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Abstract

In this work we studied the quantum transport in two hybrid nanostructures composed of double
guantum dots (DQD )s coupled to superconductor (S) and ferromagnetic (F) leads. The rst nanos-
tructure, denoted by Fj QD,i QDypj S, is composed of a ferromagnet, two quantum dots, and a su-
perconductor connected in series. In the second nanostructure, denoted bi{; F2); QDaj QDyj S,

a second ferromagnetic lead is added and coupled to the rsQD. By using the non-equilibrium
Green's function approach, we have calculated the electric current, the di®erential conductance and
the transmittance for energies within the superconductor gap. In this regime, the mechanism of
charge transmission is the Andreev re°ection, which allows for a control of the current through
the ferromagnet polarization. We have also included interdot and intradot interactions, and have
analyzed their in°uence through a mean eld approximation. For the F | QDai QDpi S sys-
tem the presence of interactions tend to localize the electrons at the double-dot system, leading
to an asymmetric pattern for the density of states at the dots, and thus reducing the transmission
probability through the device. In particular, for non-zero polarization, the intradot interaction
splits the spin degeneracy, reducing the maximum value of the current due to di®erent spin-up and
spin-down densities of states. Negative di®erential conductance (NDC) appears for some regions of
the voltage bias, as a result of the interplay of the Andreev scattering with electronic correlations.
By applying a gate voltage at the dots, one can tune the e®ect, changing the voltage region where
this novel phenomenon appears. Inthefy;F2)j QDai QDpj S, we have found that the signal of
the magnetoresistance can be changed through the external potential applied in the ferromagnets.
In addition, it is possible to control the current of the rst ferromagnet ( F1) through the potential
applied in the second one »). This transistor-like behavior can be useful in technological appli-
cations. In the presence of interaction at the dots it was observed the NDC e®ect even when the
electrodes were fully polarized. The results presented in this thesis show that the interplay between
the superconductor correlation and electronic interactions can give rise to original e®ects which can

be used in future technological applications.






Resumo

Neste trabalho § estudado o transporte quantico em nanoestruturas hfbridas compostas por
pontos quéanticos (P Q) duplos acoplados a eletrodos supercondutoresSj e ferromagn$ticos F).
A primeira nanoestrutura, denotada porF i PQsi PQpi S consiste em doisP Qs em s$rie aco-
plados a um eletrodo ferromagn$tico e outro supercondutor. O segundo sistema, denotado por
(F1;F2)i PQai PQpi S consiste em doiP Qs em s§rie acoplados a dois eletrodos ferromagn®ticos
e um supercondutor. Atravgs do m§todo de fungees de Green de nao equilfbrio foram obtidas ex-
pressees para a corrente elgtrica, condutancia diferencial, densidade local de estados (LDOS) e a
transmitancia para energias inferiores ao gap supercondutor. Neste regime, 0 mecanismo de trans-
missao de carga § a re’exao de Andreev, a qual permite controlar a corrente atravgs da polarizasao
do ferromagneto. A presensa de interaszoes nBLs § considerada usando um tratamento de campo
medio. Para o sistemaF | PQasi PQpi S, as interasees tendem a localizar os elgtrons nos PQs
levando a um padrao assim®trico da LDOS reduzindo a transmissao atravgs da nanoestrutura. Em
particular, a interasao intra PQ levanta a degenerescéncia de spin reduzindo o valor mfximo da
corrente devido ao desequilfbrio nas populasees de spin up e spin down. Regiees de condutancia di-
ferencial negativa (CDN) aparecem em determinados valores do potencial aplicado, como resultado
da competizao entre o espalhamento Andreev e as correlagees eletronicas. Aplicando-se um poten-
cial de gate nos pontos quéanticos § possfvel sintonizar o efeito mudando a regiao onde este fendbmeno
ocorre. Para o sistema F1;F2) i PQai PQpi S observou-se que o sinal da magnetoresisténcia
pode mudar de positivo para negativo mudando-se o sinal do potencial aplicado. Algm disso &
possfivel controlar a corrente no primeiro eletrodo mudando-se o valor do potencial no segundo fer-
romagneto. Este tipo de controle pode ser interessante do ponto de vista de aplicasees desde que
# um comportamento similar a um transistor. Na presensa de interasees n&LQs, observou-se
novamente regioes de CDN para determinados valores do potencial aplicado mesmo para quando os
ferromagnetos estao completamente polarizados. Desta forma, a interasao entre supercondutividade
e correlasoes eletrbnicas permitiu observar fendbmenos originais mostrando que este sistemas podem

ser utilizados em aplicasoes tecnolfigicas futuras.
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Introdusao

O interesse em propriedades de transporte de sistemas mesoscHpicos tem aumentado recen-
temente devido ao potencial destes sistemas em aplicasees tecnolfigicas. Recentes progressos na
produsao de nanoestruturas de alta qualidade permitem analisar efeitos baseados nas propriedades
de spin do elgtron (spintrénica) e fendbmenos puramente quanticos [1,2]. Com efeito, na escala de
micro e nandmetros o tamanho do sistema § menor do que o comprimento de coeréncia em fase
e os el§trons retgm suas fases p medida que percorrem a nanoestrutura. No limite bal§stico, i.e.,
guando as dimensees da amostra sao menores do que o livre caminho mgdio os elgtrons atravessam
a amostra sem sofrer espalhamentos. Em contraste com sistemas macrosc$picos, a condutancia de
sistemas mesoscfpicos § especf ca da amostra desde que as funsees de onda sao fortemente depen-
dentes da forma das fronteiras da amostra e da con gurasao dos centros de espalhamento dentro
da amostra. Neste contexto, tem havido um renovado interesse em nanoestruturas baseadas em
combinasees de metais normais\() com metais supercondutores §). A ffisica de interfacesNS
tem sido extensivamente estudada por muitos anos [3{6]. No entanto, a possibilidade de construir
sistemas na escala de micro e nandmetros permite a observasao de efeitos originais nestes sistemas.

Quando os metais supercondutor e normal estao em contato, os pares de Cooper do supercondu-
tor situados na vizinhansa da interface difundem para o interior do metal normal. Com isso o metal
normal adquire propriedades supercondutoras. Este efeito, chamado de efeito de proximidade [4],
foi observado experimentalmente pela primeira vez por Meissner em 1960 em o0s supercondutores
cobertos com metais normais [7]. Um ingrediente crucial para entender o efeito de proximidade foi

proposto por Andreev em 1964 [9]. De acordo com Andreev, um el§tron do metal normal, com

1Este mecanismo tamb®m foi proposto de maneira independente e no mesmo ano por Saint-James [8]. No entanto,
a nomenclatura consagrada na literatura menciona somente Andreev. Por uniformidade, o padrao usado na literatura

serfl seguido nesta tese.



uma energia" acima do nfivel de Fermi e spin up incidindo em uma interface com o supercondutor,
se combina com um segundo elgtron, de energja’ sob o nfvel de Fermi e spin down, para formar
um par de Cooper que se propaga dentro do supercondutor. O segundo el§tron que § removido
do mar de Fermi deixa um buraco se propagando no sentido contr§irio ao elgtron incidente. Este
processo & hoje chamad@®°exao de Andreeve consiste portanto na re°exao de um elgtron incidente
como um buraco [10,11]. A gura 1.1 mostra uma segunda caracterfstica notfivel da re°exao de
Andreev. No caso de uma interface normal/isolante K1) um elBtron incidente seria re°etido de
modo que somente a componente do momento normal p interface fosse invertida. No caso da re°exao
de Andreev, a situasao § completamente diferente desde que o buraco re°etido apresenta todas as
componentes do momento invertidas de modo que este retraga 0 mesmo caminho feito pelo elgtron
incidente. Isso ocorre devido ao el§tron e o buraco formarem um par coerente em fase. Em geral,
devido a processos de espalhamentos no metal normal, o buraco perde a coeréncia em fase a uma
certa distancia da interface e os caminhos do el§tron e o do buraco comexam a divergir. Uma medida
desta divergéncia § o comprimento de coeréncia do metal normal que % dado psy = ~Ve=kg T no
caso em que o metal ® livre de impurezas [12].

Os recentes avansos experimentais permitiram a produsao de amostras na escala de nanémetros

X

Figura 1.1: Comparasao das re°exees de um el§tron por um isolanté)(e um metal supercondutor (S). O

eltron de um metal normal incide na interface com o isolante e sofre uma re°exao especular. No caso do
supercondutor dois aspectos sao diferentes: primeiro o el§tron § re°etido como um buraco e, em segundo o

buraco re°etido segue a mesma trajetfiria do el§tron incidente mas em sentido contririo [13].
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viabilizando a anfilise do processo de re°exao de Andreev em diversos sistemas. Com efeito, uma
vasta gama de junsees tem sido estudadas tanto tefirica quanto experimentalmente [14]. Em par-
ticular, juneees Josephsors=I=S e S=N=S tem sido estudadas para analisar os efeitos dos estados
ligados de Andreev sobre as propriedades de transporte [15, 16], efeitos da quantizasao da supercor-
rente de contatos quanticos pontuais [17{20] e ainda a chamada anomalia em \zero-bias"de junsoes
S=I=N [21{23] sao objetos de investigasoes recentes. O tunelamento ressonante de elgtrons atravgs
de um ponto quéantico, supercondutor §P Q) ou normal (PQ), conectado a eletrodos normais e
supercondutores § outro assunto intensamente investigado, incluindo uma grande variedade de es-
truturas hfbridas tais comoSj SPQj S,Nj SPQi N,Sj PQj SeNj SPQj S. Nos sistemas

Sij SPQj SeNj SPQj N onde 0SPQ apresenta gap de energia maior do que a energia
potencial Coulombiana, pode ser observada uma oscilasao na corrente de tunelamento com periodi-
cidade dada pelo dobro da carga do el§tron [24{30]. Ralph, Black e Tinkham [31] determinaram a
densidade de estados do sistem@j PQj S a partir das curvas de corrente vs. potencial aplicado.

Um sistema similar foi investigado teoricamente por Yeyatiet al. [32] no regime de acoplamento
fraco entre 0P Q e os eletrodos. O efeito Kondo tamb®§m foi investigado em sistem&sj PQj Se
observou-se que a anomalia Kondo § aumentada na presensa de um eletrodo supercondutor [33,34].
Estes sao alguns exemplos dentre infimeros trabalhos que vem sendo desenvolvidos em sistemas
hfibridos normais/supercondutores.

No processo de re°exao de Andreev, 0 buraco re°etido apresenta spin contrfirio ao do el§tron
incidente. Esta  uma condisao necessfiria para o processo ocorra, desde que os pares de Cooper
sao singletos. Conforme ilustra a gura 1.2a, um el§tron de spin up incide na interface com o
supercondutor e o buraco re°etido ocupa um dos estados da banda de spin down do metal normal.
No caso em que o metal normal § trocado por um metal ferromagn$tico, a situasao muda desde que
neste caso existe um desequilfbrio entre as populasees de elgtron de spin up e spin down. No caso
extremo em que a polarizasao do ferromagneto § igual unidade, entao somente existe um tipo de spin
no nfivel de Fermi. Neste caso, a junsao ferromagn$tica/supercondutorf §) apresenta condutancia
nula desde que o processo § proibido. Conforme ilustrado na gura 1.2b, o ferromagneto apresenta
polarizasao igual a 1 de modo que somente h§ el§trons de spin up no nfvel de Fermi. Como resultado,
nao h@ estados disponfveis na banda de spin down para o buraco re°etido ocupar, o que inviabiliza o
processo. Com isso, a diferensa fundamental entre junsdéS e FS § a dependéncia da condutancia

com a polarizasao do ferromagneto. O primeiro tratamento quantitativo para junseeB S foi dado
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Figura 1.2: Diagrama de bandas do metal ferromagn®tico e do supercondutor que compeem a junkEas.

(a) metal F com polarizasao nula. Neste caso o el§tron com spin up § re°etido como um buraco de spin down
gue ocupa um estado na banda de spin down no ferromagneto. (b) ferromagneto completamente polarizado.
Neste caso a re°exao de Andreev § proibida desde que nao h§ estados na banda de spin down para o buraco

re°etido ocupar [35].

de Jong & Beenakker [36], que aplicaram o formalismo de Landauer para determinar a condutancia

da junsao Ggs). De nindo Ggy como a condutancia da junsao quando o supercondutor est§ no
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estado normal, entaoGgs % dada por,
GFS :2G|:N (1i P) (101)

onde P % a polarizasao do ferromagneto.

A equaxao 1.0.1 § o resultado central da referéncia [36] e mostra que p&a 0, Grs = 2Ggy -
Isso ocorre devido ao fato de dois el§trons estarem sendo transferidos de uma s% vez na interféte.
medida que a polarizasao aumenta, a condutancia § reduzida de modo q@es = 0 quando P = 1.

A relaxao entreGgs e P foi usada por Souleret al. para determinar a polarizasao do ferromagneto

a partir das medidas de condutancia da junsao [35].

(@)

Figura 1.3: (a) Diagrama esquem@tico de uma nanoestrutura com trés terminais para detectar a re°exao
de Andreev cruzada. Os el§trons d&; sao injetados no supercondutor e sofrem RAC no segundo eletrodo.
O °uxo de buracos d§ origem a uma diferenga de potencial que pode ser medida no segundo eletrodo. (b)

Microscopia eletronica de uma amostra usada por Beckmann et al. [37] para detectar a RAC.

O spin do elgtron exerce um papel central nas propriedades de sistem&sF [38,39]. Outro
efeito interessante envolvendo junseeSS foi proposto por Deutscher & Feinberg [40]. A corrente
elgtrica de dois eletrodos ferromagn®ticos conectados a um eletrodo supercondutor depende forte-
mente da orientasao relativa da magnetizasao destes eletrodos, veja gura 1.3a. Assumindo que
os dois eletrodos estao completamente polarizados, entao o el§tron vindo de um eletrodo nao pode
experimentar re°’exao de Andreev ho mesmo eletrodo. Entretanto, esta re°exao § possfvel no outro
eletrodo dado que sua polarizasao seja oposta, e a distAncia entre os eletrodos seja menor do que

o0 comprimento de coeréncia supercondutor. Este processo nao-local § chamado de°exao de



Andreev cruzada (RAC). A magnetoresisténcia do sistema serfi elevada para orientasao paralela
das magnetizasees e baixa para o caso antiparalelo. Na gura 1.3, o eletrofig § submetido p
uma diferensa de potencial de modo que el§trons de spin up sao injetados no supercondutor. Como
consegAiéncia, existe um °uxo de buracos no segundo eletrodo dando origem a um potencial positivo
que pode ser medido em relaxao ao potencial qufmico do supercondutor, o qual § mantido aterrado.
Este m$todo foi utilizado por Beckmannet al. [37] para detectar a re°exao de Andreev cruzada na
amostra apresentada na imagem de microscopia da gura 1.3b. A amostra § obtida depositando-se
trés “os de ferro sobre um substrato de siffcio. Em seguida uma barra de alum$nio  depositada
na diresao horizontal tocando nos os de ferro. Uma corrente § entao injetada em um dos os
enquanto § medido o potencial el§trico no outro. O terceiro 0 pode ser usado para veri car 0
efeito da distAncia dos eletrodos sobre a RAC, desde que a correlasao se estende por uma distancia
dada por ». Outros trabalhos tamb®m veri caram a RAC [41{44], de modo que este fendmeno est§
bem estabelecido na literatura. Apfis a proposiszao deste efeito, tem-se observado uma profusao de
trabalhos no sentido de veri car o efeito em outras geometrias [45{51], em estruturas ressonantes
contendo pontos quénticos [52{57], em diferentes regimes de condusao (difusivo e balfstico) [58,59]
e ainda explorando questees mais fundamentais como, por exemplo, o emaranhamento entre as
quasipartfculas nos diferentes eletrodos [60{65].

Dentro da vasta gama de combinagees d&Qs com eletrodos ferromagn§ticos e supercondutores,
sistemas compostos poiP Qs duplos sao muitos promissores, desde que estes podem servir como
modelo para molgculas diatdbmicas [66]. No caso d@Qs fracamente acoplados, os elgtrons estao
bem localizados dentro de cadd@ Q, suas funsees de onda estao espacialmente separadas e o trans-
porte eletronico § descrito por um tunelamento seqliencial entre os estados discretos de c&da.
Com o aumento do acoplamento interP Qs as funeees de onda hibridizam dando origem a estados
moleculares estendendo-se nos doisQs. A possibilidade de sintonizar ambos o acoplamento e os
nfveis de energia de cad® Q torna o sistema baseado enP Qs duplos um prot§itipo interessante
para estudar os efeitos de interasoees eletrbnicas em nanoestruturas. Muitos trabalhos envolvendo
sistemas com pontos quanticos duplosR QDs) tem sido desenvolvidos principalmente estudando
o efeito Kondo [67{69], espalhamento com inversao de spin [70], efeitos de diferentes geometrias
(associando o Qs em s®rie ou em paralelo) [71, 72] e ainda sistemas envolvendo supercondutores.
Neste fjitimo caso, h@ estudos envolvendo junsees Josephson [73{75] e sistelasP QD j S onde

o transporte ocorre por re°exao de Andreev [76,77]. No entanto, at§ o infcio deste trabalho de tese
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ainda nao havia registros de trabalhos explorando a RAC e QDs.

As nanoestruturas formadas pela combinasao deQDs e eletrodosFS podem permitir a ob-
servacao de efeitos originais. Por esta razao, neste trabalho de doutoramento o sistema composto
por dois ferromagnetos e um supercondutor acoplados a doQs ® estudada. Conforme mostrado
na gura 1.4, os P Qs estao associados em sgrie e os dois ferromagnetos estao acoplados ao primeiro
P Q. Os potenciais qufmicos dé&; e F» sao determinados pelos potenciaig; e V.. O supercondutor,
acoplado ao segundd® Q % mantido aterrado, de modo que a corrente que entra no supercondutor
% dada pela soma das correntes provenientes de cada eletrodo ferromagn§tico. Estas correntes se
combinam de modo que a corrente que passa pelo supercondutor seja despolarizada. Isso ocorre
via processo de RAC entre os eletrodo§; e F». Serfl considerada a presensa de interasees nos
pontos quéanticos e o nfivel de energia de cadaQ pode ser deslocado em relasao ao zero atravgs
de potenciais de gateVy, € Vgp. O sistema ser§l tratado usando-se o m§todo de funsees de Green
de nao-equilfbrio (FGNE), tamb$m chamado formalismo de Keldysh [78{85]. Este m§todo tem se

revelado extremamente §til para estudar problemas de transporte em sistemas de muitos corpos e

+V

Via Vo

B
&)+

Figura 1.4: Diagrama esquem@tico do sistema estudado neste trabalho de tese. A nanoestrutura § composta
por dois pontos quanticos em s§rie, denominados e b, conectados a eletrodos ferromagn$ticos e supercondu-
tores. Ao ponto quéntico a estao ligados dois eletrodos ferromagn$ticds; e F,, submetidos a potenciaisv; e

V5, respectivamente. O eletrodo supercondutor § conectado ao ponto quantib@ o mesmo § mantido aterrado.

A corrente que entra no supercondutor § oriunda da soma das correntes de cada eletrodo ferromagntico.

sistemas mesoscpicos.

A tese est@ organizada da seguinte forma:

2 No capftulo 2 o m$todo de Keldysh serf desenvolvido de maneira formal, onde as funsees de

Green e as propriedades bfisicas do formalismo serao apresentadas;

2 No capftulo 3, o formalismo desenvolvido no capftulo 2 serfi aplicado na determinasao das



propriedades de transporte do sistema apresentado na gura 1.4;

No capftulo 4 sao apresentados os resultados para o sistefigg PQaj PQbij S o qual §
uma particularizasao do sistema completo atravgs do desacoplamento do segundo eletrodo

ferromagn®tico;

No capfitulo 5 sao apresentados o0s resultados para o sistema completo, i.e., o sistemal,)
PQaj PQbj S;

No capftulo 6 sao apresentadas as conclusees nais.

O trabalho ainda conta com cinco apéndices onde os clculos dos capftulos 2 e 3 sao detalhados.
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Formalismo de Keldysh

Neste capfitulo serfi dada uma introdusao ao formalismo de Keldysh tamb®m chamado formalismo
de funsees de Green de nao-equilfbrio. Esta tgcnica § uma ferramenta extremamente {itil para
estudos de primeiros princfpios de sistemas de muitas partfculas fora do equilfbrio. Esta tgcnica
% uma generalizasao do mgtodo de funsao de Green para sistemas em equilfbrio, o qual tem suas
origens no desenvolvimento da teoria da eletrodinAmica quéntica, no nal da d§cada de 40 e infcio
da dgcada de 50. A teoria de funsees de Green fora do equilfbrio foi desenvolvida por Keldysh em
1965 [78] e, independentemente, por Kadano® e Baym [79]. Embora as duas formulasees sejam
distintas, pode-se mostrar que estas sao equivalentes.

O capfitulo § estruturado da seguinte forma: primeiramente § de nido o contorno de ordenamento
temporal que § uma ferramenta que permite generalizar a teoria de funsees de Green de equilfbrio
para o caso fora do equilfbrio. A seguir, sao de nidas as funsees de Green neste contorno de
ordenamento temporal e as expressees para estas sao desenvolvidas. Finalmente, a t®cnica de
continuaxao analftica § apresentada e as equasoes bsicas que serao utilizadas sao apresentadas na

filtima sexao. No apéndice A sao apresentadas alguns detalhes dos cflculos realizados neste capftulo.

2.1 O contorno de ordenamento temporal

O problema do transporte quantico pode ser situado dentro de uma classe geral de fenbmenos

descritos por um Hamiltoniano
B =8+ Aq); (2.1.1)

em que o termo dependente do temp®t {t) § respons@ivel por tirar o sistema do equilfibrio podendo
ser pela aplicasao de um campo elgtrico, acoplamento com algum reservatfirio de calor ou partfculas,
excitasao por luz, etc. Em particular, neste trabalho {t) & respons@ivel pelo surgimento de uma

corrente elftrica no sistema. Seri assumido quédqt) 6 0 para t > t ;. Para tempos menores

11
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do queto, 0 Hamiltoniano & dado pela parte independente do tempd ©~ Ho + Hi, onde g & o
Hamiltoniano de partficulas livres eliii descreve a interaxao entre as partficulas, ou seja, contgm o
aspecto de muitos corpos do problema.

Antes que a perturbasao seja ligada, o sistema % descrito por uma matriz densidade de equilfbrio,

oy = PN : 2.1.2
) Trexp(i ~f)] @12

onde =1=kgT. A principal tarefa do formalismo de Keldysh & determinar o valor m§dio de um
observiivel, para o qual § associado um operador quantic®, apfis a interasao ter sido \ligada".

Parat , to,
b4 ()i = Tr[ %h) A (1)] (2.1.3)

onde o findicet! indica que a dependéncia temporal & governada pelo Hamiltoniano completo.

# importante notar que cfilculo de Ky (t)i est§i sendo realizado usando a matriz densidade
de equilfbrio %f). Conforme observado na referéncia [80], “sicamente, isto implica que os graus
de liberdade termodinamicos, contidos no Hamiltoniano de equil‘ﬁbricﬁ, nao seguem de maneira
instantanea as rfipidas variasees contidas el {t). Nos casos de interesse deste trabalho, esta
aproximasao § apropriada e nao incorre a problemas desde que 0s casos que serao apresentados
estao no regime estacionfirio. Nesta condisao, as correlasees iniciais nao sao relevantes para as
propriedades de transporte.

Seguindo o m§todo usado no caso de equil§brio [80], o primeiro passo no cflculo da m§dia (2.1.3)
§ passar o operadofy para a versao de interasao, onde a dependéncia temporal § governada pelo

Hamiltoniano independente do tempo,ﬁ. Isto § feito aplicando-se a seguinte transformasao:
A (t) = M (6 to) An (1) 9 (t; to) (2.1.4)

onde,
Yo - Z, Ya
Uh(tto) = T exp ji 2(t9adt° (2.1.5)

to
ondeT & o operador de ordenamento temporal (ver apéndice A, p8g. 106)I%r?(t) estfl na versao

de interasao deH qt):

h i h i
dty=exp if(ti to) HAt)exp i ifi(ti to) :
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Na equasao (2.1.5), a funsao exponencial deve ser interpretada como sua expansao em sgrie de
poténcias e, em cada termo, 0 operador de ordenamento tempordl arranja os fatores Ifi,?(t) de
modo que os operadores com argumentos menores de tempo sao colocados p direita. Por exemplo,

no caso de um produto de dois operadores tomados com tempos diferentes t° tem-se que,
8

h i < f@ho 0(+0) - o)
HamRS = AROR: se t>t8 (2.1.6)
©ORAMYAL(M); se tO>t:

Similarmente, o operador\/ﬁ(t;to) = A (to; t) ® dado por uma exponencial \anti-ordenada” de -
nida por,
Yo - Z, RZ
V(tto)=T exp +i  HR(tHdt° (2.1.7)
to
onde os operadores sao arranjados na ordem inversa p de nida pbr

Usando-se as expressoes formais (2.1.5) e (2.1.7) pode-se reescrever (2.1.4) explicitamente como,
Voo o Zy, RZ Yoo Z, RZ
A - o 0 0 . 0 0
H) =T exp i t%dt°  AL(DT exp i 2(tYdt (2.1.8)
t

to
tornando claro o signi cado ffisico da expressao acima: primeiro o sistema evolui cdﬁﬁ desdetg
at® o tempot onde o operadorAx(t) atua e apfs isso o sistema evolui depara tg [81].

As duas integrais das funsees exponenciais podem ser combinadas em uma finica integral
comesando entp, indo para t, e retornando paratg. No entanto, a ordem dos operadores deve
ser preservada, i.e., a integral ordenada temporalmente d& a t deve ser mantida p direita de
An(t) enquanto que a integral anti-ordenada deve permanecer p esquerda do operadbg(t). A
ordem correta § preservada sé\y (t) § de nido por uma integrasao sobre um contorno €" que
comesa no tempdy, vai atk t e retorna atg de forma que os produtos sejam ordenados de acordo
com suas posigees ao longo do contorno: operadores cujos tempos que aparecem \mais tarde" no
contorno devem ser colocados p esquerda dos operadores cujo tempo aparece antes no contorno.
# importante observar que o tempo denido no contorno nao segue necessariamente a ordem do
tempo cronol$gico.

De nindo-se, o operador de ordenamento sobre o contorn@, como sendolc, pode-se reescrever

(2.1.8) na seguinte forma,
v - Z , Ya
Au@)=Tc exp ji d(t%dt® An(t) : (2.1.9)
C
O contorno de ordenamento temporal § uma poderosa ferramenta formal a qual permite desen-

volver uma teoria perturbativa para casos fora do equil§brio de maneira an@loga ao caso de equilfbrio.
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Figura 2.1: Representagao do contorno de ordenamento dos tempos usado na transformasao da equasao

(2.1.9). Os tempos sao ordenados de acordo com as duas disposisees ao longo do contorno.

Embora ainda seja necess@iria uma segunda transformasao soliig(t), a equasao (2.1.9) permite
determinar a media deAy (t) sem que seja necessfiria a mensao p parte complicada do Hamiltoniano
Hqt). A seguir a idgia do contorno de ordenamento temporal serf aplicada no cfilculo de funsees de

Green, as quais sao de nidas como mgdias de um produto de dois operadores em tempos diferentes.

2.2 Funsees de Green de nao-equifbrio (FGNE)

Na teoria de equilfbrio € de nida a funsao de Green ordenada temporalmente, tamb®m chamada

funsao de Greercausal:
G(r;t;r%t% = i ihT Ay (r; A, (r%t9gi (2.2.1)

onde Ry (t) e 52{' (t9 sao operadores de campo fermibnicos e estao escritos na versao de Heisenberg.
O operador T % o operador de ordenamento temporal cuja asao § descrita na equasao (2.1.6).

Esta funsao de Green constitui o elemento bisico de uma teoria perturbativa que permite deter-
minar as propriedades de sistemas de muitos corpos. Isto § possfvel devido ao teorema de Wick [86]
que permite decompor as correlasoes de muitas partfculas em somas e produtos de funsees de Green
do tipo de nido pela equasao (2.2.1).

Para o caso fora do equilfbrio, de interesse neste trabalho, tamb®m & possfvel construir uma
teoria perturbativa estruturalmente equivalente ao caso de equilfbrio usando-se o operador de orde-
namento temporal descrito na sexao anterior. Desta forma, § de nida a funsao de Green ordenada

no contorno:
G(r;t;r%t9 =  ihTef Ay (r; ) A, (r%t9gi (2.2.2)

onde o contornoC percorre todo o eixo real passando uma finica vez pelos ponto® t°e termina
no ponto de referénciatg, gura 2.2. Na equasao (2.2.2), como no caso de equilfbrio de nido por

(2.2.1), Ay (t) e R‘F" (t9 sao operadores de campo fermibnicos escritos na versao de Heisenberg. A
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Figura 2.2: Representasao do contorno de ordenamento dos tempos evidenciando os dois ramos existentes.

Neste exemplo especy co, a disposisao dos tempos no contorno correspondem a funsao de G t©).

fungao de Green (2.2.2) exerce uma funsao anfiloga p funsao de Geaesal (2.2.1) exerce no caso

de equilfibrio. Como serfi mostrado a seguiG!(r;t;r%t9 possui uma expansao perturbativa baseada

no teorema de Wick. Entretanto, desde que os rtulos temporais cam sobre um contorno com dois
ramos com ordenamentos temporais distintos, entao existem quatro tipos de contrasees possfveis
0 que implica na necessidade de se de nir quatro funsees de Green. Na versao de Heisenberg, as

funsees de Green sao de nidas da seguinte maneira:

G (r;t;r%t9 = j il ()& (r%19i  t2Cy 192 Cy;
G(r;t;r%tY = iR (r®tORy (r;t)i  t2 Cy; 192 Cy;
Gi(r;t;r%t9 = j inrfAy (r; A, (r%t9gi 102 Cy:

G(r;t;r%t9 =

8
% Gi(r;t;r%t9 = j inT Ay (r; A, (r8t9gi  tt%2 Cy;
g (2.2.3)

onde o ramo superior do contorno de ordenamento temporal foi denotado pdE; e o ramo inferior
por Co.
A funsao de GreenG!(r;t;r%t9 € a funsao de Greemausal ou ordenada temporalmente, que

explicitamente pode ser escrita como:

Gi(r;t;r%t9

i ihT Ay (r; )&, (r%t9gi

i it PR, ()R, (r8 i + i# (1% HPRY, (rC YA, ()i (2.2.4)

onde as funzeeg(x) sao funeees de Heaviside.

A funsao de GreerG'(r;t; rth) % anti-ordenada temporalmente de modo que,

Gi(r;t;r%t9 = j inef Ay (r; )AY, (r®t9gi

i i# (Ui OPR, (o)A, (8t + i (1% bR, (r%OR, (r;1)i (2.2.5)

Algm das funsees de Green de nidas por (2.2.3), outras funsees de Green que serao muito
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utilizadas neste trabalho sao as funsees de Green avansada e retardada, as quais sao de nidas por,

G3(r;t;r%19 = # (1% thfAq (r;t); A (r8tYgi

i ¢
#t% ) G (rtr®tY G (r:t:r%t9 (2.2.6)

G (r;t;r%tY = j i (ti tOnfAy (r;t); A, (r8t9gi
= #(t | t(’)iG> (r;t;r%t%; G* (r;t;ra,t(b(t; (2.2.7)

onde as chave$; g denotam um anti-comutador entre os operadores de campo. As funsees de Green
G2 e G' obedecem a equasao de Dyson se uma funsao auto-energia para o problema estudado pode
ser denida. & importante notar que G'j G2 = G~ j G* de modo que somente trés destas funsees
de Green sao linearmente independentes. A funsao de Gre€n pode ser determinada a partir

da equasao de Keldysh, que serf deduzida com o uso dos procedimentos de continuasao analftica

apresentados na sesao 2.3.
2.2.1 \Versao de Interasao

Com as de nisees das FGNE usando o contorno de ordenamento temporal, a teoria para o caso
fora do equilfbrio pode ser feita de maneira equivalente ao caso de equilfbrio. Para que isso seja
possfivel § necess@rio fazer uma transformasao sobre as funsees de Green de modo que o Teorema
de Wick possa ser aplicado.

O primeiro passo % repetir a anfilise que permitiu escrever a equasao (2.1.9), i.e., passar da versao
de Heisenberg para a versao de interaszao onde a dependéncia temporal dos operadores § governada

pelo Hamiltoniano fi, independente do tempo. O resultado &,
G(r;t;r%tY = j ihTe[SE Rn(r; ) AY (r& t9]i (2.2.8)

onde foi de nido,
. Z ,
¢ =exp i _de HY(e) (2.2.9)
em que a integrasao % realizada sobre o contorno de ordenamento tempdgalustrado na gura 2.2.
A evolusao temporal dos operadores de campo na de nisao (2.2.8) % determinada pelo Hamiltoniano
i que contgm dois termos:fi = o+ H¥i. Desde que o Teorema de Wick funciona apenas para

operadores quadrfiticos % necess$rio aplicar uma segunda transformasao na equasao (2.2.8) de modo
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a eliminar a dependéncia com a parte interagente do Hamiltoniano importante notar a matriz
densidade implficita na equaxao (2.2.8) tambgm cont@f e portanto, f aparece em quatro lugares
diferentes: %, SH e nos operadores de campBi (r;t) e AY(r%19.

Os detalhes da transformasao sao discutidos no apéndice A e aqui 8 mostrado o resultado nal:

n _ 0
Tr e |%Tcn[S'CE,S?:A,%(r;t),&yo(ro,t%]
n 40

G(r;t;r%t9 =i - ¢ (2.2.10)
Tr e foTee SL.S2
onde € de nido,

YV Z Ya
SL=exp ji d(-ﬁgo(g,) (2.2.11)

1, z°© Y4
Sk.=exp i dg,lqli%(g,) (2.2.12)

Cﬂ

e a dependéncia temporal dos Hamiltonianos % de nida de maneira anfiloga p equasao (2.1.4). Algm

disso, o contornoC ® de nido na gura 2.2 e o contornoC* € de nido na gura 2.3.

to c*

tl

X tg-ip C=G U C

Figura 2.3: Representasao do contorno de ordenamento tempor@f = C[ C, resultante das transformasees
aplicadas para passar os operadores para a versao de interasao. A porg&p” [to;toi i ] ® oriunda da
transformasao da matriz densidade e representa as correlagoes iniciais do sistema. No estado estacion$irio os
efeitos das correlasoes iniciais sao eliminados pelas interasees. Neste caso pode-se tomar o litgitg1

e eliminar esta porsao do contorno.

A equaxao (2.2.10) permite que seja construfida uma teoria de perturbaxao de maneira comple-
tamente anfiloga ao caso de equil§brio. Esta expressao § um resultado exato, e a evolusao temporal
de todos os operadores § governada pelo Hamiltoniano simplék, permitindo o uso do Teorema

de Wick.
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Como neste trabalho nao h§ interesse em fendbmenos transientes, pode-se fazer uma simpli casao
adicional na equasao (2.2.10) fazendy ! j1 0 que faz com que a contribuigao da part€,
desaparexa, conforme indicado na referéncia [87]. No estado estacionfirio, de interesse neste trabalho,
as correlaxees iniciais sao eliminadas pelas interasees. O denominador na equasao (2.2.10) % reduzido
p funsao partisao para o sistema nao interagente, e nalmente, pode-se escrever a expressao nal
para a funsao de Green ordenada no contorno,

n o]

G(r;t;r%t9 = iTr %TC[SCRﬁO(r;t)AéO(r({t()] (2.2.13)

onde,

0= Pl Ho) (2.2.14)
Trlexp(i ~Ho)]

® operador estatfsticdg para o estado de equilfbrio do sistema nao-interagente a uma temperatura

T = 1=kg . A fltima igualdade ® obtida tendo-se em vista que a @lgebra de operadores sob o

contorno de ordenamento temporal § equivalente a de nfimeros permitindo de_niﬁc como,
v Zz EZ7
Sc=exp ji ) defF (&) + PR (2.2.15)

e a integraxao % realizada sobre o contorr®, de nido na gura 2.2.

2.3 Continuasao Analftica

Conforme discutido ao longo da sesao 2.2, o contorno de ordenamento temporal permite de nir
funsees de Green para o caso fora do equilfbrio de modo que estas tenham uma estrutura idéntica
ao correspondente caso de equilfbrio. Com isso, os m§todos perturbativos aplicados no caso de
equilfbrio podem ser usados no presente caso. No entanto, para calcular quantidades f§sicas &
necessfrio conhecer as funsees de correlagéoe G” e as funsees de Green retardada e avansada
G" e G2, Estas quatro funsees de Green sao obtidas da funsao de Green ordenada no contorno
(2.2.10) atravgs de um procedimento chamado deontinuasao analftica[80].

A funesao de Green ordenada no contorno apresenta a mesma expansao perturbativa que a funsao
de Green de equilfbrio (ordenada no tempo, eq. (2.2.1)). Em conseg@éncia, dado que um funcional
de auto-energia possa ser de nido, a funsao de Green ordenada no contorno tem a mesma equasao

de Dyson que a funegao de equil§brio:
z z

G(éa; ) = G%ea e + ) déz ) dés GOéa; é2)8( é2; ¢é3)Gléas é); (2.3.1)
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onde as interasoes estao inclufdas na auto-energia (irredutfve)Q
Na equasao de Dyson (2.3.1) serao encontrados termos com a estrut@a= AB, ou explicita-

mente
Z
C(ty;t9) = ) de Ate;¢)B(¢:B) (2.3.2)

e suas generalizasees, envolvendo o produto de trés ou mais termos. Desde que o contorno & de nido
em termos de varifiveis temporais, as varifiveis espaciais foram suprimidas por simplicidade. Para
resolver (2.3.2), assume-se qui <. t, ou seja,t? est§ na parte posterior do contorno em relasao
aty, conforme mostrado na gura 2.4a. Considerando a de nisao (2.2.3), isso indica q@(t;t%
uma fungao do tipoC<. O prfiximo passo consiste em deformar o contorno de maneira que se possa
transformar cada ramo do contorno inicial em um novo contorno, conforme mostrado na gura 2.4b.

Com isso, & possfvel escrever (2.3.2) na seguinte forma,
Z Z

C*(t1;19) = . de At1;¢)B(e:8) + ] de Ate; ¢)B(¢:B)

Na integrasao sobre;, B (¢ ; ) apresenta¢, con nado no primeiro contorno enquanto quet{ est8
de nido no segundo contorno. Sendo assim, este tamb§m € uma funsao do tiBO pois ¢ sempre
seri menor do quet} ao longo deC;. Na integral sobre C,, pode-se usar 0s mesmos argumentos
para A(t1; ¢), € neste caso, nota-se qug estf con nado emC; e, portanto, sempre ser§ maior que
t; o qual estfi de nido emC;. Portanto A(ty;¢) ® uma tamb®m uma funsao do tipcdA<. Com estes

argumentos, pode-se escrever,
z z
Citth= _de AigB (&) de A(iigBeit) (2.3.3)
1 2
Considerando apenas a integral enC;, segue que,
Z Z Z .,
d¢ At1;¢)B(&:8) = dtA(t)BI (Gt + dt A(t;t)B = (t;t9)
C1 il t1

e observando as posizees dos tempaos no contofq atribui-se os rfitulos de> ou < para as funsees

de Green, resultando em:
Z Z,
de Alty;¢)B<(¢;t) =

C1

Z .
1 il
dt A” (t1;)B=<(t;t9) + dt A< (t1;t)B=<(;t9)
il t1
e invertendo os limites de integrasao da segunda integral pode-se escrever ainda,
z z, Z,
_de At1;¢)B= (&3 8) =
1

1 1
dt A” (t1;1)B < (t;t9) i dt A (t1;1)B< (t;t9)

il il
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Figura 2.4: (a) Contorno C utilizado para de nir a fungao de Green ordenada no contorno. (b) Contorno
deformado para se obter a continuasao analftica. O contorno inicia erty, passa port; e t? e retorna a to.

No caso estacion@irio toma-sdg ! j1

ou ainda, agrupando as duas integrais,
z Z,

_de A 0B (i) = CdtIAT (tt) ATt t]B S (6):

il
O limite superior de integraxao pode ser estendido usando-se uma funsao de Heaviside, assim,
z Z 4
d¢, Alts; ¢)B<(e:8) = dt #(ti OIA™ (tyt) | AS(t B (59
C1 i1
e usando a de nigao de funsao de Green retardada, pode-se de nir uma funsao an@léddfi;t),
logo,

AT(ta;t) = #(t1j A7 (tt) | AT (tg;t)]

de modo que,

Z Z .4
d¢, Alts;¢)B=(¢s:8) = dt A" (t1;t)B= (t;9): (2.3.4)
Ci il
A segunda integral, sobre o contorndC,, § obtida de maneira anfiloga, aqui § apresentado apenas
o resultado,
Z Z .4
d¢ AN (t1;¢)B(¢:8) = dt A< (t1;1)BA(t;t9): (2.3.5)

Ca il
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Finalmente, usando (2.3.4) e (2.3.5), pode-se escrev&* na forma:
Z
C=(t3;t9) = X dt [AT(t;)B=(t;t]) + A (t1;t)B3(t; t9)]: (2.3.6)
i

Caso fosse tomada a ordem inversa dos tempos na gura 2.4a, seria possfvel obter uma expressao
anfiloga paraC”. No entanto, isso pode ser feito diretamente bastando trocar os findices por <
em (2.3.6).

f possfivel generalizar este resultado para o produto de trés funsees:s& ABC no contorno,

entao no eixo real o resultado &,
Z Z
D= ABC ) D<= dt[A'B'C*+ A'B“C?+ A“B?2C?]; (2.3.7)
c

novamente um resultado similar pode ser obtido para a funsao de Gredn” .
Muitas vezes & necessfiria a componente retardada de um produto de funsees de nidas no con-
torno. Combinando as de nisees (2.2.3), pode-se escrever a funsao retardad@ia em termos das

funsees de correlasa®” e C< da seguinte forma,
Cl(ty;t]) = #(t1i tDIC” (tit]) i C™(t;tR)]

e substituindo a equasao (2.3.6) e a correspondente pa@x pode-se escrever ainda,
Z . c
Cl(tyt)) = #(tri 1)  dt AT(ty;)B” (61D) + A” (1, )BA(L )
il

AT DB (619 | A% (ti)BAGLY)

e agrupando os termos correspondentes, segue que,
Z +1 i ¢
C'(ty;t9) = #(t1i t9) dt A"(t;)[B” (D) i B (Gt +[A™ (ty;t) i AT (t;)]BA(t:t9)
il
Substituindo as de nisees deA' (t1;t) e BA(t;t9), tem-se que,
Z .4
Cl(tyt]) = #(tsi t]) dt#(t1i OIA” (tt) i ATt DIB” (5t i B (Gt]+
+1 s
+ dt#(t2i OIA™(tiit) i ATt DB (6tD) i B (5]
il
e devidos ps fungees de Heaviside nos integrandos, pode-se limitar a integraszao no intervalo,
. Z 'y
Crty;t9) = #(ty t9) dt [A” (t1;t) i AS(t; DB (5t i B (;t)]+
il
Z +t8 #
+ o dt[AT () ATt DIBE(tD) i BT (Gt
il
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e invertendo os limites da segunda integrasao e a ordem do segundo fator, segue que,
. Z ity
C'(t1;t9) = #(t1i t9) dt [A” (tg;t) i AS(t1;0)][B” (5t BS(5t)]+
il
+ dt [A” (ti;t) i AS(t)]B” (5t i B (ttD)]

+19

e com isso, pode-se novamente juntar as duas integrais em uma s%,
Z,
Cl(tutd) = #(tri t))  dt[A”(tst) i AS(tt)][B™ (6t i B (6t
g
Usando o fato de que#(tyj t9) = #(t1; t)#(ti t9), entao nalmente pode-se escrever,

Z

1
C'(ty;t9) = dt A" (t1;t)B"(t; t9): (2.3.8)
1

O resultado (2.3.8) pode ser generalizado para o produto de trés ou mais fungeees. Para o caso

de trés funsees o resultado § dado por,
z
D'= dtA"B'C": (2.3.9)

Al®m dos exemplos mostrados, existem outras relasees que podem ser obtidas seguindo os proce-
dimentos descritos nesta sexao. Na prfixima sesao, a continuasao analftica § empregada na equasao

de Dyson (2.3.1) com o objetivo de obter uma equasagara G<.

2.4 A equasao de Keldysh

A equasxao de Dyson (2.3.1) § de nida sobre o contorno de ordenamento temporal, e com o
objetivo de aplic-la para resolver problemas ffisicos, § necess@rio reescrevé-la em termos de varifiveis

reais. A equasao (2.3.1) § dada por,
Z Z
Glaiéd) = G é) + e da G%ca; é2)8( é2: éa) Gl &)

por simplicidade serao omitidos os argumentos das funsoees de Green e auto-energia e tamb§m as

integrasoes sabendo-se que as mesmas estao implfcitas:

G= G0+ G0§G

' possfivel tamb®m obter equasees para as demais funeees de Gre&i , G' e G* seguindo os mesmos procedi-

mentos.
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e aplicando a equasao (2.3.7) sobre a equasao de Dyson segue que,
G = G5 + G)8"G" + G{§G?*+ G5 §3G?
Desde que o objetivo § obtelG*, & realizada uma iterasao na equasao acima em relas&®<a
G™ =Gy + Gp8~G*+ G5 82G* + Gp8"(Gj + Gp8"G™ + Gp8~G* + G5 82G?)
G™ = Gj + Gp8~G?+ G382G*+ Gp8'Gp8~G* + G(8'G;82G* + G8' Gy + Gp8 ' Gp8' G
e agrupando os termos,
G™ =Gy(1+82G*+(Gp+ Gp8"Gp)8~G*+ Gp8'Gg (L+8 2G?) + Gp8"Gp8'G™:
Iterando mais uma vez, tem-se que,

G = G§(1+52G?) +(Gh+ Gh8'GH)E <G+ GhB' G (1+5 2G?) + GL8'Gh8' (G +

+Gp8'G™ + Gp8~G?* + G;§%G?)
e efetuando as multiplicasees:

G* = G5 (1+8§2G%) + (Gh+ GL8'GHS <G+ GL8' G5 (1+5 2G)+

+Gp8"Gp8 G + Gp8'Gp8'G8'GT + Gp8 ' Gp8"Gp8 ~ G* + Gp8 ' Gp8 ' Gg §2G?
e agrupando novamente os termos, obt§m-se que,
G* = G5(1L+82G*+(G)+ Gp8"G)+ G{8"GL8 "G + )8 <G?
+(Gp8" + Gp8'Gp8" + )Gy +(Gp8" + Gp8'Gp8' + )G 82G™:
A equasao acima sugere que com um nfimero in nito de iterasees pode-se obter:
G"=Gj(1+83*+ G'§“G*+ G'§'Gj + G'§'G;§*G?
e colocando alguns termos em evidéncia,
G*=Gy(1+8%G)+ G'8'G5(1+8§2G%) + G'§~GY
ou ainda,

G* =(Gj + G'8"Gj)(1+§ 3G + G'§~G?
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e fatorando G, tem-se nalmente aequasao de Keldyslpara G=:
G- =1+ G'8")G5(1+82G? + G'§~G*: (2.4.1)

Esta equasao tem dois termos: o primeiro corresponde ao decaimento inicial do sistema enquanto
gue o segundo termo § o termo de espalhamento. Desde que neste trabalho o interesse est§ no estado
estacion@rio do sistema, o primeiro termo nao ir@ contribuir.

Para completar a anfilise § necess$rio obter as equasoees para as funsees de Gfeefs?. Isso §
obtido aplicando as regras de Langreth na equasao de Dyson (2.3.1). O desenvolvimento § anfilogo

ao realizado para obter (2.4.1) e, portanto, § apresentado apenas o resultado:

Gha = @roao 4 groadgragra. (2.4.2)

As equascoes (2.4.1) e (2.4.2) sao os resultados centrais deste capftulo e formam o conjunto
b@sico de equasoes que permitem determinar as propriedades de transporte de um sistema fora do
equifbrio. No prfiximo capftulo, estas equasees serao aplicadas no estudo de uma nanoestrutura
hfibrida composta de dois pontos quanticos em s§rie conectados a um eletrodo supercondutor e a

dois eletrodos ferromagn$ticos.

2.5 Formalismo de Keldysh para nanoestruturas hfbridas

No contexto de problemas de tunelamento, o formalismo de Keldysh pode ser introduzido da se-
guinte forma: Parat <t g os eletrodos [i.e., o eletrodo esquerdd.{ e direito (R)] estao desacoplados
da regiao central C), e cada regiao est§ em equilfbrio tBrmico, veja gura 2.5. As funsees distri-
buizao de equilfbrio para as trés regiees sao caracterizadas por seus respectivos potenciais qufmicos;
estes nao precisam coincidir nem as diferengas entres os potenciais qufmicos sao necessariamente
pequenas. Os acoplamento¥cr e V¢ entre as diferentes regiees sao entao ligadas pdara t o
e tratadas como perturbasees dentro do contexto de nao-equifbrio descrito neste capftulo. Para

modelar este sistema % de nido um Hamiltoniano dado pela seguinte forma geral:
|4 = |4|_ + IqR + IqC + IqT (2.5.1)

onde B, + Hr descreve os eletrodostt ® o tunelamento entre os eletrodos e a regiao central
e H¢ modela a regiao central na qual pode ser considerada a presensa de interasees. Para fazer
uma correspondéncia com o formalismo geral desenvolvido neste capfitulo, o teria corresponde

a parte Hqt) do Hamiltoniano (2.1.1); os eletrodos, + Hr correspondem atlo desde que os
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elftrons nos eletrodos sao considerados nao interagentes; os termo descrevendo a parte central do

sistema corresponde a parte interagent¢l; de (2.1.1).

r<ti, I>1,
: I'LL [ : : i : : }‘J’L r \fl.';l‘ xJI“::ER £ :
e E— —— i R
: "]I\] L i | R u\:lr} i : :: )L cC. | R I'} : i
S —{= 1 A S
: : : “’R_“L-EV :: I ]"LR_“L-eV :

Figura 2.5: Parat <t os eletrodosL e R estao desacoplados da regiao centr@l encontrando-se em
equilfbrio com seus respectivos reservatfirios com diferentes potenciais qufmicos. Parat o o potencial de
acoplamento entre os eletrodos e a regiao central § ligado e uma corrente § estabelecida pela aplicasao de um

potencial el§tricoeV = 1 j 1. [81].

Desde que os elgtrons sao considerados nao interagentes nos eletrdd@sR, o Hamiltoniano
H_ + g pode ser escrito da seguinte forma,
X y X
|4|_ + ﬁR = Zk%ak%ak%+ sz/b\ég/}f)p%: (2.5.2)
k¥4 p%

O tunelamento entre os eletrodos e a regiao central pode ser de nido por,

X
Hr = [Veikee e+ VerksCiba,+ H.Cl; (2.5.3)
K%

onde o primeiro termo transfere el§trons do eletrodd para a regiao centralC com amplitude V¢ ks,
e 0 segundo termo transfere elgtrons do eletrod® para a regiao central com amplitudeVcrky,. OS
termos conjugados representam 0S processos inversos.

A forma escolhida para a regiao central depende da geometria e do processo f§sico a ser inves-
tigado. Em particular, para os sistemas que serao considerados neste trabalho de tese, a regiao
central § modelada por um Hamiltoniano tipo Anderson [88] considerando interasees intra e inter

pontos quanticos (veja gura 1.4 do capftulo 1),

X X X
He = Zafant  2pfowt Ula Nas + My Nl + K [Nasarp + NpsNosl+
Ya Y A
X

+ [tanCheCovst thC‘ég4 av]: (2.5.4)
¥
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Na equasao (2.5.4), o primeiro e segundo termos representam 0s pontos quéanticos isolados, cada
um com um nfvel degenerado em spiby, rotulados por a e b. O termo com U descreve a interazao
intra ponto quantico e K descreve a repulsao inter pontos quanticos. O f§jitimo termo representa a
transferéncia de elgtrons entre os pontos quanticos (\hopping"). Este Hamiltoniano permite modelar
um sistema composto por pontos quanticos duplos dentro do formalismo de Keldysh.

Uma vez de nido o Hamiltoniano (2.5.1), as equasees (2.4.1) e (2.4.2) podem ser aplicadas para
determinar as fungoees de Green no formalismo de nao equilfbrio. Estas funsees de Green permitem
o cllculo de quantidades f§sicas de maneira direta. Por exemplo, a ocupaxsao m§dia pode ser obtida

fazendot = t%er = r%na de nisao deG=<:
M(r)i = iG=(r;t;r;t): (2.5.5)

A densidade de corrente |) tamb®m pode ser obtida a partir da funsao de Green de correlasao,
G=<. A expressao geral d¢ ® dada por,
. ~2 . . < 0.
j(r;t) = %rlé!mr(r rir ro)||||!mOG (r;tr5t+"): (2.5.6)
As funsees de Green retardada e avansada cont®m informasao sobre as propriedades espectrais

do sistema. No espasxo de Fourier, a densidade de estados pode ser escrita da seguinte forma:

z dk
D)= e i[G'(k;2)i G%k;d)]: (2.5.7)
Estes sao alguns exemplos de quantidades ffsicas que podem ser obtidas diretamente das funsees
de Green. No priximo capftulo o formalismo de Keldysh serf aplicado ao sistemii( F2) i P Qai

PQpi S adotando-se o procedimento descrito nesta sesao.
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Aplicasao do formalismo de Keldysh ao sistema
(F;F2)i PQai PQui S

3.1 Modelo e Formulasao

Neste trabalho serfi considerado uma nanoestrutura hfbrida mostrada no diagrama esquem$tico
da gura 3.1. Na parte central existem dois pontos quanticos conectados em s®rie denotados fzoe
b. Estes pontos quanticos estao conectados a terminais que permitem aplicar um potencial de gate
0s quais sao chamadogy, e Vy,. O ponto quantico b est§i conectado a um eletrodo supercondutor,
o qual 8 mantido aterrado. O ponto quanticoa est§l conectado aos dois eletrodos ferromagn§ticos
denominados 1 e 2, os quais sao submetidos a potenciglise V,, respectivamente. A magnetizasao
do ferromagneto 1 § de nida como sendo o eixp énquanto que a magnetizasao do ferromagneto 2
est§i orientada em uma diresaa@”a qual faz um angulop com a diresaw” Serfi considerado que a
diresaop pode ser variada de modo que a magnetizasao dos ferromagnetos pode ser variada desde

uma con gurasao paralela quande®= % atg a uma con gurasao antiparalela ondg®= j 2.
3.1.1 Hamiltonianos supercondutor e ferromagn@tico

Ser@ considerado que o movimento dos elgtrons estfi con nado ao longo da diresao longitudinal »
como mostrado na gura 3.1. Ser$ adotado o modelo de Stoner [89] para os eletrodos ferromagn§ticos
e 0 Hamiltoniano BCS para o supercondutor [90].

No modelo de Stoner o ferromagnetismo € introduzido por um campo m&dio, que separa as
bandas de el§trons com spin up da banda de elgtrons com spin down. O Hamiltoniano § escrito da

seguinte forma,
Z M 5 1

Re =  dx@Y(x) | ﬁr 20 ;ehi A x); (3.1.1)

27
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o [N

+V,

&)

Via Vg

Figura 3.1: Diagrama esquem@tico do sistema estudado neste trabalho de tese. A nanoestrutura § composta
por dois pontos guanticos em s§rie, denominados e b, conectados a eletrodos ferromagn$ticos e supercondu-
tores. Ao ponto quéntico a estao ligados dois eletrodos ferromagn$ticds, e F,, submetidos a potenciaisv; e

V5, respectivamente. O eletrodo supercondutor § conectado ao ponto quantib@ o mesmo § mantido aterrado.

A corrente que entra no supercondutor § oriunda da soma das correntes de cada eletrodo ferromagn$tico.

onde m® § a massa efetiva® = (¥x; %; %) & o operador de spin de Pauli! ® o potencial qufimico
e®Y(x) = (52.?’;,52%) % o spinor de campo. No que segue, serfi assumido que a magnetizaledaz
um angulo p em relasao ao eixa,"enquanto que ser@ ignorada a diresao perpendicular p diresao de
transporte desde que esta nao § relevante para as propriedades de transporte, conforme discutido
na referéncia [91].

Dentro da aproximasao de campo m&dio, o supercondutor § modelado pelo Hamiltoniano BCS,

dado por:
Z V! | Z

X ~
As=  dx@Yx) imi,rii ST R CIE LRV (GO R VR COLNT eIk
Ya

(3.1.2)

Na equasao (3.1.2)#Y, 8 o operador de campo para elftrons com spifta =";#, ¢(X) =
UK 4(x)& - (x)i § o potencial de pares, com a constante caracterizando a atrasao elftron-el§tron.
Em geral, o potencial de pares deve ser determinado de maneira auto-consistente, e neste trabalho
serfi assumido que o potencial de pares independe da posisao e da energia. O potencial de pares
®, em geral, uma grandeza complexa cujo mfidulo € o gap de energia do espectro de excitasees do
supercondutor. Desde que este trabalho est@ restrito p sistemas com apenas um supercondutor, a
fase do potencial de pares pode ser descartada de modo que ¢ pode ser considerado real. Esta
suposizao nao § vilida caso fosse considerado um segundo supercondutor e a fase nao poderia ser
eliminada dos c@lculos [92].

Neste trabalho serao consideradas as propriedades de transporte dos el§trons, por esta razao, §
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conveniente trabalhar com o Hamiltoniano no espask. Expandindo o operador de campo do el§tron
na diresao longitudinal comd® s(x) = « €K% ay(€%% s15) B posstivel escrever os Hamiltonianos para

o ferromagneto e o supercondutor da seguinte forma,

X X
Me = [ sgn@hcospi *ellybei  hsenplybe, (3.1.3)
k¥ k¥
ev
X X 3@ .
ﬁs = (3 * 5)8{3/4Sk3/4+ ¢ S)k/" S?/ ke T ¢ S; k#Sk" - (3.1.4)
k¥ k
onde 2, = ~?k?=2m" e ¥ corresponde ao spin oposto déz Os operadoresha(l,) € Ska(sls)

sao operadores de aniquilasao (criasao) de elgtrons com vetor de okda spin % dos eletrodos
ferromagn$ticos e supercondutor, respectivamente.

Em supercondutores existem correlasoes entre dois operadores de criasao ou dois operadores de
aniquilaxao com spins opostos 0s quais estao relacionados com a correlasao el§tron-buraco. Quando
os ferromagnetos sao introduzidos, a correlagao entre um operador de criasao e aniquilasao com
mesmo sinal de spin tamb§m precisa ser considerada. Para incorporar estes dois tipos de correlasoes
de modo uni cado e tratar ambos os eletrodos de igual maneira § introduzida a notasao de Nambu
generalizada para o espaso partficula-buraco com quatro dimensees [93]. De nindo o spifigr =
@Y. B B, b)Y para o eletrodo ferromagnttico eds = (5] &« &L, &)Y, para o eletrodo

supercondutor, % possfvel reescrever os Hamiltonianos (3.1.3) e (3.1.4) da seguinte forma,

X
Re = OnEr(WOn (3.1.5)
k
onde,
0 1
2k i hcospj g 0 i hsenu 0
0 i 3k + hcospj 1g) h senu
éF;k(U) =
i hsenu 0 2+ hcospj ¢ 0
0 h senu 0 i 3ci hcosuj tg)

Aqui ® conveniente reescrevek F-k em termos de?ys, = 2¢i sgn®hj ! g. Usando esta de nisao

na matriz Eg, tem-se que,

1
C%2y + S22y 0 SO(%k i 2k#) 0
e ()= 0 i (C%2y + s224) i SC(2k" i 2kn)
F:k -
SC(%k" i 2k#) 0 P2 + S22 0

0 i SC%k i k) 0 i (G2 + 5%2¢s)
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coms’ senu=2 ec’ cosu=2 .

No caso do metal supercondutor, o Hamiltoniano § dado por,

X
Hs=  O4EskOs (3.1.6)
K
e a matriz Egy ® dada por,
0 1
2its ¢ 0 0
¢ i (ki ts) 0 0
éS;k =
0 0 Cki ts) i ¢
0 0 i ¢ i (ki 's)

No sistema apresentado na gura 3.1, o eletrod&; § modelado pelo Hamiltonianod; = Hg (u=

0) e o eletrodoF, € descrito pelo prfiprio HamiltonianoX, = Mg ().
3.1.2 Hamiltoniano do ponto quéntico duplo

Serfl considerado que os pontos quanticos apresentam apenas um nfvel degenerado em spin que
pode ser deslocado por um potencial de gate em cada ponto quantico. Tamb®m serao consideradas
interaxees entre 0s pontos quanticos, caracterizada pela constarite e interasees em cada ponto
guantico, caracterizada pela constanteU. O tunelamento (\hopping") ser@i descrito pelo constante

tan, de modo que o Hamiltoniano completo § dado por:

X X
gad=  Cani €VgdNant  (Coui €Vgp)pwt UlNar oy + Ny Nyl
2 Y
X X
+  Kfgfpnt+  [tasCarCls,t H.cl: (3.1.7)
Y Y%

O Hamiltoniano (3.1.7) nao possui solusao exata devido aos termos de interasao. Desta forma,
estas interazoes serao tratadas dentro da aproximasao de campo m&dio que permite escrever (3.1.7)
na forma de um Hamiltoniano de uma part§cula,

X X X
|qdqd = EavNay.+ Epsfipat [tabcg%cb%"' h-C-] (3-1-8)
Ya Ya Y4
onde,
K. U :
Eav.= 2ai Vgat Embl + Ema% ;

K .U .
Ebv= 2%pi Voot fmal + imb%!
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Na aproximasao de campo m&dio os nfiveis dos pontos quanticos sao renormalizados pelos valores
medios das ocupasees. NoO caso da interastdp a renormalizagao levanta a degenerescéncia de
spin. A aproximaszao de campo m&dio § a primeira aproximasao que § realizada no tratamento de
interaxoes. No limite de baixos valores de correlasao e com polarizasao nita dos ferromagnetos,
esta aproximasao permite capturar a ffsica envolvida nestes sistema# vlido observar que as
ocupasees mgdias sao determinadas de maneira auto-consistente. A aproximagao de campo mgdio
extremamente ftil no sentido de fornecer uma descrizao qualitativa apropriada das interaxoees e sua
validade usualmente extrapola as previsees tefricas. No entanto, a exata validade dos resultados
obtidos atravls desta aproximasao pode ser avaliada apenas atravis de experimentos.

O Hamiltoniano (3.1.8) deve ser expresso na notasao de Nambu [93]. Assim, este § reescrito na

seguinte forma,

Haga = L YEaT a+ CYES b+ & L0an® o+ €300, % o (3.1.9)
onde,
0 1 1
Ee 0 0 taw 0 0 O
0 {Ees O O 0 it 0 0
é@ = e ; € ‘[\ab = P
0 0 Eeu 0 0] 0 ta 0
0 0 0 jEe 0 0 0 jtg
onde®= a;h.

3.1.3 Hamiltoniano de tunelamento

O Hamiltoniano de tunelamento § dado pela equasao (3.1.10) e descreve o tunelamento entre 0s
pontos quanticos e os eletrodos. Os dois primeiros termos descrevem o tunelamento entre o ponto
guantico a e os ferromagnetosg=; e F, com amplitude t; e ty, respectivamente. O terceiro termo
descreve o tunelamento entre o ponto quanticd e o supercondutor com amplitudets.

X X X
Hr =  [alcantHel+  [tabfyCant Hel+  [tsShyGowt H.cC] (3.1.10)
k¥ k¥ p¥s

Assim como nos demais termos, este Hamiltoniano deve ser expresso na representasao de Nambu.
Nesta notasao (3.1.10) pode ser escrito da seguinte forma,

X X X
Ar = [©Onfifa+Hel+  [O5 8% a+Hel+  [O4fL a+H.cl]: (3.1.11)
k k p



32 3.2 Funsees de Green dos pontos quanticos

onde Ok = (). & &, &)Y, B 0 spinor para o ferromagneto 10 = (. f B, Bc)Y, 80
spinor do ferromagneto 2 ey = (’S}:.. Sy 9{# 8¢+ )Y, ® o spinor do eletrodo supercondutor.

As matrizes de tunelamento tém a seguinte forma,

0 1
t- 0 0 O

0O jt* 0 O
0O 0 t- O
0O 0 0 jt2

f =

onde =1;2;s.
Atravls das equasees (3.1.5), (3.1.6), (3.1.9) e (3.1.11) o Hamiltoniano geral para o sistema
(F1;F2) i QDai QDpi S, pode ser escrito da seguinte forma,
X X X
1= WEFK@Ou +  OLEr(MOx+  OYBskOs + LYEL o+ LYEL p+ LY.L
k k k

X X X
+d@ L OB f v Helr  [Opff a+Hel+r  [OfLa+H.C]:
k k k

(3.1.12)

Para determinar as propriedades de transporte do sistemaHy; F2)j QDaj QDpj S serfi aplicado

o formalismo de Keldysh desenvolvido no capftulo anterior, ou seja, serao determinadas as funsoees

de Green correspondentes ao Hamiltoniano (3.1.12).

3.2 Funsees de Green dos pontos quanticos

A sequir serao determinadas as funsoees de Gre@h, G2 e G para 0s pontos quanticosa e b.
Estas funsees permitem determinar todas as quantidades relevantes para caracterizar as proprieda-
des de transporte. Para tal m ser@ aplicado o m§todo da equasao de movimento que consiste em
obter um conjunto de equasees diferenciais par@", G2 e G a partir da evolusao temporal dos

operadores de criasao e aniquilasao que aparecem na de nisao da funsao de Green.

r=a

3.2.1 Célculo das funsees de Green G ' e Gy’

O cfllculo deGza e G, pode ser realizado através do mgtodo de equasao de movimento que
consiste em construir equasees diferenciais para as funsees de Green de modo a obter funsees de

Green de ordem mais alta. Em certo momento § realizado um truncamento deste cflculo e um
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conjunto de equasees fechadas para as funsoees de Green % obtido. Este m®todo pode ser aplicado

aqui devido p similaridade entre os formalismos de nao-equilfbrio com o formalismo de equil§brio.
Célculo de G [,

A fungao de Green do ponto quantica, GL,, § de nida da seguinte forma,

Gha(ti 9= i#(ti t9E

0
hfa: (t); €. (19gi  hféa (t); Ca(t9gi  hfea (t); &, (t9ai  hfa (t); & (t9gi
hfel,(t); €. (19gi  hfeL,(t); Cas(thgi  hfeL(t); €, (t9ai hfeL(t); & (t9ai
hfCax(t); €& (t19gi  hfCan(t); Can(thgi  hfCan(t); €.(t9gi  hfan(t); Ca (190
hfeY. (1); €. (19gi  hfe. (1); Car(t9ai  hfe. (1); €L.(t19gi  hfel. (t); Ca (t9gi

A evolusao temporal dos operadores de criasao e aniquilasao § obtida via equasao de Heisenberg.

1

(3.2.1)

¢,
¢,

Para o operador@é%(tfb a equaxao de evolusao temporal § dada por,

X X
@19 = i Earclot) i tualy(t0i  tobly,(t) i tanqsft9): (3.2.2)
k k

Para o primeiro elemento de matriz de (3.2.1), segue que,
| i@Gha11(ti 1= Hti tOhfee (t); € (t9gii #(ti tYhfea (t);[i i@cL. (t9]gi
desde que o primeiro termo § nao nulo apenas pata= tYentao o anti-comutador § de nido e igual
a 1. Assim, tem-se que,

X
i 1@Ghaq(ti 1= H(ti 9§ Exitt(ti thhfea(t);ch(Yaii  tai#t(ti tOhfee (1);a). (tYai
k

X
i it (ti tOhfee ()0 (19gii tapi# (ti t9hfea (1); c (19gi

k
e usando as de nisoes,

Glyua(ti tY =i i#(ti tYhfex (t);al (g
Ghakaa(ti 19 =i i#(ti thhfex (t); 1. (t)gi
Ghpaa(ti tY =i i#(ti tYhfea (t);c (t9gi

pode-se escrever ainda,

X
[ i@(’(-?"raa;ll(t i t% = i(t i t(b + Ea"G([ia;ll(t [ t% + th;lk;ll(t [ t(b
k

X
+  t2Ghyeia(ti tY+ taGhpaa(ti t9
K
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e tomando a transformada de Fourier pode-se escrever ainda,

X X
[' i EalGaqui(')=1+ t1Gauc11(P )+ 12Gha1a (M) + tanGapaa(!)
k k
Esta equasao permite escrever o elemento de mati@,,.,;(! ) em termos de outras funsees de
Green. Um procedimento similar pode ser aplicado para os outros 15 elementos de matriz 6€,,.

Apfs alguma @llgebra, pode ser obtida a seguinte equasao matricial paed,,:

0 10 1 0 1
Gga; 11 G;a; 12 Gga; 13 G;a; 14 'i Ea 0 1 0 0 O
Gga; 21 Gga; 22 Graa; 23 G;a; 24 0 ! + Eag 0 0 _ 010 +
Giaai Ghazze Ghaszs Ghaas 0 0 'j Eas 0 0 0 1
Gga; 41 Gga; 42 Graa; 43 G;a; 44 0 0 0 I' + Ea 0 0 01
0 10 1 0 1
Gral;k: 11 G;l;k: 12 Gral;k: 13 G;l;k: 14 ta 0 0 0 G;Z;k: 11 ra2;k= 12 Gra2;k= 13 ng;k: 14
X G;l;k= 21 G;l;k= 22 G;l;k= 23 G;l;k= 24 0 ity O 0 + X ng;k: 21 G;Z;k= 22 ng;k: 23 G;Z;k= 24
k Gral;k: 31 G;l;k: 32 Gral;k: 33 G;l;k: 34 0 0 ts 0 k ng;k: 31 Gra2;k: 32 Graz;k: 33 G;2;k= 34
G;l;k= 41 G;l;k= 42 G;l;k= 43 G;l;k= 44 0 0 0 jt] ng;k: 41 G;Z;k= 42 ng;k: 43 G;Z;k= 44
1 0 10 1
t2 0 0 0 GLa; 11 GLa; 12 GLa; 13 GLa; 14 tap 0 0 0
0 jt3 0 O . ba21  Gba22 Gha2s Gha2s 0 ity O 0
0 0 t2 0 I'ba; 31 GI'ba; 32 GI'ba; 33 GI'ba; 34 0 0 tab 0
0 0 0 jt; Gbaar  Gbaaz  Ghaas  Gharas 0 0 0 itz

e usando uma notasao mais compacta, pode-se escrever ainda:

X X
Gaal ! 1'i Hgaal = 1+ Gay(!)ta+  Gom(! )tz + Gop(! tan; (3.2.3)
k k

e usando a equasao (D.1.7) do apéndice D, fazen@o= ° = ae =1 ou 2, pode-se reescrever as

, ; ; .
funcees de Green mista&},, e G}, da seguinte forma,

Ga(!) = Gha(M)Bagw(!)
Gha(!) = GLa( )b (1)
Na equasao acima’, (! ) e g5, (! ) sao as funeoees de Green dos eletrodos ferromagnticos iso-

lados dos pontos quéanticos. Estas funsees de Green sao discutidas em detalhes no apéndice B.

Substituindo-se G};, e G, em (3.2.3), segue que,

X X
Gaa()l!' i Haaal = 1+ Gaa(')  Hgn()ta+ Goa(')  Hhghc(t)t2+ Ghp(! ta



3. Aplicasao do formalismo de Keldysh ao sistema (F1;F2)i PQai PQpi S 35

e de nindo as auto-energias retardadas dos ferromagnetos 1 e 2 como:

X
§1(1)=  Hok(ta (3.2.4)
k

X
§5(1)=  Bohk()t2 (3.2.5)
k

pode-se reescreveB }, da seguinte forma,
Gaa(! ' I'i Hadai 8L(1)]= 1+ GL(! )tan (3.2.6)
onde,
§L()=81(1)+ 83(1)

% a auto-energia devido ao acoplamento do ponto quantica com os eletrodos do lado esquerdo da
nanoestrutura que sao os dois eletrodos ferromagn$ticos.
Aqui § conveniente de nir a funsao de Green retardada do ponto quéntica devido ao acopla-

mento com os eletrodos ferromagn®ticos atravgs do resolvente,
GR()=[!1i Hgaai 8L . (3.2.7)

Note que G2 leva em conta somente o acoplamento do ponto quantico com os ferromagnetos
sem considerar 0 acoplamento com o ponto quéanticb.

Substituindo (3.2.7) em (3.2.6) tem-se que,
Gla(') = GR(1) + Gl )tanGla( ): (3.2.8)

Equasao para G [,

A equaxao para a funsao de Green retardada para o ponto quantiep dada por (3.2.8), est§
de nida em termos da funsao de Green mista dos pontos quanticase b. A matriz para a funsao

de GreenG}, & dada por,

Gi(ti 19=ji#(i t9£

0
hf€a: (t); & (19gi  hfea (t); C(t9gi hfea (1); €, (1901 hfa (1); &y (t9)gi
hfel,(t); & (19gi  hfel,(1); eu(tOgi  hfe,(t); &, (t9gi  hfel,(t); &y (19gi
hf€as(t); € (t9gi  hf Cau(t); Cu(t9gi hfCan(t); €, (1901 hfCau(t); &y (t)gi
hfel. (t); € (19gi  hfel. (1); Ce(t9gi hfe. (t); @, (t9gi  hfeL. (t); &y (t9gi

1

(3.2.9)



36 3.2 Funsees de Green dos pontos quanticos

A exemplo do cfilculo deGL,, aqui seri mostrado o cfilculo do primeiro elemento de matriz, os
demais elementos seguem diretamente. A equasao de movimento para o operac{’p/m\ escrita da

seguinte forma,

X
i@ochy(t) = i Ensehoft) i tsSte(t) i tanChodt) (3.2.10)

k

Substituindo este resultado emG,.,,; pode-se escrever,

i @G (ti t)= #(ti tOhfey (1); €L (19gii #(ti thfea (1);i i@[e; (19]gi

e desde que o primeiro termo € nao nulo apenas quandc= t° o anticomutador ® de nido neste
caso. No entanto, operadores de diferentes pontos quanticos anti-comutam, i.€.¢,-(t); (% (t)g=0

de modo que,

i 1@Ghp(ti Y= i Epitt(ti thfee (t);c (t9ai

X
i tei#(ti t)  hfee (1)ish.(t9gii toy#(ti tYhfea (1); c (t9ai
k

e identi cando-se os elementos de matriz das funsees de Green correspondentes:

Ghaaa(ti tY= i i#t(ti t9hfea (1);c; (19gi

X
Ghsaa(ti tY = #(ti tY  hfex (t); s (t)gi
k

Ghana(ti 19 =i i#(ti t9hfee (t);c (t9ai
segue que,
i i@Gha11(ti 9= EpGhaga(ti t9+ tsGheaa(ti tY+ t3,Ghaaa(ti t9
ou ainda,
(i i@ Ep)Gpaaa(ti t9 = tsGhs11(t i t9 + tanGha:11(t i t9
e tomando a transformada de Fourier, tem-se que,
(! i Ep)Ghani(!) = tsGhsa(! ) + t5,Gha11(!)

Os outros elementos de matriz podem ser obtidos de maneira anfiloga. As 16 equasees podem

ser combinadas em uma notasao matricial da seguinte forma,

Ghn( ' 1'i Haal = Gis(! )ts+ Gha(! )ty (3.2.11)
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e usando a equasao (D.1.7) do apéndice D, fazen@®= a, ° = be = s, pode-se reescrever a

funeao de Green mista&G L, da seguinte forma,

X
Gas(1) = G g&(1)
K

onde g, (! ) ® a funeao de Green do eletrodo supercondutor isolado dos pontos quénticos (ver

apéndice B). Substituindo em (3.2.11), segue que,

X
Gap( ) 1§ Hgad = Gap(M  gl(ts + Gha(! tap (3.2.12)
k

e de nindo a auto-energia retardada como,
X
8= Hloi()ts (3.2.13)
k

pode-se reescrever (3.2.12) na seguinte forma,

Gip()[! i Hgad = Ghp(1 )8k + GLa(! )ty

Gl Haai §RI= Gha(! )t
e de nindo,
Gpp(1)=[!1i Homi §RI'* (3.2.14)
segue nalmente,
Gon(!) = Gha()t%GHa(!) (3.2.15)

Note que a funsao de Green retardad®& gg leva em conta apenas o acoplamento do ponto
guéantico b com o supercondutor nao sendo considerado o acoplamento com ponto quanti&o

Substituindo (3.2.15) em (3.2.8) segue que,

Gha(l) = G+ GLa(! % GH (N taGha(!) (3.2.16)

A equasao acima § a funsao de Green retardada para o ponto quantao Um cflculo similar

pode ser realizado para o ponto quanticd que resulta na seguinte equasao,

Gh(! )= Gpa(! ) + Gy LG ha(! MtanGhp(! ): (3.2.17)
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As fungsoees de Green avansadas para 0s pontos quanticos podem ser obtidas tomando o adjunto

de (3.2.16) e (3.2.17) o que permite escrever,

G2,(1)= GAR(1)+ GAR(NLGE(! NtanGaa(!) (3.2.18)

para o ponto quantico a. Para o ponto quéantico b a funsao de GreerG §, § dada por,

Gh! ) = Gt )+ GEB(! )G aa(! tanGh! ): (3.2.19)

# importante observar que as equasees (3.2.16) a (3.2.19) determinaBta e G, completa-

mente visto que G e Glrnzbao

sao funsees conhecidas. As auto-energi®s ~ e 8§ e as funsees
de Green de equilfbrio que permitem obter estas funsees de Green estao determinadas no apéndice

B.
3.2.2 C¢lculo da funsao de Green G 3,

A funsao de Green de correlasao para o ponto quantieo § de nida por,
0 1
hey (19¢ar ()i heap(t9car (1)i heu(t9car (i hear (1) car (1)

hey (1) (i MCau(t) ()i el (19, (i hear (19 (D)
el (19 Can(t)i hean(tYCan(t)i Nl (t9can(t)i hea (t)can(t)i
hey (1)) (D1 heaw(t9 (i heu(t9 ey (D hear (1) (1)

Gty =i (3.2.20)

A evolusao temporal do operadorc(t) § obtido pela equasao de Heisenberg e apfis alguma
filgebra o resultado nal § dado abaixo:

X X
i@C(1Y = i Earclot) i tialy (100 toble(tY i tanqlaftY: (3.2.21)
k k

Substituindo (3.2.21) no elemento de matrizGg, 1;(t;t% = ihe}. (t9€4 (t)i segue que,
*( ) +

X X
i i@Gg,11(t9 = Eac,(tY+i  tia.(t+i  toll (1 +it2c (19 ca(t) (3.2.22)
k k
e de nindo,
Gapera(ti tY = ima. (t9ca (1)i (3.2.23)
Ganera(ti 1Y = in. (tYcar (1)i (3.2.24)

Grana(ti 19 = ihch (t9ca ()i (3.2.25)
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pode-se reescrever (3.2.22) da seguinte maneira,

Ge<1a;11(t i t()

X
Garkna(ti th+ t,
K K

i I@OG;a,ll(tl t% = Ea"

+ 1 Gapna(ti 1Y+ thGrana(ti 19 (3.2.26)

e tomando a transformada de Fourier da equasao (3.2.26) segue que,

X
IG 2a11(') = EarGoana(!) + ta G<1 k(P) + t2 G<2 k() + tabiall(I )

ou ainda:

X
[ Ea"]G;a;ll(! )=t

. X
Garkua(!) + t2
K K

G<2k11(' )+ 3G all(! ): (3.2.27)

As outras 15 equasoes para os demais elementos de matriz de (3.2.20) seguem de maneira an@loga
a realizada para o eIementoGaa 11- Estas 16 equasoees podem novamente ser agrupadas na forma
de um produto matricial dado por,

0 10 1
Gia1r Gaa1z Gaaz Gaawse i Ea 0 0 0
Giazt Gaaze Gaazz Ghaos 0 I'+ Eax 0 0 _ X
G;a; 31 G;a; 32 G;a; 33 G;a; 34 0 0 ''i Eax 0 k
G;a; 41 G;a; 42 G;a; 43 G;a; 44 0 0 0 '+ Ea
0 10 1 0 1
Gal;k: 11 Gal;k: 12 Ga:L;k: 13 Gal;k: 14 tl 0 0 0 Gaz k=11 Gaz;k: 12 Gaz;k 13 Gaz;k: 14
G§1;k= 21 G§1;k= 22 G§1;k= 23 G;l;k: 24 0 iti O 0 + X G;2 k=21 Giz;k: 22 Gzz;k 23 Gzz;kz 24
G;l;k: 31 Gzl;k: 32 Gzl;k: 33 G;l‘k— 34 0 0 t 0 k Gzz k=31 Gzz;k: 32 G;Z;k 33 Gzz;k: 34
G§1;k= a1 G§1;k= 42 G§1;k= 43 G;l k= 44 0 0 0 jti Gzz;k a1 Giz;k: 42 Gzz;k 43 Giz;k= a4
0 1 0 10 1
t2 0 Gba; 11 G;a; 12 G;a; 13 G;a; 14 tap 0 0 0
0 it Gba; 21 Gga; 22 Gga; 23 Gga; 24 0 itz 0 0
0 0 Gba; 31 G;a; 32 G;a; 33 G;a; 34 0 0 tap 0
0 0 it Gba; 41 Gga; 42 Gga; 43 Gga; 44 0 0 0 ita
0 que pode ser escrito na forma compacta,
< . _ < < < .
GLll Ii Hqaal = G5ita+ Goota+ Gijtan: (3.2.28)

Conforme mostrado no apéndice D, as equasees para as funeees de G&gne G 5, apresentam

a seguinte forma,

Ggl(! )=
k

X
ng(! )=

k

[Gaa(' g5 (1) + Gaa(h) gl ()]

[Ghal! )t305 (1) + GZa(! )t5g5 (1 )]
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e, substituindo estas equasoes em (3.2.28) segue gque,

X X
Gaall i Haaal = Gaa(!)  Hlon()ta+ GL(1)  Hof()ta

K k
X X . . X .
+ 0 Gn(l)  Bon(ta+ GL(t) 05!t + Gitan (3.2.29)
k k k

e de nindo,

ar —_ yx a (| .
§1(1)=1t1  on()ty
K

X
§5(1)=1t3  gh(!)tz;
K

X
55()=t] gty
k

X
§5(1)=13  gx()tz
k

pode-se reescrever (3.2.29) da seguinte forma:
GRal! I'i Hgdal = Gaa(!)81(1)+ GZa(1)8I(! )+ Gaa(t)83(1)+ GZa(!)85(! ) + Gigtan
A equasao acima pode ser simpli cada agrupando os termos similares, pode-se escrever:
Gaal' 1'i Hadai 8E(1)1= Gaal! )8 (1) + Giytan:
onde,
§C(1)=81()+83():

De nindo a funsao de Green avansada do ponto quantica isolado do ponto quanticob pelo

resolvente,
Ga()=["1i Hoaai SEC)'T

pode-se reescrever a equagsao pded, como segue,

Gia= Gha(1)87(1)G3a(1) + Gy tanGaal! ): (3.2.30)



3. Aplicasao do formalismo de Keldysh ao sistema (F1;F2)i PQai PQpi S 41

Equasao para G |,

A equaeao (3.2.30) depende da funeao de Gre€i}, a qual acopla os pontos quéanticosa e b.
Dado queG, & de nida por (3.2.31), & necessfrio determinar a evolusao temporal de cada elemento

de matriz a exemplo do c8lculo que foi realizado para obter (3.2.28).
1

Orr%..(t‘bca-v(t)i heps(t9car (i he(t9car (1)i - hey (1) car (1)1
hety (19 (D1 hem(t)clu(D)i helu(t)ehu(Di - hey (1))
hety (19Cas(D)i - heo(t)Car(t)i hefu(t)Can(t)i hoy (19 Can(D)i
hety (19¢h (0 he(t)el (1) hef,(t)ey. (DI hey (19 (D)

Novamente % necess@rio obter as equasees de movimento para cada elemento de matriz da

Gy(ti 9= (3.2.31)

equasao (3.2.31). Desta forma, tomando como exemplo o primeiro elemento de matriz, tem-se que,

i i@Ggyaa(ti t9= h@[c (t)]ca ()i

e usando (3.2.10), i.e,

X
i@c),(t) = i EpslpftT) i tsSho,(t) i tapChadt9)

k

o <
e substituindo na equasao pardsy, ., segue que,

X
| i@Ggp4(ti t9= Epihgy (thca ()i +  teislu (thcar (1)i + tgihch (t)car (1)
k

e identi cando os elementos de matriz dados por,

X
Gasa(ti 9=1i sl (tOce (t)i
k

G;a;ll(t i to) = ihcg.. (t()ca-- ()i
pode-se reescrever a equasao pe@@b;ﬂ(t i 19 da seguinte forma,

X
i 1@Gg,,(ti 19= EpGypqq(ti 9+  tsGigaa(ti tY+ t5,Gaana(ti t9
k

tomando a transformada de Fourier, tem-se ainda,
[' i ErlGap1a(!) = tsGasaa(') + taGaana(!)

Aplicando o mesmo procedimento para as 15 componentes restantes, pode-se escrever a seguinte

equasao matricial,

G i Haad = G )ts + Gaa(! )ty (3.2.32)
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A funsao de GreenGj, pode-ser obtida a partir da continuasao anafftica deGL, conforme
mostrado no apéndice D, equasao (D.1.4). Desta forma, tem-se que,
X
Gis=  [Gantlog + Gatlod] (3.2.33)
k
Substituindo (3.2.33) em (3.2.34) segue que,

X
Gl i Hoad = [Ghuf¥osts + Gflodts] + Gaatly (3.2.34)
k

Aqui de ne-se as seguinte auto-energias,
X
§r=%  oits (3.2.35)

§r=1 gits (3.2.36)
k

0 que permite reescrever (3.2.34) da seguinte forma:

Gaoll I'i Hoal = GLp8 5 + Gp8 & + Gaathy
ou ainda,
Gl I'i Hgavi 8381= GLp8 R+ Gaatly
e identi cando,
Gpo=['1i Hqami §&I'*

pode-se escreveG 3, na forma "nal:

5= Gi8 RGhHp+ Gaat2Gho (3.2.37)

f posstivel eliminar a funsao de Greed@ b combinando as equasees (3.2.30) e (3.2.37) da seguinte

forma,

h i
< _ r <r~ao r <~r10 < .Y ro a0
Gaa_ GaagLGaa+ Gab§ Rbe+ Gaatabib tabGaa

< _ ~r g<pr~ao r s <~ro a0 <4:Y ~10 a0
Gaa - G‘aa§ LGaa+ G‘ab§ RbetabGaa"' GaatabibtabGaa

isolando os termos contenddG 5, segue que,
h [
GZa [Ggg]i 1i tgbG[)gtab = G;a§f + G;b§ ;Grb?)tab
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gh i

£ . il
Gsa= GhaST + GL8RGhptan [Gaal i t%Ghptan

Pela equasao (3.2.18), nota-se que o segundo termo entre colchetes § a funsao de Green avansada

do ponto quantico a, assim, como:
h . i
Gi.= [GRI i t{Ghotan
G 34 Pode ser escrita da seguinte forma:
Gia= Gha8 [ Gla+ GLp8 EGLg:tanga
Substituindo (3.2.15), tem-se ainda,
Gia= Gha8{ Gia+ GhaallsGin8 RGhbtaGa (3.2.38)

A equaxao (3.2.39) tem a forma da equasao de Keldysh como pode ser observado colocando as

funsees de Gree}, e G5, em evidéncia:
3

Gia= Gha 8[ + t5,G008 RGhbtap Ga (3.2.39)
Denindo §5,  §; + t),GL28 SG[otas entao pode-se reescrever (3.2.39) na seguinte forma,

Gia = GLa87.65 (3.2.40)
§7a= 8 + t},GbbS RGhblan
Um cfilculo anfilogo pode ser desenvolvido par@;,. No entanto, aqui apenas apresentamos o
resultado nal,
ob= Ghu8 TuChb (3.2.41)
§7p= 8R + t)pGaa8 [ Ghata
gue tamb®m pode ser obtido trocando os findices por be L por R na equasao (3.2.40).

As equasees (3.2.40) e (3.2.41) juntamente com as equasees (3.2.16), (3.2.17), (3.2.18) e (3.2.19)
sao0 os resultados b@isicos deste trabalho. Atravgs destas funsees de Green § possfvel determinar to-
das as propriedades de transporte do sistemd(;F2)i QDai QDpj S. Vale notar que as equasoes
(3.2.40) e (3.2.41) apresentam uma estrutura bastante simples e intuitiva dentro da aproximasao de
campo mgdio: o ponto quanticoa (b) est conectado diretamente com os eletrodos do lado esquerdo
(direito), o que € representado po§ ; (§ 5), e 0 acoplamento com o lado direito (esquerdo) § renor-
malizado pelo acoplamento com o outro ponto quantico. Isto sugere que dentro desta aproximasao
o sistema como um todo funciona como se fosse composto por um ponto quantico acoplado a dois

eletrodos, sendo um deles um eletrodo efetivo composto de um ponto quantico mais um eletrodo.
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3.3 Cé§lculo das quantidades f§isicas

Desde que as funsoees de Green estao completamente determinadas, o prfiximo passo § determinar
as quantidades f§isicas atravgs destas funsees. A seguir serao determinadas as expressoes para a
corrente elgtrica, ocupasao nos pontos quanticos e a densidade local de estados. Estas quantidades

permitem caracterizar o transporte atrav§s do sistemali;F2) i QDaj QDypi S.
3.3.1 C¢§lculo da corrente el§trica

Nesta sesao serao determinadas as expressoes para a corrente elgtrica atravis do siskanta|
QD,i QDpj S. Conforme mostrado na gura 3.1, os eletrodos ferromagn§ticos estao submetidos
a potenciais V1 e V, enquanto que o supercondutor § mantido aterrado. Desta forma, a corrente
total |, que ® injetada no supercondutor § dada pela soma das correntese |, oriundas dos ferro-
magnetos 1 e 2, respectivamente. A seguir, as correntés e |, serao calculadas individualmente e

no nal a corrente total serfi obtida usandol = 11+ I5.
Corrente el§itrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quéntico a

A corrente entre o eletrodo 1 e o ponto quanticoa ® de nida pela taxa de variasao do nfimero

de el®trons no eletrodo ferromagn®tico, i.e.,
;=i eldyi

ondel‘ﬁh % a derivada temporal do operador nfimero do eletrodo ferromagn$tico. A derivada § obtida

atravgs da equasao de Heisenberg,
ie .
l1= i —HH; NyJi

desde queNl; comuta com os demais operadores dos eletrodos. Somente os comutadofs (1] e

HH 1 ; K'1] sao diferentes de zero. Desta forma, a equasao de Heinsenberg € reduzida a,
ie . e :
l1= i —HAL N =N
Os comutadores sao calculados conforme mostrado a seguir:

X
GIRAE 2k @)y, By Bpyplpys] = 2Nk Npsg] = 0
kp;334 kp;%32
desde que o comutador entre dois operadores nfimero § zero independentemente de seus fndices

serem iguais ou diferentes. Agora o prfiximo comutador a ser determinado § entre o operador
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nfimero e o Hamiltoniano de tunelamento:

X X
GEH\AE t1[a)s,Cavs ags/papW] + t7[chyauss a)rgs/pap%’]
kp; %34 kp; %34

para resolver estas expressees, § necess@rio utilizar a identidade:
[AB;C]= A[B;C]+[A;C]B
Com isso, segue que,

[Fr; K]
X n 0
= t18)y[Cavs a)rl,s/papEVP] + tafayy, ag%)apW]Ca%"' tickylas a)pl,a/papEVP] + t1lc ags/pape/?]ak%

kp; 3434
n (0]

— . ol .
= taady,; ayypapsslCasi+ t1Chylaky &)ypBp3]
kp;%34

onde foi considerado o fato de que o comutador envolvendo o operador do ponto quantico ser nulo

pela relasao de anti-comutasao. Os comutadores restantes podem ser decompostos usando a seguinte

identidade:
[A;BC]=fA;BgCi BfA;Cg
ANy = , .
X n 3 3 o]
tr fayy, ay0apy i Al ale; apw0 Cavit 110k, fauw Bjy0apye i Apyl akvs 3psey
kp; %34

0 que permite escrever,
X h i
GEHNAE i t1als,Cavat t1ChyAum
K%
Substituindo estes resultados na expressao pata, tem-se que,
ie X N o |
li=i — i tihals,Cavi + tihchyauui
k34
este equaxao § vilida para um determinado tempg assim,
e X h i
l1= = toihey, (t)Cast)i i tIihcy(t)aks(t)i
k¥4

e de nindo:

Gyt 1Y = ihaly (t9cas(t)i (3.3.1)
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pode-se reescrever; da seguinte forma:

oX N 0
EIEIE TGP (D R 1 [T (9] (3.3.2)
k¥4

esta § a equasao para corrente elgtrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quant@wem termos
da funsao de GreerGy, ,,,; A funsao de correlasay, ., ® obtida usando a relasao (D.1.4) do

apéndice D, o que permite escrever
z
;1;k%3/£t;t) = dt [Graa;%%ti t3)tig;;k3/4y<(t3 i t) + G;a;%%(ti t3)tzgik%3/z(t3 [ t)]

e substituindo em (3.3.2) segue gque,
o X Yo Z Ya

1= = t1  dts[Ghayft i ts)tigik%%tsi )+ Gaawefti t:)t105kssfts i 1)) +H.c.
k¥4

e tomando a transformada de Fourier, tem-se ainda,

e d!

== 5 dts [Ghazaoh! 100 kyoh! V1 + GRazsf! V10Twesf! Jta] + H.c.
K%

e usando as de nisees das auto-energias, pode-se escrever ainda,

Z
e” d X £ <

o]
1= ho o, Ghawh! )8 Tousf! ) + Glawsef! )8 Touef! ) + H.C.
3,

f importante observar que a soma sobré/s® realizada sobre o spin do elftron. Desde que as
auto-energias e funsees de Green sao de nidas usando a notasao de Nambu, entao § necessfrio
reescrever a equasao da corrente em termos destas matrizes no espaso de Nambu, indicando que
devem ser tomadas as componentes de spin up e down do el§tron, i.e.,

e Z a
1= n d GL(1)8T(1)+ G5,("1)83(!)+H.c. e (3.3.3)

A equaxao (3.3.3) § a expressao para a corrente elgtrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quéantico
a. Esta corrente § parte da corrente total que entra no supercondutor via re°exao de Andreev. As
auto-energias§ 7 e §% e as funsees de GreeGj;, e G}, sao funsees conhecidas. Substituindo
os elementos de matriz destas funsees e apfs algum trabalho alggbrico (veja apéndice E para os
detalhes), & possfvel reescrever (3.3.3) na seguinte maneira

eZ £ o
1= h dl Ap(fri f)+ An(fii f2)+ Qu(f1i fo)+ Qus(f1i fs) (3.3.4)
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onde as funsees de Fermi sao de nidas da seguinte formi = f(! | ew), f1 = f(! + eW),
fo=1(0 i eWw), flz =f(l +eWw)efs=1(!). Asamplitudes A11, A1z, Q12 € Q15 SA0 dadas abaixo:

i, . . L, ¢ i, . . L, ¢
A11=i 1 jGha1ai’i 1 + IGhana®i 1# +i 1# IGhaaai’i 1 + 1Ghaaal’i 14

A =i 1 (C2| 2 + %0 24)iGhanai® + (%0 2v + i 24)Gha 100+

o]
+sC(j 2v i i 2#)[Gga;12]uG;a;l4+ soi 2v i i 2#)[G;a;14]uG;a;12 +
£ . . . .
+i 1 (P2 + % 24)iGhaaal® + (8% 20 + i 24)iGhaa0i®+
o]
soi 2 i i 26)[Gha2l Ghaza + S 2* i i 24)[Gha:34]"Gha:az

£ . .
Q=i 1 (Czi > + %1 28)iGha1d?
r r o~r ¢ 2 el -20
+Cs [Gaa 13] G aa;11 t [Gaa 1] Gaa 13 (i2ni i)+ (S5 + Czi 2#)JGaa;13J +
o ¢
+i 1y (Czl 2+ S%) 24)Ghaa1i® + CS [Gaa 331" Gha:31 + [ Gha31l Gaazz (i 2 i i 2)

o]
+(s%j 20 + % 24)]Ghaa3i’

© £ . . ) ) . . .
Qis=%s i1 YhiGha1o® + X34Ghana® + Ya5iGhaai® + X 15iGha1a®
o
i Z34[Gaa 14] Gaa 131 [Z34] [Gaa 13] Gaa 141 le[Gaa 12] Gaa 11 i [Z 2] [Gaa 11] G;a;lz
+i 1 Y31iGhasol® + X 34iGhazal® + Y43iGhaizai® + X LiGhazi®i
Qa

i Z34[Gha:24"Ghaizz i [Z234] [Gha:3a] CGhaza i Z1s[Ghazo] Ghazri [Z215]"[Gha:z1] Gha:zz

onde foi de nido,

, | " ¢
Xij§ tih JbeuJ + jGhp;ii° 8 T bbn[beu] + Ghpi [Ghpiil™ (3.3.5)
5 - g
Y % JbeuJ + jGh;il? § Ghoi[Ghosil" + Ghoyi [Ghpil™ (3.3.6)
§ _ 42 ¢ ; ro ¢ .
Z7 = t3 Ghbj [Ghoi I + [Ghoi I"Ghbi Jbe PTRRA (I AR (3.3.7)

Nas de nisees acima foi utilizada a notasao abreviada ~ senu=2 ec =~ cosu=2; %! ) =

p# % densidade de estados convencional da teoria BCS [90]. As constantes de acoplamento
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i1.=i 11+ %R), i 25.=i 2(1 + %R) e j s descrevem o acoplamento dos pontos quéanticos com o
ferromagneto 1, 2 e o supercondutor, respectivamente. Vale notar que as constantes que descrevem
o acoplamento com o ferromagneto sao de nidas em termos da polarizasBoe do acoplamento
m®dio de spin j; dos ferromagnetos (ver apé&ndice B).

A fhrmula para a corrente (3.3.4) § composta por quatro contribuisees diferentes.

1. Apa(fai fll) representa a re°exao de Andreev atravs de;j PQai PQpi Si.e., um elgtron
de F1 ® re°etido por S em um buraco deF; o que pode ser deduzido pelo fator tgrmico
fii fe. A probabilidade Aj; tem quatro termos: o termo ji-j 1#nga;12j2 representa um
subprocesso em que um el§tron com spin up § re°etido como um buraco com spin down; 0
termo j 1+ 1jGha.14i% COrresponde a um elftron com spin up que primeiramente inverte seu
spin no ponto quéntico, devido ao acoplamento conf,, e em seguida % re°etido com um
buraco de spin up no eletrodoF;. Os demais termos representam subprocessos similares aos

discutidos para 0 caso em que o elftron incidente apresenta spin down;

2. Aa(fri flz) representa a re’exao de Andreev cruzada atravgs do sistem&{;F2) i PQa i
PQpi S, i.e., um elgtron deF; € re°etido como um buraco deF, o que pode ser deduzido
a partir do fator tgrmico fq j . A probabilidade A1> ® mais complicada do queA ;1 devido
a polarizasao deF, estar orientada a um angulop com o eixo de quantizasao de spin. Os
termos contendo o mfidulo quadrado da funsao de Green podem ser interpretados de maneira
similar aos que aparecem na ffirmula para1;, bastando projetar o eixo de quantizasao de
F» em uma diresao escolhida. Os demais termos, envolvendo um produtos de seno e cosseno,

podem ser vistos como termos de interferéncia.

3. Qus(f1j fs) representa o tunelamento direto de quasipartficulas atravs dé;j PQai PQpi S.
Conforme pode ser observado pela densidade de estadgsque aparece multiplicando todos
os fatores deQis, este processo s$ ocorre pardj > ¢. Este processo § dividido em dois
subgrupos: um para eltrons com spin up e outro para el§trons com spin down. Cada subgrupo

cont®m quatro subprocessos e seus respectivos termos de interferéncia;

4. Q12(f1i f2) representa o tunelamento atravgs do caminhd-1 i PQsj PQpj F2 e os ter-
mos correspondentes podem ser analisados de modo similar ao que foi realizado para os trés

primeiros processos.
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Corrente elfitrica entre o ferromagneto 2 e o ponto quantico a

A corrente |1 representa uma contribuisao parcial para a corrente total. Tambgm § necess@rio
considerar o °uxo de elftrons entre o ferromagneto 2 e 0 ponto quantica. Para determinar esta
corrente a qual ser chamadd, sao aplicados os mesmos procedimentos usados para obter O
cflculo & completamente similar ao que foi feito par o caso da corrente, bastando trocar os §ndices

1 por 2 nas equasees. Assim tem-se que,

Z
e £ < < a
o= n dl Ga(')83(1)+ Gt )83(")+He. [ 0 (3.3.8)
Substituindo as funsees de Green e auto-energias e apfis alguma @lgebra obtgm-se que,
o 2
2=+ d [Aza(f2i f2)+ Azi(f2i 1)+ Qai(f2i f1)+ Qas(f2i fs)l (3.3.9)

onde as amplitudes sao dadas por,

i ¢ :
A= j2C+ %2  [Gharsi®

i a a o ol ¢ . . .
+ CZSZ G;a;34[G;a;12] + [Graa;34] Gga;lZ + Graa;14[Graa;32] + [Graa;l4] Gg\a;32 (I 2# 1 | 2")2+
: i & o P SCi ¢ ¢
+ [Ghazal® i 2#C + S% 2+ [Gha1o® + iGhasal® i 2C+ SPiow o+ SPiy +

©i o] o] o ol ¢
+cS(i2n i io2) G;a;lzl[G;a;lz] + [G;a;14] G;a;12+ G;a;l4[G<rala;34] + [Gga;14] G2\&1;34 £

I 2, ¢ i
i 2+ 8% ¢ + GlagolGhaal” +[Ghasal Ghaitz + Ghai2lGhaiaal” + [ Ghazel Ghasas
a

i ¢
£l w@+ 2, (3.3.10)

Aoy = 1#£ii 2+ 7 2#¢1G21a;1212
+CSi(321:,1;32[(32151;12]n + [Gga;sz]uGgauz(t(i 2 i io2#)* jGhas? ii 2wC + &% 2"¢a+
+i £ii 2+ &7 2#(]:1'(32151;141-2 + CSiG2151;34[(3;1@1;14]n + [Gga;34]nG;a;14 Gioniion)
FGhaal? 1 2P+ Pz (3341)
Qa1=ij 1 £ii 7+ &% 2;:&(1:1'(32@;11]2
+CSiG5a;31[ a1l + [Gga;31]uGraa;ll¢(i 2 i i2#)* iGhaz? ii 2uC + S7| 2"¢C+
+j 1#£ii 2+ &7 2#¢jG£1a;l3j2 + Csi(32151;33[(32151;13]tl +[Ghazal " Ghanz (2 i i2#)

. ol Co
+iGlaaal’ i 2w+ S22 (3.3.12)
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n
Q2s = ¥ s
Ya3 CSGaa 34 (i 2 i i2#)[Ghaal” + CS[Ghaizal” (i 20 i i 2#) Ghara + ii 2+ &7 2#¢J'G21a;141'2
jGhaza® i '+ 2] ¢ + X1, £CSGaa 31 (i 2 i i2#) [Gaa 1"+ csGhaz1l™ (i 20 i i 2#) Gha1a
+- 2C2+S|2# jGhai1f® + Ghaz1f® i+ s |2¢D
+ Y £(3362151;32 G2 i i2#)[Gha12l” + €S[Ghazal” (i 2v i i 2#) Ghai12
+ ii %+ % 2#¢1G21a;1212 + jGha32i” ! i 2uC + % 2"¢Q
+ X;4£CSG;a'33(i 20 i 2#)[Ghaal”™ + CS[Gra-ss]n(i 2 i i2#) Gha13
¢ta

¢
a + aa;33
+l2C2+SI2#JGa13J (e} J |2#02+S|2

Bl o - , ¢
+ 2y CS[Gaa;sz] (i2¢i i2)i [Gaanzl i »C+ S ou Ghai11
i o ol ¢eo
+ Gga;31 CS[G;a;lz] (i 2#0 i 2“) i [Gga;gz] i 2#C2 + Szi o
i =l ar . , ¢¢
+ [ZiZ] CSGaa;SZ Gioni i2)i Gaa;12 i 2"C2 + S%j o# [Gaa;ll]

G G 2 ¢¢a
+[ a-31] CS aa12(|2#| i2)i G aa32 |2# + &% o

£ ce
+ Z3, CS[Gaa 3l Gooni iz ) i [Gha; 14] i 0 C° + % 2# Gha1at

(1414
+Gla33 CS[Gaa 1al"Gosi i2) i [Ghaaal” i '+ 2 +[Z3,]° CSGaa 2alioni i2)i

¢ r ¢ecP
i Gaa14 i 2C°+ S g [GaaIS] +[G: a33] CSGaa;14(i 2#i i27) i Gaa;34 |2#C2+ s?j o :

(3.3.13)

As amplitudes apresentam as mesmas interpretasoes que foram adotadas para explicar a corrente
I1. As expressees sao mais complicadas neste caso por causa dos fatores angulares desde que o eixo
de quantizazao de spin do ferromagneto 2 est§ orientado com um angylem relasao ao spin do
ferromagneto 1. Novamente, existem quatro processos que contribuem para a corrent®yo(f 2 f12)
corresponde a re°exao de Andreev no ferromagneto 2,1 (f 2j fll) corresponde a re°exao de Andreev
cruzada entre os dois ferromagnetoQs(f2 i fs) do tunelamento direto de quasipartficulas atravgs
deFyj PQai PQpui S, eoprocess®yi(foj f1)justi caotunelamento entre os dois ferromagnetos,

i.e., corresponde ao tunelamento entrd-2 i PQai PQpi F1.
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Corrente el@trica total
A corrente elgtrica total entre os ferromagnetos e o supercondutor § igual a soma das correntes
l1elyp, i.e.,

Il =11+ 1>

0 que implica em,
z
d [Awa(fri f2)+ A(fri f2)+ Qua(f1i f2)+ Qus(f1i fo)+

= o))

Ax(fai )+ An(f2i 1)+ Qu(f2i f1)+ Qus(f2i fs)] (3.3.14)

Considerando a estrutura da funsao de GreeG,, ® possfivel fazer algumas simpli casoes adi-
cionais na equasao (3.3.14). Em particular, os elementds;, 15 € Gy,.3; S@0 iguais de modo que
Q12 = Q1. Desta forma, devido aos fatores t§rmicos multiplicando estas amplitudes estas contri-

buisees se cancelam, assim a corrente total pode ser escrita na forma nal,
Z
di [Ana(fei fa)+ Ax(fai f2)

€
h
+ A(fri f2)+ Aar(f2i f1)+ Qus(fri fs)+ Qas(f2i fo)l: (3.3.15)
A equasao (3.3.15) § o resultado central deste trabalho e pode ser aplicada para os ferromagnetos
F1 e F, com polarizasoees, orientagoes relativas da magnetizasao e potenciais aplicados externo e de
gate arbitrfirios. No entanto, como o objetivo deste trabalho § investigar os processos de condusao

via re°exao de Andreev, 0s potenciais aplicados serao restritos ao gap supercondutor de modo que

as contribuizees de tunelamento direto de quasipartfculaQs e Q»s, Serao descartadas.
3.3.2 C§lculo da ocupasao nos pontos quénticos

Como & evidente da equasao (3.1.9), a introdusao de interasoes implica que os nfveis dos pontos
quanticos estao renormalizados pela ocupasao m&dia de cada ponto quantico. Em consegféncia,
todas as demais quantidades f§isicas sao funsees da ocupasao. Desta forma § essencial desenvolver

expressoes para o cfilculo da ocupasao nos pontos quanticos.
Ocupaeao no ponto quantico a

O valor mgdio da ocupasao para el§trons com spin up no ponto quantieco$ dada por,

Mai = e (t)Ca (1)i
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a m%dia pode ser escrita em termos do elemento de matriz 11 da funsao de Green de correlasao,

ie.,
Mg i = j iGga;ll(t;t(ﬁ:t:to
e reescrevendo a equasao acima no espaso de Fourier, segue que;
Z
Mg = 1 dl G zaq1 [l Mari; Mg Mg i; AR ] (3.3.16)

24
onde foi indicada a dependencia d&;,.,; com a ocupasao m§dia nos pontos quanticos.

Seguindo 0 mesmo raciocfnio para a ocupasao eletrébnica com spin down, segue que,
Z
) 1 ) ) ) .
MAgsi = —  dl G S35l MR i; Mg i M (3.3.17)

2Yai
Ocupasao do ponto quantico b
A obtensao das expressees para a ocupasao mdia seguem diretamente dos elementos de matriz

da funsao de Green de correlas@;b, assim tem-se que,
Z

. 1 . , . .
Myi = i d! G fpap [l Mari; Mgl s MG i MR (3.3.18)
Seguindo o0 mesmo raciocfnio para a ocupasao eletrébnica com spin down, tem-se que,
z
. 1 . . . .
MAgd = ——~  d! G [paslls Mari; Mg MARi; MAR]: (3.3.19)

2Y4i
As equasees (3.3.16), (3.3.17), (3.3.18) e (3.3.19) formam um sistema de equasoes acopladas e
devem ser resolvidas simultaneamente de maneira auto-consistente, visto que os elementos de matriz

da funsao de Green sao funcionais da ocupasao mgdia.
3.3.3 Cé§lculo da densidade local de estados (LDOS)

A densidade local de estados (LDOS) § determinada tomando-se a parte imaginfiria da funsao
de Green retardada. No caso presente em que est§ sendo utilizada a notasao de Nambu, a LDOS &
obtida a partir das componentes 11 e 33 da matriZ5". Assim, para o ponto quanticoa, a LDOS &

de nida por,

1
LDOS-A = i IM[Gga11 + Ghaaal

pode-se reescrever a equasao acima da seguinte maneira:

1

o D¢
LDOS-A = i [Graa;ll]i [Graa;ll] +[Gga;33]i [Graa;33]
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ou ainda,
1
LDOS-A = — (Aaa:11 + Aaa:33) (3.3.20)
2V ' '
onde,
Aaa= i(Ghai G3a) (3.3.21)

% a matriz funsao espectral do ponto quantica, escrita na notasao de Nambu. Conforme mostrado
no apéndice E (eq. E.1.18), a diferens&, i G5, = GLai 1aG 3, assim, a equasao (3.3.21) pode

ser reescrita da seguinte forma,
Aaa = iGhai 1aG (3.3.22)
sendo,
i Ta=iL+ t2Ghoi RGidtan

onde foi de nido,
ii(t)=8% 8/ i=LR
As auto-energias8 Ea es rF;a sao determinadas no apéndice B. A equaxao (3.3.22) permite de-
terminar a densidade local de estados do ponto quantica.

A LDOS-B para o ponto quantico b apresenta uma equasao anfiloga:
1
LDOS-B = — (Apba1 + Abbs3) (3.3.23)
2Y4
App11 € Appzz SA0 elementos de matriz da funsao espectral:
Abb= iGppi ToG B (3.3.24)

onde,

L 0. 0 .
i Tb= iR+ t),Ghai LGaatan:

3.4 Procedimento num@rico

As expressees derivadas na sesao anterior permitem determinar as quantidades f§sicas de inte-
resse que caracterizam o transporte eletrénico. O procedimento geral para obter estas quantidades

consiste primeiramente em especi car 0s parametros Xo0s: as constantes de acoplamenta (ji » €
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Atribui valores a: 1; 2; s;tap U; K; Vi; Vo, Vga € Vb

Inicializa: g i, Mg, Mgi e Mg

1

o < < < <
e e— Calcula—se.Gaa;ll, Glaza bb11r € be33

]

Calcula: Mgi, Mg, Myi € Mpgi

< N80 ¥ convergiu?

SimY

Calcula-se:l , LDOS-A, LDOS-B, etc.

Figura 3.2: Diagrama mostrando o algoritmo num®rico utilizado na implementagsao do c$lculo auto-
consistente da ocupasao m$dia e do cflculo das quantidades ffsicas usadas para caracterizar o transporte

eletrénico no sistema(F1;F2) i PQai PQpi S.

i s), 0 parametro de \hopping" ty, entre os pontos quéanticos, polarizasees dos ferromagnetd3; (

e P2), constantes de interagad) e K e os potenciais aplicadod/; e V> e de gateVya e Vg Todos

0s parametros sao especi cados em unidades do gap supercondutor. As constantes de acoplamento
usualmente variam de 001¢ para um acoplamento fraco a ¢ para um acoplamento forte entre os
eletrodos [92]. Na maioria das situasees consideradas neste trabalho, os valores especi cados cam
entre estes dois limites. Os potenciais aplicados variam desde¢ =ea +¢ =e desde que est§ sendo
considerado o transporte via re°exao de Andreev que ocorre para energias situadas dentro do gap

supercondutor. Algm disso, a intensidade das interasees tambgm § considerada ser menor do que
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0 gap supercondutor. No caso da interagao intradoU esta # uma condizao essencial para que
ocorra o transporte desde que § necess@rio que exista a possibilidade de dupla ocupasao nos pontos
quanticos.

O priximo passo consiste em determinar os valores m&dib8,-i, Mg4i, My i e M. Para este
“m, primeiro sao atribufdos valores iniciais para estas quantidades e em seguida, calcula-se o valor
de G3,.11, Gaa:a3 Gppa1r € Gppas: Substituindo-se o valor destes elementos de matriz nas equasees
(3.3.16), (3.3.17), (3.3.18) e (3.3.19), obtEm-se novos valores para as ocupasoes mgdias. Este proce-
dimento § repetido at§ atingir a convergéncia dos valores calculados. Por {iitimo sao determinadas
as grandezas de interesse, como a corrente el§trica, densidades local de estados, transmitancia, etc.

Um diagrama § mostrado na gura 3.2 ilustrando todas as etapas do cflculo num®rico.
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A

Resultados para o sistemaF;j PQai PQpi S

Neste capftulo serao considerados os resultados para o sistefaj PQsi PQpi S. Este
sistema € obtido desconectando o segundo eletrodo ferromagn$tico do sistema completo, mostrado
na gura 3.1 do capftulo 3. A anfilise deste sistema mais simples (‘gura 4.1) permitir@ veri car
algumas propriedades que nao dependem da re°exao de Andreev cruzada de modo a se obter um
entendimento melhor das propriedades de transporte para o caso com dois eletrodos.

Primeiramente serao consideradas as propriedades de transporte no caso de equil§brio, i.e., na
auséncia de potenciais aplicados. A seguir, serao apresentados os resultados para o caso em que
potenciais externos (bias) sao aplicados na auséncia de interagoes. Finalmente, o caso completo na
presensa de interaxees nos pontos quanticos serfi considerado.

Neste sistema ser@ considerado que o supercondutor § aterrado e o ferromagneto § submetido a
um potencial externoV. Tamb®m serao permitidas interasees de campo mgdio nos pontos quéanticos

e, alm disso, estes podem ser submetidos a potenciais de gsg e Vg No entanto, serfi conside-

Via Vb

Figura 4.1: Diagrama esquem@tico do sistem&1j PQai PQpj S obtido do sistema(F1;F2)i PQaj PQui S
desconectando-se o0 segundo eletrodo. Este sistema mais simples permite investigar a funsao dos pontos

quanticos sobre as propriedades de transporte sem as complicasees dos canais de re°exao de Andreev cruzada.
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rada que a magnetizasao do eletrodo ferromagn§tico 8 xa e paralela ao exo *
A corrente elgtrica para o sistemaF1i PQai PQpi S pode ser obtida fazendo-se 4 = 0 na

equasao para a correnté¢;. Com isso, tem-se que,

eZ £ o
(V)= ¢ dAu()(fai Fa)+ Qus(t)(fri ) (4.0.)
onde,
I PO S UL
A11=i 17i 1# [Gaa12” + 1Gaaz4l (4.0.2)

Qis = % s©i 1 £Y2ile¢[:1a;12j2 + X 3iGhanai® + YaaiGhayral’ + X12iGhai11i® i Z34[Gha1al Ghats
i [Z34)°[Ghai1a]"Ghasta i Z12[Ghai12l Ghasny i [Ziz]u[(321a;11]n(321a;12‘0l
i £Y2ile;a;3zjz + X 34iGhasasi® + Yi2iGhazal’ + X12iGhazti® i Z§4[G21a;34]u(321a;:3
i [234]°[Gha;33l Ghaiaa i Z12[Gha;z2l Ghasan | [Ziz]u[Gga;sﬂnG;a;szo (4.0.3)
onde A1; ® a amplitude para re°exao de Andreev €, § a amplitude para tunelamento direto de
guasipartfculas.

Desde que os potenciais aplicados serao restritos a valores inferiores ao gap de energia, a ampli-
tude Qs ® igual a zero por causa da densidade de estados BG&, Desta forma, somente o termo
AP )(f1i fll) contribui para a corrente elgtrica. Com isso a equasao (4.0.1) pode ser reescrita da
seguinte forma,

2e z

H(V)= & At TarMFC i eV)i T+ eV)] (4.0.4)

onde foi de nida a transmitancia por re°exao de Andreev:

TAR = %All(! ) (4.0.5)

Nota-se que a corrente el§trica dada pela equasao (4.0.4) apresenta uma forma similar a equasao
de Landauer para a corrente el§trica [81]. No entanto, neste caso as distribuisees de Fermi corres-

pondem ao mesmo eletrodo desde que o processo de condusao ocorre via re°exao de Andreev.

4.1 Resultados para o caso nao-interagente

Nesta sexao serao apresentadas as propriedades de transporte na auséncia de interasao nos pontos
guanticos. Com isso, as anfilises serao concentradas na funsao das constantes de acoplamento e na

polarizaxao sobre as propriedades de transporte.
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4.1.1 Condutdncia em zero bias

Antes de considerar a aplicasao de potencial externo ao sistema, § interessante veri car o com-
portamento do sistema quandoV = 0. No limite V ! 0 a expressao para a corrente (4.0.4) pode

ser escrita como:
2
(V1 0)= FeTAR(! = 0)eV

0 que permite de nir a condutancia da seguinte forma,

G= 2§2TAR (' =0

Substituindo-se os elementos de matriz da funsao de Green para= 0, pode-se escrever apfs
alguma §lgebra:

1682 (1i P)r2
h (1j P2+ r2)Z

Grps =

(4.1.1)

onde,

1m0 i
i1ty

P =

gue § a polarizasao do ferromagneto de nida em termos das constantes de acoplamento do ferro-
magneto com 0 ponto quénticoa.
A constante r § de nida como a razao entre as constantes de acoplamento p direita e p esquerda

do ponto quantico a, i.e.,

. 4t2
r='%;  onde: jL=ine jr= -2
1L l's

onde,
1
i1= E(i 1+ o)

% a m§dia entre as constantes de acoplamento por spin do ferromagneto.

A constante r que aparece na equasao para a condutncia mostra que o sistema pode ser visto
como sendo composto por apenas um ponto quantico acoplado a dois eletrodos: o eletrodo fer-
romagn®tico cujo acoplamento § caracterizado pela constante je um segundo eletrodo efetivo
composto do segundo ponto quéantico conectado ao supercondutor. O acoplamento com este ele-

: : 4t2 . i
trodo efetivo § caracterizado pela constante f = —22. Com efeito, a equasao (4.1.1) § similar

ls
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ao resultado obtido por Lin et al. [92] para o sistema composto por um ponto quantico. Esta pro-
priedade tinha sido veri cada nas expressees para as auto-energias de correlagdo dadas pelas
equasoes (3.2.40) e (3.2.41) do capftulo 3.

A equasao (4.1.1) apresenta um m§ximo para um valdeg tal que a condixzad3§ +r2=1 seja
satisfeita. Desde que a polarizasao varia apenas entre 0 e 1, entao esta condicao § satisfeita apenas
para valores der < 1. Este comportamento pode ser observado nas guras 4.2a e 4.2b. Para valores
der > 1a gura4.2a mostra que a condutancia apresenta uma redusao monotdbnica com o0 aumento
da polarizasao atingindo o valor nulo quandd® = 1. Isto § esperado desde que par® = 1 todos
os elgtrons do ferromagneto apresentam spin up o que profbe a re°exao de Andreev. Para 1, a
condutancia cresce at§ um valor mfximo e em seguida § rapidamente suprimida com o aumento de

P.

Figura 4.2: Condutancia em zero bias para diferentes valores do parametro de acoplamento (a) r > 1,
onde a condisao de matching nao § satisfeita. (o)< 1 onde a condisao de matching § satisfeita. Neste caso

surge um m$iximo na condutancia para o valor da polarizasao satisfazendo a condig®d+ r2 =1.

Usando as de nisees de er, & possfvel reescrever a condisao de m@xiPd+ r2 = 1 na forma:
P11 =i %. Esta condizao § anfiloga p condizao de matching para as velocidades de Fermi obtida
por Jong & Beenakker [36] para uma junsao ferromagn$tica/supercondutoraES). Neste trabalho,
0s autores determinaram a condutancia de uma junsab=S atravgs do cflculo da probabilidade de
transmissao e de re°exao de elgtrons na interface. No caso de um metal ferromagn®tico, um el§tron
que incide na interface tem probabilidadejreej?> de ser re°etido como elftron e uma probabilidade

jrenj? de ser recetido com um buraco. Seguindo a referéncia [36], as amplitudese € repn S80 dadas
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por,

oo = Ke kg i K2
Ke kry + k2
Feh = i —Ziks ke-kes
ke kps+ k2
e conforme pode ser observado, a probabilidadee % igual a zero quando a condiseky ke = kZ &
satisfeita. Neste caso, todos elgtrons incidentes na interface sao re°etidos como buracos e a re°exao
de Andreev § mfxima.

Fazendo-se uma analogia com a junsab=S entao a condisao jij 14 = i % corresponde ao
valor §itimo onde todos os el§trons injetados no supercondutor sao re°etidos como buraco, i.e, a
transferéncia de cargas do ferromagneto para o supercondutor § mfixima. O ponto quantiao
desempenha o papel de interface entre dois eletrodos efetivos: o ferromagneto e a combinasao ponto

quéantico b+supercondutor.
4.1.2 Transporte com voltagem (bias) nita

A seguir sao consideradas as propriedades de transporte para um potencial aplicado no ferro-
magneto. Primeiramente serao analisadas as funsees das constantes de acoplamento, a seguir 0
efeito da polarizasao do ferromagneto e nalmente a funsao dos potenciais de gate sobre a corrente

elgtrica.
Efeito das constantes de acoplamento

Em zero bias, a condutancia § determinada pelas constantes de acoplamentp g jr € a estru-
tura interna dos estados dos pontos quénticos nao sao relevantes para o transporte. No entanto,
para bias nita, a Tar € a LDOS dos pontos quanticos exercem um papel crucial sobre as proprie-
dades de transporte. Na gura 4.6 sao apresentadas algumas curvh€ V para diferentes valores
do parametro de hoppingtap.

Conforme pode ser observado da gura 4.3, p medida qug, aumenta, a corrente vai assumindo
uma estrutura de platds bem de nida. Parat,, = 0;15 e 0,25, a corrente apresenta dois platés bem
de nidos correspondentes aos picos que aparecem nas curvas de transmitancia. Pagg = 0;60
a transmitancia apresenta quatro picos bem de nidos o que implica em quatro platds nas curvas
| £ V. Estes resultados mostram que a estrutura eletrébnica dos pontos quéanticos dominam a forma
das curvasl £ V para o caso de bias nita.

A estrutura de quatro picos que aparece nas curvas de transmitancia pode ser entendida considerando-
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Figura 4.3: (a) Curva | £V para alguns valores dd,,. (b) Curvas de transmitancia (Tar ) correspondentes.
Nota-se que com o aumento deé,, a corrente passa a exibir um nfimero maior de platés correspondentes
p estrutura discreta da transmitancia. Par@metros xos: P = 0, js = 1;00, j1 = 0;20, typ = 0;60 e

Vga = Vgo = 0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

se a densidade de estados local dos pontos quéanticos (LDOS). Na gura 4.4 sao apresentadas as
LDOS dos pontos quéanticosa e b para diferentes valores dd,,. Paraty, = 0;02 0s pontos quanticos
estao fracamente acoplados de modo que a densidade de estados de cada um § dominada pelo aco-
plamento com os eletrodos correspondentes. No caso do ponto quantieoque est§ acoplado ao
ferromagneto, a LDOS-A apresenta um pico com uma largura nita centrado el = 0. Desde que

0 ponto quantico apresenta um nfvel degenerado em spin em= 0, a LDOS para o ponto quéantico
isolado corresponderia a uma funsao delta centrada na origem. O acoplamento com o ferromagneto
faz com que esta funsao delta apresente uma largura e altura nitas. Este alargamento est@ relacio-
nado com a mistura ou hibridizaxsao do nfivel do ponto quantico com a banda contfnua de estados do
ferromagneto. Fisicamente isto representa a probabilidade nita do eltron deixar o ponto quantico
tunelando para o ferromagneto.

Para 0 mesmo valor dety, = 0;02, LDOS-B apresenta um padrao distinto em comparasao com
LDOS-A. Existem dois picos estreitos eml ¥4 8 0; 35. Estes picos estao relacionados com os nfiveis de
Andreev do supercondutor os quais sao sim§tricos e correspondem e estados de elgtron e de buraco.
A medida quet,, aumenta, surgem dois picos adicionais no centro da LDOS-B, os quais sao menos
intensos em comparasao com os nfiveis de Andreev que sao 0s picos externos. Estes picos surgem
devido ao acoplamento entre os pontos quéanticos e correspondem aos chamados estados ligante e

anti-ligante que surgem em mol®culas diatdbmicas [66]. Isto tamb®m pode ser visto particularizando



4. Resultados para o sistema Fi1j PQai PQpi S 65

o (A) o (A)

Figura 4.4: (a) LDOS para o ponto quantico a para alguns valores dd,,. (b) LDOS para o ponto quantico
b para alguns valores det,,. Nota-se que paraty, ! 0 a LDOS para cada ponto quantico § dominada pelos
eletrodos aos quais estes estao acoplados. Parametros xd8:=0, js=1;00, j; =0;10e Vga = Vg = 0.

Todos 0s parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

as equasees (3.3.20) e (3.3.23) para 0 casp ¥ i s = 0. Neste caso, a densidade de estados de

ambos os pontos quanticos pode ser escrita na forma,

LDOS-A = LDOS-B = 2tl§b[i(! i tap) + (! + tap)]
gue corresponde a duas linhas localizadas em= §tg,.

A LDOS-A apresenta quatro picos de igual intensidade parda, = 0;30 e Q46. Os dois picos
centrais tambgm surgem devido ao acoplamento com o ponto quantidmenquanto que os dois picos
externos estao relacionados com os nfveis de Andreev. Desde que cada um destes picos se mistura
com a banda contfnua do ferromagneto o resultado § uma distribuizao uniforme de estados em cada
um destes picos o que explica a igual intensidade dos mesmos. Isso nao ocorre para 0 ponto quantico
b devido a este estar fortemente ligado ao supercondutor que nao apresenta um espectro cont§nuo
como o ferromagneto resultando em uma estrutura assim$trica dos picos de LDOS-B.

Seguindo este raciocfnio, uma maneira de reduzir a assimetria, seria aumentar o acoplamento
com o ferromagneto e reduzir o acoplamento com o supercondutor de maneira que a hibridizasao
com o espectro contfnuo do ferromagneto tamb$m seja pronunciada no ponto quantibo Conforme
mostrado na gura 4.5, o forte acoplamento com o ferromagneto quase elimina a estrutura de picos
para i1 = 0;90, inclusive para o ponto quanticob. No entanto, a estrutura geral da LDOS-B

apresenta uma simetria maior comparada com as curvas da gura 4.4.
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o (A) | o (A)

Figura 4.5: (@) LDOS para o ponto quéntico a para alguns valores dg ;. (b) LDOS para o ponto quanticob

para alguns valores dg ;. O aumento do acoplamento com o ferromagneto elimina a estrutura de picos devido

a hibridizasao dos estados discretos dos pontos quénticos com o espectro contnuo da banda do ferromagneto.
Parametros xos: P =0, js=1;00, ty, =0;68 e Vga = Vgo = 0. Todos os parametros estao expressos em

unidades do gap supercondutor.

As alterasoes na densidade local de estados dos pontos quéanticos tem efeitos diretos sobre as
propriedades de transporte do sistema. Isto pode ser veri cado pelas curvdsE V mostradas na
“gura 4.6. M medida que o acoplamento com o ferromagneto aumenta a estrutura de platds das
curvas § eliminada e as curvas exibem uma variasao contfnua com o aumento do potencial aplicado.
Isto deve-se ao fato da transmitancia depender da densidade local de estados nos pontos quanticos
0 que pode ser notados das curvas dEar ha gura 4.6b. Estas exibem picos nos mesmos valores
de energia que ocorrem 0s picos das curvas de LDOS.

Vale notar ainda que a amplitude da correntel aumenta signi cativamente com o aumento da
constante de acoplamento . Isto deve-se ao fato desta constante representar a taxa na qual os
elgtrons do ferromagneto sao injetados no ponto quantico. Portanto, um aumento de;jcorresponde
a um aumento da taxa de el§trons sendo injetados no ponto quantico. Algm disso, o aumento do
acoplamento com o ferromagneto implica em uma maior hibridizasao dos estados do ferromagneto
e dos pontos quénticos e, portanto, em todo o intervalo do gap haverao estados disponfiveis para

gue os el§trons sejam transferidos para o supercondutor.
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Figura 4.6: (a) Curva | £V para alguns valores dq ;. (b) Curvas de transmitancia (Tar ) correspondentes.
Nota-se que com o aumento dg ; h§ um aumento quase contfnuo da corrente e a estrutura de platos §
eliminada. Pardmetros xos: P =0, js = 1;00, ta, = 0;68, Vga = Vg = 0. Todos os parametros estao

expressos em unidades do gap supercondutor.

Efeitos da polarizasao

Nos resultados discutidos at® o momento foi considerado que a polarizasao do ferromagneto
era nula. No entanto, a polarizasao do ferromagneto apresenta um efeito importante sobre as
propriedades de transporte do sistema. Desde que a corrente § oriunda do mecanismo de re°exao
de Andreeyv, isto implica que um el§tron com spin up & re°etido como um buraco de spin down no
eletrodo ferromagn$tico. Deste modo, § transferida uma carga igual ao dobro da carga do el§tron
na forma de um par de Cooper do supercondutor. Portanto, para haver transferéncia de carga para
0 supercondutor § necess@rio haver estados de spin down ocupados por elgtrons no ferromagneto
de modo que o buraco re°etido possa ocup@-lo. Isso nao § possfvel quando a polarizasao § igual p
unidade, visto que todos os el§trons apresentam um tipo de spin e, desta forma, nao existem estados
disponfiveis para o buraco re°etido pelo supercondutor. Com isso, a re°exao de Andreev § proibida
e a corrente ® nula. Na gura 4.7 sao mostradas algumas curvas dle€ V para alguns valores de
polarizaxao e nota-se que ocorre uma redusao gradativa da corrente com o aumentd’de

A necessidade de haver el§trons de dois tipos de spin para que ocorra condusao neste sistema
permite que a corrente elgtrica seja controlada pela polarizasao do ferromagneto. Esta propriedade
tem uma clara aplicasao préitica em spintronica onde se deseja controlar correntes elgtricas usando-se

as propriedades de spin dos elgtrons. No prfiximo capfitulo, onde o sistema com dois ferromagnetos
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Figura 4.7 (a) Curva | £ V para alguns valores da polarizasa®. (b) Curvas de transmitancia (Tar )
correspondentes. Nota-se que com o aumento d& ocorre uma redusao da intensidade dos picos da trans-
mitAncia e uma correspondente redusao da amplitude da corrente. Parametros xos:1 = 0;20, j s = 1;00,

tab = 0,68, Vga = Vyp = 0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

serfl considerado, esta propriedade ser@ explorada com mais profundidade.

Potenciais de gate

Na ausencia de potencial de gate os nfiveis dos pontos quanticos estao alinhados com o potencial
qufimico do supercondutort s = 0. Aplicando-se os potenciais de gate/y, e Vg, ® possfivel desalinh§-
los de maneira arbitriria. Com isso, § introduzida uma segunda assimetria algm da j§ existente
devido ao acoplamento com os eletrodos. No entanto, a forma como estes potenciais podem afetar
a corrente elgtrica nao pode ser determinada de maneira intuitiva devido mistura dos nfveis dos
pontos quanticos com os estados dos eletrodos.

A corrente | em funsao do potencial de gate § apresentada na gura 4.8a para diferentes valores
do potencial V. Nota-se que a corrente § maxima quando a condis®g, = Vgp = 0 § satisfeita; para
valores positivos e negativos d&/y,, a corrente apresenta um decrg§scimo monotonico. Na gura 4.8b
sao0 apresentadas as curvas def Vg, para diferentes valoresVy, mantendo-seV = 0:90. Variando o
potencial de gate no ponto quanticob a corrente § reduzida em relasao ao casg, = 0 e apresenta
dois pontos de mfiximo cuja separasao aumenta covig,. Os potenciais de gate atuam diretamente
sobre os nfiveis do pontos quéanticos afetando a hibridizasao destes com os estados dos eletrodos.
Desta forma, os valores de energia para os quais ocorre interferéncia construtiva das funsees de

onda dos el®trons  modi cada quando os potenciais de gate sao aplicados. Sendo assim, as curvas
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apresentadas nas guras 4.8 podem ser entendidas considerando-se a LDOS dos pontos quénticos.

Figura 4.8: (a) Curvas | £ Vy, para diferentes valores devV com Vg, = 0. Pode ser observado que o valor
méiximo da corrente ocorre paraVga = Vgn = 0. (b) Curvas | £ Vg, para diferentes valores deVy, com

V =0;90. Para Vy, 8 0 0 pico de méiximo se divide em dois picos cuja separasao § maior para valores
maiores deVy,. Parametros "x0s: j1=0;20, js=0;50, ty, =0;30e P =0;80. Todos os parametros estao

expressos em unidades do gap supercondutor.

Tomando-se a curva paraVy, = 0,80 da “gura 4.8b, os pontos de mfximo encontram-se nos
valores Vga = j 0,63 eVya = +0 ;10. Na gura 4.9 sao apresentadas as curvas para LDOS para
valores deVy, adjacentes ao méiximo da corrente ey, = | 0;63. As curvas para ambos os pontos
guanticos sao similares: um conjunto de picos est@ localizado no intervalg@ <! < 0;80 para
Vga> 0eemj 0;80<!< j0;60 paraVyga < 0. O efeito global da aplicasao dos potenciais de
gate § fazer com que os dois conjuntos de picos apresentem intensidades fortemente assim§tricas.
No caso da LDOS-A, os picos localizados no intervalo negativo de energias sao reforeados enquanto
gue os picos da regiao positiva sao suprimidos. Nas curvas da LDOS-B ocorre o contrfirio: os
picos positivos sao reforeados enquanto que o conjunto de picos da poreao negativa do espectro sao
suprimidos. Desde que no processo de re°exao de Andreev um el§tron com energla # re°etido
como um buraco com energig ! , entao ambos 0s conjuntos de picos irao participar do processo
de transporte. Sendo assim, a condutividade do sistema ser@ limitada pelos conjunto de picos
suprimidos. Isso explica a sistem@tica redusao da corrente com o aumento dos potenciais de gate.

Conforme pode ser observado da gura 4.9a, a distribuicao de picos pakg, < 0 torna-se

mais localizada e a separasao entre eles aumenta p medida a4g muda de -0,63 para -0,93.
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No detalhe da gura 4.9a § mostrada uma ampliasao dos picos suprimidos da LDOS-A. Na curva
para Vga = i 0;63, existem trés picos que estendem-se sobre o intervalo de60 <! < 0;80. A
medida Vg, varia de -0,63 para -0,93, este padrao muda para um pico localizado em ¥4 0; 68.
O resultado, portanto, § uma redusao do intervalo de energia em que pode ocorrer a re°exao
de Andreev implicando na redusao da corrente eltrica de 0,11 pak4, = | 0;63 para 0,02 em
Vga = i 0;90. O mesmo tipo de efeito pode ser observado na LDOS-B, onde os picos sao deslocados
para a extremidade do espectro e tornam-se mais estreitos de modo que o efeito global & uma
redusao da janela de energia onde a corrente elgtrica § estabelecida.

O mesmo comportamento pode ser observado no segundo pico da corrente localizado éx =
+0; 10 (curva para Vg, = 0;80 da gura 4.8b). As curvas da gura 4.10 mostram que o transporte
eletrdbnico ocorre atravis de estados localizados em torno de= 0. A medida que Vga aumenta,
0 pico central § dividido em dois picos com intensidades diferentes reduzindo assim o nfimero de
estados disponfiveis para o transporte. Al®m disso, 0s picos externos sao deslocados em diresao p
borda do espectro p medida qué/ga aumenta. Desde queV = 0,90, para valores deVga > 0,55
estes picos cam localizados para valores acima de 0,90 e nao contribuem para a corrente. Estes
dois efeitos explicam a redusao contfnua da corrente quando o potencial de gatg, aumenta de
0,1 para 0,90.

Os espectros da LDOS mostrados nas guras 4.9 e 4.10 sao bem diferentes mostrando que o
potencial de gate tem fortes efeitos sobre a LDOS dos pontos quéanticos. Atravgs da variasao do
potencial de gate § possfivel modi car as regiees em energia onde ocorrem as ressonancias o que

pode ser usado para controlar a corrente el§trica nestes sistemas.
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Figura 4.9: Curvas de LDOS correspondentes a curva da corrente el§trica pardy, = 0; 80 apresentada na
‘gura 4.8b. (a) LDOS-A para valores de Vy, correspondentes ao ponto de méiximo da corrente efdy, =

i 0;63. No detalhe § apresentada uma ampliasao da regig60<! < 0;80. (b) Curvas correspondentes para
LDOS-B. No detalhe § apresentada uma ampliasao da regiad); 90< ! < j 0;60. Nota-se que aumentando
Vya 0 pico da LDOS localizado em %4 §0; 68 § dividido em dois e a separasao entres estes picos aumenta a
medida Vg, tende para -0,90. Parametros xos:j1 =0;20, js =0;50, t5pb =0;30,V =0;90e P =0;80.

Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.
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Figura 4.10: Curvas de LDOS correspondentes a curva da corrente el§trica parsly, = 0;80 apresen-
tada na gura 4.8b. (a) LDOS-A para valores deVy, correspondentes ao ponto de mfiximo da corrente em
Vga = +0;10. No detalhe § apresentada uma ampliasao da regiqad; 90 <! < 0;10. (b) Curvas corres-
pondentes para LDOS-B. No detalhe § apresentada uma ampliagao da regimf;90 <! < 0;10. Nota-se
gue aumentando-seVga 0 pico central § dividido em dois e a separasao entres estes picos aumenta a medida
Vya tende para 0,75. Parametros xos:j1 =0;20, js =0;50, tap =0;30, V =0;90e P =0;80. Todos os

parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.
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4.2 Resultados para o caso interagente

Os resultados apresentados a seguir referem-se ao estudo dos efeitos das interasees sobre a
corrente elgtrica do sistema. Por simplicidade e clareza, as interasees serao consideradas separada-
mente, ou seja, primeiramente serfi considerado o efeito da interasao inter-pontos quénticos, descrita
pela constanteK e depois o efeito da interagao intra ponto quantico, caracterizada pela constante
U. Em princfpio, em uma situaxsao experimental ambas as interasoes estao presentes desde que sao
oriundas da correlasao Coulombiana. Por esta razao, no nal deste capftulo, serao apresentados
alguns dados com ambas as interasees presentes com uma con gurasao de parametros mais prfixima
da situasao experimental.

# importante notar que nao ser§ considerado a ocorréncia de ressonancia Kondo nos pontos
quanticos. Embora este efeito tenha sido observado experimentalmente em pontos quanticos semi-
condutores, o acoplamento do ponto quantico com o eletrodo ferromagn$§tico leva a uma supressao
do efeito do Kondo [94, 95]. Algm disso, o pareamento eletrébnico no supercondutor tamb®m com-
pete com o efeito Kondo atravgs do efeito de proximidade [96]. As interasees intra e inter pontos
guéanticos sao limitadas pelo valor do gap supercondutor, desde que o objetivo § observar os efeitos da
corrente devido ao processo de re°exao de Andreev. Isso restringe os potenciais aplicados a valores
muito pequenos, tipicamente da ordem deaneV ou menores. Portanto, os resultados apresentados

estao no regime de baixa correlagsao.
4.2.1 Efeitos da interasao inter pontos quénticos ( K)

Na gura 4.11a sao apresentadas algumas curva£ V, para diferentes valores da interaxao inter-
pontos quanticos. Estas curvas apresentam uma estrutura de platds, como no caso nao-interagente
relacionados com a estrutura de picos da LDOS dos pontos quanticos. Quando a interasao § ligada
e aumentada, o valor do platd m@ximo ® reduzido dd = 0;90 paraK = 0 atg | = 0;30 para
K = 0,45, desde que valores mais elevados da interagao implicam em uma repulsao Coulombiana
maior entre 0s pontos quanticos. Para valores pequenos do potencial aplicade\( < 0;30) esta
tendéncia § invertida apesar de ser um efeito muito pequeno. Na gura 4.11b, sao mostradas as
curvas correspondentes da condutancia diferencial as quais permitem uma melhor resolusao das
curvas| £ V. A estrutura sim§trica para K = 0 § quebrada quandoK & 0, a assimetria tornado-se
mais pronunciada para valores mais altos d&K. Em alguns exemplos da gura 4.11b, regiees de

condutancia diferencial negativa (CDN) aparecem paraK em torno de 0,60, Dos c@lculos num$ricos
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realizados, a CDN est§ presente no intervalo @8 < K < 0;4. Para K maior que 04, a CDN &
suprimida e um pico positivo emerge nas curva dell=dV, conforme pode ser observado na curva
para K =0;45.

Dos resultados apresentados na gura 4.11, conclui-se que o mecanismo de surgimento da CDN
nao estf linearmente relacionado com o efeito de bloqueio de Coulomb [81{84]. A interadé@xerce
um efeito mais sutil mudando a transmitancia do sistema. Com efeito, observando-se as curvas de
dl=dV, nota-se quando a interasao § elevada, o segundo pico pad > 0 % suprimido. Desta
forma, para alguns valores de&K ocorre uma supressao de alguns dos picos resonantes causando uma
redusao adicional da transmitancia para alguns valores do potencial aplicado. Este efeito faz com

gue a condutancia diferencial assuma valores negativos.

A A

Figura 4.11: Corrente vs. potencial aplicado para alguns valores d&. (a) Curvas | £ V. (b) Curvas de
condutancia diferencial correspondentes, mostrando regiees com valores negativos. Parametros Xop; =
0;19, js=0;40, 15 =0;5 P =0;3, U=0, kg T =0;01 and eVya = €V = 0. Todos os parametros estao

expressos em unidades do gap supercondutor.

A transmitancia § apresentada nas guras 4.12a e 4.12b. Hf uma variasao das curvas com o
potencial aplicado em constraste com 0 caso nao-interagente onde a transmitancia independe do
valor de V. A interasao K acopla os nfimeros de ocupazao nos pontos quanticos, o que implica
em uma dependéncia nao trivial da transmitAncia com o potencial aplicado. Na gura 4.12a sao
mostradas as curvas paralar com K = 0;22 xo para diferentes valores deV. Como pode ser
claramente observado, h§§ uma redusao da amplitude dExg com 0 aumento do potencial mas o

espectro permanece sim®trico com respeito'a. Na gura 4.12b, sao mostradas as curvas paréiar
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comeV = 0;99 para v@rios valores deK. Nestas curvas pode-se observar novamente uma redusao
da transmitancia e um deslocamento dos picos. No entanto, a variagao nao § sistem@itica como pode
ser veri cado pela curva paraK = 0;45 a qual nao segue a mesma tendéncia das demais. A redusao

gradual da transmitancia com o aumento do potencial aplicado § uma das causas da CDN.

o (A o (A

i

Figura 4.12: (a) Transmitancia Andreev (Tar ) para K = 0;22 (b) Transmitancia Andreev ( Tar ) para
eV = 0;99. Parametros xos: j1 = 0;19, js = 0;40, top = 0;5, P =0;3, U =0, kT =0;01e

eVya = €V = 0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

A ausencia da CDN para valores negativos do potencial aplicado sugere que existem ingredientes
adicionais para explicar este efeito. Um fator importante § a assimetria na LDOS a qual aparece
qguando a interasaokK ® ligada. Nas guras 4.13a e 4.13b o efeito da interasao sobre a estrutura
de picos da LDOS & mostrado. A forma sim$trica vista nas guras 4.5 e 4.4 % perdida quando a
interazao § inclufda. Aumentando-se os valores dé em diresao ao valor do gap supercondutor,
alguns picos sao suprimidos (um central e um externo) e outros sao reforsados (um central e outro
externo). Algm disso, a LDOS apresenta um carfiter mais localizado desde que os picos tornam-se
mais estreitos. Os picos centrais da LDOS estao associados com estados ressonantes entre os pontos
guanticos, enquanto que os picos externos sao oriundos do acoplamento com o supercondutor. A
simetria § crfitica para permitir a transferéncia de elgtrons atravgs da nanoestrutura desde que a
soma das energias dos el§trons disponfveis para formar o par de Cooper deve ser igual ao potencial
gufimico do supercondutor (o qual % igual a zero). Portanto, a corrente § otimizada quando 0s picos
da LDOS sao sim®tricos e a supressao de um destes picos causa uma redusao efetiva da corrente

com a eventual emergéncia do efeito CDN.
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o A o A

Figura 4.13: LDOS para diferentes valores da interagad. (a) LDOS para o ponto quéntico a, acoplado ao
ferromagneto. (b) LDOS para o ponto quanticob acoplado ao supercondutor. Em ambos a interasao introduz
uma assimetria relacionada com o efeito CDN. Parametros xos:j 1 =0;19, j s =0;40, t;p =0;5, P =0;3,
U=0,ksT =0;01 eV =+0;62eeVya = eV = 0. Todos os parametros estao expressos em unidades do

gap supercondutor.

Para veri car que a CDN tamb®m estf relacionada com a assimetria da LDOS, as curvas para
K = 0;22 da gura 4.11 foram recalculadas, para o caso em que o0 potencial de gate no ponto
qguantico a § aplicado enquanto que o potencial de gate no ponto quantico # mantido xo em
Vgo = 0. Os resultados sao qualitativamente similares se/g, # variado mantendo-seVga = 0 .
Conforme mostrado nas guras 4.14a e 4.14b, a CDN aparece para valores negativos\deguando
Vga Varia de j 0;26 aj 0;39. No intervalo j 0;13< Vg, < +0;13, a CDN aparece paraV > 0. Para
fazer contato com a assimetria da LDOS, nas guras 4.15a e 4.15b, sao mostradas as LDOS para
0 ponto quéntico b para valores adjacentes ao pico negativo da condutancia diferencial. A LDOS
para o ponto quantico a apresenta uma forma similar. Variando o potencial de gatevy, % possfivel
mudar a amplitude e posisao dos picos na LDOS. Na gura 4.15a h& uma forte supressao do pico
localizado em! = j 0;37. Esta redusao corresponde aos valores negativos de=dV. Na gura
4.15b, sao mostradas as curvas de LDOS-B para a CDN ocorrendo eévh > 0. Nota-se agora que
0 pico suprimido est§ localizado em = +0 ;37. Desta forma, existe uma relasao direta entre a
localizaxao do pico mais suprimido da LDOS e o sinal do potencigl onde ocorre a CDN.

As guras 4.14 e 4.15 corroboram a funsao da LDOS no surgimento de regiees negativas na

condutancia diferencial. Com efeito, os picos da LDOS e da transmitancia sao ressonancias resul-
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Figura 4.14: Corrente e condutancia diferencial para alguns valores do potencial de gaig,. (a) Corrente.
(b) Condutancia diferencial. Parametros xos: j1=0;2, js=0;4, tsp=0;50, P =0;3, K=0;22 U=0,
ke T=0;01eVy =0.

Figura 4.15: LDOS do ponto quéntico b para alguns valores do potencial de gat¥y,. (a) LDOS-B para
eV = j 0,61 O segundo pico § progressivamente suprimido e desaparece pad, = j 0;39. (b) LDOS-B
para eV = +0 ;62 O primeiro pico para energia positiva, que estava ausente paraVya = 0, emerge com a
aplicasao do potencial de gate. ParAmetros xo0sj1 =0;2, js =0;4, tan =0;50, P =0;3, kg T =0;01,

Vgp =0, K=0;22e U =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

tantes do acoplamento entre os pontos quanticos e os eletrodos. Como mostrado nas guras 4.12
e 4.13, a interasao inter pontos quanticos afeta a LDOS e a transmitancia de maneira similar a

uma \interferéncia destrutiva”, mudando a posisao e amplitude dos picosf possfivel sintonizar a
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regiao onde tal \interferéncia destrutiva"ocorre atravls de potenciais de gate modi cando os valores
do potencial aplicado onde a CDN irfi ocorrer, conforme mostrado nas guras 4.14 e 4.15. Esta

possibilidade de controlar a regiao onde ocorre a CDN pode ser fjtil em aplicasoes priticas.
4.2.2 Efeitos da interagao intra-pontos quénticos

No que segue, sao apresentados os resultados para o caso que a interagao intra-pontos quanticos
U & ligada mantendo-se a interasao inter-pontos quanticos igual a zer& (= 0). Conforme ca
evidente da equasao (3.1.8) do capfitulo 3, a interasd&bsepara os estados de spin up e spin down
em cada ponto quantico implicando em uma divisao dos picos da transmitancia e condutancia

diferencial.
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Figura 4.16: Corrente e condutancia diferencial em funsao do potencial aplicado para alguns valores da
interagao U. (a) Corrente vs. potencial aplicado. (b) Condutancia diferencial. A interagaoU levanta a
degenerescéncia de spin produzindo uma divisao dos picos nas curedsdV. Parametros xos: j; = 0;1,
is=1:00tsp=0;50,P=0;80,K=0,kgT =0;0leeVy = eV,=0.

No entanto, este efeito pode ser observado apenas quando as ocupasoes de spin up e spin down
sao diferentes. Esta condixao § satisfeita para valores nao-nulos da polarizasao do ferromagneto,
guando diferentes nfimeros de el§trons com spin up e spin down sao injetados nos pontos quéanticos.
As taxas de injesao saojp=h=j 1(1+ P)=he jis=h=j 1(1i P)=h, para elgtrons com spin up e
spin down, respectivamente. Na gura 4.16 algumas curvas £ V e a correspondente condutancia
diferencial sao apresentadas, para diferentes valores da interastlo Tao logoU 6 0, os picos
comegam a se dividir e pardJ = 0;90 a condutancia diferencial apresenta um claro padrao de

oito picos. A curval £ V, para U = 0;90, tambgm apresenta um nfimero adicional de platos e



4. Resultados para o sistema Fi1j PQaj PQpi S 79

uma amplitude mfixima reduzida em comparasao com o casb= 0. Esta redusao ocorre devido a
supressao do nfimero de estados disponfiveis nos pontos quanticos com 0 aumento da interasao.
Nos exemplos apresentados na gura 4.16, os quais foram calculados cém= 0;90, o efeito

de CDN est@ ausente. Aumentando-se a polarizasao a regiao de CDN % reduzida e eventualmente
desaparece quando a polarizasao se aproxima da unidade. O mecanismo que justi ca o efeito de
CDN para interaxao intra-ponto quantico o mesmo que foi apresentado para o caso da interag&o

a redusao da transmitancia com o potencial aplicado combinada com as assimetrias da densidade
de estados dos pontos quéanticos. Para valores da polarizasao priximos da unidade, o nfimero mgdio
de el®trons participando do processo de condusao § tao reduzido que uma redusao do nfimero de
estados nao implica em uma redusao da corrente elgtrica. Esta § a causa da auséncia da CDN nos

exemplos mostrados na gura 4.16.
4.2.3 Resultados para U0 eKE&DO

Nas filtimas sexoes os resultados apresentados apresentavam uma das interasoees desligada. En-
tretanto, 0 caso de maior relevancia experimental § quando ambas interasees sao ativas. Na
‘gura 4.17 sao mostradas algumas curvas pardJ = K = 0;25. Embora os valores de pola-
rizasao sejam alto? = 0;30 e 0,80, existem algumas regiees de CDN em todas as curvas. Para
Vga= i 0;39eVy,= i 0,10 a CDN aparece para valores negativos do potencial aplicad/ . j 0;48
(guras 4.17a e 4.17b). ParaeVga = €Vgp = j 0;13, (guras 4.17c e 4.17d) a CDN aparece para
eV & 0;48. Algm das interasoes e dos valores dos potenciais de gate, outra diferensa em relasao
as curvas da gura 4.16 sao os valores das constantes de acoplametgg e js. Alterando-se os
valores destas constantes, § possfvel fazer com que alguns picos da LDOS sejam pequenos de modo
a fazer com que a corrente seja sensfvel p redusao dos estados mesmo em polarizasees prHximas
de 1 e o efeito CDN ® recuperado. Com efeito, para os casos correspondentes das guras 4.17c e
4.17d, a LDOS apresenta alguns picos quase totalmente suprimidos. Um exemplo § apresentado
nas guras 4.18a e 4.18b onde a LDOS & mostrada pai = 0;80. Com o aumento do potencial
aplicado, ocorre uma supressao do primeiro e terceiro picos localizados én¥ | 0;54 e! =0;23,
respectivamente. A supressao do primeiro pico da LDOS-A e do terceiro picos da LDOS-B § quase
completa paraeV = 0;57 eeV = 0;83. Desde que a re’exao de Andreev requer um par de canais
sim$trico para conduzir a corrente, o processo § dominado por estes picos suprimidos permtindo

observar a CDN para valores elevados de.
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Figura 4.17: Corrente e condutancia diferencial em funsao do potencial aplicado para diferentes valores
da polarizasao do ferromagneto. Figuras (a) e (b):Vga = | 0;39 e Vg = j 0;10 . Figuras (c) e (d)
Vga = Vgb = i 0;13. O aumento da polarizasao suprime a CDN reduzindo-se o nfimero de el§trons no
processo de condusao. ParAmetros xo0sji = 0;20, js = 0;26, tanp = 0;40, K = 0;25 U = 0;25 e
ke T =0;0L
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Figura 4.18: LDOS correspondentes para alguns valores do potencial aplicado. Ajustando par&metro de
\hopping" ta, € 0 acoplamento com o supercondutof s, § possfvel reduzir os picos da LDOS permitindo
observar a CDN mesmo para valores altos da polarizasao. (a) LDOS para o ponto quantieo (b) LDOS
para o ponto quanticob. Parametros xos: P =0;80, j1 =0;20, j s =0;26, tsp =0;40, K =0;25, U=0;25,

ke T =0;01e Vga = Vgo = i 0;13. Todos os parametros estao expressos em termos do gap supercondutor.
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Resultados para o sistema(F1;Fy)j PQai PQpi S

Neste capfitulo serao apresentados os resultados para o sistema compl&g £2)j PQai PQui S
considerando-se as propriedades mais relacionadas com o processo nao-local de re°exao de Andreev
cruzada. Desde que existem dois eletrodos ferromagn§ticos, § possfvel de nir uma magnetore-
sisténcia para comparar as situasees em que as magnetizasoes dos eletrodos estao orientadas para-
lelamente e anti-paralelamente. Como foi feito no capftulo 4, primeiramente serao consideradas as

propriedades de equilfbrio, em zero-bias, e a seguir, as propriedades sob potencial aplicado.

5.1 Resultados para o caso nao-interagente
5.1.1 Condutancia em zero bias
Considerando o limiteeV; = e\, =0* nas equasees (3.3.4) e (3.3.9), segue que:
Gy = 252 [A12(0) + A12(0)] (5.1.1)
para o eletrodoF; e
Gz = 2;}2 [A22(0) + A21(0)] (5.1.2)

para o eletrodoF.
Usando-se os valores das amplitudes ein = 0, pode-se escrever a condutancia total do sistema

da seguinte forma:
16e* r2(1j P?)
h (1 P2++2)2

G(PiH=G1+G2= (5.1.3)

onde a razao de acoplamento § de nida da seguinte forma,
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com

4t2
iL=i1+iz2 and jr=
ls
Al®m disso, foi de nido,

_ G 1P1)2 + (i 2P2)% +2j 1P1j 2Pz cosp]™?
i1tio2 '

P (5.1.4)

A condutancia de cada eletrodo pode ser escrita usando-se a de nisao Be Para o eletrodo

F1, a condutancia G; pode se escrita da seguinte forma,

i 2+i 2i1i (P2 2+ 1P1i 2P2cosp)

Gi1=6G 5.15
YT Ti240 342 510 (12PZ+] 3PZ+2j 1P1j 2P2cosY) (5.1.5)
e para o eletrodoF; tem-se ainda:
i5+i2i1i (PFi%+i 1P1i2P>cosp)
Gy= G (5.1.6)

i$+i5+2i2i1i (j{PZ+i 3PZ+2j 1P1j2P2cosp)’

Para veri car melhor o efeito da introdusao do segundo ferromagneto ao sistema, serfi conside-
rado o caso em qué®; = P, = P e j1 =i 2. Neste caso a equasao (5.1.4) se reduPa= P cos{u=2)
de modo que a orientasao relativa das magnetizasees dos ferromagnetos desempenha um papel se-
melhante ao da polarizasao para o sistema com apenas um eletrodo. Desta forma, a combinagao de
dois ferromagnetos atua como um ferromagneto efetivo cuja polarizasao § controlada pelo angulo
K Na gura 5.1 § mostrada a condutancia total G dada por (5.1.3) em funsao do angulq para
diferentes valores da polarizasa® . Nota-se que de modo geral ocorre um aumento d& g medida
gue o angulop se aproxima de% Este aumento § explicado pela contribuixao do processo de re°exao
de Andreev cruzada (RAC) que § mfixima quandqu = Y4 Este efeito tamb®m pode ser observado
pela sensibilidade da condutancia com o angul@ que aumenta p medida que® ! 1. Aqui como
no caso com apenas um eletrodo (gura 4.2), existe um valor d& tal que G § mfxima quando
a condisaoP? + 2 = 1 ® satisfeita. Desta forma, guandor~= 1 como mostrado na gura 5.1a, a
condutancia aumenta de maneira monotonica, porm quando < 1 (‘gura 5.1b) existe um valor de
P que satisfaz a condizao resultando em um m§ximo para um valor ge< ¥4

Na gura 5.2a sao mostradas algumas curvas para a condutancfa; em funsao degu para alguns
valores da polarizasad®,. Desde que a polarizasao do ferromagneto 1 & xa e =1, entao G; &
determinada pela RAC. Desde que este processo acopla os eletrodos ferromagn$ticos, a variasao de

G, com pdepende da polarizagao do ferromagneto 2. QuandRy = 0, a condutancia G; permanece
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o0/ o/m

Figura 5.1: Condutancia em zero bias em funsao do angulp para diferentes valores da polarizasao dos

ferromagnetos P = P; = P,). (a) Resultados parar= 1. (b) Resultados parar> 1.

0/n

Figura 5.2: (a) Condutancia do eletrodo F; em funsao do &ngulou para diferentes valores deP,. (b)
Magnetoresisténcia por re’exao de Andreev (ARMR) em fungsao da polarizasao dos ferromagnetd® €

P, = P,) para diferentes valores da razao de acoplamenta

constante desde que a variasao dg nao muda a magnetizasao d&, quando este encontra-se
despolarizado. QuandoP, aumenta, a condutancia § reduzida para valores dg ¥ 0 e cresce com g
medida quepn! % O resultado da gura 5.2 pode ser interessante do ponto de vista préitico pois
mostra que medindo-se a condutanciaG; de um ferromagneto conhecido § possfvel determinar a
polarizasao de um segundo ferromagneto.

Os resultados mostrados at® o momento indicam que a condutancia do sistema % maior na con -

gurasao anti-paralela. Esta § uma particularidade deste sistema e § um comportamento contrfirio ao
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observado em outros sistemas magn$ticos que apresentam efeitos de GMR e TMR [97,98]. Para fazer
uma anflise comparativa da condutancia nas con gurasees paralela e anti-paralela, § interessante
de nir a magnetoresisténcia por re°exao de AndreevARMR ) da seguinte maneira:

Gap i Gp

ARMR = ———
Gap + Gp

(5.1.7)

ondeGap = G(u= %) ® condutAncia quando os eletrodos apresentam magnetizasao anti-paralela e
Gp = G(n=0) quando as magnetizasoees dos eletrodos estao alinhadas paralelamente.

Na gura 5.2b algumas curvas daARMR em fungao da polarizasao dos ferromagnetos sao
apresentadas. Nota-se que o sinal dARMR muda de acordo com a razao de acoplamento. ~
A condutancia Gp depende fortemente da polarizasao desde que a re°exao de Andreev requer
eltrons de dois tipos de spin do mesmo ferromagneto. Com efeito, no caso em die= P, = P,

a polarizazao efetiva dos ferromagnetos B = P cos(u=2) de modo que no caso paralel® = P,
assim:

16 (1 P?)

Cr = @ P22

Com isso, p medida que a polarizaxao dos eletrodos aumenta ocorre uma redusao da condutancia
Gp p medida queP ! 1. No entanto, quandor~< 1 existe um valor de P que maximiza a
condutancia Gp (‘gura 5.1b) e nesta condisadGp superaGap para a maior parte dos valores da
polarizasao. Ao mesmo tempo, a condutanci@&ap depende apenas das constantes de acoplamento
de modo que valores pequenos deimplicam em uma forte redusao de&Gap . Com efeito, para a

con gurasao anti-paralelaP = 0, de modo que:

o 162
N )

e assim,Gap ! 0 quandor~! O.
5.1.2 Resultados para bias nita

Para valores nitos do potencial, a funsao das constantes de acoplamento alteram de maneira
nao-trivial a estrutura da LDOS dos pontos quanticos. A corrente el§trica § fortemente dependente
da simetria entre os picos da LDOS localizados simetricamente em relasao! a= 0. Conforme
discutido no capfitulo 3, a corrente totall que entra no supercondutor § dada pela soma das correntes
I, oriunda do ferromagneto 1, el, oriunda do ferromagneto 2. No caso especf co em que as

polarizaseesP; e P, sao iguais a unidade e as magnetizasees estao orientadas na con gurasao
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antiparalela, I, e |, devem ser correntes de spin puro de modo que a corrente total que entra no
supercondutor seja completamente despolarizada. Como consegdéncia, a dependéncia da corrente
com as constantes de acoplamento e com os potenciais externgse V, nao € direta, i.e., 0 aumento

de um dos potenciais em relasao ao outro nao implica em um aumento imediato da corrente el§trica
dos eletrodos individuais. Os eletrodos devem cooperar entre si de maneira que a soma das correntes
I; el seja convertida em pares de Cooper singletos do supercondutor. Na gura 5.3a § mostrada
a corrente I, em fungao dos potenciai¥/; e V, onde percebe-se claramente a estrutura de platods
relacionada com os picos discretos da LDOS dos pontos quanticos. Na gura 5.3b § mostrada a
projexao da superffcie da corrente no pland/{; V). A escala de cor determina o valor da corrente
elgtrica. Conforme pode ser observado da gura 5.3b, para valores positivos do potench situado

no Ill quadrante, |, apresenta valores negativos. O mesmo comportamento § observado para a
corrente total | = 11+ 1,. Este § um efeito peculiar desde que intuitivamente pard/; > 0 espera-se
que | ; seja positivo. O fato del ; ser constitufda por el§trons de spin up e a correntk, por elgtrons

de spin down, implica que o sinal da corrente elgtrica § determinada pelo valor m§dio dos potenciais

Vi e Vo,

Figura 5.3: (a) Corrente 1; em funsao dos potenciais aplicadog; e V,. (b) Projesao da superffcie no plano
(V1; VL) onde “ca claro no terceiro (Ill) quadrante que a corrente |; < 0 para V; > 0. Esta caracterfstica §
resultante do requerimento da corrente no supercondutor ser despolarizada para qualquer valor de potencial
aplicado. Par&metros xos: j1 = j2 = 0;05 js = 1;0, tap = 0;50, P, = P, = 1;0, kg T = 0;01,

Vga = Vgp =0, K= U=0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.
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A seguir serfl considerada a magnetoresisténcia do sistema na presensa de potencial aplicado.
Para isso, a de nisao (5.1.7) deve ser reformulada em termos das correntgs e | op . Devido ao
sinal da corrente ser determinada pela mgdia dos potencialg e V, , entao a magnetoresisténcia §
de nida da seguinte forma:

ARMR = M (5.1.8)
IMapj+ jlp]

A de nisao (5.1.8) ® diferente da usual devido ao uso do valor absoluto da corrente. A equasao
(5.1.8) permite comparar o valor das correnteslp € lap MesmMo Nos casos em que se considera
ARMR em fungao dos potenciai¥; e Vs.

Na gura 5.4 sao apresentadas algumas curvas #ddRMR para diferentes valores do parametro de
hopping ta, € do potencialV;. O potencial no eletrodoF, § mantido xo em 0,20. O comportamento
da ARMR para valores pequenos deé,, e V1 ® similar ao que ocorre em zero-bias, i.e., ARMR
muda de valores negativos para valores positivos p medida que a razac=+ r=j . § aumentada
para valores maiores do que a unidade.

Com efeito, a transizao para valores positivos ocorre parg, = 0; 50 para o qualr~= 1. Apesar
disso ® possfvel obter valores positivos em todas as curvas pafa= 0;30. Parats, = 0;20 a razao
de acoplamento § 0,10 o que ® muito pequeno comparada com a unidade. Isto mostra que para
V1 > 0; 30 o transporte § dominado pelas propriedades de nao-equilfbrio e o parametro de zero-bias
r § inapropriado para descrever 8ARMR . Para entender o comportamento da magnetoresisténcia
deste sistema, na gura 5.5 sao apresentadas algumas curvas para a transmitancia para re°exao de
Andreev direta no eletrodo F;. Curvas semelhantes sao obtidas para a transmitancia no eletrodo
F,. Desde que nao h§ interasao nos pontos quanticos as curvas da gura 5.5 sao viillidas para todo
o intervalo de potencial aplicado. Na gura 5.5a sao apresentadas algumas curvas de transmitancia
para diferentes valores da polarizasao enquanty,  mantido xo em 0,10. O aumento da pola-
rizaxao causa uma redusao da amplitude dos picos da transmitancia o que implica em uma redusao
da contribuizao da re°exao de Andreev direta para a correntép. Portanto, a magnetoresiténcia §
levada a valores positivos com 0 aumento da polarizasao. O efeito torna-se mais pronunciado com
0 aumento do potencial aplicado desde que neste caso a corretig irfi se tornar cada vez maior
em comparasao com a correntl>. Na gura 5.5b, sao mostradas algumas curvas da transmitancia
para diferentes valores do parametro de hoppingta,. Quandot,, = 0; 10 exitem dois picos estreitos
localizados em! = §0;35. N medida que o hopping 8 aumentado os picos vao tornando-se mais

largos de modo que a transmitaAncia seja diferente de zero em quase todo o gap supercondutor. O
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mesmo resultado § observado para a transmitAncia por RAC de modo que um pequeno aumento
no potencial implica em um aumento nas correntesap € lp. Desde quelp % fortemente reduzida
com a polarizasao o resultado § que a magnetoresisténcia apresenta valores positivos para pequenos

valores do potencial aplicado.

Figura 5.4: Magnetoresisténcia (ARMR) em fungsao da polarizasao para diferentes valores do potencial
aplicado emF;. (a) tap =0;10. (b) tap =0;20. (C) tap =0;25. (d) tap =0;30. (€) tap =0;40. (f) tap =0;80.
Parametros xos: j1=j 2=0;50,js=1;0, P;=1;00 P,=0;95 kg T =0;01, Vga = Vgp =0, V> =0; 20,

K = U=0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

Os resultados da gura 5.5 mostram que a variasao do sinal da magnetoresisténcia pode ser en-
tendida considerando a estrutura interna dos pontos quéanticos para valores nitos do potencial. No
intervalo j 0;30< V1 < 0;30 a probabilidade de tunelamento § muito pequena e o sinal da magneto-
resisténcia pode ser determinado atravgs da relaxao entre as constantes de acoplamento. Portanto,
neste intervalo de energia o sistema se comporta como uma junsao ferromagn$tica/supercondutora
onde os pontos quanticos exercem a fungao da barreira de potencial. Quando o potencial cresce e
atinge as ressonancias, a transmitancia do sistema aumenta rapidamente e a resposta do sistema §
dominada pela supressao destes picos com o aumento da polarizasao.

A seguir serfl considerada a dependéncia dARMR com o0s potenciais aplicados mudando-se

as constantes de acoplamento com o ferromagnetos. Na “gura 5.6 sao mostradas algumas curvas
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Figura 5.5: (a) Transmitancia para diferentes valores da polarizasao parda, = 0;10. (b) Transmitancia
para diferentes valores dety, para P = 0;06. Parametros xos: j1 =j 2 =0;50, js =1;0, kg T =0;01,
Vga = Vgo =0, V1 =0;06, V, =0;20, K= U=0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap

supercondutor.

de ARMR em funsao do potencialV; para diferentes valores deV,. Tamb®m sao mostradas as
curvas correspondentes para as correntels e lap. Sao considerados trés casos diferentes; £
i2,i1>i2€i1< j2. Conforme pode ser claramente observado nas guras 5.6d, 5.6e e 5.6f, a
constante j; limita a amplitude da corrente Ip e a constante j> desloca a correntel  ao longo
do eixo da corrente. A correntelap por outro lado § independente da mudansa das constantes
de acoplamento. Isto § explicado pelo valor da polarizasao o qual € igual a 0,95 para ambos os
eletrodos. Neste caso a correnteap § dada pelo processo de RAC no qual § retirado um elgtron de
spin up de F1 e outro eltron de spin down de&-,. Desde que a corrente total deve ser despolarizada
devido ao supercondutor, a correntd op ® limitada pelo eletrodo com o menor valor da constante
de acoplamento. Com isso, a magnetoresisténcia segue as variasees da corrente na con gurasao
paralela.

Da de nisao (5.1.8),jl ap j > jl pj corresponde a valores positivos da magnetoresisténcia. Quando
a polarizasao est§ prfixima da unidade, a situasao usual § encontrar valores positivosAdeMR
desde que a correntd op ® constituffda pelo processo de RAC algm do processo de re°exao de

Andreev normal o qual § o finico processo presente na correntg. Com efeito, conforme mostrado
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Figura 5.6: ARMR em fungao do potenciaV; para diferentes valores do potenciaM,: (@) j1 =j 2 =
0;50(b) 1. =0;80ej,=0;20(c) j1 =0;20e i, = 0;80. Corrente para a con gurasao paralela dos
ferromagnetos: (d)j1=j.=0;50(e) i1 =0;80ej,=0;20(f) 1 =0;20e i, =0;80. Corrente para
a con gurasao anti-paralela dos ferromagnetos: (g1 =j 2 =0;50(h) j1 =0;80ei,=0;20() j1 =
0;20ej, =0;80. Parametros xos: js=0;30, P1 = P, =0;95 kgT =0;01, Vga = Vgpb =0, K= U=0.

Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

na gura 5.6a, aARMR para j; =i » 8 positiva para todos os valores dos potenciais aplicados.
Para V, 6 0 existem dois picos localizados enV; % §0;22, os quais correspondem ao valores de
potencial ondelap ® aproximadamente zero. Nas guras 5.6b e 5.6c sao mostradas as curvas de
ARMR para os casos onde j > j2 € j1 < |2, respectivamente. Apesar da grande diferensa
de valores entre as corrented ap € |p estas curvas mostram regiees com valores negativos da

magnetoresisténcia. Nestas regioes a correntep ® igual a zero e a correntd p € diferente de
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zero devido ao deslocamento pelo potenciaf,. Na gura 5.6e, a corrente |p apresenta grandes
amplitudes mas um pequeno deslocamento ao longo do eixo vertical pak& 6 0. Como resultado,

as curvas correspondentes pardRMR apresentam uma forma similar a um degrau. No caso em
gue j» > j1 a corrente |p mostrada na gura 5.6f apresenta pequenas amplitudes mas grandes
deslocamentos ao longo do eixo vertical resultando novamente em unRMR com a forma de um
degrau. Estes resultados mostram que para determinados valores das constantes de acoplamento, §
possfivel obter uma magnetoresisténcia que muda de valores positivos para negativos com a mudansa
do potencial aplicado. Em outras palavras, o sinal ddARMR pode ser controlado pela variasao de
um parémetro externo.

As curvas para a correntel ap mostradas nas guras 5.6g, 5.6h e 5.6i apresentam um aspecto
que pode fitil em aplicasoes priticas. O deslocamento ao longo do eixo vertical pAfa6 0 estao
relacionados com a aplicasao do potencial em vez das constantes de acoplamento. O alto valor da
polarizasao reduz a contribuizao da re°exao de Andreev direta e a correritgr § dominada pelo
processo de re°exao de Andreev cruzada. Para esclarecer este ponto, § interessante reconsiderar a
expressao (3.3.14) para o caso de temperatura nula de modo que as funsees de Fermi se tornam

funeees de Heaviside. Negligenciando a contribuizao da re°exao de Andreev direta segue que,

Z +V1
lap (V1;V2) = [Ao(! )+ Aza(i 1)l d!
i V2
0 que implica que a corrente tende a zero quandv; ! | V,. Esta condisao determina o valor de

Vi ondelap =0 e, com isso, os deslocamentos verticais com a variasao dg O fato da corrente
apresentar valor nulo para determinados valores do potencial pode ser interessante do ponto de vista
de aplicasoes priticas. Alfm disso, quando a polarizasao dos eletrodos % igual p unidade, a corrente
em cada eletrodo individual § de spin puro.

Para ilustrar este ponto, na gura 5.7 sao apresentadas duas curvas para a corrente el§trica
no eletrodoF, paraV, =0;30 eV, = | 0;30 comP; = P, = 1. Desde que os ferromagentos estao na
con gurasao antiparalela a correntel 1.ap € constitufda somente por elgtrons de spin up. Quando
jV1j > 0;40 (fora da regiao sombreada) o sistema funciona como uma chave: ¥g muda para
8§ 0; 30 ® possfivel comutar a corrente de zero para um valor m§ximo. Ou seja, § possfvel controlar a
corrente no eletrodoF; mudando-se o potencial no outro eletrodd=,. Desta forma, este dispositivo
pode ser interessante para aplicasees em nanoeletronica desde que se trata de um comportamento
semelhante a de um transistor.

Na gura 5.8 sao apresentadas algumas curvas RMR em funsao deu para diferentes valores
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Figura 5.7: Corrente 11 em funsao do potencial; para dois valores diferentes valores d&,. Para valores
do potencial na regiao branca o sistema comporta-se como um transistor controlado pM,. Parametros
'X0s: j1=0;20,i2,=0;80,js=0;30, PL=P,=1;0, ks T =0;01 Vga = Vgo =0, K= U =0. Todos os

parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

da polarizasao e do potencial aplicado nos pontos quanticos. Nestas curvas a polarizasao e o
potencial aplicado sao iguais para ambos os eletrodos, i.8/4 = Vo, = V eP; = P, = P. Para

V = 0;02 as curvasARMR estao con nadas em valores negativos e p medida que o valor do
potencial aumenta a magnetoresisténcia sofre uma transizao para valores positivos. Esta transizao
ocorre para Q25<V < 0; 30 conforme pode ser observado pelas guras 5.8d e 5.8e pMfa=0;25 e

V =0; 30, respectivamente. A correntel op aumenta p medida quep! “adesde que cada eletrodo
contribui com um el§tron de cada spin. Assim, as curvas dARMR sao levadas para valores
positivos com 0 aumento dep. Este efeito torna-se mais pronunciado para valores mais altos do
potencial aplicado desde que as correntes tornam-se maiores p medida guiecresce. Algm disso,

0 aumento da polarizasao reduz a correntep acentuando a diferensa entrd op € Ip. Os valores
negativos deARMR observados para valores d& %. 0 (‘guras 5.8a e 5.8b) podem ser entendidos
considerando os resultados em zero-bias. Neste caso, a correhteapresenta um m@ximo quando
P2+ +2 = 1 de modo que esta pode ser muito maior do que a correntexp para valores baixos do

potencial aplicado.
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Figura5.8: ARMR em funsao do angulq para diferentes valores da polarizasaB. Os potenciais aplicados
nos ferromagnetos sao mantidos iguais e constantés = V; = V,. (a) V =0;02 (b) V =0;10. (c) V =
0;20. (d) V =0;25. () V =0;30. (f) V =0;90. Pardmetros xos: j1 = 0;50;j», = 0;02 js = 1;0,
P1=P,=0;95 kg T =0;01 Vga = Vgp =0, K= U=0. Todos os parametros estao expressos em unidades

do gap supercondutor.

5.2 Resultados para o caso interagente

Na gura 5.9 sao apresentadas algumas curvas da corrente em funsao do potencial e as cor-
respondentes curvas da condutancia diferencial. Nestas curvas § variada a interasao intra-ponto
quantico U considerando-se nula a interasao inter-pontos quéanticos. Nestas curvas = 0; 36 de
modo quel =0 para Vi1 = j 0;36. As curvas apresentam uma s®rie de platdés devido ao carfiter
discreto da LDOS dos pontos quanticos.M medida que a interasadJ § aumentada, o mfximo da
corrente § reduzido de 0,92 quanddJ = 0 para 0,30 quandoU = 0;90. Assim como o sistema
Fi QDai QDypj S considerado no capftulo 4, nota-se que a condutancia diferencial apresenta
valores negativos paraVy ¥ 0;45 paraU > 0; 20. i importante notar que para todas as curvas
da gura 5.9 a polarizasao de ambos os ferromagnetos § igual a unidade. Desta forma, a corrente
elgtrica § dada somente pelo processo de re°exao de Andreev cruzada. Com isso, cada ferromagneto

contribui com um elgtron de cada spin e desta forma o fato da polarizasao ser igual g unidade nao
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reduz o nfimero de el§trons que participam do processo de condusao e com isso 0 sistema continua

>

Figura 5.9: Corrente e condutancia diferencial em funsao do potencial aplicado para diferentes valores da
interagao intra pontos quanticosU. ParGmetros xos: j; = 0;10;, j» =0;10, js =1;0, P, = P, = 1,0,
ke T =0;0L Vga = Vgp =0, V» =0;36, K =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap

supercondutor.

a ser sensfvel a redusao da LDOS dos pontos quanticos. Isto § caracterfistico do fato dos ferromag-
netos atuarem como um finico ferromagneto cuja polarizasao efetiva § determinada pela orientasao
relativa das magnetizasoes.

Na gura 5.10 sao apresentadas as curvas da LDOS para diferentes valores da interagfo
Para U = 0 nota-se que as curvas para LDOS-A e LDOS-B apresentam quatro picos localizados
simetricamente em relasao a origem. A formasao destas ressonancias tem a mesma origem discutida
no capfitulo 3 para o sistemaF | QD5 QDpi S. M medida que interasao aumenta deJ = 0
para U = 0;90, alguns picos sao suprimidos e outros sao reforsados. No caso da LDOS-A (gura
5.10a) os picos suprimidos estao localizados em= j 0;47 e! = j 0;13 enquanto que 0S picos
correspondentes da regiao positiva sao reforsados. No caso da LDOS-B todos os picos sao suprimidos
conforme pode ser observado na gura 5.10b. Em particular, o pico situado erh = +0 ;12 &
fortemente reduzido desde que este j§ apresenta baixa intensidade &yr= 0 devido ao acoplamento
com o supercondutor. Estas assimetrias resultam na redusao da corrente elg§trica com o aumento
de U.

Devido p presensa da interagao, as curvas da LDOS e da transmitancia do sistema dependem do
potencial aplicado atravis da m§dia da ocupasao nos pontos quanticos. Os resultados mostrados na

“gura 5.10 correspondem a/; = 0;51. Para justi car os valores negativos da condutancia diferencial
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para V1 > 0;45, na gura 5.11 sao mostradas as curvas da LDOS pard = 0;90 para diferentes
valores do potencialV;. Nota-se que com o aumento do potencial d¥; =0;40 aV; =0; 60 ocorre
uma redusao adicional dos picos da LDOS. Como resultado, a condutancia diferencial apresenta

valores negativos neste intervalo de energia.

T T T T T T T N T T T

Figura 5.10: Densidade local de estados para diferentes valores da interagao intra pontos quanticos para
V; =0;51 (a) LDOS-A. (b) LDOS-B. Parametros xos: j1=0;10, j,=0;10, js=1;0, P, = P, =1;0,
ke T =0;01 Vga = Vgp =0, V> =0;36 K =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap

supercondutor.

Figura 5.11: Densidade local de estados para diferentes valores do potencial para U = 0;90. (a) LDOS-
A. (b) LDOS-B. Parametros xos: ji; = 0;10; j», = 0;10, js = 1;0, P, = P, = 1;0, kT = 0;01,

Vga = Vgb =0, V. = 0,36, K=0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

A LDOS mostrada nas guras 5.10 e 5.11 justi cam a redusao da corrente el§trica e o surgi-
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mento dos valores negativos da condutancia diferencial. No entanto, uma caracterfstica peculiar
da interasaoU § a quebra da degerescéncia de spin nos pontos quanticos. Este efeito pode ser
percebido nas curvas da LDOS pardJ > 0;40, na gura 5.10, e nas curvas da gura 5.11, para

V1 > 0;48. Os picos dividem-se em dois e a separasao entre eles aumenta com o0 aumentd de do
potencial para o caso deJ xo em 0,90. Este efeito j& foi discutido no capftulo 4 para o sistema com
apenas um ferromagneto e observou-se naquele caso que a divisao dos picos da LDOS se re°etia ho
transporte do sistema desde que a condutancia diferencial apresentava um padrao de oito picos (ver
“gura 4.16). No entanto, no caso presente, a condutancia diferencial nao § afetada pela divisao dos
picos conforme pode ser veri cado pela gura 5.9b. Para entender este comportamento, na gura
5.12a sao mostradas as transmitancia3ar (12) € Tar(21) Para U = 0;90. Nota-se que as curvas
individualmente nao sao sim$§tricas em relasao a origem o0 que § diferente do caso de apenas um
ferromagneto. No entanto, as duas curvas combinadas apresentam um carfiter sim§trico como pode
ser observado pela localizagao dos picos no espectro. O pico ITdg12) € 0 pico PdeTag (21) €stao
localizados em! = +0 ;10 e! = i 0;10, respectivamente. A mesma simetria pode ser observada
entre os picos 2 e 23 e Pe entre 4 e 4 Este resultado mostra que os ferromagnetos atuam em
conjunto de modo que a quebra da degenerescéncia de spin nhao tem efeito sobre a transmitancia

devido a cada eletrodo injetar um tipo de spin separadamente. Isto pode ser melhor observado na

1

| fl
J’U N\

o A

Figura 5.12: Curvas de transmitAncia para o casoU = 0;90. Sao mostradas duas curvas separadas em
spin up e down devido a cada eletrodo conduzir um tipo de spin para o caso em que a polarizasao § igual p
unidade. Parametros xos: j1 =0;10; j2=0;10, js=1;0, Py =P, =1;0, kgT =0;01, Vga = Vg =0,

V, =0;36, K=0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.
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“gura 5.12b onde sao mostradas trés curvas d€ag (1) para diferentes valores do potencial;. A
medida queV; aumenta a curva como um todo € deslocada para a esquerda e a separasao entre 0s

picos aumenta sem haver um divisao dos mesmos tal como ocorre com a LDOS.



Conclusees

Neste trabalho foram estudadas as propriedades de transporte dos sistemias QD4j QDpj S
e (F1;F2)i QDaj QDypj S usando-se o mgtodo de Keldysh para fungees de Green de nao-equilbrio.
A partir do formalismo discutido nos capftulos 1 e 2 foi possfivel obter expressees para a corrente

elftrica, densidade local de estados, transmitancia e ocupasao m§dia nos pontos quanticos.

6.1 O sistema Fj QD,i QDyi S

A aproximasao de campo m&dio realizada sobre o termo de interasao permitiu obter equasees
fechadas para as auto-energias que descrevem as interasees e 0 acoplamento dos pontos quénticos
com os eletrodos. Com isso veri cou-se que os sistemas estudados podem ser considerados como
constitufdos por apenas um ponto quantico conectado a um eletrodo ferromagn®§tico e a um eletrodo
efetivo composto pelo segundo ponto quantico combinado com o supercondutor.

A estrutura observada nas auto-energias descrita no par@igrafo anterior se manifestou nos resul-
tados de zero-bias onde se analisou a condutancia do sistema em funsao da polarizasao do ferro-
magneto. O sistema § descrito por uma constante que § dada pela razao do acoplamento com o
ferromagneto (j ) que est@ situado p direita do ponto quénticoa, dado por uma constante efetiva
iR = 4t§b=i s- Estes resultados mostraram que o sistema § an@logo a uma jung@sS onde existe
uma condizao de \matching" onde a re°exao de Andreev § mfixima. Na condut&ncia do sistema
observou-se uma condizao anfiloga em termos das constantes de acoplamenioj(ix = i g) onde a
re°exao de Andreev § méixima.

Nos resultados para o caso em que potenciais nitos sao aplicados cou claro que a corrente §
fortemente dependente da LDOS dos pontos quanticos. Isso pode ser veri cado pela estrutura de
platds da corrente elgtrica decorrente da estrutura de picos da LDOS dos pontos quéanticos. Esta

estrutura de picos, por sua vez, § decorrente da hibridizaxao dos nfveis discretos dos pontos quanticos

99
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com os estados dos eletrodos. Devido ao car@iter discreto dos nfiveis de Andreev do supercondutor,
a LDOS do ponto quéntico b apresenta uma assimetria entre 0s picos centrais e os externos. No
entanto, fortalecendo o acoplamento com o ferromagneto, que apresenta wontinuum de estados, §
possfvel reduzir esta assimetria conforme pode ser veri cado nas curvas da gura 4.5. Outro aspecto
importante § a simetria da LDOS em relasao a energia do sistema: aplicando potenciais de gate nos
pontos quéanticos veri cou-se que § crucial que os picos da LDOS tenham a mesma forma para 0

e! < 0. Caso contr@rio a corrente § fortemente reduzida. Isso se deve ao eletrodo supercondutor
requerer dois elgtrons situados em energias sim§tricas em relasabsa= 0 para formar o par de
Cooper. Assim, no processo de re°exao de Andreev § tomado um el§tron com energia spin

up e outro el§tron com energiagj ! e spin down e ambos se combinam em um par singleto situado
na vizinhansa da superfficie de Fermi do supercondutor. Em conseq/éncia,  requerido um nfimero
igual de estados acima e abaixo de zero nos pontos quanticos para que a corrente seja efetivamente
transportada neste sistema.

A estrutura de pontos quanticos duplos permitiu veri car os efeitos das interasees intra e in-
ter pontos quanticos sobre as propriedades de transporte do sistema. Notou-se que o efeito das
interaxoes resultou em uma assimetria da LDOS que dependia do potencial aplicado devido ao aco-
plamento das equasoes pela mgdia das ocupasees nos pontos quanticos (equasees (3.3.16) a (3.3.19)
do capfitulo 3). A competizao entre as correlagoes eletronicas, produzindo as assimetrias nas LDOS
do pontos quanticos e a supercondutividade, requerendo que a LDOS seja sim$trica, resultou no sur-
gimento de regiees de condutancia diferencial negativa (CDN) no sistema. Este efeito j§ § conhecido
na literatura em outros sistemas e seu surgimento § atribuffdo a outros mecanismos diferentes do
considerado neste trabalho [99{105]. Desta forma, tanto o sistema estudado quanto a justi cativa
para o surgimento do efeito sao resultados originais desta tese. Um outro aspecto importante foi
a possibilidade de mudar a regiao onde a CDN ocorre atravgs da aplicasao de potenciais de gate.

Isso reforeou a hipfitese de que a LDOS € a respons§vel pelo surgimento da CDN neste sistema.

6.2 O sistema (Fy;Fy) i QDai QDpi S

O sistema completo F1;F2) i QDai QDpj S foi estudado no capftulo 5. Neste caso, devido
a possibilidade de se de nir uma magnetoresisténcia neste sistema, os esforsos foram no sentido de
investigar propriedades que sejam interessantes do pontos de vista de aplicasao préitica. Especi -
camente, nas §reas de spintronica e eletrénica molecular, desde que os pontos quanticos tambgm

podem servir como modelos para mol§culas diatdbmicas.
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A geometria de dois ferromagnetos conectados ao mesmo ponto quantico, fez com que estes se
comportem com um ferromagneto efetivo cuja polarizasao § controlada via orientagao da magne-
tizaszao do ferromagneto 2. Conforme pode ser observado nos resultados em zero-bias, foi possfvel
determinar uma condisao de mfiximo equivalente ao caso de um eletrodo em termos do angulo entre
as magnetizasoees de; e F».

Conforme mostrado nas guras 5.2, 5.4 e 5.6 a magnetoresisténcia do sistema pode assumir
tanto valores positivos quanto negativos. Algm disso, § possfvel modi car o sinal da mesma atravgs
de parametros externos como o potencial aplicado. Em zero bias, tamb®m foi apresentada uma
possfvel maneira de medir a polarizasao de spin de um ferromagneto desconhecido em termos da
condutancia de um ferromagneto conhecido. AlIgm destas propriedades tamb®m foi proposto na
“gura 5.7 um protftipo de transistor onde o °uxo de corrente el§trica em um eletrodo pode ser
controlado variando-se o potencial no outro eletrodo. Estas propriedades sao claramente relevantes
do ponto de vista de aplicasoes.

Quando a interasao intra-ponto quantico § ligada neste sistema, nota-se que surge novamente o
efeito de CDN para determinados valores do potencial aplicado. Aqui este efeito pode ser veri cado
com as polarizasees dos ferromagnetos xas em 1. Algm disso, o efeito da quebra da degenerescéncia
de spin nao afeta a forma das curvas £ V devido aos ferromagnetos transportarem um tipo de

spin cada um.

6.3 Conclusao geral

No geral, os resultados apresentados mostram que a ffsica de sistemas hfbriBes % bastante
rica quando combinada com correlasees eletrbnicas. A competigao entre os requerimentos de sime-
tria da correlasao supercondutora e as assimetrias impostas pelas correlasoees eletrbnicas determinam
as propriedades de transporte destes sistemas. Algm disso, a re°exao de Andreev permite que se-
jam exploradas as propriedades de spin dos elgtrons proporcionando a possibilidade de construir
dispositivos de spintronica.

Possfveis extensoes do estudo deste sistema compreendem uma anfllise mais aprofundada das
correlagees eletronicas algm da aproximagao de campo m§dio; anfilise quantitativa do emaranha-
mento dos el§trons nos eletrodos ferromagn®ticos atravgs de rufido shot; mudansa na geometria do
acoplamento dos pontos quéanticos com os eletrodos e tamb®m estender o efeito de proximidade
para o ponto quantico acoplado ao supercondutor. Neste caso haveria a possibilidade de formasao

de um par de Cooper no segundo ponto quantico. Outra possibilidade seria a troca dos eletrodos
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ferromagn®ticos por um segundo eletrodo supercondutor. Neste caso o sistema seria um modelo
para uma jungao Josephson molecular. Este tipo de nanoestrutura foi implementada por Makdt

al. [106] e veri cou-se que este sistema apresenta CDI. possfivel que as id€ias desenvolvidas neste

trabalho de tese possam ser usadas para explicar os resultados experimentais veri cados por Makk

et al..
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A

Demonstrasao das equasees do capftulo 2

Neste apéndice § apresentada em detalhes a derivasao da equasao para a funsao de Green orde-
nada no contorno na versao de interasao que permite que seja desenvolvida uma teoria perturbativa

como no caso de equilfbrio.

A.1 Demonstrasao da equasao (2.2.10)

A.1.1 Representasao de Interasao

Neste apéndice as partes interagente e perturbativa do Hamiltoniano serao tratadas simultaneamente.

Desta forma, segue que,
H=Ho+ A + B%)

Com o Hamiltoniano acima pode-se de nir um operador de evolusao temporal entre dois tempos

arbitrfirios da seguinte forma,
8(t;t9 = &Holti ) )(t; tYei IHo(t’i to) (A.1.1)

onde O(t;t9 = e LIGRY) % o operador de evolugsao temporal. Diferenciando (A.1.1) em relagao ao

tempo t, pode-se escrever:
i@8(t; 1Y = | BodMolti (19l Holt% to) 4 gHolti )R () (; Y ei 1Ho(t% to)
i@S(tt9 = iHo(ti )i Bo+ B0t e iMo(t9 to)
i@é(t;tc) — AHol(ti to)[|£|i + Iqo(t)]lﬁ(t;t()ei ifo(t% to)
0 que pode ser reescrito na seguinte forma,
i@é(t;t() — &Rt )Y, g ifo(ti to) giMo(ti t°)0(t;tc§ei ifo(t% to) 4

+ elfoti to)ﬁo(t)ei ifo(ti to) giMo(ti to)O(t;t()ei ifo(t% to)

105



106 A.1 Demonstrasao da equasao (2.2.10)

ou ainda,

3

i@s5(;ty= AL, + A%, 0 SEtY:

A equaxao acima pode ser integrada de modo que,

ya
S(t;tY=1 i tdt1 H (t1)S(t1;t9Y (A.1.2)

t

onde, Ay, = &ffo(ti to) Aei 1Ho(t% to) - Alm disso foi de nido,

H(t) = AL, )+ B2, 0): (A.1.3)
lterando a equasao (A.1.10) at® segunda ordem, segue que:
Z:t Z:t 2:t1
SttY =1 i dty Ht)+(ji)? dty  dtF(t)H(t) + o
t0 t0 tg
z t z t1 thi 1
+(i )" dty dtp dtnH (t)H (ty) :: B(tn) =
tO tO 0
b Ztt Z t1 z thi1
= GO dty dty:: dtnH (ty) i B(tn): (A.1.4)
n=0 to t0 to

A equasao (A.1.3) tem como caracterfstica o fato dos operadores com 0s tempos posteriores
“carem mais p esquerda. Neste sentido, § conveniente introduzir o operador de evolusao temporal

denotado pelo sf§mboldr
TIAt)B(t2)] = #(t1i t)A(t)B(t2) + #(t2i t1)B(t2)A(ta)

Com o objetivo de simpli car a equasao (A.1.4), serfi considerada a seguinte integral iterada,

z, z, 2o Zy 2o Zy
dty  di; A(t)B(t2) = 5 dtp  dt At)B(t2)+ = dty dtz A(ty)B(tz) =
t0 t0 2 t0 Z t0 Z 2 t0 Z t0 Z
1 t t1 1 t t
=2 dty di At)B(t)+ = dtz  dty A(t)B(t2)
2 t0 t0 2 t0 to

onde a regiao de integrasao foi alterada na segunda integral . Desde que o0s fndices sao mudos,

pode-se ainda fazer a trocd; ¢, t», assim, segue que,
Z, Z Z, Z Z, Z

11 t1 t1
, dt; \ dt, A(t1)B(tp) = % ) dt; ; dt, A(t1)B(tp) + % i dt; ; dt, A(t)B(tp) =
=1 tdtl B dtz A(t1)B(t2) + ! tdtl td'[z A(t2)B(t) =
ZZ tO Z tO 2 tO ty
t

t
% , dt; , dip[#(t1 i t2)A(t)B (t2) + #(t2i t1) A(t2)B(t)]
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portanto,
Z t Z t1 1 Z t Z t
dti.  dtr At)B(t2) = = dty  dtx T[At)B(t2)] (A.1.5)
tO tO 2 tO tO
e, por indusao,
Zy Zy Zy, 120 7y z,
dts o dty A(t)B(t2) 1 2(te) = = dty dtpu dty TIA(t)B(t2) = Z(ta)]
t0 t0 t0 n! t0 t0 t0
(A.1.6)
com isso pode-se escrever (A.1.7) da seguinte forma,
s (ii)nzt Z Z, ' HoZy 1.
8(t;t9 = dty  dty: dta T[H(t) m Bt)]=T exp i de H(e)
n=0 n! t0 t0 t0 t0
(A.1.7)
Finalmente considerando a de nisao (A.1.3), tem-se nalmente,
Ya Z, Ya
St = Tlexp i1 delRi (&) + AR I (A.1.8)

t

# importante lembrar que a relasao entre um operado®y na versao de Heisenberg e na versao

de interasao § dada por,
Oy = S(to;1)Ow,S(t;t0) (A.1.9)

A.1.2 Funsao de Green ordenada no contorno na versao de interasao
Retomando a equasao (2.2.1), tem-se que,
G(r;t;r%t9 = | ihT Ry (r; ) AY, (r% tYgi

onde os \i" indicam uma mgdia t§rmica, ou seja,

S(ritr8tY = | iTr[%ﬁ)Tf/SH (r; )&, (r%t9g]
Tr[%%h)]

ondefi = Ho+ H;. Considerando o ordenamento temporal dos operadores ap$s trocar para a versao

de interagao, tem-se que,

TERG (DAY (r%t9g = #(ti t9S(to; ) Ak, (r; 1) S(t to) S(to; tYRY, (r&tHS(t8 to)];
i #(t% DIS(to; tYAY (r;t9S(15 o) S(to; ) A, (rG 1) S(E; to)]
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usando a propriedade de grupo do operadoB(t;t1) = S(t;t2)S(t2;t1), 8 possfivel escrever,

TERH (DAL (18199 = #(ti tO1S(to: ) An, (r; ) S ORY (r8tYS(HC to)];
i #(t% O[S0 R, (19SS )AL, (1) S(E to)];

exceto pelo primeiro operadorS(t;tg) em cada termo, o restante est§ ordenado temporalmente,
assim, de nindo t,, = max(t;t9, a seguinte relasao reproduz os dois termos acima:
Yo Z, Ya
TR ()R, (18199 = S(tostm)Tfexp i1 delAl () + AR (] Auo (A, (8 t9g:

to

TR (A, (r8t9g=
227, Y 2 Z, Y

=Tiexp i e+ B Tlexp i1 delii () + A AnolrinAY (1819

to to

T R4 (r;t) A, (r%t9g =
Voo Z, 2 V2 Z, 2

=Trexp i1 Pl (@)+ A% Tiexp i1 delBiy(0)+ A%, (o) Ao (A, (18 19g:

tm to

de nindo o contorno C; ~ [to;tm] €C2~ [tm;to], pode-se reescrever ainda
TR (r; AR, (r%t9g =
v 2 % v 7 %
=Tlexp i1 de[Hl, (&) + RS, ()] Tfexp i ) de[l, (&) + RS, (] Ao (iR (r%t9a:
2 1
Usando o operador de ordenamento temporal, § possfivel simpli car ainda mais a equasao acima.
Considerando que os tempos e t° estao de nidos em um contornoC = C; [ C, saindo e voltando

atp, pode-se escrever ainda

Yo -7 7, Y
TR ()R, (r%t9g = Tefexp i + Al (&) + A%, Auo (A, (r%t9g
Ci Cy
e denindo o operadorS¢ como:
Yo Z Y
Sc=exp i de[R,()+ AR () (A.1.10)
C

!Note que o ramo C, & de nido de maneira que os operadores sao ordenados \anti-temporalmente".
2Sob o0 operador de ordenamento temporal, operadores podem ser comutados, deixando a figebra de operadores
idéntica a de nfimeros de modo que,
S 0 ’ 8 R R o o
Te € c Ol (r AR = o o cdefi (gl cdeli o) .
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tem-se nalmente,
T ARG ()R, (10199 = Tef Sc A (i) A (1819 a: (A.1.11)
Com (A.1.11) a funsao de Green toma a forma,

. y 0}
G(r;t;r%t9 = iTr[%ﬁ)TCf ScAno (r: DAY, (%194l
Tr[%h)]

A matriz densidade contgm o Hamiltoniano interagente e, desta forma, este tamb$m deve ser

eliminado da relasao acima. O operadou(t;tp) pode ser escrito na seguinte forma,
a(tt) = €Holti )0 (t;to) (A.1.12)

onde On(t; to) = e ificti to) € o0 operador evolusao temporal para estados na versao de SchrAdinger.

Fazendot = tgj i , em (A.1.12) tem-se que,
O(to it o)= &fooi Tty it g)= e Mogl "
portanto,
e f=g Fogtg; iTto): (A.1.13)

Atravgs de um procedimento anfilogo ao adotado para obter o operad@(t;t9 pode-se obter

uma equasao para o operadax(t ty) a qual § dada por,
4

t . s
O(tto)= Texp ii dell, () (A.1.14)
to

com isso escreve-se a equasao nhal para a matriz densidade:

.Rtoi i

o Ao o Forailg deft (). (A.1.15)

De nindo um prolongamento C, no contorno C de modo que os tempos sejam ordenados neste

contorno, pode-se escrever (A.1.16) na seguinte forma,
— — . -R U .
o f=o Horg ! ey detig (o (A.1.16)
Substituindo (A.1.16) na funsao de Green segue que,

_ R
G(r-t- ro-tf) o iTr[ei Iiio‘rcu e| [ Cu d(,quO(c)T%f QCAHO(I’;I)AﬂO(rO,t%g]
1 by ’ =1

Trei HoTe, e ' oo Beio(e))
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escrevendoSc explicitamente:

R
Tre HoTg,e | cu %Mo@ fei i c d°['qu(°)+ o @R, (r DAY, (r° t9gl
Tr[ei HoTe e" cy defliyg ()

G(r:t;r%t9 =i

O termo imagin@irio correspondente ao contorndC, pode ser adicionado ao contorn& de nindo

um novo contorno C® = C, [ C, assim pode-se escrever,

Tr[Te-fel Hogl '( cu C)O'("q'*o(d i d"'qu“)ﬁI (DAY ,(r%t9g]

G(rit;r®tY = ;i
( )= Triel HoTc e" < defthio ()]

Tr[Te-fe Hog' C“d‘ﬁH (il d"'qu((')ﬁI (A ,(r%t9q]
Tl'[e' IQOTC eI i Cu dquo(c)]

G(r;t;r%t9 =i i
e, desde que,

R .
Tefe | c el (@ AT ] _ g

este termo pode ser substitufdo no denominador e fazendo as mesmas combinasoes realizadas no

numerador, obtgm-se que,

Tr[TCnfel ﬁ()e|| co dC’HHO(G) I| d(,'qu(C)’& o(r t)Ay (r t()g]

G(r;t;r%t9 =i i e PoTeofe “Hogl | cnd¢|4HO(¢) P d(,quO(o)]
e de nindo,
B Z Ya
Sx=exp i dehS, ()
v z°© Y
Sge=exp i Cud""quo("')

pode-se escrever a funsao de Green na forma mais compacta,

T Teefei HosL.S2 A, (r;)AY, (r%t9g]

G(r;t;r%t% =i
( )= Trel HoTcef ShoS2q]

que § a equasao para a funsao de Green ordenada no contorno dada por (2.2.10).



B

Célculo das auto-energias e funsees de Green dos

eletrodos isolados

B.1 Funeao de Green e auto-energia do supercondutor

A funsao de Green retardada/avansada na notasao de Nambu generalizada % dada por,
=a X . Lo X y y ,
g5 (t1it2) = Ogpq(taite) = " # (8117 to)  NOg(t1) - Ggy(t) + Egy(ta) - Csk(ta)li
kq kq
onde©g = (’S}é.. Sx 9{# 8¢+ )Y. O sfmbolo \s " indica que os operadores estao expressos na versao

de interasao. Explicitamente, pode-se escrever,

ggff‘q(tl;tz)g TG t)E
hf&c: (t1); & (t2)gi hf & (t1); Squ(t2)gi hf S (t1); 8L(t2)gi hfde (ta); &g (t2) g
hfgfa(t1); & (t2)gi hf & (t1); Squ(t2)gi hf&(t1); 8L(t2)gi hf&.(t1); &g (t2)gi

hfSer(te); 8% (t2) g1 NFSe(te): Su(t2) i M Sa(tr); S(t2)gi hfSie(te); &g (t2)i
hfe). (t2); & (t2)gi &) (tr); Su(tz)gi Nfe (t2); (t2)gi & (t2); &g (t)gi

1

esta § a funeao de Green retardada/avansada. Considerando entao que os operadores estao na
versao de interaxao entao a evolusao temporal dos operadores § dada pelo Hamiltoniano BCS (eq.

(3.1.4)):
X y X 3 y i ’
IQS = (3¢ 1 S)ék%sk%"' q:/sk"g?’ ot ¢ °8 kb
k¥4 Kk
Para determinar a evolusao temporal § mais conveniente diagonalizar o Hamiltoniards. Para

isso ser@ aplicada a transformasao de Bogoliubov [86]:
8z, = COS ®) Py, + sgN(¥) sen® ™Y, (B.1.1)

111



112 B.1 Funsao de Green e auto-energia do supercondutor

a qual permite escrever o Hamiltoniano (3.1.4) da seguinte maneira:

X
Hs=  Ex" kw+ const,
k%
onde,
q
Ex = 2E+¢ 2 14
e,
St
1 2
cos®& = - 1j —
& 2 "V E,
S ——
1 2,
sen® = = 1+ —
& 2 Ex

A evolusao temporal dos operadores de campb e °Y & trivial desde que o Hamiltoniano &

diagonal assim,
*kt) = °oyel Er(ti W) (B.1.2)
onde®oky” °kulto). Com isso, a equasao (B.1.1) toma a forma,
8ko(t) = cos By Pokae’ FX 1 10) + 5gNn(F) sen@ MY, Kt to) (B.1.3)
e tomando o adjunto desta equaxao tem-se ainda,
8(t) = cos @Y., €5 (11 10) + 5gn(3) sen@Pokye' E ki to) (B.1.4)

As relasoes (B.1.3) e (B.1.4) permitem determinar os anticomutadores que aparecem na funsao

de Green retardada, assim tem-se que,
n3
Foat); 8 (t2)g=  cos®Pocyel =K (11 10) + sgn(¥) sen@ Y, (11 1)
3 0
: Cos®q¢\(}_)/q1 e|E q(t2i to) + Sgn(l ) Seﬂ@)(;‘?\oq]l ei iE q(t2i to)

e como o anticomutador € distributivo e os operadore$ s, ’“g’k% preservam as relasees de antico-

mutaxao para fgrmions, alguns termos sao nulos restando-se apenas 0s seguintes,

n 0
F&o(t1); 8 (t2)g = COSBPokse! = (11 10); cos@qPyy €5 021 1)+
n 0

+ sgn@®) Sen®KA())/k:yeiE k(t1i to) :sgn(t) sen®; g g Eq(t2i to)
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portanto, pode-se escrever,
s ,

f8koi(t1); & (12)g = Byatq coS ®el Erlii2) 4 gen? @ B r(ti 12) (B.1.5)

e tomando o adjunto, tem-se ainda uma segunda relasao que ser@ ftil,

3

f&,(t1); &g (12)g = Bahq coS ®eEx(i ) +sen?@el Extiit2) (B.1.6)

Agora serfl considerada a anticomutasao entre dois operadores de aniquilasao que § nula quando
os tempos dos operadores sao iguais. No caso de tempos diferentes, tem-se que,
n3

f8ot1); 8qr (12)g=  COS®Poks€ Ex(Mi 10) + 5gn(3) sen@ Ay, 5,5 « (111 1)
. ,

. COS® oq: € B q(t2i to) 4+ ggn(1) Se”®qp‘%q1 gEa(tzi to)

e veri cando os termos nao nulos obtgm-se nalmente,

3
sen N A
fSkau(t1); 8t (t2)9 = Hgba 2®< sgn@)et (i 12) + sgn(yel Exltui to)
. ,
fSka(t1); Sqr (t2)9 = b sgn@/é% Erltit2) g Ex(tai to) (B.1.7)

e tomando o adjunto § possfivel obter a segunda relasao necesséria,

3 .
sen o . - .
fgi%(tl);%l (t2)g = gt sgn(%TzaK gi Ex(t1i t2) i gEk(t1i t2) (B.1.8)
S 4‘1—11_‘ S 4‘1—%
, 1 2y 2y
Tendo emvistaqueco® = - 1lij — esem®,= - 1+ — pode-se escrever,
2 Ex 2 Ex
M 2, 1 M 2, 1
coL @S ET +sen?@ e ExT = = 1. K @8EkT 4 = 14 K g BT
& ® 2 ' Eg 2 Ex
1i SIELT " E T¢-- 2 i ExT i iE T¢
- — e ki + @ k —— g@Fkl . @l lEk
2 2iE '
portanto,
cof® S ExT +sen?®.e ExT =cosE,T + AsenE,T (B.1.9)
onde foi de nido,
L. 12 ,
AT KX e T 4t

2E



114 B.1 Funsao de Green e auto-energia do supercondutor

Agora ser§ considerada a seguinte relasao,

sen®) i - e.1¢ L
sen & e ExT ;. e3ExT "=~ 2 sen®, cos®) senE,T

2
e substituindo ®,, tem-se que,
sen B i ¢ ) 22
—— e BT SET =i 1; K senEyT
2 Ef

0 que pode ser escrito na seguinte forma,

sen®y i - .
sen &5 e BxT; 8B«T = B senE,T

2
onde,
¢
=%
IEk
Com isso as equasees (B.1.5), (B.1.6), (B.1.7) e (B.1.8), podem ser escritas da seguinte forma,
! . 1
f§k3/4(t1);§é1 (t2)9= Huhqg COSELT + fsenEkT = '*_.‘5/4111<q|:1+ (B.1.10a)
k
H - 1
T8, (t1): 8 (12)9 = g COSELT | ZI?ksenEkT = batgF) (B.1.10b)
k
¢
f 8kai(t1); 8q (t2)9 = Hgba sgn(3/z)|E—ksenEkT = Hgta SONEIF; (B.1.10c)
¢
f&5(t1); 8 (t2)g = | mqr/;sgnG/A)IE—ksenEkT = § #qbn sgnF3 (B.1.10d)
onde foram de nidas as funsees
12
F$ =cosE(T § X senEyT (B.1.11)
2E
Fq = i¢—senEkT (B.1.12)
Ex

Retomando a representasao matricial para a funsao de Green, serfi considerado o c@ilculo expKcito

da funsao de Green retardada:

Oskq(tas tz)O: i #(T)E
hf&c (t1); & (t2)gi hf S (t1); Squ(t2) @i hf e (t1); Spu(t2)gi i (ta); &g (t2) g
hfsy,(t1); 9)(;-- (t2)gi hf&),(t1); 8gu(t2)gi  hf&) . (ta); Sé#(tz)gi hf&§/,(t1); 8 (t2)gi
hf&ku(t1); & (t2)9i hfSa(te); Squ(t2)gi hfSkau(te); Su(t2)gi  hfku(ta); &g (t2)gi
hf&e. (t1); & (t2)gi hf &L (t1); Squ(t2)gi hf & (t1); Spu(to)gi  hfg). (ta); &g (t2)gi

1
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Usando-se os resultados (B.1.10) para determinar os anticomutadores, pode-se escregg%(tl; to)

na seguinte forma,

0 1
#(T)F;, #(T)F3 0 0
_ #(T)FS #(T)F] 0 0
gg;kq(tl;tZ) =i Iikq 3 !
0 #MF i#T)F;
0 0 i #(T)Fy  #(T)F)
E tomando a soma sobrek e g, segue que,
0 1
#(T)Ff #(T)F; 0 0
X B#(T)F; #(T)F] 0 0
AEHOERE ’ ' . .
k 0 0 #(T)F; i #(T)F;3
0 0 i #(T)F; #(T)F{

Aqui § conveniente transformar a soma enk em uma integrasao. Isto pode ser feito usando-se
P
a densidade de estadodl () do supercondutor no estado normal. Deste modo tem-se que | )

d2N (2) e aproximando N (2) para seu valor no nfvel de Fermi, tem-se que,

0 R R 1
A2 #(T)F, d3#(T)F; 0 0
R R )
) dzk#(T)F+ d2 #(T)F, 0 0
9l(t;ta) = i iN () 3 'R R
0 dzk#(T)Fl+ i de#(T)F3+

R . R |
0 0 i RHTIFS  dH#(T)F

As integrais sao calculadas explicitamente no apéndice C, e os resultados sao dados por,

Z .4 1Z .
d2 #(T)F; = 5 del T 1)
z* y
1 1 car ©
) d2 #(T)F5 = §5 diel T I%)
i !
e substituindo estes resultados engg(t1; t2) tem-se que,
0 1
1 T— 0O O
¢ !
i z i~ 1 0 o0
Ou(tsit) = i SN (%) diel” (hitlog)g ! ¢
2 o o0 1
0 0 ?— 1
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Agora considerando o fato de que a funsao de Green apenas depende da diferensa de tempos
entre t1 j tz, pode-se escrever,
z i
r . — il (t1i t2) T i
gs(tlntZ) - e tee gs(! ) 21,
e substituindo na equasao anterior tem-se que,

2Ya

© o r e
P T® o o

0
1
Z _ Z i ¢
Z @ it (taj tz)g;(! )= IEN(ZF) drei it (taj tz)%! ) !
0
0

—|® - o o

0 que permite escrever nalmente,

0 1
1 T— 0 O
gs(!) =i MNCe)%! B - ¢ (B.1.13)
0 0 1+
0 0 ?— 1
Adotando o mesmo procedimento para a funsao de Green avansada, segue da de_nixzaf que,
R R
dx#(i T)F, d2#(i T)F3 0 0
R R
_ d2#(i T)Fy d2#(; T)F4 0 0
03(t1;t2) = IN (%) s 'R R
0 d2#(i T)F, i da#(i T)F;
R R _
0 0 i d3H( T)FS d2#(;j T)F]

e usando os resultados do apéndice C as integrasees &npodem ser trocadas pelas integrasoes em

I, assim segue que,

0 1
1 T— 0 O
¢ !
a i z il (t1 t2) oBI T 1 0 0
gs(titz) = SN() dbel ™ =Rt )] - ¢
0 0 1 +
0 0 (lt— 1
e a transformada de Fourier degZ(! ) % dada por,
0 1
1 ?— 0 O
i T— 1 0 O
g3(1) = WANCE)% P E ! ¢ G (B.1.14)
0 o 1 -
0 0 T— 1
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Nota-se das equasoes (B.1.13) a (B.1.14) que as funsees de Green obedecem a seguinte relaxao,

93(') =[gs(*)D: (B.1.15)
A auto-energia avansada/retardada § de nida da seguinte forma,

_ X _
§g (tyty) = t¥gqy (t1ito)ts =
k

0 10 10 1
t2 0 0 0. _#T)F #T)F; 0 0 ts 0 0 O
X BO jts 0 O0GB#TF; #(T)F] 0 0 0 it2 0 0
- «Bo 0 t2 0 0 0 #T)FF (#TF;CBo 0 ts 0
0 0 0 jts 0 0 i #TFF #(T)F] 0 0 0 jt2

Assim como § realizado na literatura [92], ser@ considerado que a amplitude de tunelamento §

uma constante e apfis efetuar a multiplicasao matricial, pode-se escre\&ﬁfa na seguinte forma:

0 1
#(" T)F1+ #(" T)F; 0 0
_ X L oX BHEC TR #( T)F 0 0
§RM(tut) = tignp(tit)ts = 7 ijts)? ° !
K K 0 0 #(- T)Fl+ i #(° T)FST
0 0 i #( T)F; #( T)Fli

e trocando a soma enk por uma integrasao e usando as relasoes obtidas no apéndice as funsoees
de Green podem ser reescritas na forma dada pelas equasees (B.1.13) e (B.1.14). Desde que estas
funsees de Green podem ser obtidas uma da outra atravs da operasao de adjunto, entao para o

caso particular de § , (t1;t2) tem-se que,

. 4
Shititz) = i HitsPN () dlel ! (i gl

P T® o o

Tomando a transformada de Fourier de§ i (t1;t2) pode-se escrever o primeiro membro da se-

guinte forma,

0

0
A E
!

0
1
z d! [ z [ ¢
= @i (i t2)§ k(! )= éjtsij (2¢) dlei il (taj tz)%! ) 0'
0

1
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e agrupando os termos semelhantes, tem-se que,

0 1
1 ('t— 0 O
L
i — 1 0 O
§R(1)= i Mt?N ()% ) ! ¢
0 0 1 T
0 0 (It— 1

Aqui ® conveniente de nir a constante de acoplamento com o supercondutorsjque serfi um

parametro que descreve o acoplamento entre o ponto quantico e o eletrodo supercondutor. Assim,
i s = 2%ts)°N (%¢) (B.1.16)

O que permite escrever a auto-energia retardada na forma nal,

0 1
i
i

SR()= i 5is!)

o o I—‘._‘e

1
¢
T
0
0

P T® o o

0
0
1
¢

T

lembrando que%! ) % densidade generalizada de estados do supercondutor (ver ap&ndice C),

NGO S CRIRY)

%! ) =

estendida para a regiao proibida na teoria BCY! j < ¢ dentro da qual o processo de re°exao

de Andreev ocorre conforme mostrado na teoria de Tinkham-Blonder & Klapwijk [107]. Quando

j'j < ¢, a densidade de estados % imaginfiria pura indicando estados evanescentes no gap 0s quais
decaem em pares de Cooper do condensado supercondutor.

A auto-energia avansada # obtida tomando-se o adjunto d& (! ), assim,
0 1
i

0
i 0
§R(1)= 5isl% )" ¢
1

© o r s

1
¢
T
0
0

1

—|® s o o

B.2 Funeao de Green e auto-energia do eletrodo ferromagn@tico

Nesta sesao serfi determinada a funsao de Green e auto-energia para um ferromagneto com uma

magnetizasao em uma diresao arbitr@irig. A funsao de Green retardada na notasao de Nambu
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generalizada para o caso ferromagn§tico § dada por,

_ X _ X
05 (tit) = Ohg(tuite) = " #(8t1” 1) HOa(ty) - Oh(ta) + O(ta) - Oac(ty)]
kg kq

onde©y = (B B B, B)Y. Explicitamente, pode-se escrever,

i1 = " WS 1)

1
hifhe (t2); B (t2)gi - M (t2); Bu(ta)gi - hifBe (12): Blu(t2) i Db (t2); By (o)
hil,(t); B (t2)gi hB,(te): Bya(t)gi iR, (ta) B, (t)gi DFEY,(t); By (t2) g
hfBs(ta); B (t2)gi hiBea(te): Bya(t2)gi hfbea(ta) B (t2)gi hffs(ta); By (t2) g
hi (t): B (t2)gi W (ta): Be(to)gi PR (t0); B(to)gi MFEL. (ta); By (t2) 0
O Hamiltoniano para o ferromagneto isolado § o dado na equasao (3.1.3), i.e.,
X X
Me = [ sgn@hcospi *ellybei  hsenply b,
k¥ k¥
gue determina a evolusao temporal dos operadordgy, Seguindo os procedimentos adotados para

0 caso do supercondutor, ser@ realizada a diagonalizasao do Hamiltoniano aplicando-se uma trans-

formasao de Bogoliubov, a qual § dada por,
Boudt) = cos ENadt) i a4 sens ) (8.2.1)

e 0 Hamiltoniano possa ser escrito na forma,

X y
H, = K% ke K%
k¥

onde,
“ku= %k i sgn®hi '
A evolusao temporal dos operadore’s § simples e dada por,
Met) = M kafto) e et to)
Substituindo (B.2.2), tem-se que,

Bu(t) = cos 5" wi(ti 0 (to) i sgn@g senSel it )y 1) (B.2.2)
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A equasao para a evolusao temporal do operador de criasao § dada por,

f,,(t) = cos ge‘ Miea(ti o) AY (t0) | sgn(®) sengeI Mt to)aY (1) (B.2.3)
A primeira relasao de anti-comutasao § dada por,
Yol )l
fﬁz%(tl);ﬁql (t2)g= Cosgei i" ke (tai tO)IAi%(tO) i sgn@®) senge‘ i"ka(tei tO)‘AK%(tO)

bEA

; cosge‘" at (t2i to)ny (tg) sgn(l)senge‘" a* (t2i to)ny (t)

e considerando a propriedade distributiva dos operadores e levando em conta que os operadorgs

obedecem as relasees de anti-comutasao para fgrmions, tem-se que,

£8,(12): B (12)9 = cos Sl (i 1) cosBel"w (121 Y (t0); " (to)g

i cosge‘ i" ko (e IO)sgn(l )sengei" qr (t2i tO)f'Ais/A(tO); N (to)g

i sgn@®) sengei "in(tai to) cosgei" o (t2i L) f AV (16); "N (to) g

+sgn(¥) sensel " Wsgn ) sente (1 Y (10); M (to)g

ou seja,

FB,(t1); By (12)g = tugya cOS gei Pron(ti t2) - 1 5, sgN@) cos;gsengei Mian(tai t2)

i i'kqi%lsgn(g/é Sengcosgei i"ky(tii t2) + ikqﬁ/zzl Ser? gei i"ks(t1i t2)

e agrupando os termos semelhantes pode-se se escrever ainda,

1
f&%(tl),ﬁql (tz)g = ikqj/zll C0§ gel i" ke (tai t2) + Senz gel " ky(tai t2)
3
i g sen%1 cosg sgn@el et ©2) 4 ggn(yyel Menltai ) (B2 .4)

A prfixima relasao de anti-comutasao que deve ser determinada § entre dois operadores de

criasao e de aniquilasao. Desta forma, tem-se que,

Yol 1
fBe(ts); By (t2)g = cosgei" (1 to) (o) | SONE) Sengei"k”(“ o)A 3 to)

" 1%

cosge‘" o (i to)ng, (to) | sgn@) Sengei"k%(ti ©Nfto)

e segue diretamente que,

fBesi(te); B (t2)g = 0;
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desde que os operadorésyf(tp) anti-comutam.

Um c@lculo similar mostra que,

fB,(t2); B (t2)g = 0:

Aplicando as relasees de anticomutasao obtidas na de nisao da funsao de Green retardada,

tem-se que,
r=a ) e
g, (ty;t2) = " #(8T)E
0 1
e e T 4+ g2 kT 0 i sc(e" kT @'k T) 0
Czei " xT + Szei i"gn T 0 i Sc(ei i"kxT i ei i"k"T)
s T é"w) 0 @d" T + g2 T 0
Sc(ei " T i ei i" k#T) 0 Czei i"ge T + Szei i"kxT
onde foi usada a notasas ” seng, c’ cos%l eT’ ™ t1j to

O prfiximo passo % trocar os termos da forma gera(§ T)e® " T por sua transformada de Fourier.

Usando os resultados do Apéndice C tem-se que,

Z d
TiET)e T = el T Fg (8"
(87) ) § (8 ")
onde,
1
F §" 3,) = —————————
§ (8" 8 "8 |
Substituindo este resultado emgy ¢ (t1;t2), tem-se que,
Z
_ d
r=a . .y _ QT
gy (t1;t2) €
0 ) 1
c?Fg ("k» )+ s%Fs ("k#) 0 i sclFs ("k#)i Fs ("k»)] 0
0 C®Fs (i "ku)*+ $%Fs (i "k) 0 i sclFs (i "k#)i Fs (i "k )]l A
sclFs ("k~)i Fs ("k#)] 0 C?Fs ("ka)*+ SFs ("kv) 0
0 sclFs (i "k*)i Fs (i "k#)] 0 C?Fg (i "k*)* s?Fs (i "k#)

Agora % necess@rio determinar a soma ein sobre as funsoeebs (j "ks,). Assim, de modo geral

tem-se que,
X ‘ X 1 Z 1 ] 1
Fs (8" = +ow—a = "Nl )
k 5 (8"kw) TS s . kN v k/4)! § "5 0
ou ainda,
X Z +1 1 z +1
Fs (8710 = N o) g N L d"Nof"kea) (! 8 "k3)
k il i1
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Aqui ser§ considerada a aproximasao de \banda larga", ou seja, que a banda do ferromagneto
para ambos spins apresenta uma largura - grande em comparasao com a escala de energia do

problema. No caso deste trabalho, o gap de energia do supercondutor. Sendo assim, tem-se que,
Nog(") = Now(Pe)#(- i] "))

e substituindo nas integrais, tem-se que,

lLL

§_

Fs(8"Noky) = § Noyf2r)In
k
desde que est@ sendo considerado o limite >>! o termo do logaritmo % nulo e o resultado da

YaN2y(2F )

soma emk toma a forma:

X X
Fs ("Noks) =  Fs(i "Noks) =~ %Ny (?F)
k k
Z
0 (i) = e e
i Ny (2F)+ SN 24(%F) 0 SCIN2' (r) i Na#(3r)] 0 :
C®N2#(?F) + $°N2+ (%F) 0 SCN2w(2r) i Now(3F)]
SC{N 2 (ZF) i No#(3r)] 0 C*N2#(%F) + s°N2- (%) 0
SCIN2'(r) i Naw(3r)] 0 N2 (%F) + $?No(3F)
Tomando a transformada de Fourier do primeiro membro tem-se que,
’ o7E e gyi(t)y=" i1/4Z 21/4@ i
i C*N2+ (3 ) + $°Nox(%F) 0 SN2 (r) i Na#(3r)] 0 :
0 C®N2#(2F) + $?N2+ (%F) 0 SCN2w(2r) i No2#(?r)]
SN2 (%r) i N2s#(?F)] 0 C®N2#(%F) + s°N2- (%) 0
0 SN2 (2r) i Naw(3r)] 0 C*N2 (3 ) + $°Nox(?F)
0 que implica em:
gy (1)=" i
0 1
c*N2- (2¢ )"‘ $?N24(%F) 0 SN2 (2r) i Na#(3r)] 0
C®N2s#(2F) + $?N2 (%F) 0 SCIN2w(2r) i No2#(3r)]
SN2 (%¢) i N2u(?F)] 0 C®N2#(%F) + $°N2- (%) 0
SN2 (r) i Naw(3r)] 0 C*N2 (3 ) + $°Nox(?F)

(B.2.5)
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A auto-energia de acoplamento com o ferromagnet&, pode ser determinada da de nisao,

§5°(1) = tfg5 (! )tz (B.2.6)
e substituindo a funsao de Green
0 1
2 0 0 o0
_ 0 it 0 0
§r2—a(!): . i1/4 | L2 £
0 0 t2 0
0 0 0 jt2
0 1
N2 (2k) + S?Nou(2F) 0 SCN2+(3r) i Noag(?r)] 0
0 C®Nou(2e) + SN2 (2) 0 SAN2 (2r) i No#(?F)]
SAN2 () i Noax(?r)] 0 C®Nou(?F) + SN2 (3F) 0
0 SCN2(3r) i Noax(3r)] 0 OC2N2 () + SzNz#(zF)
0
0
i t5

e efetuando os produtos, tem-se que,

§5°(1) = 7 iY4ty°
0 1

C*N2+ (2F) + $°Nox(?F) 0 SCIN2"(2r) i No#(?F)] 0
0 C®N2y(%F) + $°N2» (%) 0 SN2 () i Na#(3r)]
SCIN2' (k) i Naw(3r)] 0 C®N2#(%F) + $°No+ (3F) 0
0 SCIN2 (3r) i Na2u(%F)] 0 C*N2 (%F) + $°Naox(?F)
A exemplo do supercondutor § de nida a constante de acoplamento, a qual neste caso depende

do spin, i.e.,

i 2%= 2Yjt2j°Noyf?r ) (B.2.7)
Substituindo estaode_nixzao, segue que, .
i + % 24 0 scli 2 i i 24 0
sprey=c s 0 Swrsie 0 sdiziialg g0
sdiz2r i i2#l 0 Cj o4+ S%j 2 0

0 sci 2 i 24 0 c?j o + S%j ou
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A auto-energia do ferromagneto 1, o qual apresenta magnetizasao paralela ao eixopdde ser

determinada a partir de (B.4.4) fazendo-seu = 0 e trocando-se os findices 2 por 1, de modo que,

0 1
i O 0 0

i 0 j O 0
2B 0 0 ju O
0 0 0 jr

§°(1)=" (B.2.9)

Constantes de acoplamento

A polarizasao dos ferromagnetos § de nida em termos das constantes de acoplamento da seguinte

forma,
S I L S R R (B.2.10)
Pin T
e de nindo o acoplamento m$dio de spin,
T S
=L 2' 2o =12 (B.2.11)

pode-se reescrever as constantes de acoplamento por spin da seguinte forma,
i =i i1+ P); i=1;2: (B.2.12)
iie=iili Pi); i=1;2 (B.2.13)

As constantes de nidas pelas equasees (B.2.12) e (B.2.13) serao utilizadas neste trabalho,

especi cando-se o acoplamento mgdio e a polarizasao dos ferromagnetos.

B.3 Teorema de °utuasao-dissipasao

Para efetuar o clculo da auto-energia de correlasdn™, § necessfrio considerar a relasao entre

a funsao de GreerG< e a chamada funsao espectrél a qual § de nida por,
A=i[G"j G¥=i[G" | G°I (B.3.1)

Assumindo que os auto-estados do Hamiltoniano dos eletrodos sao conhecidos, e os eletrodos
estao em equilfbrio grand-candnico com um reservatfirio com potencial qumitoe temperatura T

pode ser mostrado [80,81] qu&= e G~ estao relacionados por,

G (1)=jetiNG() (B.3.2)
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Da de nisao da funsao espectral (B.3.1) pode-se escrever (B.3.2) da seguinte forma,
G(1)=if (1)A((") (B.3.3)

ondef (! ) ® a funsao de Fermi-Dirac.

A equaxao (B.3.3) mostra que a funsao de Greés® cont§m informasao sobre a ocupasao dos
estados. Algm disso, desde que a funsao espectral est@ relacionada com a parte imagin@iria da
funsao de Green retardadaG' = [ G?]%) , entao A(! ) est@ relacionada com a dissipasao do sistema
no sentido que a funesao espectral contgm informasao sobre como uma partfcula em um dado estado
serfl espalhada para fora deste estado. Portanto, a equasao (B.3.3) relaciona as °utuasoes no
equilfbrio (representadas porG<) com a dissipasao no sistema representadas pA(! ).

No caso de interesse deste trabalho a relasao (B.3.3) deve ser escrita na notasao de Nambu, i.e.,
G=(1)=iFMA() (B.3.4)
onde F(! ) § a matriz Fermi contendo as funsees distribuicoes.

B.4 Célculo das auto-energias § <

Aqui serfl usada a relasao (B.3.4), obtida na sesao anterior, para determinar as auto-energias de

correlasao para os eletrodos ferromagn®ticos e supercondutor.
B.4.1 Eletrodo supercondutor

A auto-energia 8§ ; ® de nida da seguinte forma,
8§ = t{osts (B.4.1)
Mas usando a relasao (B.3.4), pode-se escre\gy da seguinte forma,
gs = Fslogi 9sl

ondeFs = f (! )1 desde que o potencial qufmico % considerado nulo neste caso. Assim, desde que

t{Fs = Fst¥, pode-se escrever ainda,

§5 = Fs[tdolts i tiglts]= Fo[8&i §RI
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Substituindo as auto-energias§ & e § ., e apfs alguns cfilculos diretos segue que,
0 1

= ._‘e

§R(1)=iis®)

o O._‘QH
o o

0 0
0 0
1
¢

onde®! ) = Re%! ) % a densidade de estados BCS a qual § nao nula apenas pgarg> ¢.
B.4.2 Eletrodos ferromagn@ticos

A auto-energia para o eletrodoF,, 8 ; % de nida da seguinte forma,
§5 = tho5to (B.4.2)
E usando a relasao (B.3.4) tem-se que,
95 (1) = Fa()95(" ) i 9a(! )] (B.4.3)

ondeF(! ) § a matriz Fermi para o eletrodoF, dada por,

0 1

f, 0 0 O

0 f, 0 O
Fa(t)=

0 0 f, O

0o o o fy

comfo=f(1 | ew)efo=f(l +eWw).
Substituindo (B.4.3) em (B.4.2), tem-se que,

§5 = Fo()[t4a5(! )t2i t3g5(1 )t

onde foi usado a comutasao do produto de matrizeS,(! )t‘z’ = t32’F2(! ) que tamb®m ® veri cado

neste caso. Efetuando-se os produtos matriciais tem-se nalmente que,

0 1
(i 2 + S%i aw)f2 0 scli 2 i i2s)f2 0
< 0 (%) 2 + i 20)f2 0 scli 2 i i20)f2
§5() =
sc(i 2 i i24)f2 0 (s%i 2 + % w)f2 0
0 scli 2o i i20)f2 0 (@i 2 + % 202

(B.4.4)
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No caso do ferromagnetd=1 que apresenta magnetizasao paralela ao eixopbde-se escrever a

auto-energia diretamente a partir de§ 3 :

0 1
fli 1" 0 0 0
. B 0 fyiw O 0
§7(1)=i (B.4.5)
0 0 fli 1# 0
0 0 0 fyjr

Estas sao as auto-energias que foram de nidas no cflculo da corrente el§trica atravls do sistema

(F1;F2)i QDai QDypj S.
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Relagoees Auxiliares

Neste apéndice sao obtidas algumas identidades que foram utilizadas no cfilculo das auto-energias

e funeees de Green do apéndice B.

C.1 Célculo da transformada de Fourier de #(T)(cosExT+ AsenEyT)

Primeiramente ser tomada a transformada de Fourier da seguinte funsao,
F(T)= #(T)(cosExT + A senEyT)

onde #(T) § a funsao de Heaviside. AssinG(! ) pode ser escrita na seguinte forma,
Z.,1
G()= e'T #(T)(cosE,T + A senEyT) dT

il

Z +l .
e'T cosEyT dT =

ei!T (eiET + ei iET) dT =

% % (ei(! +E)T + ei(! i Ek)T) dT
0 0

0
(C.1.1)

Aqui e no que segue serao fiteis os seguintes resultados:
‘5 i(x8@)T i

el X dT = ——
0 X8 ®§ i

i
X8 ®" T

Z g
e i(8OT g1 =
0
0 que permite escrever (C.1.1) da seguinte maneira:
Z ., .M 1 1

i i 1
e'T cosE T dT == = — + _
0 k 2 I +Eg+1 1] Ex+i
e agrupando os termos tem-se ainda,
Z 4 M BT g BT

iIT S
ExTdT == — = —
o O CO%EK 2 (+Ex+7)( | Ex+1)

129
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portanto,
Z .. '

€T CosE T dT == i _
0 “ (I +Ex+7)(! i Ex+1)

onde foi desconsiderado o termo envolvendo no numerador desde que ® um fator de convergéncia
gue deve tender a zero no nal dos c8lculos e portanto nao contribui para o resultado da integraao.

Considerando a segunda integral, segue que:

Z ., Z
€T senE, T dT = = (¢ *EIT; @i BTy gT
0 AN
portanto,
Z +1 H Il
; 1 1 1
€'l senE,T dT = = . ~
0 k 2 T+ E+1 ' 1] Ex+i
e nalmente,
Z +1
; AE
i — . k
A ExT dT = - -
o & AT AT E ST B )
e assim,
il i AE
G(!)= . .
O T e B D)
i2 .
agora de acordo com o texto a constanté = - E—k assim,
k
| 2
G(1)=i ' 8 % (C.1.2)

0+ Ec+7)(1 | Ex+7)

Atravgs de (C.1.2) pode-se escrevef (T) = #(T)(cosExT + A senEyT) da seguinte forma,

Z+1

#(T)(COSELT ~ iiksenE T)= e i'T '8 2% dr
¢ & k i1 (0 +Ec+ 1)1 i Ex+i7) 2%

(C.1.3)

C.2 Cé§lculo da transformada de Fourier de #(i T)(cosExT+AsenELT)
Agora ser§ considerado o c@lculo da transformada de Fourier da seguinte funsao:
F2(T) = #(i T)(CoSEKT + AsenEyT)
ou seja,

z +1
Gy(!) = é'T "#(i TY(cosETO+ A senE,TY dT°
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e novamente a funsao de Heaviside limita a integrasao p apenas uma regiao do eixo temporal assim,
Zy
Gy(!) = é'T °(cosETO+ A senE,TY dT®
il
Aqui ser§ feita a troca de varifiveis, T°= | T assim tem-se que,
Zy Z,

Go(!) = j e "T (cosExT i AsenEyTY dT = e " (cosExT i AsenExTY dT
1 0

e considerando que,

Z, Z
el 1T coSE(T dT = } (e i(ti BT 4 @i i +Ek)T) dT
0 2 OH q
i 1 1
=iz — + =
2 1§ Exij i P+ Bkl
ou ainda,
Z, - !
e " cosExT dT =i N —
0 “ O+ Eki V) Exi 1)
A integral sobre o seno § dada por,
Z, Z4
6 T senE,T dT = ~ (e BT ol IE+EIT) gT
0 2 0y q
_ 0 1 _ 1
T 2 T Eei v " T HEG T
portanto,
Z
1 Ek

e 'T senE,T dT = j _ _
0 “ "+ Eki 7)1 i Exi 1)

Com issoG, pode ser escrita na seguinte forma,

. ! AE
Go(' )= — —— + o =
) B 0 B 1) @+ B )1 Eei T)
_ ! . 12k Ex
Go(')=ji — v — = —
)= T B T B 1) B B T)( 1 Exi T)
donde,
. I § 2
Go(!)=ji — — c.21
S BT OO Ba 1) ©20
Atravgs de (C.2.1) pode-se escrever a segunda identidade da seguinte forma:
z
. . By = g f - i i I § 2 dl
#(i T)(cosELT E—ksenEkT)— il . e 0+ E ) [ B T) 2% (C.2.2)
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C.3 Cé§lculo da transformada de Fourier de #(T)B senE T

Agora ser§ considerada a seguinte funsao,

F3(T) = #(T)B senEyT

ondeB =" i:— % uma constante independente dd. Para determinar a transformada de Fourier
k
de F3(T) & necess$@rio avaliar a seguinte integral,
Gs(!) = dTe'T Fy(T) = dTe'T #(T)B senEyT = dTe'T B senE,T
il il 0

e usando os resultados prgvios,

BE ¢ H Ex f

T+ ErT)0 1 Bt 7)) B | (+Eer 7)1 Ex* 1)

Gs(') =i

portanto,

¢

§i(! + Eg+ i)' i Ex+17) (€.3.1)

Gs(!) =

Considerando a equaxao (C.3.1), a terceira identidade pode ser escrita da seguinte forma,

Z
: ¢ I ¢ d!
o s = i 1T -
|#(T)Ek senExT = §i . e 0+ E+T)1 1 ErT7) 2% (C.3.2)
C.4 C§lculo da transformada de Fourier de #(j T)B senEyT
Finalmente, a filtima identidade a ser considerada § oriunda da seguinte funsao,
Fa(T) = #(j T)B senExT
ondeB =~ i:— # uma constante independente dd . Para determinar a transformada de Fourier
k
de F4(T) € necess$rio avaliar a seguinte integral,
Z +1 ) Z +1 ) z 0 )
Ga(!) = dTée'T Fu(T) = dTé'm #(j T)B senEyT = dTé'm B senE,T
il il il
YA _
Gs(!)=i B dTe "7 senE,T

0

e usando os resultados previos pode-se escrever,

) T
- . . Ek =" ¢ Ek
G4(|)— i B i (I +Exi 1 )(| i Exi |’) - IEk(l + Eyij 1 )(' i Exi I,)
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portanto,
i ¢
(" +Exi V)P0 Exi 1)
Com Gy4(! ) determinado, § possfvel escrever a seguinte identidade,
Z 1

Ga(t)="

|E—k#(| T)senExT = " i . e 0+ EG T (B T) (C4.1)
Z
+1 d2k

C.5 An§lise da integral v =
a (C+EET) G B8

As relagees (C.1.3), (C.2.2), (C.3.2) e (C.4.1) estao escritas em termos da integral &m Esta in-
tegral pode se&resolvida exatamente atravgs do Teorema dos Resfduos. A seguir serao consideradas

+1 dzk
a1 (+E8T)( i Ex81)
Z +1 dzk
C.5.1 C¢lculo de = —— para !> ¢
. (+E87)( | Es8i)"
As integrais (C.1.3) a (C.4.1) devem ser determinadas quando a soma § realizada sobre a energia.

as solusees de nos intervalosj! j> ¢ e j! j> ¢.

Todas as integrais que devem ser determinadas apresentam a seguinte forma geral:
z +1 dzk .
1 (C+Ec8T)('i Ex81)

o denominador pode reescrito da seguinte forma,

(! +Ex8T)(!i Exk8i)="!2 EE§T [ +Ex+! i Edi ?
=i i (% ¢ ar ]
Para simpli car a anfillise da integral serf considerado o caso< 0. Os resultados para” > 0

seguem diretamente do cflculo para < 0.

% .Z+1 d2, . <o
| . . [}
Z &, . 1 CGei )i 22)
1 (CFEki )i Exi 1) Z,, ,
.E i P 1> 0

1 (i z3)(3i za)’
Os pflos do integrando dependem do sinal da energia. Pafta< 0 os p%los sao dados por:

Z; = IO!ZiW(cosp+ iseny) e zp = pW(i cospi iseny). Para! > 0 os pflos sao

localizados nos pontogzs = P 127 ¢2(j cosp+iseny)ezs= P 12 ¢ 2(cospj iseny). O angulo

u ® de nido por,
TR |

1 2
u= Sarctan 8§ —

5 7 e2 (C.5.1)
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i I (T EGST( i EST)
Os ptlos para o cas6 > 0 podem ser obtidos fazendo-sp! | M na equasao (C.5.1). Fechando-

se o contorno no semi-plano superior conforme mostrado na gura C.1 as integrais para ambos os

casos podem ser obtidas calculando-se os resfduos 2m z; e z = z3, assim segue que,
8

o
% 12—/4'; I< 0

Z+1 dzk ~ 221

a CHEG DT EGT) 3
iy >0

223

Substituindo-se os valores dos pfilos e tomando o limite de! 0 pode-se escrever,

I< 0 Im(z) 1> 0 Im(z)

CR CR

) Re(z)
0 +R

z z
.2 .4

Figura C.1: Contornos de integrasao utilizados no cflculo da integral para o cado> ¢ .

8. Vi . < 0
Z., 2 i P
dz¢ _
1 (P +Eei V)i Exi 17) E Vi

12, ¢2

As duas integrais podem ser reunidas na seguinte forma,

d? _i Yl )
1 (+Eci V)i Ekii) ! Trzy e

A integral para ~ < 0 pode ser obtida tomando o complexo conjugado de ambos os lados e assim
pode-se escrever nalmente,

Z,,

d2 . u Yai . _
1 (P +E8T )i Ex8i) ! Prges ' 70 (C.5.2)
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Z+l d2k
C.5.2 C¢lculo de — — ara!< ¢
# 2 (+EST) 1 EsT)P

Fazendo! < ¢ nas equas®es anteriores segue diretamente que,

Z +1 d2k o Z +1 d2k . " 0
b (CHEG D B T) T G Wk wo)!

P ) & [

onde os pfilos sao dados pow; =i ¢2j 12 ew,=ji ¢2j 12
! ’) 0 Im(z)

Cr
Wq
R 0 +R Rre@

o W>o

Figura C.2: Contornos de integrasao utilizados no c8lculo da integral para o cado< ¢ .

E usando o teorema dos resfduos para o contorno de nido na gura C.2 tem-se nalmente,

V4 .
*1 dzk 2Y4l . Ya

= el =ip , 1?0
i (+Ei V)00 Eei 1) D wiiowp) T T2y 12

Desde gue o argumento in nitesimal, nao utilizado neste caso, o resultado € vélido parai'+

assim, tem-se nalmente,

Zarer
d2, Ya
- — = | P 1?20 C.5.3
L (+EsT)( i EsT) Pezioe (€.5.3)

As duas integrais podem (C.5.2) e (C.5.5) podem ser combinadas em apenas uma da seguinte

forma:
" d2 _ '1/4u1!,1#(J!Ji ¢) . i (¢ ] !j)ﬂ_
a1 (L+E(8T)(1 i Ex§8i) ! "T2; ¢2 Ptz 12

Aqui ® conveniente de nir a densidade de estados generalizada,

_ Gy e) i (e g )

(C.5.4)
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i I (T EGST( i EST)
e as integrais podem ser escritas na forma nal,
Z ., .
de I1/40 |
-~ — =i —%! C55
4 Gr B0 By ) (€:59)
N (o Y4 a
= T[%! N (C.5.6)

a (B V)i B 1)

C.5.3 Integral das identidades

Substituindo os resultados (C.5.5) e (C.5.6) nas relasoes (C.1.3), (C.2.2), (C.3.2) e (C.4.1) pode-

se reescrever estas equasees da seguinte forma:
Z +1 i2 7 '
K

z . Z

NI~ NI

) |
2 #(; T)(COSE,T * IE—ksenEkT)z dlei ' [0 )]°
il k

Z.. z

" d2k#(T)£— senEyT = §% diei ?%! )
Z4a ¢ 17 ar ¢
" d2—#(j T)senE,T=8= dl el Z[o)]"
il Ek 2 I
e usando a notaxao do apéndice B tem-se ainda,
z +1 . 1Z .
@B H#(T)Fy (B) = > diel"T og!)
z .1 12
o dA( T)F; (%) = 5 d el " [ )]°
Z .. 2 .
d#(T)F; ()= §5 diel ™ Zog)
z .5 ?7 '
*1 N 1 car € o
dac#(i TIFg ()= 85 diel ™ %)™

il



Célculo da funsao de GreenGg(!)

Neste apéndice § derivada uma equasao gentrica para as funsees de Green de correlasao mista
envolvendo operadores dos eletrodos e dos pontos quanticos. Estas funeees sao as matized ),
G5,(!') e G5(!) para o ponto quantico a. Funsees de Green similares sao de nidas para o ponto
quéantico b. Serfi considerada uma funsao de Green gengriég- que pode ser particularizada para

0s casos que aparecem na derivasao da funs6&g e G,

D.1 Célculo de G &-

A funsao de GreenG f@— % determinada pelo procedimento de continuasao analftica da funsao
de Green ordenada no contorncC, G- de nida abaixo:
t . X y .
Gh(e:O=1ii hTc[Sc®ale)- ©5 (& (D.1.1)

k
vn Zz Y

onde,Sc =exp i dal¥r(¢) ® o operador denido no capfitulo 1. Os §ndice® e ~, cor-
respondem aos pontog guanticos e aos eletrodos, respectivamente. O sfmbadd’ \indica que os
operadores estao expressos na versao de interasao.

O operador Sc & dado por,
R gin? f g

o da déo it den[Br ()87 (é2):87 ()l
n=o0 o cC c c

Sc
onde,

X
Ar(a) = [O%, ()t (@) + £ ()t O, (en)]
kn
O ponto crucial na simpli casao da funsao de Green (D.1.1) % que na representasao de interasao,

o acoplamento entre os operadored - e © est@ explicitamente colocado no operadofc. No

entanto, como este Hamiltoniano est@ na representasao de interasao, o acoplamento nao est§ incluso

137
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no Hamiltoniano que aparece na mdia tgrmica permitindo que seja feita a fatorasao entre mgdias
de operadores do ponto quantico e mgdias dos operadores dos contatos. O prximo passo consiste
em considerar o fato de que os contatos sao nao-interagentes sendo possfvel aplicar o Teorema de

Wick para os operadores®— . Substituindo o operador Sc na de nisao deG< segue que,

Gy (e: =

Gy

* 8
<22

X
o Te 4 da B (@bt @) S @t 8wl
- .
Z X
£ _de (& (2 (@) (@ e (2
k2 3

n=0

11 ©
+

Z X
T E Cdc'n [@an((;n)‘[‘*aeo(en)+ € (e O, (é)]® Tale) - ©% (¢9.
Kn '

2
: (i X ZX
Gow(eid) =il —4 dalhTcf  dé  [B: ()Y@, (2) +HelE
n=0 n: k1 c c ko

Z X
rE da [ ()2, () +He1 B a(e) - 22 (aa)githTef O, () - ©% (Do
“ X Z Z X
+ deolhTef  da [ ()@, (aa) +H.ClE

C C
k k
z 2 !

X
i £ Cdaq [ (en)fO, (én) + HClBa() - B (ea)aithTef @, (c2) - ©% (Dgi+
Kn

+::: (nj 2)termos restantes}

Desde os findices dos operadores sao mudos,nosermos entre colchetes sao iguais. Assim,

pode-se escrever,

: iy X 2X
G (e: =i —n dahTef  de  [®2 ()Y, () +H.ClE
n=1 n: k1 c c ko
Z
E da [B(@)MOk (@) rHEl®a() - € (@)aith T () - €5 (Dol
Kn
0 que permite fazer algumas simpli casoes:
: (i X Xy
Ghy(e;d=ii o dohTef  da 2 ()Y@, (1) +H.clE
aey (MDY c
Z 1

X
E denis [ (cni DEE®@%, 1 (én 1)*H.C1 R ()~ BY(5)gitL (i )hTef @ (&) €% (Yo

Knj 1
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e rearranjando os termos e fazendo a troca de findicas! n + 1 tem-se que,

« 8
t x4 R oGt X
Ghu(e;: O =i ds Tc. S da [BUa)O (a)+HelE
p c ) n=0 ’ c k1
z 9+
e da [ ()@, () +He]®Bo(e) - BL(s). (i DhTef®p(s) - &% (i
kn !
e fazendo a identi casao,
 Gin s Xy Zox
Sc = py Cda @ (e)¥® (1) +H.C] £ i1 £ Cdgn @2 ()Y@, (¢n) +H.C]
n=1 ' k1 Kn

pode-se reescreve® by (¢ & da seguinte forma,
Z

X
Ghu(e: =il Cdz;thféc%((;)- 2Y(5)0itY (i HhTef@(5) - €% (I
p

ou ainda,
Z

X
Gl (=i Cde;thfﬁ“@((;)- Y (6)0it () i)hTef@ (o) - €% (Jai  (D.1.2)
p

A primeira mgdia, cujos operadores estao novamente na versao de Heisenberg, corresponde a
funsao de Green interagente dos pontos quanticé@®e —, i.e., Ghe(¢; &) = | ihTef € o(c)- ’*Z(@)gi.
A segunda m$dia, que ainda est§ sendo representada na versao de interaxao, corresponde g funsao
de Green do eletrodo , nao-interagente. Desde que esta funsao de Green § diagonal no vetor de
onda, entaoj ihTcf@ (¢&) - @% (¢9gi = Hp0Y (¢5;¢9 e substituindo estas de nisees em (D.1.2),

tem-se que,
z
Goy(e:d= Cd(}GE@"(éié)fXng (&3¢9 (D.1.3)

D.1.1 Continuasao Analftica da equasao  (D.1.3)

A integraxao (D.1.3) pode ser continuada analiticamente para tempos reais conforme discutido
no capftulo 1. Desta forma, a equasao (D.1.3) gera diversas funeees de Green que serao fiteis na
determinaxao das propriedades de transporte do sistema estudado.

Funsao de Green de correlasao G <
Aplicando a regra dada pela equasao (2.3.6) do capftulo 2, na equasao (D.1.3) segue que:
z
G (ti 9= dt[Ghe(ti t-)fgS (i Y+ Goe(ti t)fgd (ts i t9] (D.1.4)
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e aplicando a transformada de Fourier em ambos 0os membros da equasao acima, segue que,

X
Gg(1)=  [Gh()g5 (1) + Gao (1 )ad (1)1 (D.1.5)
k

Funsao de Green de avansada/retardada G r=a

Aplicando-se a regra dada pela equasao (2.3.8) do capfitulo 2, a equasao (D.1.3) permite escrever,
z
Gy (ti 9= dtGE(ti to)fg  (ts i 9 (D.1.6)

e aplicando a transformada de Fourier, segue nalmente que:

Gog (1) = GEA(HTgR () (D.1.7)



Célculo da corrente el8trica

Neste apéndice sao dadas as demonstrasees dos cflculos da corrente el§trica obtida a partir das

equascoes (3.3.3) e (3.3.8) do capfitulo 3.

E.1 Corrente 1|

A corrente |1 § dada pela equasao (3.3.3) do capftulo 3
eZ £ r < < a a
;= n d Ga(')81(M)+ GL(1)85(N)+He. )40 (E.1.1)

O integrando pode ser escrito explicitamente da seguinte forma:

G;a(! )§i(| )+ G;a(! )8 ?(! )+H.c.

= Gaa()8I(1)+ Ga()8I(N)+[8T (PG )+ 8 1(NIGz ()

As auto-energias para o ferromagneto 1, foram determinadas no ap&ndice B. A auto-energia

§ 7 (! ) denida por,
§5(1)= Fa(ISI) 1 850 (E.1.2)

% escrita da seguinte forma,

(E.1.3)

141
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onde,
2 3
i 0 0 0
. iB0 0 0
gragy=" 1 ' : (E.1.4)
260 0 jiu O

0 0 0 g

Fazendo-se as multiplicasees matriciais necessfrias, pode-se obter as componentes 11 e 33 do
eltron na notasao de Nambu, as quais sao dadas por;

£ o 1 ¢
G;a(! )8 i(' )+ G;a(! )8 611(! )+ H.c. 11433 — Eli 1" G;a;lli [G;a;ll]

-.'r.ru¢1-.i<.<u¢-.ir.rn.
+if 1j 1 Gaa;lll [Gaa;ll] + i'l 1# Gaa;33l [Gaa;33] +if 1 18 Gaa;33| [Gaa;33] )

e usando o fato de que as funsees de Green avansada e retardada estao relacionadaspor,[ G2)Y,
pode-se escrever ainda,

£ o}
Graa(l )§ i(' )+ G;a(l )§ ?(I )+ HC 11+33 =

1 i ¢ 1

a o O i ¢
G;a;lli [G;a;ll] + é'i 1# G;a;33i [G;a;33] +if 1j 1 G;a;lli Gga;ll

= é|i 1"
. i
+if 1i 1% Gaassi Ghazs @ (E.1.5)

Resta determinar as componentes da equasao (E.1.5). Para isso primeiramente serao determi-

nadas as componentes 11 e 33 da funsao de correlagdo. Conforme mostrado no capftulo 3, a

funsao de correlasao § dada pela equasao de Keldysh, i.e.,
G;a(! )= G;a(! )8 'T’a(! )Gga(! )

e apfs algumas multiplicaxees matriciais, as componentes de interesse sao dadas por,

-,

3

< — r o} r < r < r < r <
Gaa11 = [Gaa11l” Gaa1187a11 * Gaa1287a21 + Gaa1387a31 + Gaa1487a41
2 ,

r o} r < r < r < r <
+ [Gaa;lz] Gaa;ll§ Ta;12 + Gaa;12§ Ta;22 + Gaa\;13§ Ta;32 + Gaa;l4§ Ta;42 +
3 ,

r o] r < r < r < r <
+[Gaa1sl Gaa1187a13+ Gaa128Ta23+ Gaa138Ta33 + Gan14a87Ta4s +
3

r o] r < r < r < r <
+ [Gaa;14] Gaa;ll§ Ta;14 + Gaa;12§ Ta;24 + Gaa;lS§ Ta;34 + Gaa;14§ Ta;44
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3 ,

< — r o] r < r < r < r <
aa;33 — [Gaa;31] Gaa;31§ Ta;11 + Gaa;32§ Ta;21 + Gaa;33§ Ta;31 + Gaa;34§ Ta;41 +
3 ,

r a <
+[Gaa:z2l 223187 Ta12* Gha 287 Taze + Gha 3387 Tazzt Gaasa8Tas *
. ,

r o r < r < r < r <
+ [Gaa;33] Gaa;31§ Ta;13 + Gaa;32§ Ta;23 + Gaa;33§ Ta;33 + Gaa;34§ Ta;43 +
3 .

+[Ghazal” Ghaz18Ta14* Gha328Taza+ GCaa338Tass + Gha:za8Taus
Considerando a estrutura da auto-energia §,, § possfivel fazer algumas simpli casees iniciais.
Tomando a componenteGg, ., segue que:
Grat1 = IGha11°8Ta11 * IGha12i°8 7220 * iGha; 131 ?8 5033+ 1Gha;141 8 Taaa*

+ [Gga;lz]nGraa;M +[Gha14"Ghai12 §'T'a;24 + [G;a;13]nG aa11 + [ Gaan1l Gga;13¢§;a;13+
+[Gha14l Gha:138 Taaai [Gha13l" Gaa14l8 Tazal” +[Gha12] Gha118 Tan2i [Cha11] Cha:12[8 Ta12l”
e tomando o complexo conjugado da equasao acima tem-se ainda,

[G§a-11]n = i} Ghanf 18T a1l i] Géa;1212[§?a-zz]° i} Ghanal“[8Tazal” i1 Ghay1ai’18 Taadl”i

[Gaa 121°Gha:14 + [ Gha14l°Ghai12 [§;a;24]n i [Gaa 13]°Gha11 + [ Gha:11l G;a;13¢[§'?a;13]n+

+[ Gaa14l°Gaa138 Tasai [Ghanal Chanal8Taizal” +[Gharal Caan187a12i [Caanal Caa12l8 Tasnol”

e fazendo a subtrasao das duas equasees anteriores, tem-se que,
3 7 3 -,

Gaanri [Graul” = jG;a;l;jz §Tanr i [§;a;1,1]u + [Gaa; 121 §Taz2 | [§?a;2,2]n
+ nga'lsz 8Tassi [8Tasal” + J'G;a;14i 8Taa4 i [§$a;4z1:]l:1
+ [Gaalz] Gaa14+[Gaa14]nG£1a;123 8Ta04 i [§$a;24]?
+ i[G aa;13) Ghai11 ¥ [Gaa11l Gaats  8Tanzi [8Tasl’
+2[Gha14]" Gha138 Taaai 2[Cha13]" Cha1al8 T o34 +2[Gha:12] G118 Tai12i 2[Gha11] Gaa12[8 Ta12] ™

Adotando o mesmo procedimento para a componente 33, pode ser mostrado que:
3 ’ 3 ’

Giaszi [Giassl = J'G;a;3§1'2 8Tani [B7aul” +iGa 321 8Tai [87a2l’
+ J.G;ﬂa;%j2 §'T‘a;33i [§'T'a;33]u + jG;a:34i §T61;44i [§'T'a;4‘§]u
+ i[G na;32] Gaaaa + [ Gha;aal Gaa; w2 87a2ai [87a2l’
+ i[Gga;33]uGga;31+[G aa;31] Caa 33¢ §Tarsi [8Tausl

+2[Gaa 34] Gaa 33§ Ta;34 2[ aa; 33] Gaa 34[§ Ta; 34] +2[Gaa 32] Gaa 31§ Taj12i 2[Gaa 31] Gaa 32[§$a;12]u:
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Usando os resultados do apéndice B e do capfitulo 3, pode-se mostrar que as componentes da

auto-energia sao dadas por,

§Tan1i [8Tanl" = 2i(Ci 2 + S% 2n)f2 + 2if 1j 1 + 2if % $X 1, (E.1.6a)
§Taoi [8Fanol® =2i(s? 2 + Fj 2u)f2 + 2if1j 14 + 2if % sV, (E.1.6b)
§Tassi [8Tassl’ = 2i(s%i 2 + G 29)f2 + 2if 1j 14+ 2if % sX 3, (E.1.6¢)
§'T'a;44i [§'T'a;44]n = 2|(C2| o+ szi 2#)f12 + 2|f11| 1+ 2if ]7% sY4+:?’ (E16d)
8Tazai [8Fandl” =2isC(i 2 i i20)f2 (E.1.6e)
8Tansi [8Tanal” =2isc(i 2 i i26)f2 (E.1.6f)
§'T'a;34 = if¥sZyy (E.1.69)
§'T'a;12 = if ¥ sZiy (E.1.6h)
onde,

Xij§ tgb JGLg;iiJZ + JGLg;ijJZ § T GE)% i [be u] + G[)b i [be ||] ; (E.1.7)

§ - ;2 .- ; ¢ ro ro u¢: .
Yi " ta JGE boil” + 1Ghbil” 8 T bb“[bell] + Gppi [Gppii] - (E.1.8)

§ _ 42 ¢ ; ro 1e~ro0 ¢ .
Z§ = t3 Ghiyj [GhoyI° + [ Ghby 1°Ghii 8 jlesd 12 +[Ghoyi I°Ghoii (E.1.9)

Substituindo-se estes elementos de matriz na equasao paEd, ;i [G3,11]°, segue que,

a . LE ) _ e
Gaa11i [Gaanl® = iGhanai? 2I(c21 o+ S%j ou)f o + 2if 1j 1v + 2if ¥ X1,

i o

+ |Gha1al? 2i(32i o+ G ou)fo + 2if1f 14 + 2if Y4 sYY,
o]

+ |Gha1al® 2i(52i 2+ CFj u)f o+ 2if 1 14+ 2if ¥4 X3,
o]

+ [Gaal” (i o + i )l + 2001 1+ 21 sV
£ r an~r r arr QE- . .. 1 a

+ [Gaa12l Gaa1a [ Gaanal Gaarz 2isc(i 2 i i 20)f2

£ . a
+ [Gha13l"Ghain1 + [Gha11] Ghaina [2isc(i 2+ i i 24)f 2]
+ 2[Gga;14]uG£1a;13[i if % SZ3T4] i 2[G;a;l3]nG£1a;l4[i if % SZ§4]E + 2[Gga;12]uG£1a;11[i if % SZilz]

i 2[Gha11]"Gharali if ¥ sZ1,)°
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e ap®s alguma @lgebra tem-se ainda,

EliiGza;ll i [GZa;ll]nq;: (i 2 + S 2)iGhan1i*f 2 + iGhai11®f 10 1v + T ¥ sX 15iGha1ai?

+ (% 2+ i 20)iGhanal 2 + 1Gha1al*fi 16+ f ¥ sYJ1Glhanad® + (8% 2 + i 2#)iGha1af’f 2
+ [Glhanai®f1i 1+ T % X 34iGhanai® + (i 2 + S%i 2#)iGhai14i*f2 + 1Gha1ai*f1i 17 + T ¥4 Y451 Gha14i
+ £50(| 2 i i2#)[Gha12] CGhar1a * SC(l i i 2#)[ aa; 14]UG21a;120f12 + £SC(i 2 i i 2#)[Gha:13l Gaa11

+50(j 2 i i2#)[Gha11] Gaa13 f2+ VO [Gha:14]°Gha:13Z34 i [Gha13]"Gha1alZ34]"

o ¢
[Gaa 12] Gaa 11212 | [Gaa 11] G!ia;lZ[ZiZ]u )
e rearranjando os termos tem-se nalmente:

1i i, . . . ¢ i . . . ¢
o5 aa 111 [Gaa 11] =f1 JGQa-nJZi 1t JGraa'1312i w + 1 JGraa'14Jzi 1t JGraa'lzjzi w t

+ f12 (Pi 2 + 5% 24)]Ghanal” + (% 20 + € 24)iGhai1al® + SCi 20 i i 2#)[Gha:12]"Chaia
+5C(i 2 i i 2#)[Gha;14] Gha: 12¢+ f2' (%2 + & 24)]Gha13l” +(02i 2 + % 2#)iGha1af”
+sc(i 2 i i 2#)[Gha1al Gaa1n + SAi 2 i i 24)[Gha11] Gs a13¢+ f%s Y21JGaa 12>+ X 34iGha13l”
+Y3iGha1ai’ + X 15iGhai1si® i Z34[Gha1al”Ghatz i [Z34°[Gha1al Ghai1a

. ] ¢
i Z15[Gha12l Ghant i [Z151°[Gha11]"Gha12 © (E.1.10)

Fazendo as substituisees dos elementos de matriz da auto-energia na equasao [2Jas; i

[Gza33l", € apfis efetuar as simpli casees necessfrias segue que:

2 G<a s3i [G a33]n¢: f1 inga-sljzi 1+ [Ghazal’i 1#¢+ f1 iJ'G<2u—51-34j21 1"+ [Ghazal i 1# +
w1y (Czn 2 + 5% 24)]Glhaai® + (S%i 20 + % 24)iGhaizl” + SCi 2 i i 24)[Gha:32]"Ghasaa
+80(j 20 i 2#)[G;a;34]nG£a;3z¢+ fp (2 2 + & 2#)iGhazai’ + (i 2 + S%i 24)iGha:31i?

+sC(i 2 i i 24)[Gaa;33] Gaaa ¥ SCi 27 i i 2#)[G;a;31]nGga;33¢+ f¥s inile fai32l” + X 34Ghaaal’

+Y,5iGhaaal” + XiGhati® | Z3a[Ghaaal Ghaaz i [234]°[Ghazal Ghaaa i Z1o[Gha:z2l Ghasat

¢
i [Z215]"[Ghai31]"Ghaz2 : (E.1.11)

Combinando as equasees (E.1.10) e (E.1.11), pode-se determinar os dois primeiros termos da



146 E.1 Corrente |1

equasao (E.1.5), i.e.,

. i o 1. i -
i E'il" G;a;lli [G;a;ll] i é'il# G;a;33i [G;a;33] =

= ai 2 Gl 1 + Gl 1+ ai 1 [Ghanai?i 1+ + IGhagral?i 16 +Fai 1 (P 2 + i 22)iGland?
+( S 2 + % 2#)iGha1al® + SCi 20 i i 24)[Gha12]°Chara + SCi 27 i i 2#)[G;a;14]°G21a;12¢+
+ foj ¢ i(52i » + 2#)jGraa;13j2 "'(Czi o+ P 2#)jG21a;11j2
+5C(i 20 i i 2#)[Gha13) Ghart1 + SCi 2v i i 2#)[Gga;11]uG;a;13¢+f Y si1 iYZIle;a;lzjz + X 34iGha13)®
+ Y5iGha1al’ + X1oiGhaai® i Z34[Ghai1al’Ghai1z i [Z34]"[Ghas1al Ghata i Z1a[Gha12l Glaia

- o ¢ i . . L, ¢ i . . L, ¢
i [215]°[Ghai11]"Gha2 + f1i 1 JGga;3112i 1t JGQa;aslzi 1w+ i 1s JG;a;3412i 1+ JG;a;BZJZi w t

i . . . . a
+ f2i 18 (i 2 + S%i 24)iGhaaai® + (S%i 20 + i 26)iGhaaoi® + SCi 2 i i 24)[Gha32) Chaaa
o ¢ i . . . .
+5C(i 2 i i 2#)[Cha;aal Ghazz + f2i w (%1 2 + % 24)iGlhaaal” + (CPi 2 + S%) 24)iGhaaal”
5 o ¢ i .
+50(i 2 i i 2#)[Ghasal Ghaz+ SCi 2 i i 2#)[Ghaz1l Ghazs *+ ¥ si 1% Y41iGha 32l

+ X 341 Gha33°+ Y43iGha:34i%+ X b2iGhaa1i®i Z34[Cha3a]"Cha:z3i [2341°[Gha:33]” Chazai Z12[Ghaaal Ghaian

o e
i [215]"[Gha:31]"CGha:32
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e fazendo algumas manipulasees alggbricas tem-se ainda,
i iii 1 iG;a;lli [G;a;ll]n i %ii 1# ! G:ta;33i [(3261;33]n =
=f1 i ijGraa;lljzi 1 + jGha1ai%i 1#¢+i 1# ijG;a;sljzi 1 + jGhaaal’i 1#¢Q
+ 4 iJ'(-;([;w\;14j21 1+ jGha 1o’ 1#¢+i 1# iJ'(3‘21a;34j2i 1 + jGhaaal’i 1#¢Q+

© £ . . . .
+ 12 i1 (Ciy+ S 2#)iGha1ai® + ($% 2 + € 24)iGha10)?

#SCli 2 1§ 2 Ghagsal Cragsa+ 51 2 1 1 24)[Chasdl Ghazz
+i 1 £(Czi 2 + %) 24)]Ghazal” + (S%i 2 + C%j 24)iGha30)°
+50(i 2 i i 2#)[Ghaszol Ghaza + SCi 27 i i 2#)[G;a;34]uG;a;3zaa
+ f2©i 1# £(52i 2+ & 24)iGhazal® + (% 2 + i 21)iGhaaai® + SCi 2v i i 2#)[Gha33]"Chaia1
+80(j 20 i i 2#)[G;a;31]nG£1a;33°+ i1 £(32i 2+ i 24)iGharal® + (i 2 + S%i 24)iGha11i°

o o o © £ . .
+s0(j 2 i i 2#)[G;a;13] G‘raa;ll"' Scj 2 i i 2#)[Graa;11] Giraa;13 +f%s i Y2|1]G£1a;1212

+ X§4jG£1a;13j2 + Y4+3jG£1a;14j2 + Xisz;a;lljz i 2;4[Graa;l4]u62\a;13 i [Z§4]D[Gg\a;13]uGraa;l4i
_ i . i o £ . . .
[ Z]|.2[G<[aa;12] Gga;lli [Z:|L2] [G([ia;ll] Graa;lz tiow YZIlJG;a;32J2+ X§4JG21a;33J2
+ Y4-{:3J.Graa;34j2 + X:iazzjeraa;Slj2 i 254[Graa;34]nG;a;331 [254]U[G;a;33]n621a;34
ga

i Z15[Gha:32]"Ghaz1i [212]°[Gha31]"Gaazz  (E.1.12)

Agora sao de nidas as seguintes quantidades:

i . . L, ¢ i, . . L, ¢
Hii =i 1 JG;a;lllzi 1t JG;a;lslzi w tiow JGga;Sljzi 1t JGga;SSJZi 1# (E.1.13a)
. i r 12, el 2. ¢ . i r 2. s P2, ¢
A =i JGaa;l4J i1t JGaa;lzl i tioaw JGaa;34J i1t JGaa;SZJ I 1# (E.1.13Db)
£ . . : : o
A =i 10 (i + S% 2)iGha1ai® + (S% 2 + i 24)iGhaa® + SCli 2 i i 24)[Cha12]°Gha14
(E.1.13¢)
o £ . . . .
+50(i 2 i i 20)[Gha1al°Gha12 +i 1# (Ui 20 + S%i 24)iChaaai® + (S%i 2 + CPi 24)iGhaaal”
o]
+5C(i 2 i i 2#)[Gha32l Ghaza+ SCAi 2 i i 24)[Chazal” Chaz2
£ . . . . o
Qu2=i 14 (S%i 2 + i 24)iGhazal® + (Pi 2v + S 24)iGhaai® + SAi 2 i i 24)[Chaasl"Chasa1
(E.1.13d)
a £ . . . .
+5C(i 2 i i 24)[Chaia1]"Chaizs +i 1+ (5% 20 + i 24)iGhana® + (P 2 + % 24)]Ghanaf®

o]
+50(i 20 i i 2#)[Gha13) Ghart1 + SAi 2 i i 26)[Gha11] Ghasis
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© £ ] ) ) . . L . a
Qis=%s i Y2|1]Graa;1212 + X;ﬂGga;BJZ + Y4+3,JG‘[;\a;14J2 + XllzlG([;\a;llJ2 [ Z§4[Graa;l4] Gga;lS
. . . 5 a £ . . .
i [234°[Ghai13]"Chaitai Z1alGha1al Ghanr i [Z1o)°[Gha11]"Ghanz +i 14 Yd1iGhaizai® + X 34/Ghazal’®

+Y4ng;a;34j2 + XéZjG;a;Sljz i 2;4[Graa;34]nG;a;33 i [254]U[G;a;33]uGga;34 i Z]i_z[Gga;Sz]nG;a;Sl

. Qa
i [Ziz]u[G;a;Sl]nG;a;Sz
(E.1.13e)
e substituindo estas de nisees na equasao (E.1.12) segue que,
. [ < . < n¢ 1-. i < . < u¢_. . 1 1 . .
PURY Gaani [Gaanal + Sl Gaazsi [Gaazsl =i Huf1i Aufii Awfzi Quaf2i Qusf:
(E.1.14)

Antes de determinar os termos restantes da equasao (E.1.5), § necessfrio determinar a subtraxao
das funsees de Green avangada e retardada. Estas funsees de Green sao dadas pelas equasees de

Dyson, obtidas no capfitulo 3. Para o ponto quénticoa, a funsao de Greers, ® dada por (3.2.16):
Gha(!) = GLa(!) + GLat},GhotanGRA(!)
e isolando a fungsao de Gree6 [ (! ), pode-se reescrever esta equasao da seguinte forma,

Ghalli t},GhotarGaa(! )] = Gaa(!)

(G i tYGhotan)Gha = 1
ou ainda,
[Ghal =[G i thGhitan:

A funsao de Green avansada § dada por (3.2.18), que ap®s alguma manipulasao alggbrica pode

ser colocada na forma:
(Gl T =[G *i t3,GEbtas
Usando a identidade,
© ) ) a
Giai Gha= Gha [Ghal''i [GE]' " Giai
e substituindo as funsees de Green inversas tem-se que,

n (0]
Gli Gha=Gha [GRAMI i [GR(I 1+ t4GBtani t1,Ghotap Gaa
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n ¢ (0]
i
G2 Gha=Ghy [GRMI Y G 1+tY, G&i G tan G&, (E.1.15)

A diferensa entre as funsees de Green inversas § dada por,
1, 1_ 0 i 0 ¢
G L [GREN T=11j HY 81()i 1 HYj 83()

ou seja,
[GRa(M i [GR()T =8 §L()

A outra diferensa entre as funsees de GreeB[) e G20 tamb®m pode ser determinada direta-

mente, i.e,
¢
GEi G = G} TG i [GE 1 G = GRS A() 1 Sh()IGH
Aqui serfl de nida a chamada matriz de acoplamento;

ii(!)=8%2; §] i= LR

0 que permite escrever (E.1.15) da seguinte forma,

G2, i Gha= Ghai LG+ GLatLGhoi RGNt anG 2, (E.1.16)
ou ainda,
3
Ggai G = Gaa iLt tabibl Rbetab Gaa
e de nindo,
i Ta= iL+ thGhoi RGhptan (E.1.17)
segue que:
G3ai Gha= Ghai TaGla: (E.1.18)

A equasao (E.1.18) apresenta uma forma similar p equasao de Keldysh para a funsao de Green

<
Gaa’

Ga
87

Gaa(! )8 72Gaa(!)
§7 + 13,68 5 Ghptan
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exceto que nesta filtima as auto-energia§ estao no lugar das funsees de. Estas fiitimas sao

similares ps auto-energias exceto que nas funsg9esao aparecem as funeees de Fermi. Desta forma
. . H H < <

as componentesGi,.15 i Gia11 € Ghazzi Giazz Pode ser obtidas diretamente deGZ,.1; € G3,.33

apenas suprimindo as funeees de Fermi. Desta forma segue que:

Ggata;ll i Gga;ll =
. O, r i2. el i2. ¢ i r i2. el i2. ¢ C2 2. el i2
i 1 JGha1di 1 + 1Gaa13) i+ 1Gaaali 1 + JGaa120 i 1 +(C%j 20 + S% 24)]Gaa: 14l
+ (% 2 + A )iGha12® + SCi 27 i i 24)[Ghai12]°Gha1a* SCi 20 i i 2#)[Ghai14l°Gha12*
+ (% 2 + i 2w)iGharal® + (i 2v + S%i 24)iGhanai® + SAi 2 i i 24)[Cha13]"Cha11
. .. r o~~r £i-r i2 + T i2 + T i2 i ir 2
+ SC(I 2" 11 2#)[Gaa;11] Gaa;lS + % S Y21JGaa;12J + X34JGaa;13J + Y43JGaa;14J + XlZJGaa;llj

i ol i o] o] Da
[ Z§4[G;a;14]u621a;13i [254]D[G;a;13]nc‘raa;l4i ZZILZ[Graa;lz] Graa;lli [Ziz] [G;a;ll] G;a;lz

€,

G([aa;33 i Gga;33 =
.©j. . ) L, ¢ . : , ¢ . .
il JG;a;31]2i 1+ JGga;SSJZi 1w t JG;a;3412i 1t JGga;SZJZi w Tt ( Czi o+ 52i 2#)JG£1a;34J2+
+ (5% 2 + € 2#)iGhazai® + SCAi 2 i i 2#)[Cha32l"Chaiza* SCi 2 i i 2#)[Gha3al Chaaot
+ (% 2 + i 24)iGhazal® + (Fi 2v + S 24)iGhaati® + SAi 2 i i 24)[Chaasl Chasa1
; P r el £:i'r i2 + T 2 +:Ar 2 el 2
+50(i 2 i i 2#)[Gha31l Ghaaz + ¥ s Y31iGhaaol® + X 34iGhaza® + Ya3iGhaai® + X 1iGhaal

. ) ol
[ Z§4[G;a;34]uGraa;33i [254]C[G;a;33]nGga;34i Z|12[Gzraa;32]uG;a;31i [ZiZ]D[G;a;31]uGraa;32

: [ ¢ [ ¢ ,
Com estes resultados, o termdf 1j 1» Gla11i G3a11 +if 10 1 Ghassi Ghazz Pode ser escrito
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da seguinte maneira:

if 1 2 iG;a;ll i Gia11 +if 1 l#iG;a;ssi Gga;asq: =[if 1i 17]£

i 1Ghaaal? 1 + Glansl®i 14+ [Ghanal?l v + Glanal?i 11+ (i + i 20)iGlanal
+( %) o + 2#)jG;a;12j2 +50(i 20 i i2#)[Gha12l"Ghanat SCi 2 i i 2#)[G;a;14]u621a;12¢+
+ (1 2+ @1 2)iClaal® + (P 2 + 2 20)iClanl®+ Wi 2 1 1 2)Claaal Glats
+sC(i2v i i 2#)[Gga;11]nGga;13¢+ s iYZileraa;lzjz + X 34iGlha1al”

+Y,5iGha1ai® + X{2iGha11f? i Z§4[S;a;14]°621a;13

i [Z34°[Gha13l"Ghana i Z1o[Gha12l Ghany i [Ziz]n[G;a;n]DG;a;lzct] +[if 1j ] £

L . . . ¢ i . . . ¢ . .
i if JGga;Sllzi 1+ JG;a;3312i wm t JGga;3412i 1+ JG;a;C%zJZi w t (CZI o+ Szi 2#)]Gga;3412+

2. . s 2 . .. r ge~r . .. r a~r ¢
+( %) 20 + €% 2#)iGhaaa® + SCi 2 i i 2#)[Cha32l Chaaa + SCi 20 i i 2#)[Chaaal Ghazz +
£ . . . : a
+ (s% 2 + A w)iGhazal’ + (i 2v + S 24)iChaari® + SAi 2 i i 24)[Ghaasl"Chasa1
o Q i .. . . . . . . .
+5C(i 2 i i 2#)[Cha;z1]"Chaiza + Y& Yi1iChazal” + X 34iGhaizai® + Ya5iChazai” + X 15iGhaa1i°

a
[ Z?T4[G£1a;34]DG;a;33i [254]G[G;a;33]nGzraa;34i ZéZ[Gga;3Z]nGraa;31i [ZéZ]Q[G;aBl]nG;aSZ ]

e, reagrupando os termos e usando as de nisees dadas pelas equasees (E.1.13a) a (E.1.13e) pode-se

escrever nalmente:
H I r a ¢ H I r a ¢
if1i 1v Gaa11i Gaa1r * if1i1# Gaaszi Gaazz = fi(Hu+ A+ Az + Q2+ Qus): (E.1.19)
Substituindo-se as equasees (E.1.14) e (E.1.19) em (E.1.5) segue que,
£ r < < a a
Gaal!)81(1)+ GL(1)85(1)+He |5 =Ff1(Hui+ Ann+ Ao+ Q2+ Qus)
i Huf1i Anfii Afzi Quof2i Qusf
ou ainda,
£ r < < a a
Gla(l)EST(1)+ Gaa(l)83(1 ) +He. 11,35 = An(fri Fa)+ Ana(fri o)
+ Qu2(f1j f2)+ Qus(f1i f) (E.1.20)

e substituindo (E.1.20) em (E.1.1) tem-se nalmente que:
Z
€ £ 1 1 o

gue a frmula para a corrente dada pela equasao (3.3.4) no capfitulo 3.
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E.2 Corrente I,

A corrente |, § dada pela equasao (3.3.8) do capftulo 3:

£ o}
= = dl GL(1)85(1)+ GL)EA()+He oy (E.2.1)

O integrando pode ser escrito explicitamente da seguinte forma,
GL.(1)85(1)+ G5,(1)83(" ) +H.c.
= Gaa(1)85(1)+ GZa(1)85(1 ) +[85 (1PGEa(t) + 851Gz

As auto-energias foram determinadas no apéndice B. Para o ferromagneto 2, a auto-energia de

correlasaos ; § dada por,

§5(1)=F2(1)I85(") i 85" (E.2.2)
desde que as auto-energias avangada e retardada sao dadas por,
2 3
i o + 8% o4 0 sc(i 2 i i2#) 0
: i 0 S} o + €% 0 sc(j 20 i i
§5a(!)="|§ i 2 i o oi 20 i i2#) , (E.2.3)
sc(i 2 i i 2#) 0 S%j o + Cj ou 0
0 scoi 20 i i 2#) 0 Ci o + % o4
entao segue que,
2 3
(% 2 + 8% 2n)f2 0 scli 20 i i21)f2 0
§5(1)= i 0 (% 2 + i 20)f2 0 scli 2 i i 20)f2
2 )=
scli 2+ i i26)f2 0 (% 20 + i 2)f2 0
0 sci 22 i i 26)f2 0 (i 2 + % an)f2
(E.2.4)

Fazendo-se as multiplicaszees matriciais necessfirias pode-se obter as componentes 11 e 33 para

0 el®tron na notasao de Nambu, as quais sao dadas por,

£ a
Gaa(!)83(1)+ Gaa(1)85(1)+HC. |50 =
[ i ¢ i ¢ i
2 sat1 Ciz+ SPios +if2Glyyy i+ SPiow + §G<a;33 Cian+ $%i 2

¢

R r i 2 ¢ i £ < < a £ r r a
+if 2Ghaz3 CCios+ SPiz + ECS(i i i2#) Gaarzt Gaazr ticsfoli2n i i2#) Gaaist Gaasn
L ¢ o o ¢ o i o ¢
i if 2 S%jou+ o [Ghandl®i if2 S% o+ i [Ghazal®i icsf2(i 2 i i24) [Ghaal® +[Ghasal
i ¢ o i ¢ o i . <¢
i 5 Siow+ iz [Granli > i s+ S%i 2 [Gaaaal®i QCS(i 2 i i24) [Gaaal” +[G3azil
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e, rearranjando os termos, tem-se ainda que,

£ o
Gha(')85(1)+ GZ(1)83(")+Hc. 1,05 =

i oG ¢ i
G;a;ll i [G;a;ll] Czi >t Szi o +if 2 Graa;lli [Gg\a;ll] C2i o+ Szi o t

"2

i o ¢ i o ¢
+ 5 Gaassi [Coagal” Ciast Piz +1if2 Ghaagi [Chaaal” Ciawt sPiz +
i

. . . £ < . < o] < . < Bn
ZCS(I 20 i2#) Gaarsi [Gaaal + Gaazi [Gaazil

+
: £ r r o r r ol
+icsfo(ioni io2#) Gaa;13 i [Gaa;13] + Gaa;3l i [Gaa;31] (E.2.5)

Nota-se que a equasao (E.2.5) § mais complexa comparada com o0 caso da corrénte Isso
deve-se ao fato da polarizasao do ferromagneto 2 estar orientada a um angylode modo que
existem termos nao diagonais da funsao de Green. Para resolver a expressao (E.2.5), primeira-
mente serao determinadas as componentes nao diagonais 13 e 31 da funsao de Green de correlasao.

Explicitamente estas sao dadas por,

-,

3
< —_ r ol r < r < r < r <
Gaa;ls(! ) - [ Gaa;31] Gaa;11§ Ta;11 + Gaa;12§ Ta;21 + Gaa;lS§ Ta;31 + Gaa;14§ Ta;41 +
3 ,
r o r < r < r < r <
+ [Gaa;32] Gaa;ll§ Ta;12 + Gaa;lz§ Ta;22 + Gaa;13§ Ta;32 + Gaa;14§ Ta;42 +
3 ,
r o] r < r < r < r <
+ [Gaa;33] Gaa;ll§ Ta;13 + C:"aa;12§ Ta;23 + Gaa;13§ Ta;33 + Gaa;14§ Ta;43 +
3

,

r o r < r < r < r <
+ [Gaa;34] aa;ll§ Ta;14 + Gaa;12§ Ta;24 + Gaa;13§ Ta;34 + Gaa;l4§ Ta;44

e a componente 31 pode ser escrita na forma,

e

3
< — r o r < r < r < r <
Gaa:31(! ) = [Gaa11l Gaaz187a11+ Gaa3287a21 + Gaa3s87Ta31 + Gaa3a87a41 +
3 ,
r o] r < r < r < r <
+ [Gaa;lz] G‘au’;l;31§ Ta;12 + Gaa;32§ Ta;22 + Gaa;33§ Ta;32 + Gaa;34§ Ta;42 +
3 ,
r o] r < r < r < r <
+ [Gaa;13] Gaa;Sl§ Ta;13 + Gaa;32§ Ta;23 + Gaa;33§ Ta;33 + Gaa;34§ Ta;43 +
3

-,

r o r < r < r < r <
+ [Gaa;14] Gaa;31§ Ta;1l4 + Gaa;32§ Ta;24 + Gaa;33§ Ta;34 + Gaa;34§ Ta;44

Os elementos de matriz da auto-energi& 1, sao dados pelas equasees (E.1.6) usadas no cflculo
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da corrente | ;. Substituindo estes elementos de matriz nas expresse€s, 5 € G3,.3;, tem-se que
< . r~< qm_ ©i . i - A
Gaasi [Gagail = if ¥ s£  [Gaaail” X1+ [X1ol i 2[Gaasal Z12 Gaainn
+ Gga;lzi[Ggasz]uinil "'[Yzil]uq;i 2[Goaaal’[Z1,]" +
+ Glgra [Glaadl” Yas *[Yisl" 1 2[Ghaal 23"

a

o] l D¢ . o]
+ Gga;l?, [Gra33] X§4 + [X§4] | 2[(-?"raa;34] 254 +
¢a

aa 12i 1#[Gaa 32] + Gaa 14[Gaa 34] i1

.© o
+2i fq Graa;lli 1" [Graa;3l] + G} a13[Gaa 33] i t f11
° iz"C2+ i s

©j ol ¢ a
[Ghagol® i 26+ S%i 2 i CGhazal’ (i 2¢1 i2') Gha12+ Ghas [Chazal

. r Q. .. ol if ©i r o [ . C2 2. ¢. r oy, .. r
i CGaazal (i2#i i20) +2if2 [Guazl i20¢"+S% o4 i €YGuaa3]l (i 2#i i2') Gaamnr
ca

¢

+2if12

£j ¢ o o
+Ghans i26C+ S%i 2 [Ghaasl®i CS[Ghaaal” (i 2¢i i27)
desde quex; 5 e Y§ sao reais, conforme pode ser veri cado das equasees (E.1.7) e (E.1.8), entao

pode-se escrever,

Gia3i [G;a 3l =
f i ¢ l o] i ol
if % S [Graa 31] 2[X 12]| 2[Gala 32] Z:|L2 Graa;ll"' Graa;lz [Graa;32] 2[Y2|1]i 2[Graal;31] [le]
a

o] o D¢ i ol o]
+G£1a 14 [G;a;34] 2[Y4+3]i 2[Gra33] [Z§4] + G;a 13 [Gra;33] 2[X;4]i Z[G([aa;34] Z§4

+
¢a

©
+2i fl Gaa 11| 1" [Gaa 31] + G} alS[Gaa 33] i t fl1 aa 12i 1#[Gaa 32] + Gaa 14[Gaa 34] i1

) ¢ ) ¢ ¢
[Gra ol i 24P+ i | cS[Ghazal” (i 241 i2) Gha12+ Ghana [G;a;34]

+2if12 ) i 2 C+ S n
r o] od : ©i r o] [ 2 ¢ r o] r
i CS[Ghagol® (i 260 i2) +2if2 [Ghaml® i2C+ S%iow i CS[Ghazal’(i2¢i i27) Ghana

r £i 2 ¢ r o r o] S
+Gha13 Z#Cz + S5 [Gaa;33] [ Cs[G‘aa;31] Gioni i2)

- 1 .
e multiplicando por 5 em ambos os lados tem-se ainda,

1i

2 G‘<a13i [G;a;Sl]Q =

©I a i a i ¢ I a i a i
[Gra;3l] [X :ILZ]i [G;a;SZ] Z:ILZ G;a;ll"' Gra 12 [G;a 32] [Yzll]i [Gga;Sl] [Z:le]

a
aa 13 [G a33] [X 34]I [Gaa 34] 254

f%s
+ Gaa 14 [G;a;34]n[Y4+3] i [Gra 33]‘1[23-4]n +

+f1 Gaa;lli 1[Ghas1]® + GhanalChazal’i 14 + f1 Gaa 12i 1#[Gha:32]" + Gha:14[Ghaizal i 1
©ii ¢ . ] ¢ £
+f i+ % [Ghagol®i CSGhazal®(i 241 i2) Gharz+ Ghata i2C+ S 26 [Ghasaal

r o ad ©ii 2 ¢ r o r o r
i CS[Gaa;32] (i #1 i 2“) + f2 i 2"(-:2 + STy [Gaa;31] i CS[Gaa;33] (i #1 i 2") Gaa;ll
pa
(E.2.6)

£ ¢ o o
+Ghats i2#C+ S%i 2 [Ghazsl®i CS[Ghazal” (i 2¢i i27)
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O prfiximo termo a ser determinado § a diferene@g, 3, i [G3,13]"°. Seguindo os mesmos passos

para obter (E.2.6) pode-se escrever,

G< G uq:—f ? s
2 a31|[ a13] =f%s

1 H o} i . o
G;a;31[x li GhazalZio)” [Gaa 1]" +[Ghaal” GhazalX3sli GhazalZ34]” +
a

H 1ol GlaolVili ClamZis +[Chural® Claad¥isli GlassZle’ +
[ aa;lz] aa;32[ 21]| aa;31<-12 [ a14] aa;34[ 43]I aa;33<34

i a
+ fl Gaa 31| 1" [Gaa 11] + [G a13] Gaa 33i 1w * f11 aa 32i 1#[Gaa 12] + [G a14] G;a;34i 1t
¢ ¢ o ol i ¢
+ fl2 aa 32 i 2#C2 + S P20 i CSG;a;34(i 2#10 i 2") [Graa;lz] + [Graa;14] Graa;34 i 2"C2 + Szi 2#
[ ¢ ©i r [ 2 ¢ [ r o
i cSGhaza(i2ni i2) + 12 Gaa~31 i 2"C2 + 8% 21 | CSGuaaa(i2zi i2') [Gaanal
¢ a
+ G} a13] Gha3z i 2#C2 + % i cSGhaar(i2#i i2v) (E.2.7)

Somando (E.2.6) e (E.2.7) tem-se que,

[ £ < GD

ECS(I 2 i i24) Gia1zi [Gamaal”+ Gaazri [Gaaaal” = i Asf i Asfri Bafti Aofai Bofa
(E.2.8)

onde foram usadas as seguintes de nisees:

As = cs% (200 i2n) E
G;a 31[Gha;11l” + [ Gha:z] Gha: 11¢X 127 Gaa 33[Gha;13l” + [ Ghazsl Gha: 13¢X aat
|(321.51;32[(3,2@1;12]n + [ Gaaz2l Gaa; 12¢Y21 + G;a 34[Gaa1al” + [G;a;34]uG;a;14¢Y4+3 i G;a 32[Gaa;11l°
+ Gaa12[Gaaail” [Z 2] i ! aa;31[Gaa 12l° + Gy 11[G.;a;32]u¢ziz ]

i o] B o, o] U¢
i G;a;34[G;a;13] + G;a;14[G21a;33] [Z?J:4] I G;a;33[G;a;14] + Graa;13[Graa;34] Z3J‘r4 (E-Z-ga)

Ar=cs(ii ik
a

O ., r o r anr & Far r o r anr ¢
Gaa;33[Gaa;13l” +[Gaazal Gaai1s i 14+ Gaa1lGaai1al + [Gagail Gaar i1 (E.2.9b)

Bi=cs(i2i ik

©| a

¢ ] ¢
aa 32[Gaa 12] + [G a32] Gaa 12 it Gaa 34[Gaa 14] + [G;a;34] GI’aa;l4 i1 (E.2.9C)

- . .. ©i r i. 2. ¢. r . .o ¢ r o
Ar=cs(i2 i i) Ohasr i22C+S%ios i CSGhazalizei i2) [Charal’+

i gl ¢ a ¢ i ol ¢
+ [Ghas]” i2C+ %o i CS[Gga-ss] (i 2#i i 2u) Gha11+ Ghais [Chasal® i2#C” + S 2
a

] ¢ ¢ ¢
i CS[Gaazt] (i24i i2) *+[Gi a13] Gha3s i P+ S cSGhaiz (i 26 i 2') (E.2.9d)
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. P ©i r [ . 2. ¢. [ . . r a
Bo=cS(i 2 i i2#) Ghase i2#C+ %2 i €SGhaaali26i i2) [Chaal™+
[ ol ¢ 5 ¢ [ ol ¢
+ [Ghasal® i 266+ S%i 2 i CSGhaaal®(i 241 i2) Ghato+ Gha1a [Chazal” i2:C+ S?j s
r o ¢ r o [ r [ 2 ¢ [ ¢
i CS[Ghaz2l” (i 241 i2') +[Gha1al® Ghasa 1276+ S%i2s i CSChaza(i2wi i2)  (E-2.9€)

O prfiximos termos a serem calculados sao dados abaixo,
: £ r r o r r DQ
icsfo(i2ni i2#) Gaazi [Gaasl *+ Gaazri [Gaazl =
. i [}q: . i o
icsfo(i 20 i i2#) Ghazi [Ghazal” *+icsfa(i 2 i i2#) Ghasti [Ghasl

e usando o fato de que as funsees de Green avansada e retardada estao relacionadagpor,[ G2)Y,

pode-se escrever ainda,
. r r o r r DQ
icsf2 (i 20 i i2#) Gaanzi [Gaausl * Gaazii [Gagazl =
: i ¢ i ¢
icsfo(i 20 i i2#) Ghazi Gaars +iCSf2(i 20 i i24) Ghazii Ghaar (E.2.10)
e usando (E.1.18),
Ggai G;a: Ggai TaGga;
a equaxao (E.2.10) pode ser escrita da seguinte forma,
H . - £ r . r o] r . r UQ
icsf2(i 2 i i2#) Gaarzi [Gaaasl + Gaasri [Gaazil =
i icsfa(i 2 i i2¢)f[Ghai TaGlalia + [Ghai TaGlals10

e substituindo os elementos de matriz dg 14 segue que,
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. £ ol ﬂn
icsfo(i2n i i2n) G;a;lsi [Graa;13] + G;a;Sli [G;a;Sl] =
_ N © © C T
=jicsfo(ioi i28) il %%s i Gaa;31[Gaa;11] i [Gaa;Sl] Gaa;ll X1t

i ¢ i ¢ .
i G;a;33[Graa;13]ni [Gga;33]nGraa;13 X§4+ i G;a;32[G;a;12]ni [G;a;32]nG£1a;12 Y211+
i ¢
i G;a;34[G;a;l4]ni [G;a;34]DGraa;14 Y4t’>+

i o u¢ H o] l o] n¢ a
GI:'ala;32[Graa;11] + Gga;lZ[G;aSl] [Z I12] + G([;\a;34[G([;1a;13] + Graa;14[Graa;33] [Z§4] +
. a

I ¢, [ + .
ga;31[ raa;lz]n"' G;a;ll[GgaBZ]a :|L2+ Gga;33[G;a;14]Q+ Graa;l:%[Graa;34]D Z34 |

i o] a | a o ¢
[ G;a;14[G;a;34] + [G;a;14] G;a;34 i1 G;a;gz[G;a;lz] + [G;a;gz] Gga;lz i 1#
i a o ¢ i . . ¢
i Gaa31[Gaa11]” +[Gaa1l Gaan1 1171 GhanslGhaszsl” +[Gaaisl Ghas i 1#
r £ r o, . . r o i . 2. ¢a
+ Gha1g CS[Ghagol® (i 2¢i i2)i [Chazal® i22C+ % os
u£ i 2 ¢a
+ [G;a;14] CSG;a;SZ Giogi i2)i G;a;34 i 2"02 + S% 4 +

£ o g Ca
+ Gg\a;lz CS[G;a;34] Gi2gi i2v)i [Graa;gz] i Z#CZ + Szi o

+[G" n£ G . . el i. 2+ 2. ¢D+
[ aa;lz] Cs aa;34(l 2# 1 | 2") | aa;32 1 2#C s 2

£ o ol Ca
+ Gga;lS CS[G;a;Sl] Goni i2)i [G;a;33] i 2¢,5C2 + Szi o
r n£ r r [ 2 ¢a
+ [Gaa;ls] CSGaa;31 Gio#i i2v)i Gaa;33 i Z#C2 + s%j o
¢a

i
+[Gha11]® €SGhaaa(i2¢i i27)i Ghazt i2°C+ % os

r £ r o, A . r ui. 2. ¢an
+ Gaa;ll CS[Gaa;33] (I 2# 1 1 2") | [Gaa;31] | 2"C2 + ST o#

e comparando os termos desta equasao com as de nisees dadas pelas equasees (E.2.9) pode-se

escrever;

; £ r r o r r ol

icsfo(i2n i i2#) Gaa;lsi [Gaa;ls] + Gaa;31i [Gaa;31]

) n _© a0
=jifa ji jAsi A1i B1i Azj B>

ou ainda,

; £ r r o r r o

icsfa (i 2v i i 2¢) Gaa13 i [Gaa;13] + Gaaan i [Gaa;31]

= fz(A5+ A1+ Bi1+ A+ Bz)Z (E.Z.ll)
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Combinando as equasees (E.2.8) e (E.2.11), tem-se que,

i £ o DQ
ECS(i 20 io2#) G;a;13i [G;a;13] + G;a;3li [G;a;31]
. £ ol no
+icsfo (i i io2#) G;a;13i [G;a;l?,] + G;a;SIi [G;a;3l] =

As(f2i fs)+ As(f2i f1)+ Bu(f2i f1)+ Bao(f2i f2): (E.2.12)
O priximo passo § determinar os elementos de matriz diagonais. éplicando 0S mesmos proce-

, . . . 1
dimentos realizados nos cflculos dos elementos nao diagonais o ter%}o Gia11i [Giaq1]® pode

ser escrito da seguinte forma,

1i a
E ;a;lli [G;a;ll] =
i P L, ¢ i P , ¢ © a
f1 i1]Gha11f®+ iGhanal’i 1# + f1 ] 1#Gha12l” + [Gha14i®i v + f2 cSGhai1a (i 2 i i 2¢)[Gha12l
5 i ¢ Y i ¢2
+CSGhaal® (i 2 i i 2#) Ghano ¥ i 26C° + S 20 JGha1of® + [Ghanal® i 22CP+ S%iow +
f © r . - r o] r o/, - r i. C2 2. ¢- r 2
+f2 €SGua3(i 2 i i2#)[Gaaaal + CGaansl (20 i i24) Gaanat 1 22C° + S% 2% [Gaainal
. i ¢ © - ; - . .
*'1(32\.51;13]2 i+ iy + Y | G;a;lz[ziz] [G;a;ll] i [G;a;12] ZZII.ZG;a;ll-'- xiZJG;a;llJZ
a

+nga;13j2X ?J,r4 + nga;lzszzil + nga;14j2Y4+3 i [G;a;13]uGraa;14[Z§4]n [ G;a;13[Gga;14]uZI:’r4
1? '
eotermo - Gj.s3i [Giassl® ® dado por,

2
1i ¢
25 G;a;331 [G;a;33] =
i. ol 2 s 2. ¢ 1i. Fr 2 st 2. ¢ 1© r . .. r o
fl | 1"JGaa;3lj + JGaa;SSJ i Tt fl I 1#JGaa;SZJ + JGaa;34J i1+ f2 CSGaa;34(I 2" 1 1 2#) [Gaa;32]
o i ¢ P o ¢a
+CS[Ghazal® (i 2 i i2#) Ghazat i2#C°+ S% 20 JGhazol® + JChazai® i 22C°+ SPiop +
© r r o r o r [ 2 ¢- r 2
+f2 c5Chaaa(i 2 i i2#) [Ghaaal” + CGhaaal” (i 2 i i2¢) Ghaar + i 2C + $%i 2¢ JGlazil
i ¢ © - . - o
+JG;a;3312 i 2#(32 + Szi 2" + f% s i Gga;32[zi2] [Gga;31] i [Gga;32] Zinga;:%l + XiZJGgaBlJZ

a
+szraa;33j2X é4 + jGiraa;32j2Y2il + jG;a;34j2Y4+3 i [Gga;33]uG;a;34[Z§4]u i G;a;33[G£1a;34]nZ?T4
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Combinando as duas fjitimas equasees segue que,

ii oG ¢ i JCi ¢
[ > G;a;ll [ [G;a;ll] i+ SPiow | > G;a;33 i [G;a;33] st iz =
i to© i P L, ¢ i P :
= Czl o+ Szi 2t 1:l i 1"]Graa;11]2 + JG;a;13JZi 1wt 1:11 i l#JG;a;lﬂz + JG;a;14J2i 1t
fl © r . A r o r o, .. r i. CZ 2. ¢- r 2
+ 12 SsGuaali 20 i i 2#)[Gaanal + CGaai1al (i 2 i i 2#) Gaaro i 24C” + % 20 Gha10
c 'Zi 2 ¢ © r r °] r o] r
+JGaa;14J i 2"C2 +8%m +f2 CSGaa;13 Gi2viion) [Gaa;ll] + CS[Gaa;13] Gi2n i iow) Gaa;ll

. a
I 2. ¢ 2 2l 2 2, ¢
+ O+ %o jGaan1i” + [Gha1al” i2#C°+ ST+

© g . oo . P . . oo
+ f]ﬁ s Gga;lz[ziz] [Gga;ll] i [Gga;lz] ZiZG;a;ll + XiZJ Iraa;llJZ + JGraa;13JZX §4 + JGga;12]2Y2|1+
aa ¢©

. . a o, a i 5. ) [ .
+JGraa;1412Y4+3i [Graa;13] Gg\a;14[2§4] | Graa;lS[Graa;M] 254 + CZI ot SZI 2" 1:1 | 1"]Gga;3112

. L, ¢ i P L, ¢ © a
+iGhazaii v + 1 i 14iGhaa0i® + Chazai®i 1 + f2 CSGhaaa(i 2 i i 24) [Chazl
. i ¢ . i ¢2
+CSGhaaal® (i 2 i i24) Ghago+ i 26C°+ S 2 JGhagoi®+ jGhaaal® i 22C+ S%ios  +
f © r . .. r o] r o/, .. r i. C2 2. ¢- r :2
+f2 €SGuaza(i 2 i i2¢)[Gaazal + CGaaiasl (i 22 i i2#) Gaazat 122C°+ % 26 [Gaazil

. i ¢ © - o . o .
+(Ghasal® 1 26C° + %2 + ¥ | GhaaolZl [Ghas]” i [Chazal"Zi2Ghaiz + X {2iGhaaii®
aa

+]Ghaaai’X 1y + Ghaai® Va1 + iGlhaaai’Yas i [Chaizal Cha:aalZ34l” i Gha3a[Ghaaal’Z3s
(E.2.13)

e usando as de nisoes,

i ¢i. . ) ) ¢ ¢ . . . ¢
Ay= iy +SPios jGhaua®it + iGhangi’im + CCios+ S%i2  [Ghazi’i 1 + iGhazai’i 14
(E.2.14a)
i ¢i. . . . ¢ ¢ . ) ) ¢
Bi= i+ S%o¢ [Ghaai’i 1+ iGharaf®i 1 + Cios+ %2 jGhaaai’i 1v + iGhasal’i 12
(E.2.14b)
i ¢
B, = ICziz""' s?i o £
© , , _ . a
(i 2 + %1 20)iGha1ai® + (%0 20 + &) 20)iGha12? + SCi 2v i i 2#)[Gha12]"Gha 14t
o a ¢o . . . .
+5C(i 20 i i 2#)[Cha1al’Gha1z + Ciow+ iz (i 2 + %0 24)iGhaaai® + (8% 2 + € 24)iGha: 300
a

+50(j 2 i i24)[Chaz2l Chazat S 2 i i 2#)[Chaazal Gaazz  (E.2.14c)
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i ¢
Ay = IC2i u+ SPio £

(s%i 2» + CPj 24)iGhagal® + (Pi 2 + S%i 24)iGhaati®+ SCli 2 i i 2#)[Gha:3sl’Ghaar*
. & 4] . . . .
SCi 2 i i 24)[Ghazi] Chazs + iz + Siow  (S%i 2 + & 24)iGhanal® + (i 20 + S%i 24)Ghara)?
a

+5C(i 20 i i 2#)[Gaa13l Ghat1 + SCi 20 i i 2#)[Gaa11] Gha1z  (E.2.14d)

As=%<E

n ¢tO

i . . . . . . - . o
i o + S% o1 Y2|1]Graa;12]2 + X§4JG;a;1312 + Y4+3162\a;1412 + X'lzng\a;llJ2 i Z34[Gha:14]"Ghai13i
o] o i o] HEE 1o o] a | ¢© - .
i [Z34°[Ghai1a]"Chaita i ZiolGhanol"Ghanri [Z15°[Cha11]°CGhanz + CCizs+ S%i2r Y41iGhasal®
+X 34iGhaai® + Ya3iGhaizai® + X 15iGhaz1i® i Z34[Gha:34l"Ghazs i [Z§4]°[Gga;33]‘;G;a;34
a

i Z{Z[G;aﬁz]nGga;Sli [Zilz]n[Graa;31]nG;a;32 (E-2-14e)
a equaxao (E.2.13) pode ser escrita da seguinte maneira,

¢

i n¢i ¢ i n¢i
5 G;a;lli [G;a;ll] P+ Py + > G;a;33i [G;a;33] i+ iy =

2
i Arf1i Bafhi Aufai Bafai Asf (E.2.15)

O prfiximo passo § determinar o termo;

o oG ¢ oG ¢
if 5 Gha11i [Charal”® CCizr + S%io +if2 Ghasgi [Chasal® CCios+ Shia =

i CE
+if2|02i2#+ s%j o Tai G2

— [ . 2. ¢£r.T a’:t
=ify Pir+s?w GhLi'G aa 33

aa 11

e usando os mesmos procedimentos adotados nos c8lculos anteriores segue, apfs alguma §lgebra,

que

o oG ¢ oCi ¢
if 2 Ghagni [Ghanal” iz + S%ias +if2 Ghassi [653;33] GFiow+ iy =

fo A1+ B+ A+ Bo+ As : (E.2.16)

Somando as equasees (E.2.15) e (E.2.16) tem-se que,

SCi ¢ i LCi ¢
G;a;lli [G;a;ll] i+ SPios + > G;a;33i [G;a;33] i+ P +
i L ¢ L ¢
+if o Ghar1i [Gha1a]® iz + S%ios +if2 Ghassi [Chassl® Gios+ i =

ii
2

= Ai(f2i fo)+ Bu(f2i fo)+ Aa(f2i f2)+ Ba(f2i f2)+ As(fai fs) (E.2.17)
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Somando (E.2.17) com a equasao (E.2.12) obtgm-se que,

£ o]
Gha(')85(1)+ GZ(1)83(")+HC. 1,05 =
As(fai f)+ Ai(fai f1)+ Ba(f2i 1)+ Ba(f2i fa)+

+ Ai(fai fo)+ Ba(f2i fa)+ Ba(f2i f2)+ As(fai fo)+

ou ainda,

o]

£
Gha(! )85 (1) + Gaa(1)85(1) +HC. 1,5 =

(Ar+ Ay)(f2i To)+(Bi+ Bo)(fai f)+(Bo+ Bo)(f2i f2) +(As+ As)(f2i fs)

e substituindo na firmula para a correntel , obtgm-se nalmente:

Z

I, = E d! [Axa(f2i f12)+ Az (fai f11)+ Qoi(f2i f1)+ Qas(f2i I (E.2.18)

Na equasao (E.2.18) foram de nidas as seguintes amplitudeg,, = B, + B, A1 = B1 + B,
Qs = As+ A5 e Qo = A; + A1. As expressoes para estas amplitudes sao das pelas equasoes

(3.3.10) a (3.3.13) no capftulo 3.



162 E.2 Corrente |»




Parte IV

ARTIGOS

163



164




Phys. Rev. B 81, 094526 (2010)

A seguir § apresentado o primeiro artigo, publicado nd?hysical Review B realizado durante este
trabalho de doutorado. Neste artigo sao explorados os efeitos das interasees intra e inter pontos
guanticos no sistemaF | PQ1j PQ2i S. Os resultados mostrados no artigo sao aqueles discutidos

no capfitulo 4 dando enfoque especial ps regiees de condutancia diferencial negativa as quais foram
explicadas pelas assimetrias na LDOS dos pontos quanticos.

165



166

PHYSICAL REVIEW B 81, 094526 (2010)

Andreev tunneling through a double quantum-dot system coupled to a ferromagnet

and a superconductor: Effects of mean-field electronic correlations

E. C. Siqueira* and G. G. Cabrera’
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin,” UNICAMP, CP 6165, Campinas 13083-970, SP, Brazil
(Received 17 August 2009; revised manuscript received 7 February 2010; published 30 March 2010)

We study the transport properties of a hybrid nanostructure composed of a ferromagnet, two quantum dots,
and a superconductor connected in series. By using the nonequilibrium Green’s function approach, we have
calculated the electric current, the differential conductance, and the transmittance for energies within the
superconductor gap. In this regime, the mechanism of charge transmission is the Andreev reflection, which
allows for a control of the current through the ferromagnet polarization. We have also included interdot and
intradot interactions, and have analyzed their influence through a mean-field approximation. In the presence of
interactions, Coulomb blockade tend to localize the electrons at the double-dot system, leading to an asym-
metric pattern for the density of states at the dots, and thus reducing the transmission probability through the
device. In particular, for nonzero polarization, the intradot interaction splits the spin degeneracy, reducing the
maximum value of the current due to different spin-up and spin-down densities of states. Negative differential
conductance appears for some regions of the voltage bias, as a result of the interplay of the Andreev scattering
with electronic correlations. By applying a gate voltage at the dots, one can tune the effect, changing the
voltage region where this novel phenomenon appears. This mechanism to control the current may be of

importance in technological applications.

DOI: 10.1103/PhysRevB.81.094526

L. INTRODUCTION

The interest in transport properties of mesoscopic systems
has increased a lot due to their potential for present and
future technologies. Recent advances in the experimental de-
velopment of nanostructures are mainly aimed at the study of
purely quantum phenomena and effects based on electron-
spin properties (spintronics). In particular, hybrid resonant
structures composed by one or more quantum dots (QDs)
coupled to normal (N), ferromagnetic (F), and supercon-
ductor (S) metals have been studied.'~® In systems composed
by one quantum dot, electron-spin properties have been ex-
tensively explored. In the special case of junctions composed
by a ferromagnet and a superconductor it is possible to con-
struct spin valves which control the current flow through
those systems. Andreev reflection (AR) permits such control,
by varying the polarization of the ferromagnet attached to the
system, as shown in several papers.”'> AR (Ref. 16) is a
mechanism in which a Cooper pair is formed in the super-
conductor from the combination of an incident electron com-
ing from the normal metal with energy w and spin o, with
another electron with energy —w and spin —¢. Both electrons
enter the superconductor as a Cooper pair, leaving a reflect-
ing hole in the ferromagnetic electrode. Andreev states are
located within the superconductor gap, where no quasiparti-
cles states are available.

In this work we have studied the transport properties of a
hybrid nanostructure composed by a ferromagnet, two quan-
tum dots,'*!"22 and a superconductor connected in series
(F-QD,-QD;-S). The addition of an extra quantum dot will
allow us to study the interplay of electron correlations at the
dots (for both intradot and interdot interactions), with the
Andreev current. Figure 1 shows a schematic diagram of the
system. The superconductor chemical potential is fixed to
zero (ug=0) and the bias is applied to the ferromagnetic

1098-0121/2010/81(9)/094526(10)

094526-1

PACS number(s): 74.45.+c, 73.63.Kv, 73.23.Hk, 74.78 Na

electrode. There are also applied gate voltages at the dots a
and b, namely, V,, and V,,, respectively. By using the non-
equilibrium Green’s function,»>>2% we have calculated the
current (/), differential conductance (dI/dV), Andreev trans-
mittance (T,g), and the local density of states (LDOS) at the
dots. All quantities are calculated for energies within the su-
perconducting gap, the relevant range for the Andreev reflec-
tion, as functions of the voltage bias. We have also included
intradot and interdot Coulomb correlations at the dots, and
have analyzed its influence on the electric current through a
mean-field approximation. In solids, both correlations com-
pete to form charge or spin modulated structures. Those sym-
metry broken states are not possible in finite systems, as it is
the case in our double-dot sample.?® However, dot a is
coupled to a ferromagnet, which breaks spin symmetry and
dot b is coupled to a superconductor, which acts as a charge
reservoir. Thus, interesting effects are expected, when the
electronic interactions at the dots are taken into account. In
this paper, those effects are displayed by the differential con-
ductance, which shows asymmetric regions of negative val-
ues as a function of the applied bias, when the /X V charac-
teristics are obtained. Negative differential conductance
(NDC) have been observed in hybrid nanostructures com-
posed by normal metals,?’ semiconductor-based devices,?

T, ’ T,
WVl @@ o5
' Vg

FIG. 1. Schematic showing the system studied in this work. The
dot coupled to the ferromagnet electrode (F) is called a, and b is the
one coupled to the S. The superconductor has its chemical potential
fixed to zero and the voltage bias is applied to the ferromagnet.
Gate voltages are also applied at the dots. The different couplings
are also indicated in the figure.

©2010 The American Physical Society
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ArXiv: 1003.3688v1(2010)

A seguir § reproduzido o segundo artigo realizado neste trabalho de doutoramento submetido
para publicasao noPhysical Review B (sexadRapid Communications). No momento este trabalho
encontra-se sob avaliasao daefereesda revista. Em linhas gerais, este trabalho trata dos resultados
para o caso nhao-interagente do segundo sistemBi(F2) i PQ1i PQ2i S, discutidos no capftulo 5
desta tese. Basicamente sao consideradas as propriedades de interesse em aplicasees em spintronica:

a mudansa de sinal dRMR com o potencial externo e o efeito transistor observado neste sistema.
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