, e, por fim, des-
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crevemos o codigo em Python, utilizado para obter os resultados desta dissertacdo. No

préximo capitulo, iremos descrever a metodologia utilizada neste trabalho.



Capitulo 4

Metodologia

Neste capitulo, descreveremos a metodolgia que usamos para obter os resultados
dessa dissertacdo. Tivemos por motivacdo, para este estudo, o fato de que o desenvolvi-
mento tecnoldgico do transporte quantico em microestruturas balistica vem sendo muito
explorado, como também, os efeitos de interferéncia e a coeréncia de fase da mecanica

quantica, os quais afetam de forma considerédvel as propriedades eletronicas|[1].

Figura 4.1: Representagdo de uma cavidade modelada por um bilhar quantico. Figura
retirada da referéncia [1])

Os efeitos de interferéncias, em consequéncia da coeréncia de fase, sdo tidos como
flutuagdes da condutancia, estas sdo universais e dependem apenas de simetrias basicas
do sistema. Podemos ver na figura 4.1, que os elétrons movimentam-se balisticamente

na regido quase sem impurezas, dessa forma, a natureza cadtica do movimento cldssico
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dentro de um bilhar, revela-se na condutancia, apenas se os elétrons sofrerem varios

espalhamentos nas bordas da regido antes de sairem pelo outro guia[1].

O sistema estudado foi um bilhar quantico, na forma de um semicirculo, com dois
guias de ondas ficticios (figura 4.2), onde posteriormente colocamos uma deformacao,
também em forma de semicirculo, em determinadas posi¢des e com diferentes raios,
objetivando verificar o comportamento da distribuicdo da densidade de probabilidade
dos estados energéticos pela condutancia, calcular a média, a varidncia e a distribuigdo de

probabilidade da condutancia e do ruido de disparo.

100
80
60
40

Diregado do Fluxo 20 1

0—

T T T T

T T T T T
=100 =75 -50 -25 0 25 50 75 100

Figura 4.2: Sistema quéntico sem interferéncia, guias de entrada e saida horizontais (guias
representados pelo ressalto em detalhe vermelho)

As simulac¢des foram feitas com 10° realizacdes, com intuito de termos um resultado
razodvel na visualizagdo grafica, e com um ndmero suficiente de dados para a andlise
estatistica. Os pardmetros numéricos utilizados foram da biblioteca Kwant, no entanto,
poderia-se determinar outros critérios para atender a necessidade de um determinado
sistema de observacao.

Com o algoritmo descrito no capitulo anterior, obtivemos os resultados numéricos
calculando a média aritmética num ensemble de 10 amostras, fixando determinado raio
da deformacdo e variando a distancia ao centro da cavidade, sentido fluxo de entrada,

observando se algum resultado foi compativel com os da TMA, no tocante a uma cavidade
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em regime Cadtico. As médias e gréficos foi feitos no programa QtGrace.

Apesar de nem todas cavidades apresentarem estar em regime caético, houve uma
boa aproximagdo com os resultados da Teoria de Matrizes Aleatérias para o ensemble de
Wigner-Dyson, em duas cavidades especificamente, como veremos no préximo capitulo,
indicando que o cédigo construido foi compativel com os resultados ja conhecidos na
literatura.

Neste capitulo, descrevemos o método que utilizamos em obter os valores numéricos

de nossa pesquisa. No préximo capitulo, apresentaremos os resultados obtidos neste

trabalho.



Capitulo 5

Resultados

Neste capitulo, apresentaremos os resultados obtidos na simula¢do computacional
utilizando a biblioteca kwant. Os valores passaram por um processo estatistico para se

obter a distribuicao da condutancia.

Na figura 5.1a) podemos verificar o sistema estudado com a inser¢do de uma
deformacao destacada na cor preta de raio 5 distanciada do centro em 15, deslocamento
sentido a guia de entrada(sentido do fluxo da esquerda para direita), entdo podemos visu-
alizar o mapeamento da distribuicdo energética denotada pela densidade de estados. Na
tigura 5.1b) vemos a representagdo grafica destacada na cor azul, tendo no eixo das orde-
nadas com a condutancia (G), com unidades de (zhiz), e no eixo das abscissas a energia(E/t)
no intervalo de 0 a 1.

No grafico 5.1c), temos na cor vermelha, o ruido de disparo gerado com a flutuacdo
da corrente, que corresponde ao valor gerado para a condutancia no grafico da figura
5.1b). Para uma cavidade em regime caético, o ruido de disparo chega a ser de até i do
valor da condutancia[24].

Obtivemos mais valores fazendo modificagdes nos comprimentos e posi¢des dos
raios das deformagdes implementadas no sistema, tomando como anélise os dois primei-
ros degraus energéticos reproduzidos claramente na figura 5.1b), como também, os dispa-
ros de ruido, figura 5.1c). Esta andlise foi feita estipulando intervalos e realizando novas

simulagdes numéricas para 10 amostras, chegando a resultados convenientes, ajustados
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Figura 5.1: a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de raio 5,
distanciado do centro com deslocamento para esquerda de 15, guias de entrada e saida
horizontais de altura 25, representando a distribui¢do de probabilidade energética; b)
Grafico da Condutancia x Energia; c) Gréfico do Ruido de Disparo X Energia, ambos no
intervalo energético de O a 1.

com a afirmagdo da universalidade da flutuagdo da condutancia em [33]. Calculamos
também, a média e varidncia da condutancia, utilizando o programa QtGrace, fazendo
comparativos com os resultados da Teoria de Matrizes Aleadrias (TMA), demostrando a
eficicia de nossas simulagdes utilizando o pacote Kwant, analisando se alguma de nossas
cavidades simuladas corresponderiam a uma regido em regime caético.

Na figura 5.2, vemos a representagdo gréfica do intervalo 0.02 a 0.055 detalhando o
primeiro degrau, fixando o raio da deformagdo em 5 a uma distancia 15. Entdo, criando
um ensemble de 10 amostras e variando a distidncia no intervalo de 16 a 25, realizamos
os célculos das médias da condutancia e da poténcia do ruido de disparo, como de suas

respectivas variancias neste ensemble. Fizemos este mesmo procedimento para as demais
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Figura 5.2: a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de raio
tixo 5, distanciado 15 do centro com deslocamento para esquerda, guias de entrada e
saidas horizontais de altura 25, representando a distribui¢do de probabilidade energética;
b) Gréfico da Condutancia x Energia; c) Gréfico do Ruido de Disparo x Energia. Ambos
no intervalo de 0.02 a 0.055, detalhando o primero degrau. Foram feitas simula¢ées para
o intervalo da distiancia de 16 a 25 no ensemble de 10 amostras, conforme valores obtidos
apresentados nesta figura.

regides simuladas, como veremos adiante. Para a figura 5.3, continua-se no primeiro
degrau e nos mesmos intervalos, no entanto, modificamos o valor do raio da deformagéao
para 10. Temos na figura 5.4, uma representacdo gréfica, ainda nos pardmetros anterios,
mas agora com o raio da topologia inserida de 40.

Nas distribui¢ées descritas nos graficos das regides do primeiro degrau, no inte-
valo de 0.02 a 0.055, observamos uma certa continuidade mesmo com as modificagdes
feitas nos raios das deformagoes estabelecidas. Apés as andlises numéricas e fazendo um

comparativo com os dados TMA do ensemble de Wigner-Dyson para contatos simétricos
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Figura 5.3: a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de raio
tixo 10, distanciado 15 do centro com deslocamento para esquerda, guias de entrada e
saida horizontais de altura 25, representando a distribuicdo de probabilidade energética;
b) Gréfico da Condutancia x Energia; c) Gréfico do Ruido de Disparo x Energia. Ambos
no intervalo de 0.02 a 0.055, detalhando o primero degrau. Foram feitas simula¢ées para
o intervalo da distiancia de 16 a 25 no ensemble de 10 amostras, conforme valores obtidos
apresentados nesta figura.

N; = N, = 1, aplicando as expressdes 2.49, 2.52, 2.56 e 2.57 para calcular a média da

A . . 2 [N . A . 2 1. A . P
condutancia (em unidades de %), variancia da condutancia, média da poténcia do ruido

4¢3V

de disparo (em unidades de =

) e a variancia da poténia do ruido de disparo, respecti-
vamente, concluimos que nem todas as superficies criadas em nossa simulagdo estariam

em regime caotico.
Analisando as informag¢des numéricas, reproduzidas na figura 5.2, utilizando uma
deformacao de raio fixo de 5 no ensemble de 10 amostras para a distdncia € = 15, acres-

centamos valores a € ficando no intervalo de 16 a 25, entdo a média é:
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Figura 5.4: a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de raio
tixo 40, distanciado 15 do centro com deslocamento para esquerda, guias de entrada e
saida horizontais de altura 25, representando a distribuicdo de probabilidade energética;
b) Gréfico da Condutancia x Energia; c) Gréfico do Ruido de Disparo x Energia. Ambos
no intervalo de 0.02 a 0.055, detalhando o primero degrau. Foram feitas simulac¢Ges
para o intervalo da distancia de 16 a 25 do ensemble de 10 amostras, conforme valores
apresentados nesta figura.

Yoo
(8)s = #, (5.1)

onde, () é¢ a média da condutancia no intervalo da distdncia de 16 a 25, com raio 5, {(g1)
vem a ser a média da condutdncia para a distancia € + 1, (>) a média da condutancia para
adistanciae+2 ... até (g19) que é amédia da condutancia para a distancia e+10. Chegamos
a: (g1) = 0,516,(g2) = 0,516, (g:) = 0,514, (gs) = 0,511, (g5) = 0,506, (g6} = 0,515, (g7) =
0,502, (gs) = 0,498, (g9) = 0,494, (g10) = 0,490,. Substituindo em 5.1 teremos:
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_ (81) +(g2) +(83) +(84) +(g5) +(8s) + (87) + (gs) + (o) + (S10)
<g>5 - 10 4

Encontramos a variancia para cada novo intervalo e calculamos a média das
varidncias. Entdo: Var(g:) = 0,117, Var(g) = 0,118, Var{gs) = 0,119, Var(gs) =
0,121, Var(gs) = 0,123,Var{gs) = 0,124, Var{g;) = 0,126, Var(gs) = 0,128, Var{gy) =
0,128, Var{gip) = 0,128:

Zl(ll Vﬂ’”(gy>
Var(g)s = VT (5.2)
substituindo os valores em 5.2, temos:
1,2
Var{g); = ’1—03 =0,123.

Fazendo o mesmo para a poténcia do ruido de disparo, teremos:

Yoo
(p)s = %W, (5.3)

onde, (p); é amédia da poténcia do ruido de disparo no intervalo da distdncia de 16 a 25,
com raio 5, {(p;) vem a ser a média da poténcia do ruido de disparo € + 1, (p») a média
da poténcia do ruido de disparo € + 2 ... até (p19) que é média da poténcia do ruido de
disparo € + 10. Chegamos a: (p1) = 0,132, (p2) = 0,131,{p3) = 0,129, (ps) = 0,128, (ps) =
0,126, {ps) = 0,124, (p;) = 0,122, (ps) = 0,121, (po} = 0,121, {p1o} = 0,121,. Aplicando 5.3

em teremos:

_Ap1) +{p2) +(p3) +{pa) +{ps) + (ps) + (p7) + (ps) + (po) + {P10)
<p>5 - 10 4

1,25

<p>5 = T = O, 125.

Na varidncia temos: Var{p;) = 0,0076, Var{p,) = 0,0074, Var{ps) = 0,0074, Var{ps) =
0,0074, Var{ps) = 0,0077, Var{ps) = 0,0077, Var{p;) = 0,0079, Var{ps) = 0,0079, Var{py) =
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0,0077, Var{pi) = 0,0075:

10
Yoo Var{(g,)
y=1 4
Var (p)s = ==, (5.4)
substituindo os valores em 5.4, temos:
0,0762
Var(p)s = 'T = 0,0076.
0.200 .
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Figura 5.5: a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de raio
tixo 10, distanciado 40 do centro com deslocamento para esquerda, guias de entrada e
saida horizontais de altura 25, representando a distribuigdo de probabilidade energética;
b) Gréfico da Condutéancia x Energia; c) Grafico do Ruido de Disparo x Energia. Ambos
no intervalo de 0.02 a 0.055, detalhando o primero degrau. Foram feitas simulag¢ées para
o intervalo da distancia de 41 a 50 do ensemble de 10 amostras, conforme valores obtidos

apresentados nesta figura.

Seguindo os mesmos procedimentos para as outras cavidades, os valores aproxima-

dos damédia da condutancia para uma cavidade de raio fixo 10 (figura 5.3) foi (G) = 0,456,
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Var{(G) = 0,122. A média da poténcia do ruido de disparo (P) = 0,125, e sua varidncia
Var (P) = 0,0071.

Na cavidade de raio fixo 40 (figura 5.4) os valores aproximados da média da con-
dutancia foram (G) = 0,726, Var{(G) = 0,086. Para a média da poténcia do ruido de
disparo (P) = 0,138, a variancia Var (P) = 0, 0055.
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Figura 5.6: Figura comparativa ilustrando a modificacdo da distribuicdo de probabili-
dade energética nas cavidades simuladas, conforme mudanga nos raios ou distancia das
deformacdes.

Agora, aumentando o intervalo da distancia da deformacao ao centro da cavidade
para 41 a 50 do ensemble de 10 amostras, fixando o raio da deformidade em 10 (figura
5.5), chegamos aos valores aproximados da média da condutancia foram (G) = 0,412,
Var{(G) = 0,101. Para a média da poténcia do ruido de disparo (P) = 0,138, a varidncia
Var(P) = 0,0074. Este ensemble, foi o que mais se aproximou de um regime caético,
comparando-se com 0 a TMA num bilhar quantico e simétrico dos ensembles de Wigner-

Dyson.
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Figura 5.7: a) Gréfico da Condutancia x Energia do sistema descrito na figura 5.5; b)
Histograma da Condutancia do sistema descrito na figura 5.5; c) Gréfico do Ruido de
Disparo x Energia do sistema descrito na figura 5.5; d) Histograma do Ruido de Disparo
do sistema descrito na figura 5.5. Regido simulada que se aproximou do regime caético.

Na figura 5.6, mostramos os gréficos que se destacam a distribui¢do da densidade
de probabilidade energética. E notério que ao modificar tanto os valores dos raios das
deformacdes quanto as suas posigdes, para nosso caso emrelacdo a guia de entrada(direcdo
do fluxo da esquerda para a direita), ha uma reestribuicdo da densidade de energia da
regido. A cavidade com a deformagdo de raio 5 e distancia 15, é observada uma simetria na
distribuicdo da densidade, dessa forma, vemos que a topologia inserida ndo foi suficiente
para modificar significativamente o arranjo energético. J4 nas demais regides, ha uma

consideravel modificag¢do na disposi¢do da densidade.



58

Destacamos na figura 5.7, os histogramas da regido que se aproximou do regime

caético, representada na figura 5.5, tendo a Condutancia x Energia 5.7a) e seu respectivo

histograma em 5.7b), como também, o grafico do Ruido de Disparo 5.7¢c) e seu histograma

5.7d).

Gi2e%h)
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Figura 5.8: a) Grafico representativo da Condutancia x Energia, com impurezas de raio
5(azul), raio 10(vermelho) e raio 40(verde), todas distanciadas 15 do centro sentido guia
de entrada; b) Histograma da Condutancia da regido com deformacéo de raio 5; c) His-
tograma da Condutancia da regido com deformacéo de raio 10; d) Histograma da Con-
dutancia da regido com deformacao de raio 40. Todos localizados no primeiro degrau.

A figura 5.8a), descreve os gréficos relativos a condutancia x Energia das regides

com deformacdes distanciadas do centro de 15 sentido guia de entrada, com raios: 5(azul),

raio 10(vermelho) e 40(verde). Nas figuras 5.8b), 5.8c) e 5.8d), tem-se os histogramas das

regides de raios 5(azul), raio 10(vermelho) e 40(verde), respectivamente. H4 uma certa

semelhanga nos histogramas das regides com topologias de raios 5(azul) e 10(vermelho),
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Figura 5.9: a) Grafico representativo do Ruido de Disparo x Energia, com deformacdes de
raio 5(azul), raio 10(vermelho) e raio 40(verde), todas distanciadas 15 do centro sentido
guia de entrada; b) Histograma do Ruido de Disparo da regido com deformacdo de raio 5;
c) Histograma do Ruido de Disparo da regido com deformacao de raio 10; d) Histograma
do Ruido de Disparo da regido com deformagéo de raio 40. Todos localizados no primeiro
degrau.

tendo maior mudanca quando aumentamos o raio para 40. Isso pode ser observado na
tigura 5.6, pois com raios 5 e 10 mostram-se em certa conformidade nas distribui¢des de
densidade de probabilidade energética.

Apresentamos na figura 5.9, os graficos do Ruido de Disparo x Energia, relativos as
flutuagdes da condutancia representada na figura 5.8, juntamente com seus respectivos
histogramas. No ruido de disparo, as curvas também apresentam certa equivaléncia,
como foi visto na regido da figura 5.8, quando os raios das deformidades tem pequenas

diferengas em seu comprimento, apresentando maior mudanga quando aumentamos de
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Figura 5.10: a) Grafico representativo da Condutancia x Energia, com deformacdes de
raio 5(azul), raio 10(vermelho) e raio 40(verde), todas distanciadas 15 do centro sentido
guia de entrada; b) Histograma da Condutancia da regido com deformagdo de raio 5;
c) Histograma da Condutancia da regido com deformagdo de raio 10; d) Histograma da
Condutancia da regido com deformacao de raio 40. Todos localizados no segundo degrau.

forma considerdvel seus valores ou sua posicao.

Para o segundo degrau, fizemos uma andlise de forma similar, limitando o intervalo
0,055 a 0,09. Neste degrau, ndo tivemos valores que indicassem que alguma regido
estivesse em regime cadtico.

Na figura 5.10, podemos ver o gréafico relativo as curvas de condutancia x Energia das
regides com deformagdes de raio 5(azul), raio 10(vermelho) e 40(verde), como também, os
seus respectivos histogramas. Neste degrau, tivemos uma maior varia¢do nas curvas e nos
histogramas, indicando maior instabilidade na regido para qualquer alteragdo realizada

no sistema.
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Figura 5.11: a) a) Gréfico representativo do Ruido de Disparo x Energia, com deformacdes
de raio 5(azul), raio 10(vermelho) e raio 40(verde), todas distanciadas 15 do centro sentido
guia de entrada; b) Histograma do Ruido de Disparo da regido com deformacdo de raio 5;
c) Histograma do Ruido de Disparo da regido com deformacao de raio 10; d) Histograma
do Ruido de Disparo da regido com deformacéao de raio 40. Todos localizados no segundo
degrau.

A figura 5.11, destaca os histogramas do Ruido de disparo x Energia, relativo a con-
dutancia apresentada na figura 5.10. Analisando, segue-se a mesma variagdo apresentada
em [24], onde o Ruido de Disparo tem valores de até %, este para cavidade caética, do valor
correspondente ao da condutancia. As variagdes de picos indicam a maior instabilidade
na regido, diante de qualquer modificagdo feita nas topologias inseridas.

Temos a regido de raio 10 e distancia 41 ao centro sentido guia de entrada (figura
5.12), com resultados que se aproximaram ainda mais de um regime cadtico, tendo a média

(G) = 0,357 e variancia da condutéancia de var{G) = 0,097, valores bem aproximados aos
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Figura 5.12: a) a) Sistema com deformacdo no formato de semicirculo de cor preta, de
raio 10, distanciado do centro com deslocamento para esquerda de 41, guias de entrada
e saida horizontais de altura 25, representando a distribui¢do energética; b) Grafico da
Condutancia x Energia; c) Gréfico do Ruido de Disparo x Energia. Ambos no intervalo
de 0.02 a 0.055, detalhando o primero degrau. De acordo com a anélise feita, este foi o
sistema que mais se aproximou do regime cadtico, para o primeiro degrau.

conseguidos na cavidade representada na figura 5.5, no entanto, ao continuar aumentando
as distancias os resultados distanciaram-se dos valores numéricos compativeis coma TMA
para uma regido em regime caético. Com as modifica¢des sutis na distancia, percebemos
que os resultados também tinham poucas variac¢oes, devido a pequena mudanga imposta
ao sistema.

Neste capitulo, apresentamos os resultados obtidos no presente trabalho, analisando
e fazendo o comparativo com TMA do ensemble de Wigner-Dyson. No préximo capitulo,

tinalizaremos com as conclusdes e pespectivas.



Capitulo 6

Conclusoes e Pespectivas

Nesta dissertacdo estudamos os conceitos fundamentais sobre o transporte
eletronico mesoscépico num Ponto Quantico, e para simular o espalhamento de elétrons,
utilizamos um método de simulagdo numérica com o modelo de hamiltoniano empregado
na biblioteca Kwant, baseados na teoria de matrizes aleatérias. Com o método apresen-
tado obtivemos resultados compativeis com a literatura atual, observando a distribuicdo
de probabilidade energética, calculando a média da conduténcia e sua distribui¢do, como
também a sua varidncia, através do formalismo de Landauer - Biittiker, e por fim, a

poténcia e distribui¢do do ruido de disparo.

Alguns dos resultados obtidos, foram comparados com os resultados analiticos das
referéncia[1], apresentando uma excelente concordancia, comprovando assim, a eficiéncia
do método via simula¢do computacional. Observamos também, que algumas regides
simuladas apresentaram aproximacgdo ao regime caético, conforme comparagao dos dados
numéricos da média e varidncia da condutancia com resultados da Teoria de Matrizes
Aleatoérias dos ensembles de Wigner-Dyson. Enfim, buscamos uma forma de encontrar
uma regido que seja o limiar entre o semiclassico e o caético.

Observamos que, com a ferramenta computacional que usamos neste trabalho,
pudemos criar uma regido e analisar qualitativamente e quantitativamente as flutuacoes
universais da Condutancia, como buscar uma certa previsibildade para determindas

situagOes relacionadas ao transporte quantico, tudo isto com uma grande redugédo de

63
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tempo, devido o pacote computacional ter em seus algoritmos fungdes interligadas e

direcionadas para o trabalho na Fisica mesoscépica.

Concluimos também, que apenas as deformidades feitas nas cavidades, em deter-
minadas posi¢des e raios, ndo foram suficientes para obter uma regido cadtica, com a
excegdo das apresentadas na figura 5.7 e 5.13, as quais se aproximaram dos valores da
TMA numa distribui¢do da condutancia P(G) para o bilhar quantico e simétrico do en-
semble de Wigner-Dyson em unidades de 2¢%/h, para o caso de N; = N, = 1, e g = 1.
Provavelmente, fazendo mais simula¢es com varia¢des dos raios das deformacgoes e inse-
rindo topologias distribuidas em outras posi¢des, poderiamos conseguir mais cavidades
em regime caotico.

Nossos métodos, possibilitara trabalhos futuros, na criacdo de determinadas regides,
objetivando ter maior previsdo relacionada as flutuagdes da condutancia, e andlise de

efeitos gerados ao colocar pertubagdes externas ao sistema.



Apéndice A

Podemos escrever a relaccio das amplitudes que saem e entram na forma

b! al
-t

Onde os vetores g; e b; e sdo as amplitudes das ondas que saem e chegam, respectivamente.

matricial, da seguinte formal[6];

Tendo a matriz espalhamento de forma condensada para o caso de dois terminais, com os

coeficientes de reflexdo (r,7") e transmissa (¢,t') ;

)
S = (A.2)
t r

Para a conservacgdo de carga temos que os fluxos de probabilidade de saida e

de entrada sa iguais, entdo temos;

Y I =) lanl? (A3)
Y anal, =) b}, (A.4)

Tr(aa") = Tr(bb") (A.5)
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Portanto,

b'b =a'a (A.6)

Entéo,

—_

ot v [Zj = (a1 @) (Zj (A7)

Aplicando o transposto conjugado em (A.1) obtemos;

(b{ bg) = (a; a;) st (A8)

bt =a'st (A.9)

Retomando a Eq. (2.1), onde b = S X 4, podemos multiplicar por (A.8) e encontramos;

bb' = Saa®S* (A.10)

Podemos tomar o trago e verificar a condigdo para a igualdade da Eq. (A.5) ser satisfeita;

Tr(bb") = Tr(aa*SS") (A.11)

Fica fécil verificar que para condigdo de igualdade da Eq. (A.5) é que S'S =T, entdo;

St=s571 (A.12)
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