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Abstract

In this work we studied the quantum transport in two hybrid nanostructures composed of double
quantum dots (DQD)s coupled to superconductor (S) and ferromagnetic (F) leads. The first nanos-
tructure, denoted by F—QD,—QD,— S, is composed of a ferromagnet, two quantum dots, and a su-
perconductor connected in series. In the second nanostructure, denoted by (Fy, Fo)—QD,—QD,—S,
a second ferromagnetic lead is added and coupled to the first QD. By using the non-equilibrium
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. For the FF — QD, — QDy — 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 different spin-up and
spin-down densities of states. Negative differential 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 effect, changing the voltage region where
this novel phenomenon appears. In the (Fy, F») — QD, — QDp — 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 first ferromagnet (F}) through the potential
applied in the second one (F3). This transistor-like behavior can be useful in technological appli-
cations. In the presence of interaction at the dots it was observed the NDC effect 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 effects which can

be used in future technological applications.
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Resumo

Neste trabalho é estudado o transporte quantico em nanoestruturas hibridas compostas por
pontos quanticos (PQ) duplos acoplados a eletrodos supercondutores (S) e ferromagnéticos (F).
A primeira nanoestrutura, denotada por F — PQ, — PQp — S consiste em dois PQs em série aco-
plados a um eletrodo ferromagnético e outro supercondutor. O segundo sistema, denotado por
(Fy, Fy) — PQg, — PQy— S consiste em dois PQs em série acoplados a dois eletrodos ferromagnéticos
e um supercondutor. Através do método de fungoes de Green de nao equilibrio foram obtidas ex-
pressoes para a corrente elétrica, condutancia diferencial, densidade local de estados (LDOS) e a
transmitancia para energias inferiores ao gap supercondutor. Neste regime, o mecanismo de trans-
missao de carga é a reflexdo de Andreev, a qual permite controlar a corrente através da polarizagao
do ferromagneto. A presenga de interagoes nos P@Qs é considerada usando um tratamento de campo
médio. Para o sistema F' — PQ, — PQp — S, as interacoes tendem a localizar os elétrons nos PQs
levando a um padrao assimétrico da LDOS reduzindo a transmissao através da nanoestrutura. Em
particular, a interagéo intra P(Q) levanta a degenerescéncia de spin reduzindo o valor maximo da
corrente devido ao desequilibrio nas populagoes de spin up e spin down. Regides de condutancia di-
ferencial negativa (CDN) aparecem em determinados valores do potencial aplicado, como resultado
da competicao entre o espalhamento Andreev e as correlagoes eletronicas. Aplicando-se um poten-
cial de gate nos pontos quanticos é possivel sintonizar o efeito mudando a regiao onde este fenémeno
ocorre. Para o sistema (F, Fy) — PQ, — PQp, — S observou-se que o sinal da magnetoresisténcia
pode mudar de positivo para negativo mudando-se o sinal do potencial aplicado. Além disso é
possivel 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 aplicacoes desde que
é um comportamento similar a um transistor. Na presenca de interacées nos P(Q)s, observou-se
novamente regices de CDN para determinados valores do potencial aplicado mesmo para quando os
ferromagnetos estao completamente polarizados. Desta forma, a interacao entre supercondutividade
e correlagOes eletronicas permitiu observar fendmenos originais mostrando que este sistemas podem

ser utilizados em aplicagoes tecnoldgicas futuras.
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Introducao

O interesse em propriedades de transporte de sistemas mesoscépicos tem aumentado recen-
temente devido ao potencial destes sistemas em aplicagoes tecnolégicas. Recentes progressos na
producao de nanoestruturas de alta qualidade permitem analisar efeitos baseados nas propriedades
de spin do elétron (spintrénica) e fendmenos puramente quanticos [1,2]. Com efeito, na escala de
micro e nandometros o tamanho do sistema é menor do que o comprimento de coeréncia em fase
e os elétrons retém suas fases a medida que percorrem a nanoestrutura. No limite balistico, i.e.,
quando as dimensoes da amostra sao menores do que o livre caminho médio os elétrons atravessam
a amostra sem sofrer espalhamentos. Em contraste com sistemas macroscopicos, a condutancia de
sistemas mesoscépicos é especifica da amostra desde que as funcoes de onda sao fortemente depen-
dentes da forma das fronteiras da amostra e da configuracdo dos centros de espalhamento dentro
da amostra. Neste contexto, tem havido um renovado interesse em nanoestruturas baseadas em
combinagoes de metais normais (N) com metais supercondutores (S). A fisica de interfaces NS
tem sido extensivamente estudada por muitos anos [3-6]. No entanto, a possibilidade de construir
sistemas na escala de micro e nandmetros permite a observagao de efeitos originais nestes sistemas.

Quando os metais supercondutor e normal estdo em contato, os pares de Cooper do supercondu-
tor situados na vizinhanga 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 fios 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 elétron do metal normal, com

'Este mecanismo também 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

serd seguido nesta tese.



uma energia € acima do nivel de Fermi e spin up incidindo em uma interface com o supercondutor,
se combina com um segundo elétron, de energia —e sob o nivel de Fermi e spin down, para formar
um par de Cooper que se propaga dentro do supercondutor. O segundo elétron que é removido
do mar de Fermi deixa um buraco se propagando no sentido contrario ao elétron incidente. Este
processo é hoje chamado reflexao de Andreev e consiste portanto na reflexao de um elétron incidente
como um buraco [10,11]. A figura 1.1 mostra uma segunda caracteristica notavel da reflexao de
Andreev. No caso de uma interface normal/isolante (NI) um elétron incidente seria refletido de
modo que somente a componente do momento normal & interface fosse invertida. No caso da reflexao
de Andreev, a situacao é completamente diferente desde que o buraco refletido apresenta todas as
componentes do momento invertidas de modo que este retraga o mesmo caminho feito pelo elétron
incidente. Isso ocorre devido ao elétron 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 elétron e o do buraco comegam a divergir. Uma medida
desta divergéncia é o comprimento de coeréncia do metal normal que é dado por {5 = hvp/kpT no
caso em que o metal é livre de impurezas [12].

Os recentes avangos experimentais permitiram a produgao de amostras na escala de nanémetros

X

Figura 1.1: Comparacao das reflexdes de um elétron por um isolante (I) e um metal supercondutor (S). O

elétron de um metal normal incide na interface com o isolante e sofre uma reflexdo especular. No caso do
supercondutor dois aspectos sdo diferentes: primeiro o elétron € refletido como um buraco e, em sequndo o

buraco refletido seqgue a mesma trajetoria do elétron incidente mas em sentido contrdrio [13].
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viabilizando a anélise do processo de reflexdo de Andreev em diversos sistemas. Com efeito, uma
vasta gama de jungdes tem sido estudadas tanto tedrica quanto experimentalmente [14]. Em par-
ticular, jungdes Josephson S/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 quantizacao da supercor-
rente de contatos quanticos pontuais [17-20] e ainda a chamada anomalia em “zero-bias”de juncoes
S/I/N [21-23] sao objetos de investigagoes recentes. O tunelamento ressonante de elétrons através
de um ponto quéantico, supercondutor (SPQ) ou normal (PQ), conectado a eletrodos normais e
supercondutores é outro assunto intensamente investigado, incluindo uma grande variedade de es-
truturas hibridas tais como S — SPQ —S, N—SPQ—N,S—PQ—Se N—SPQ—S. Nos sistemas
S —SPQ—SeN—SPQ — N onde o SPQ apresenta gap de energia maior do que a energia
potencial Coulombiana, pode ser observada uma oscilagao na corrente de tunelamento com periodi-
cidade dada pelo dobro da carga do elétron [24-30]. Ralph, Black e Tinkham [31] determinaram a
densidade de estados do sistema S — PQ — S a partir das curvas de corrente vs. potencial aplicado.
Um sistema similar foi investigado teoricamente por Yeyati et al. [32] no regime de acoplamento
fraco entre o PQ e os eletrodos. O efeito Kondo também foi investigado em sistemas N — PQQ — S e
observou-se que a anomalia Kondo é aumentada na presenca de um eletrodo supercondutor [33,34].
Estes sao alguns exemplos dentre intimeros trabalhos que vem sendo desenvolvidos em sistemas
hibridos normais/supercondutores.

No processo de reflexdo de Andreev, o buraco refletido apresenta spin contrario ao do elétron
incidente. Esta é uma condicao necessaria para o processo ocorra, desde que os pares de Cooper
sao singletos. Conforme ilustra a figura 1.2a, um elétron de spin up incide na interface com o
supercondutor e o buraco refletido ocupa um dos estados da banda de spin down do metal normal.
No caso em que o metal normal é trocado por um metal ferromagnético, a situacdo muda desde que
neste caso existe um desequilibrio entre as populagoes de elétron de spin up e spin down. No caso
extremo em que a polarizacao do ferromagneto é igual unidade, entao somente existe um tipo de spin
no nivel de Fermi. Neste caso, a juncao ferromagnética/supercondutora (F'S) apresenta condutancia
nula desde que o processo é proibido. Conforme ilustrado na figura 1.2b, o ferromagneto apresenta
polarizagao igual a 1 de modo que somente ha elétrons de spin up no nivel de Fermi. Como resultado,
nao hé estados disponiveis na banda de spin down para o buraco refletido ocupar, o que inviabiliza o
processo. Com isso, a diferenca fundamental entre juncoes N.S e F'S é a dependéncia da condutancia

com a polarizagao do ferromagneto. O primeiro tratamento quantitativo para jungoes F'S foi dado



elétron
incidente

buraco
Andreev
refletido

Ny (E) N+(E) N(E)

Metal (P=0) Supercondufor

s/ estados
disponiveis

| 1- | |
o—eV

reflexdo de
Andreev
proibida

Ny(E) N:(E) N(E)

Metal (P=100%) Supercondutor

Figura 1.2: Diagrama de bandas do metal ferromagnético e do supercondutor que compdoem a juncao F/S.
(a) metal F' com polariza¢do nula. Neste caso o elétron com spin up € refletido como um buraco de spin down
que ocupa um estado na banda de spin down no ferromagneto. (b) ferromagneto completamente polarizado.
Neste caso a reflexdo de Andreev € proibida desde que ndo hd estados na banda de spin down para o buraco

refletido ocupar [35].

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

da juncdo (Grg). Definindo Gry como a condutancia da jungao quando o supercondutor estéd no



1. Introducao 5

estado normal, entao Grg é dada por,
Grs =2GpN(1 — P) (1.0.1)

onde P ¢ a polarizacao do ferromagneto.

A equagao 1.0.1 é o resultado central da referéncia [36] e mostra que para P = 0, Gps = 2Gpn.
Isso ocorre devido ao fato de dois elétrons estarem sendo transferidos de uma s6 vez na interface. A
medida que a polarizacdo aumenta, a condutancia é reduzida de modo que Gpg = 0 quando P = 1.
A relacao entre Grg e P foi usada por Soulen et al. para determinar a polarizagao do ferromagneto

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

(@)

Figura 1.3: (a) Diagrama esquemdtico de uma nanoestrutura com trés terminais para detectar a reflexdo
de Andreev cruzada. Os elétrons de Fy sao injetados no supercondutor e sofrem RAC no segundo eletrodo.
O fluzo de buracos dd origem a uma diferenca de potencial que pode ser medida no sequndo eletrodo. (b)

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

O spin do elétron exerce um papel central nas propriedades de sistemas S/F [38,39]. Outro
efeito interessante envolvendo jungoes F'S foi proposto por Deutscher & Feinberg [40]. A corrente
elétrica de dois eletrodos ferromagnéticos conectados a um eletrodo supercondutor depende forte-
mente da orientagido relativa da magnetizacdo destes eletrodos, veja figura 1.3a. Assumindo que
os dois eletrodos estao completamente polarizados, entao o elétron vindo de um eletrodo nao pode
experimentar reflexdo de Andreev no mesmo eletrodo. Entretanto, esta reflexao é possivel no outro
eletrodo dado que sua polarizacao seja oposta, e a distancia entre os eletrodos seja menor do que

o comprimento de coeréncia supercondutor £. Este processo nao-local é chamado de reflexdao de



Andreev cruzada (RAC). A magnetoresisténcia do sistema serd elevada para orientacao paralela
das magnetizagoes e baixa para o caso antiparalelo. Na figura 1.3, o eletrodo F; é submetido a
uma diferenca de potencial de modo que elétrons de spin up sao injetados no supercondutor. Como
conseqiiéncia, existe um fluxo de buracos no segundo eletrodo dando origem a um potencial positivo
que pode ser medido em relagao ao potencial quimico do supercondutor, o qual é mantido aterrado.
Este método foi utilizado por Beckmann et al. [37] para detectar a reflexdo de Andreev cruzada na
amostra apresentada na imagem de microscopia da figura 1.3b. A amostra é obtida depositando-se
trés fios de ferro sobre um substrato de silicio. Em seguida uma barra de aluminio é depositada
na direcao horizontal tocando nos fios de ferro. Uma corrente é entao injetada em um dos fios
enquanto é medido o potencial elétrico no outro. O terceiro fio pode ser usado para verificar o
efeito da distancia dos eletrodos sobre a RAC, desde que a correlagao se estende por uma distancia
dada por £. Outros trabalhos também verificaram a RAC [41-44], de modo que este fenémeno estd
bem estabelecido na literatura. Apds a proposicao deste efeito, tem-se observado uma profusao de
trabalhos no sentido de verificar o efeito em outras geometrias [45-51], em estruturas ressonantes
contendo pontos quanticos [52-57], em diferentes regimes de conducao (difusivo e balistico) [58,59]
e ainda explorando questoes mais fundamentais como, por exemplo, o emaranhamento entre as
quasiparticulas nos diferentes eletrodos [60-65].

Dentro da vasta gama de combinacées de P@Qs com eletrodos ferromagnéticos e supercondutores,
sistemas compostos por P@s duplos sao muitos promissores, desde que estes podem servir como
modelo para moléculas diatoémicas [66]. No caso de PQs fracamente acoplados, os elétrons estao
bem localizados dentro de cada P(Q), suas fungoes de onda estao espacialmente separadas e o trans-
porte eletronico é descrito por um tunelamento seqiiencial entre os estados discretos de cada PQ.
Com o aumento do acoplamento inter PQs as funcoes de onda hibridizam dando origem a estados
moleculares estendendo-se nos dois PQs. A possibilidade de sintonizar ambos o acoplamento e os
niveis de energia de cada P(@Q) torna o sistema baseado em P@Qs duplos um protétipo interessante
para estudar os efeitos de interacoes eletronicas em nanoestruturas. Muitos trabalhos envolvendo
sistemas com pontos quanticos duplos (PQDs) tem sido desenvolvidos principalmente estudando
o efeito Kondo [67-69], espalhamento com inversao de spin [70], efeitos de diferentes geometrias
(associando os P@s em série ou em paralelo) [71,72] e ainda sistemas envolvendo supercondutores.
Neste ultimo caso, ha estudos envolvendo jungoes Josephson [73-75] e sistemas N — PQD — S onde

o transporte ocorre por reflexao de Andreev [76,77]. No entanto, até o inicio deste trabalho de tese
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ainda nao havia registros de trabalhos explorando a RAC em PQ Ds.

As nanoestruturas formadas pela combinacdo de PQDs e eletrodos F'S podem permitir a ob-
servagao de efeitos originais. Por esta razao, neste trabalho de doutoramento o sistema composto
por dois ferromagnetos e um supercondutor acoplados a dois PQs é estudada. Conforme mostrado
na figura 1.4, os PQs estao associados em série e os dois ferromagnetos estao acoplados ao primeiro
PQ. Os potenciais quimicos de I} e Fy sdo determinados pelos potenciais V4 e V4. O supercondutor,
acoplado ao segundo P(@) é mantido aterrado, de modo que a corrente que entra no supercondutor
¢é dada pela soma das correntes provenientes de cada eletrodo ferromagnético. Estas correntes se
combinam de modo que a corrente que passa pelo supercondutor seja despolarizada. Isso ocorre
via processo de RAC entre os eletrodos F; e Fs. Sera considerada a presenca de interacoes nos
pontos quanticos e o nivel de energia de cada P() pode ser deslocado em relacao ao zero através
de potenciais de gate Vyq e V. O sistema serd tratado usando-se o método de funcoes de Green
de nao-equilibrio (FGNE), também chamado formalismo de Keldysh [78-85]. Este método tem se

revelado extremamente 1til para estudar problemas de transporte em sistemas de muitos corpos e

Figura 1.4: Diagrama esquemdtico do sistema estudado neste trabalho de tese. A nanoestrutura é composta
por dois pontos quanticos em série, denominados a e b, conectados a eletrodos ferromagnéticos e supercondu-
tores. Ao ponto quantico a estao ligados dois eletrodos ferromagnéticos Fy e Fs, submetidos a potenciais Vi e
Vs, respectivamente. O eletrodo supercondutor é conectado ao ponto quantico b e o mesmo € mantido aterrado.

A corrente que entra no supercondutor € oriunda da soma das correntes de cada eletrodo ferromagnético.

sistemas mesoscépicos.

A tese estd organizada da seguinte forma:

e No capitulo 2 o método de Keldysh serd desenvolvido de maneira formal, onde as funcoes de

Green e as propriedades basicas do formalismo serao apresentadas;

e No capitulo 3, o formalismo desenvolvido no capitulo 2 sera aplicado na determinacao das



propriedades de transporte do sistema apresentado na figura 1.4;

No capitulo 4 sao apresentados os resultados para o sistema F' — PQa — PQb — S o qual é
uma particularizacao do sistema completo através do desacoplamento do segundo eletrodo

ferromagnético;

No capitulo 5 sdo apresentados os resultados para o sistema completo, i.e., o sistema (F, F)—

PQa— PQb- S,
No capitulo 6 sao apresentadas as conclusoes finais.

O trabalho ainda conta com cinco apéndices onde os calculos dos capitulos 2 e 3 sdo detalhados.



Parte 1

TEORIA



10




Formalismo de Keldysh

Neste capitulo serd dada uma introdugao ao formalismo de Keldysh também chamado formalismo
de fungoes de Green de nao-equilibrio. Esta técnica é uma ferramenta extremamente 1til para
estudos de primeiros principios de sistemas de muitas particulas fora do equilibrio. Esta técnica
é uma generalizacao do método de funcao de Green para sistemas em equilibrio, o qual tem suas
origens no desenvolvimento da teoria da eletrodinamica quantica, no final da década de 40 e inicio
da década de 50. A teoria de fungbes de Green fora do equilibrio foi desenvolvida por Keldysh em
1965 [78] e, independentemente, por Kadanoff e Baym [79]. Embora as duas formulacoes sejam
distintas, pode-se mostrar que estas sao equivalentes.

O capitulo é estruturado da seguinte forma: primeiramente é definido o contorno de ordenamento
temporal que é uma ferramenta que permite generalizar a teoria de funcoes de Green de equilibrio
para o caso fora do equilibrio. A seguir, sao definidas as fun¢des de Green neste contorno de
ordenamento temporal e as expressoes para estas sao desenvolvidas. Finalmente, a técnica de
continuacao analitica é apresentada e as equagoes basicas que serao utilizadas sdo apresentadas na

ultima se¢do. No apéndice A s@o apresentadas alguns detalhes dos calculos realizados neste capitulo.

2.1 O contorno de ordenamento temporal

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

descritos por um Hamiltoniano
H=h+H), (2.1.1)

em que o termo dependente do tempo H (t) é responsével por tirar o sistema do equilibrio podendo
ser pela aplicagao de um campo elétrico, acoplamento com algum reservatoério de calor ou particulas,
excitacao por luz, etc. Em particular, neste trabalho H (t) é responsavel pelo surgimento de uma

corrente elétrica no sistema. Serad assumido que H' (t) # 0 para t > ty. Para tempos menores

11
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do que ty, o Hamiltoniano é dado pela parte independente do tempo h = Hy + H;, onde Hy é o
Hamiltoniano de particulas livres e H; descreve a interagao entre as particulas, ou seja, contém o
aspecto de muitos corpos do problema.
Antes que a perturbacéo seja ligada, o sistema é descrito por uma matriz densidade de equilibrio,
o(h) = M
Tr[exp(—(h)]

onde f = 1/kpT. A principal tarefa do formalismo de Keldysh é determinar o valor médio de um

(2.1.2)

observavel, para o qual é associado um operador quantico A, apds a interacao ter sido “ligada”.

Para t > tg,

(An(t)) = Tr[o(h) Ap (t)] (2.1.3)
onde o indice H indica que a dependéncia temporal é governada pelo Hamiltoniano completo.

E importante notar que calculo de (Ag(t)) estd sendo realizado usando a matriz densidade
de equilibrio Q(ﬁ) Conforme observado na referéncia [80], fisicamente, isto implica que os graus
de liberdade termodinamicos, contidos no Hamiltoniano de equilibrio il, nao seguem de maneira
instantanea as rapidas variacées contidas em H’ (t). Nos casos de interesse deste trabalho, esta
aproximacao é apropriada e nao incorre a problemas desde que os casos que serao apresentados
estdo no regime estacionario. Nesta condig@o, as correlacoes iniciais nao sao relevantes para as
propriedades de transporte.

Seguindo o método usado no caso de equilibrio [80], o primeiro passo no calculo da média (2.1.3)

é passar o operador Ay para a versao de interacdo, onde a dependéncia temporal é governada pelo

Hamiltoniano independente do tempo, h. Isto é feito aplicando-se a seguinte transformagao:
Ap(t) = 8] (¢, t0) Ap ()0 (¢, to) (2.1.4)
onde,

t

Op(t,to) =T {exp [—i H,’Z(t’)dt’} } (2.1.5)
to

onde 7 é o operador de ordenamento temporal (ver apéndice A, pag. 106) e H ;. (t) estd na versao

de interagao de H'(t):

A~

H(t) = exp [iﬁ(t - to)} H'(t) exp

—

—ih(t - to)} .
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Na equagao (2.1.5), a fungao exponencial deve ser interpretada como sua expansao em série de
poténcias e, em cada termo, o operador de ordenamento temporal 7 arranja os fatores Hj (t) de
modo que os operadores com argumentos menores de tempo sao colocados a direita. Por exemplo,

no caso de um produto de dois operadores tomados com tempos diferentes, t e t’, tem-se que,

. H (OH.(), se t>t,
T [ omw)] = OO (2.16)
Hy (t)Hy(t), se t' >t
Similarmente, o operador @IL(t, to) = vp(to,t) é dado por uma exponencial “anti-ordenada” defi-
nida por,
t
ol (tt0) =T {exp [—i—z‘ H,’,J(t’)dt’] } (2.1.7)
to

onde os operadores sao arranjados na ordem inversa a definida por 7.

Usando-se as expressoes formais (2.1.5) e (2.1.7) pode-se reescrever (2.1.4) explicitamente como,

t

Ag(t)=T {exp [—i tto ﬁg(t’)dt’} } An()T {exp [—i I:I,’L(t’)dt’] } (2.1.8)

to
tornando claro o significado fisico da expressao acima: primeiro o sistema evolui com H ;. desde tg
até o tempo ¢ onde o operador Ay (t) atua e apés isso o sistema evolui de ¢ para ¢y [81].

As duas integrais das func¢bes exponenciais podem ser combinadas em uma unica integral
comecando em tg, indo para t, e retornando para t3. No entanto, a ordem dos operadores deve
ser preservada, i.e., a integral ordenada temporalmente de tg a t deve ser mantida a direita de
Ap(t) enquanto que a integral anti-ordenada deve permanecer a esquerda do operador Ap(t). A
ordem correta é preservada se Ag(t) é definido por uma integragao sobre um contorno “C” que
comeca no tempo tg, vai até ¢ e retorna a ty de forma que os produtos sejam ordenados de acordo
com suas posicoes ao longo do contorno: operadores cujos tempos que aparecem “mais tarde” no
contorno devem ser colocados a esquerda dos operadores cujo tempo aparece antes no contorno.
E importante observar que o tempo definido no contorno nio segue necessariamente a ordem do
tempo cronoldgico.

Definindo-se, o operador de ordenamento sobre o contorno C, como sendo 7¢, pode-se reescrever

(2.1.8) na seguinte forma,

Ap(t) = To {eXP

—i / ﬁg(t’)dt’} Ah(t)} . (2.1.9)
C
O contorno de ordenamento temporal é uma poderosa ferramenta formal a qual permite desen-

volver uma teoria perturbativa para casos fora do equilibrio de maneira andloga ao caso de equilibrio.
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Figura 2.1: Representacdo do contorno de ordenamento dos tempos usado na transformac¢do da equacgao

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

Embora ainda seja necessaria uma segunda transformagao sobre Ap (), a equagao (2.1.9) permite
determinar a média de Ay (t) sem que seja necessaria a mengao a parte complicada do Hamiltoniano
H (t). A seguir a idéia do contorno de ordenamento temporal serd aplicada no calculo de funcoes de

Green, as quais sao definidas como médias de um produto de dois operadores em tempos diferentes.

2.2 Funcgoes de Green de nao-equilibrio (FGNE)

Na teoria de equilibrio é definida a funcao de Green ordenada temporalmente, também chamada

fungao de Green causal:
G (r, 50", ¥) = —i(T{ua (0, D}, (', 1)) (2.2.1)

onde &H(t) e 1[1}] (t") sdo operadores de campo fermidnicos e estao escritos na versao de Heisenberg.
O operador 7 é o operador de ordenamento temporal cuja agao ¢ descrita na equagao (2.1.6).

Esta funcao de Green constitui o elemento bédsico de uma teoria perturbativa que permite deter-
minar as propriedades de sistemas de muitos corpos. Isto é possivel devido ao teorema de Wick [86]
que permite decompor as correlagoes de muitas particulas em somas e produtos de fungoes de Green
do tipo definido pela equagao (2.2.1).

Para o caso fora do equilibrio, de interesse neste trabalho, também é possivel construir uma
teoria perturbativa estruturalmente equivalente ao caso de equilibrio usando-se o operador de orde-
namento temporal descrito na se¢ao anterior. Desta forma, é definida a funcdo de Green ordenada

no contorno:
Gr,t;x' b)) = —i(To{vn (v, )0}, (', ¢)}) (2.2.2)

onde o contorno C percorre todo o eixo real passando uma tinica vez pelos pontos t e t’ e termina
no ponto de referéncia ty, figura 2.2. Na equacao (2.2.2), como no caso de equilibrio definido por

(2.2.1), P (t) e @L(t’ ) sdo operadores de campo fermionicos escritos na versao de Heisenberg. A
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Figura 2.2: Representacdo do contorno de ordenamento dos tempos evidenciando os dois ramos existentes.

Neste exemplo especifico, a disposicio dos tempos no contorno correspondem a funcdo de Green G<(t,t').

funcao de Green (2.2.2) exerce uma funcao andloga a fungao de Green causal (2.2.1) exerce no caso

de equilibrio. Como sera mostrado a seguir, G*(r, t;r’, ') possui uma expansio perturbativa baseada

no teorema de Wick. Entretanto, desde que os rétulos temporais ficam sobre um contorno com dois

ramos com ordenamentos temporais distintos, entao existem quatro tipos de contragoes possiveis

o que implica na necessidade de se definir quatro fungdes de Green. Na versao de Heisenberg, as

funcoes de Green sao definidas da seguinte maneira:

G(r,t;x' ') =

Gi(r, ;v ) = —i(T{Yu(r, )L, 1)}) ' € C,
G> (v, ;0 1) = —i(u(r, )}, (¢, 1)) teCy t ey,
G<(r,t;0 ) = i(L (', ) (r,t))  teCy, t' ey,
G, ;v ) = —i(T{Yu(r,)PL (', 1)}) 4t € Cy.

(2.2.3)

onde o ramo superior do contorno de ordenamento temporal foi denotado por C7 e o ramo inferior

por Cs.

A fungao de Green G*(r,t;r’,t') é a funcao de Green causal, ou ordenada temporalmente, que

explicitamente pode ser escrita como:

Gl(r,t;x' V) =

—i{T{m (r, )] (', ¥)})
—i(t — ) (p (e, 0] (¢ 1) + 0t — 1) (] (¢ ) (x, 1) (2.2.4)

onde as fungoes ¥(x) sao fungoes de Heaviside.

A funcao de Green Gg(r, t;r’,t') é anti-ordenada temporalmente de modo que,

Gf(r,t; ' t) =

—i(T {u(r, )P} (', 1)})
—id(t — ) (Ppr (v, 0] (¢ ) + 0t — 1) (W], (¥ )m (x, 1) (2.2.5)

Além das fungoes de Green definidas por (2.2.3), outras fungoes de Green que serdo muito
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utilizadas neste trabalho sao as fungoes de Green avancada e retardada, as quais sao definidas por,

Go(r, 1) = i0(t — ) ({Dm(r,6), v} (', )})
=9t —t) (G=(r,t;7',¢') — G (r, t;1', 1)) (2.2.6)

G (v, ;0 1) = —id(t — ) ({m (x,1), B}, (¢, #)})
=9t —t) (G (r,t;x', 1) — G=(r,t;x, 1)), (2.2.7)

onde as chaves {, } denotam um anti-comutador entre os operadores de campo. As funcoes de Green
G* e G" obedecem a equacao de Dyson se uma funcao auto-energia para o problema estudado pode
ser definida. E importante notar que G" — G* = G~ — G= de modo que somente trés destas funcoes
de Green sao linearmente independentes. A fungao de Green G< pode ser determinada a partir
da equacao de Keldysh, que serd deduzida com o uso dos procedimentos de continuacao analitica

apresentados na secao 2.3.
2.2.1 Versao de Interacao

Com as defini¢oes das FGNE usando o contorno de ordenamento temporal, a teoria para o caso
fora do equilibrio pode ser feita de maneira equivalente ao caso de equilibrio. Para que isso seja
possivel é necessario fazer uma transformacao sobre as fun¢des de Green de modo que o Teorema
de Wick possa ser aplicado.

O primeiro passo é repetir a analise que permitiu escrever a equagao (2.1.9), i.e., passar da versao
de Heisenberg para a versao de interagao onde a dependéncia temporal dos operadores é governada

pelo Hamiltoniano ﬁ, independente do tempo. O resultado é,
G(r,t;x',t') = —i(Te[SHdn(r, )} (', 1)) (2.2.8)
onde foi definido,

SH = exp [—i /C dTH;L(T):| , (2.2.9)

em que a integracao é realizada sobre o contorno de ordenamento temporal C' ilustrado na figura 2.2.
A evolugao temporal dos operadores de campo na defini¢ao (2.2.8) é determinada pelo Hamiltoniano
h que contém dois termos: h = Hy + H;. Desde que o Teorema de Wick funciona apenas para

operadores quadraticos é necessario aplicar uma segunda transformagao na equagao (2.2.8) de modo
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a eliminar a dependéncia com a parte interagente do Hamiltoniano. E importante notar a matriz
densidade implicita na equagao (2.2.8) também contém iz, e portanto, h aparece em quatro lugares
diferentes: o;, S'g e nos operadores de campo @h(r, t)e ﬁz(r’, t').
Os detalhes da transformacdo sao discutidos no apéndice A e aqui é mostrado o resultado final:
Tr {e*ﬁﬂOTC* (St St (v )0, (¥, t’)]}
Te {e-Pi T (SE.50) }

G(r,t;r', ') = —i (2.2.10)

onde é definido,

Sl = exp {—Z'/CdTIA{;qO (T)} (2.2.11)
St = exp {z/ dfﬁj'% (T)} (2.2.12)

e a dependéncia temporal dos Hamiltonianos é definida de maneira andloga a equagao (2.1.4). Além

disso, o contorno C' é definido na figura 2.2 e o contorno C* é definido na figura 2.3.

to c*

tl

tO'iB C*=CUU C

Figura 2.3: Representac¢do do contorno de ordenamento temporal C* = CUC,, resultante das transformagcoes
aplicadas para passar os operadores para a versio de interaggo. A por¢ao C, = [to,to — i3] € oriunda da
transformacdao da matriz densidade e representa as correlagdes iniciais do sistema. No estado estaciondrio os
efeitos das correlagoes iniciais sdo eliminados pelas interagdes. Neste caso pode-se tomar o limite tg — —o0

e eliminar esta por¢cao do contorno.

A equagao (2.2.10) permite que seja construida uma teoria de perturbagdo de maneira comple-
tamente analoga ao caso de equilibrio. Esta expressao é um resultado exato, e a evolugao temporal
de todos os operadores é governada pelo Hamiltoniano simples IEIO, permitindo o uso do Teorema

de Wick.
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Como neste trabalho nao ha interesse em fendmenos transientes, pode-se fazer uma simplificacao
adicional na equacao (2.2.10) fazendo ty — —oo o que faz com que a contribuicdo da parte C,
desaparega, conforme indicado na referéncia [87]. No estado estacionério, de interesse neste trabalho,
as correlagoes iniciais s@o eliminadas pelas interagoes. O denominador na equacao (2.2.10) é reduzido
a funcao particao para o sistema nao interagente, e finalmente, pode-se escrever a expressao final

para a funcao de Green ordenada no contorno,

G(r,t;r' ') = —iTr {QOTC[SC@zﬁO(r,t)@IO (r’,t')]} (2.2.13)
onde,

- eXP(—ﬁffg)
Trlexp(—GHy)]

é operador estatistico gy para o estado de equilibrio do sistema nao-interagente a uma temperatura

(2.2.14)

T = 1/kpf. A tultima igualdade é obtida tendo-se em vista que a algebra de operadores sob o

contorno de ordenamento temporal é equivalente a de niimeros permitindo definir S¢ como,

Sc = exp {—i / dr[Hi, (1) + Hpy, (7)}} , (2.2.15)
C
e a integragao é realizada sobre o contorno C', definido na figura 2.2.

2.3 Continuacao Analitica

Conforme discutido ao longo da secao 2.2, o contorno de ordenamento temporal permite definir
fungoes de Green para o caso fora do equilibrio de modo que estas tenham uma estrutura idéntica
ao correspondente caso de equilibrio. Com isso, os métodos perturbativos aplicados no caso de
equilibrio podem ser usados no presente caso. No entanto, para calcular quantidades fisicas é
necessario conhecer as funcoes de correlacao G< e G~ e as funcoes de Green retardada e avancada
G" e G*. Estas quatro fungoes de Green sao obtidas da funcao de Green ordenada no contorno
(2.2.10) através de um procedimento chamado de continuagdo analitica [80].

A funcao de Green ordenada no contorno apresenta a mesma expansao perturbativa que a funcao
de Green de equilibrio (ordenada no tempo, eq. (2.2.1)). Em conseqiiéncia, dado que um funcional
de auto-energia possa ser definido, a funcao de Green ordenada no contorno tem a mesma equagao

de Dyson que a fungéao de equilibrio:

G(m, 7)) = GO(Tl,T{) +/ dTg/ drs GO(Tl,Tg)E(TQ,Tg)G(Tg,T{), (2.3.1)
C C
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onde as interagoes estao incluidas na auto-energia (irredutivel) X[G].
Na equagao de Dyson (2.3.1) serdo encontrados termos com a estrutura C' = AB, ou explicita-

mente

C(tl,t’l):/cdf A(ty, 7)B(1,t}) (2.3.2)

e suas generalizagoes, envolvendo o produto de trés ou mais termos. Desde que o contorno é definido
em termos de varidveis temporais, as varidveis espaciais foram suprimidas por simplicidade. Para
resolver (2.3.2), assume-se que ¢ <. t}, ou seja, t] estd na parte posterior do contorno em relagao
a t1, conforme mostrado na figura 2.4a. Considerando a definigao (2.2.3), isso indica que C(¢,t) é
uma fungao do tipo C'<. O préximo passo consiste em deformar o contorno de maneira que se possa
transformar cada ramo do contorno inicial em um novo contorno, conforme mostrado na figura 2.4b.
Com isso, é possivel escrever (2.3.2) na seguinte forma,
C<(t1,8)) = / dr Aty T)B(rt) + [ dr A(ty,7)B(r.t))
Cq Ca

Na integracao sobre C1, B(7,t}) apresenta 7 confinado no primeiro contorno enquanto que t; esté
definido no segundo contorno. Sendo assim, este também é uma funcao do tipo B< pois 7 sempre
serd menor do que t] ao longo de C;. Na integral sobre Cy, pode-se usar os mesmos argumentos
para A(t1,T), e neste caso, nota-se que 7 esta confinado em Cy e, portanto, sempre serd maior que
t1 o qual estd definido em Cy. Portanto A(t;, ) é uma também uma func¢ao do tipo A<. Com estes

argumentos, pode-se escrever,

C=<(t1,t)) :/ dr A(t1,7)B<(7,t)) —|—/ dr A<(t1,7)B(7,t)) (2.3.3)
C1 C2

Considerando apenas a integral em C7, segue que,
t1 —0o0
/ dr A(ty, 7)B<(7,t}) = / dt A(ty,t)B=(t,t)) + / dt A(t1,t)B=(t,t})
Cl —00 t1
e observando as posi¢oes dos tempos no contorno C, atribui-se os rétulos de > ou < para as fungoes
de Green, resultando em:
t1

/ dr A(tl,T)B<(T,t/1)=/ dt A>(t1,t)B<(t,t’1)+/
Ch —00

t1

dt A<(t1,t)B<(t,t})

e invertendo os limites de integracao da segunda integral pode-se escrever ainda,

t1 t1

/dT A(tl,T)B<(T,t/1)=/ th>(t1,t)B<(t,t’1)—/ dt A<(t1,t)B<(t,t})
Cq —00

—0o0
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~— tl'
(b)
to o C,
—"
By
tot E:

Figura 2.4: (a) Contorno C utilizado para definir a fun¢ao de Green ordenada no contorno. (b) Contorno
deformado para se obter a continuagdo analitica. O contorno inicia em to, passa por ti ety e retorna a tg.

No caso estaciondrio toma-se tg — —00.

ou ainda, agrupando as duas integrais,

t1

/ dr A(tl,T)B<(T,tll):/ dt [A7(t1,t) — AS(t1,1)|B<(t, t}).
Ch —00

O limite superior de integracao pode ser estendido usando-se uma funcao de Heaviside, assim,

+0o0o
/ dr A(ty, 7)B<(r,t)) = / dt 9t — DA (t,1) — A< (b, ] B<(£,1])
Cq —00
e usando a definigao de fungao de Green retardada, pode-se definir uma fungao andloga, A" (t1,t),

logo,
A'(ty,t) = O(ty — t)[A” (t1, 1) — AS(t1, )]

de modo que,

“+00
/dT A(tl,T)B<(T,t’1):/ dt A" (t1,t)B<(t,t)). (2.3.4)
C1 —00

A segunda integral, sobre o contorno Cs, é obtida de maneira anédloga, aqui é apresentado apenas

o resultado,

“+oo
/dT A<(t1,T)B(T,t’1):/ dt A<(t1,t)B(t,t}). (2.3.5)
Cs

—00
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Finalmente, usando (2.3.4) e (2.3.5), pode-se escrever C'< na forma:
+00
C<(t1,t]) =/ dt [A"(t1,t)B<(t,t)) + A<(t1,t)B*(t,t})]. (2.3.6)
—0
Caso fosse tomada a ordem inversa dos tempos na figura 2.4a, seria possivel obter uma expressao
andloga para C~. No entanto, isso pode ser feito diretamente bastando trocar os indices > por <
em (2.3.6).

E possivel generalizar este resultado para o produto de trés fungées: se D = ABC no contorno,

entao no eixo real o resultado é,
D —/ ABC = D= = /dt [A"B"C< + ATB<C* + A<B*C"|, (2.3.7)
C

novamente um resultado similar pode ser obtido para a funcao de Green D~ .
Muitas vezes é necessaria a componente retardada de um produto de fungoes definidas no con-
torno. Combinando as definigoes (2.2.3), pode-se escrever a funcao retardada C” em termos das

fungoes de correlagao C~ e C'< da seguinte forma,
C"(t1,th) = 9t = 11)[C7 (t1, 1)) — C=(ta, 1))

e substituindo a equagao (2.3.6) e a correspondente para C~ pode-se escrever ainda,
+0o0
C"(t1,t)) =9(t1 — t’l)/ dt [A"(t1,t)B” (t,t]) + A” (t1,t)B (¢, 1))

—00

—A"(t1,t)B<(t,t]) — AS(t1,¢)B*(t,17)]

e agrupando os termos correspondentes, segue que,

+00
C"(t1,t)) = 9(t1 — t’l)/ dt (A"(t1,t)[B”(t,t]) — BS(t,1))] + [A7 (t1,t) — AS(t1, )| B(¢, 1)) .
Substituindo as definigoes de A" (t1,t) e B%(t,t}), tem-se que,
+oo
C7(ty, 1) = V(ts — 1) [/ dt 9(t — 1)[A” (t1, 1) — A% (11, )][B7 (¢, 1) — B™(t,1))]+
—00

+oo
[ a0t - 017 (0,0 - A% B 1) - B, tm]

—00
e devidos as fungoes de Heaviside nos integrandos, pode-se limitar a integragao no intervalo,

C7 (11, £}) = 9(ts — 1)) [ / AP (0, 0) — A% D) B (18— B ()4

—00

+t}
+/ dt [A” (t1,t) — A<(t1,)]|[B=(t, 1)) — B~ (¢,1})]
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e invertendo os limites da segunda integracao e a ordem do segundo fator, segue que,
+t1
Ottt =0 =) | [ at 147 (00,0) — A5 (1) - Bt

—00

+f Tt (A7 (11, ) — A< (00, O][B7 (1. £)) — B(4£))]
+

e com isso, pode-se novamente juntar as duas integrais em uma sé,
t1
C"(t1,t)) = 9(t1 — t’l)/ dt [A7(t1,t) — AS(t1,1)][B” (t, 1)) — B<(t,t})].
t
Usando o fato de que ¥(t; — t}) = 9(t1 — t)9(t — t}), entdo finalmente pode-se escrever,
t1
C’(t1,t)) = / dt A"(t1,t)B" (t,1}). (2.3.8)

t

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

de trés fungoes o resultado é dado por,
D" = /dt A"B"C". (2.3.9)

Além dos exemplos mostrados, existem outras relagoes que podem ser obtidas seguindo os proce-
dimentos descritos nesta secao. Na préxima secao, a continuacao analitica é empregada na equagao

de Dyson (2.3.1) com o objetivo de obter uma equagao’ para G<.

2.4 A equacao de Keldysh

A equag@o de Dyson (2.3.1) é definida sobre o contorno de ordenamento temporal, e com o
objetivo de aplica-la para resolver problemas fisicos, é necessario reescrevé-la em termos de varidveis

reais. A equagao (2.3.1) é dada por,

G(r, 1) = GO(Tl,T{) +/ dTg/ drs GO(Tl,TQ)E(TQ,Tg)G(Tg,T{)
C C

por simplicidade serdao omitidos os argumentos das funcoes de Green e auto-energia e também as

integracoes sabendo-se que as mesmas estao implicitas:

G =Gy + GpXG

'E possivel também obter equacdes para as demais funcdes de Green G~, G™ e G* seguindo os mesmos procedi-

mentos.
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e aplicando a equagao (2.3.7) sobre a equagao de Dyson segue que,
G< =Gy + GiX'GS + GpE=G* + Gy x*G*
Desde que o objetivo é obter G<, é realizada uma iteragao na equagao acima em relagao a G<
G =G5 + GiEG + G5 XG* + GpYT (Gy + GEY' G + GpE<G* + G5 X*GY)
G =G5 + GiEG + Gy XG* + GpY GiE <G + GiX Gy E°G* + GiX' Gy + GpX' GpX' G
e agrupando os termos,
GS =G5(1+X°GY) + (G} + GEXTGHEG* + GEY Gy (1 + 2°G?) + GiXTGRY G-
Iterando mais uma vez, tem-se que,

G< = G5 (14 2°G*) + (Gf + GIXGp)S<G® + GEX G5 (1 + $G) + Gpsr Gy (G5 +

+GLETGS + GpE<G* + Gy X*G?)
e efetuando as multiplicagoes:

G< = G514 2°GY) + (G + GII GHD<G + GIYGE (1 + 2°G) +

+GYTGRY Gy + GiXTGiETGREGS + GRY T GRY GpE<G® + GRX Gy Gy £°G”
e agrupando novamente os termos, obtém-se que,
G =G5 (1+X°GY + (G + GEXTGh + GEYXGpE G + .. ) B <G*
+ (GoX" + GoXT G + .)GS + (GpE' + GpXrGpY + .. )Gy xR G.
A equagao acima sugere que com um numero infinito de iteragdes pode-se obter:
G- =G5(1+X'GY) + G EG*+G'YG5 + Y G5 RGe
e colocando alguns termos em evidéncia,
GS=G5(1+X'G") +G'Y'Gy (1 + 2°G*) + G"E<G*,
ou ainda,

G = (Gy + G"YGH)(1 + X°G*) + G"E<G*
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e fatorando G§, tem-se finalmente a equacdo de Keldysh para G=:

G<=(1+GY)G5(1+ 2°G*) + GG (2.4.1)

Esta equacao tem dois termos: o primeiro corresponde ao decaimento inicial do sistema enquanto
que o segundo termo € o termo de espalhamento. Desde que neste trabalho o interesse esta no estado
estaciondrio do sistema, o primeiro termo nao iré contribuir.

Para completar a andlise é necessario obter as equagoes para as fungoes de Green G e G°. Isso é
obtido aplicando as regras de Langreth na equacao de Dyson (2.3.1). O desenvolvimento é andlogo

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

Gt — GT0,0LO + GTO,GOET@GT@‘ (2.4.2)

As equagoOes (2.4.1) e (2.4.2) sao os resultados centrais deste capitulo e formam o conjunto
bésico de equagoes que permitem determinar as propriedades de transporte de um sistema fora do
equilibrio. No préximo capitulo, estas equagoes serao aplicadas no estudo de uma nanoestrutura
hibrida composta de dois pontos quanticos em série conectados a um eletrodo supercondutor e a

dois eletrodos ferromagnéticos.

2.5 Formalismo de Keldysh para nanoestruturas hibridas

No contexto de problemas de tunelamento, o formalismo de Keldysh pode ser introduzido da se-
guinte forma: Para t < t( os eletrodos [i.e., o eletrodo esquerdo (L) e direito (R)] estao desacoplados
da regido central (C'), e cada regido estd em equilibrio térmico, veja figura 2.5. As fungoes distri-
buicao de equilibrio para as trés regioes sao caracterizadas por seus respectivos potenciais quimicos;
estes nao precisam coincidir nem as diferengas entres os potenciais quimicos sdo necessariamente
pequenas. Os acoplamentos Vogr e Vor, entre as diferentes regioes sao entao ligadas para t > tg
e tratadas como perturbacoes dentro do contexto de nao-equilibrio descrito neste capitulo. Para

modelar este sistema é definido um Hamiltoniano dado pela seguinte forma geral:
H=H;,+Hp+Hc+ Hp (2.5.1)

onde Hjy 4+ Hpg descreve os eletrodos, Hr é o tunelamento entre os eletrodos e a regiao central
e Ho modela a regidao central na qual pode ser considerada a presenca de interagoes. Para fazer
uma, correspondéncia com o formalismo geral desenvolvido neste capitulo, o termo Hp corresponde

a parte H'(t) do Hamiltoniano (2.1.1); os eletrodos Hy + Hpg correspondem a Hy desde que os
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elétrons nos eletrodos sao considerados nao interagentes; os termo descrevendo a parte central do

sistema corresponde a parte interagente H; de (2.1.1).

r<ti, I>1,
: I'LL [ : : i : : }‘J’L r V".'-:L‘ KJI-‘::ER £ :
e E— —— i R
: "]I\] L i | R Ixjur‘- i : :: ) L Co1 R : i
S —{= 1 A S
: : : “’R_“L-EV :: ]"LR_“L-eV :

Figura 2.5: Para t < ty os eletrodos L e R estdo desacoplados da regido central C encontrando-se em
equilibrio com seus respectivos reservatorios com diferentes potenciais quimicos. Para t > ty o potencial de
acoplamento entre os eletrodos e a regido central € ligado e uma corrente € estabelecida pela aplicacao de um

potencial elétrico eV = pr — pg. [81].

Desde que os elétrons sao considerados nao interagentes nos eletrodos L e R, o Hamiltoniano
H; + Hp pode ser escrito da seguinte forma,
Hy+ Hp = ehol,aho + Y poblybpo. (2.5.2)
ko po

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

Hy = Z[VCL,kaClaka + VoRr ko Chbre + Heel, (2.5.3)
ko

onde o primeiro termo transfere elétrons do eletrodo L para a regiao central C' com amplitude Vor, 1o
e o segundo termo transfere elétrons do eletrodo R para a regiao central com amplitude Vog ko Os
termos conjugados representam os processos inversos.

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

pontos quanticos (veja figura 1.4 do capitulo 1),

He =) €aolas + Y _ €bobe + UlRariia) + )] + K Y [Raoiagr + Rbohber]+
g g

g

+ Y [tapChocho + tiychyCac)-  (2.5.4)

g
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Na equagao (2.5.4), o primeiro e segundo termos representam os pontos quanticos isolados, cada
um com um nivel degenerado em spin €, rotulados por a e b. O termo com U descreve a interagao
intra ponto quantico e K descreve a repulsao inter pontos quanticos. O 1ltimo termo representa a
transferéncia de elétrons entre os pontos quanticos (“hopping”). Este Hamiltoniano permite modelar
um sistema composto por pontos quanticos duplos dentro do formalismo de Keldysh.

Uma vez definido o Hamiltoniano (2.5.1), as equagoes (2.4.1) e (2.4.2) podem ser aplicadas para
determinar as fungoes de Green no formalismo de nao equilibrio. Estas fun¢oes de Green permitem
o calculo de quantidades fisicas de maneira direta. Por exemplo, a ocupacao média pode ser obtida

fazendo t = ¢’ e r = r’ na definigao de G<:
(n(r)) = —iG<(r,t;r,t). (2.5.5)

A densidade de corrente (j) também pode ser obtida a partir da fun¢ao de Green de correlagao,
G<. A expressao geral de j é dada por,
2

h
j(r,t) = — lm (Vy — V) lim G=(r, ;1. t + ). (2.5.6)
2m r'—r e—0

As fungoes de Green retardada e avancada contém informacao sobre as propriedades espectrais

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

D) = / (2‘1:)3 G (k, ) — G(k, e)]. (2.5.7)

Estes sao alguns exemplos de quantidades fisicas que podem ser obtidas diretamente das funcoes
de Green. No proximo capitulo o formalismo de Keldysh serd aplicado ao sistema (F7, Fb) — PQ, —

PQy, — S adotando-se o procedimento descrito nesta secgao.
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Aplicacao do formalismo de Keldysh ao sistema

(Fi, F) — PQ, — PQy — S

3.1 Modelo e Formulacao

Neste trabalho serd considerado uma nanoestrutura hibrida mostrada no diagrama esquematico
da figura 3.1. Na parte central existem dois pontos quanticos conectados em série denotados por a e
b. Estes pontos quanticos estao conectados a terminais que permitem aplicar um potencial de gate
os quais sao chamados Vg, e V. O ponto quantico b estd conectado a um eletrodo supercondutor,
o qual é mantido aterrado. O ponto quantico a estd conectado aos dois eletrodos ferromagnéticos
denominados 1 e 2, os quais sdo submetidos a potenciais V; e Vs, respectivamente. A magnetizagao
do ferromagneto 1 é definida como sendo o eixo Z enquanto que a magnetizacao do ferromagneto 2
estd orientada em uma direcao 2’ a qual faz um angulo 6 com a dire¢ao 2. Serd considerado que a
direcao 0 pode ser variada de modo que a magnetizacao dos ferromagnetos pode ser variada desde

uma configuracao paralela quando 2’ = 2 até a uma configuracao antiparalela onde 2/ = —2.
3.1.1 Hamiltonianos supercondutor e ferromagnético

Sera considerado que o movimento dos elétrons esta confinado ao longo da direcao longitudinal z
como mostrado na figura 3.1. Serd adotado o modelo de Stoner [89] para os eletrodos ferromagnéticos
e o Hamiltoniano BCS para o supercondutor [90].

No modelo de Stoner o ferromagnetismo é introduzido por um campo médio h, que separa as
bandas de elétrons com spin up da banda de elétrons com spin down. O Hamiltoniano é escrito da

seguinte forma,

2m*

Hp = /dm U (z) (- e V:_6-h- M) U(z), (3.1.1)

27
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Figura 3.1: Diagrama esquemdtico do sistema estudado neste trabalho de tese. A nanoestrutura é composta
por dois pontos quanticos em série, denominados a e b, conectados a eletrodos ferromagnéticos e supercondu-
tores. Ao ponto quantico a estdo ligados dois eletrodos ferromagnéticos Fy e Fy, submetidos a potenciais V; e
Va, respectivamente. O eletrodo supercondutor € conectado ao ponto quantico b e o mesmo € mantido aterrado.

A corrente que entra no supercondutor € oriunda da soma das correntes de cada eletrodo ferromagnético.

onde m* é a massa efetiva, & = (6,,0y,5,) é o operador de spin de Pauli, 1 é o potencial quimico
e \i/T(x) = (ﬂ,@l) ¢ o spinor de campo. No que segue, serd assumido que a magnetizacao h faz
um angulo 6 em relagao ao eixo Z, enquanto que serd ignorada a direcao perpendicular a direcao de
transporte desde que esta nao é relevante para as propriedades de transporte, conforme discutido
na referéncia [91].

Dentro da aproximagao de campo médio, o supercondutor é modelado pelo Hamiltoniano BCS,

dado por:

2
*

g = Z/dz: i () <_2?n

V2o ) o) + [ do (M@ (@)P](0) + AT )01 )

Na equagao (3.1.2), ¥l ¢ o operador de campo para elétrons com spin o =T,|, A(z) =
U(¥ | (2)¥(x)) é o potencial de pares, com a constante U caracterizando a atracio elétron-elétron.
Em geral, o potencial de pares deve ser determinado de maneira auto-consistente, e neste trabalho
serd assumido que o potencial de pares independe da posicao e da energia. O potencial de pares
é, em geral, uma grandeza complexa cujo médulo é o gap de energia do espectro de excitacoes do
supercondutor. Desde que este trabalho estd restrito a sistemas com apenas um supercondutor, a
fase do potencial de pares pode ser descartada de modo que A pode ser considerado real. Esta
suposicao nao é valida caso fosse considerado um segundo supercondutor e a fase nao poderia ser
eliminada dos célculos [92].

Neste trabalho serao consideradas as propriedades de transporte dos elétrons, por esta razao, é



3. Aplicagao do formalismo de Keldysh ao sistema (Fy, Fy) — PQ, — PQp, — S 29

conveniente trabalhar com o Hamiltoniano no espaco k. Expandindo o operador de campo do elétron

na diregao longitudinal como W, (x) = 3, e*%ay, (s, ) é possivel escrever os Hamiltonianos para

o ferromagneto e o supercondutor da seguinte forma,

Hp = Z[ek —sgn(o)hcosf — up]b;gobkg — Z hsen Hb};gbka (3.1.3)
ko ko
e7
Hs = (er = 15)skysho + (ASZTST_M + A*S—kLSkT> : (3.14)
ko k

onde ¢, = h%k%*/2m* e & corresponde ao spin oposto de . Os operadores bko(bla) e sko(sza)
sao operadores de aniquilagao (criagdo) de elétrons com vetor de onda k e spin o dos eletrodos
ferromagnéticos e supercondutor, respectivamente.

Em supercondutores existem correlagoes entre dois operadores de criacao ou dois operadores de
aniquilagdo com spins opostos os quais estao relacionados com a correlagao elétron-buraco. Quando
os ferromagnetos sao introduzidos, a correlagao entre um operador de criacdo e aniquilacdo com
mesmo sinal de spin também precisa ser considerada. Para incorporar estes dois tipos de correlacoes
de modo unificado e tratar ambos os eletrodos de igual maneira é introduzida a notacao de Nambu
generalizada para o espago particula-buraco com quatro dimensoes [93]. Definindo o spinor & k=
(ISIZT I;kl Blt:i lA)kT)T para o eletrodo ferromagnético e ®; = (§,JfGT k| ‘§lT~cl §kT)T, para o eletrodo

supercondutor, ¢ possivel reescrever os Hamiltonianos (3.1.3) e (3.1.4) da seguinte forma,

A~ A-|- ~ ~
Hp(0) = ®p3Epi(0)® s (3.1.5)
k
onde,
€ — hcos@ — up 0 —hsen6 0
. 0 —(€x + hcosb — ur) hsen 6
Er(0) =
—hsenf 0 €x + hcos — ur 0
0 hsend 0 —(ex —hcosO — ur)

Aqui é conveniente reescrever Ep ), em termos de €, = € —sgn(o)h —pp. Usando esta definicao

na matriz Erj tem-se que,

626m + 826kl 0 sc(em — ekl) 0
B4 (0) 0 —(c®ex) + s%ext) —sc(ert — €x))
FE(0) =
Sc(em — ekl) 0 026“ + 826kT 0

0 —SC(GkT — le) 0 _(CQGI@T + SQGM)
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com s =senf/2ec=cosf/2 .

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

A ~ -|- A~ A~
He=> &,Eg;®q (3.1.6)
k
e a matriz ES,k ¢é dada por,
€ — US A 0 0
. A —(ep — ps) 0 0
Esy =
0 0 (e, — ps) —-A
0 0 —-A —(ex — 1s)

No sistema apresentado na figura 3.1, o eletrodo F} é modelado pelo Hamiltoniano H 1= H r(0 =

0) e o eletrodo Fy é descrito pelo préprio Hamiltoniano Hy = Hp ().
3.1.2 Hamiltoniano do ponto quantico duplo

Serd considerado que os pontos quanticos apresentam apenas um nivel degenerado em spin que
pode ser deslocado por um potencial de gate em cada ponto quantico. Também serao consideradas
interacOes entre os pontos quanticos, caracterizada pela constante IC, e interagoes em cada ponto
quantico, caracterizada pela constante Y. O tunelamento (“hopping”) sera descrito pelo constante

tap, de modo que o Hamiltoniano completo é dado por:

Higg = Y (€ar = Vga)itao + Y (€00 — eVip)iing + Ulitata) + fipfip)]
g

(e

+ Z KaoTpe + Z[tabcaoczg +H.c]. (3.1.7)
g g

O Hamiltoniano (3.1.7) nao possui solugao exata devido aos termos de interacao. Desta forma,
estas interagoes serao tratadas dentro da aproximagao de campo médio que permite escrever (3.1.7)

na forma de um Hamiltoniano de uma particula,

}A[dqd = Z EooNas + Z Ebgﬁbg + Z[tabczacbg + h.C.] (3.1.8)
o o o
onde,
K . u .
Eor =€ ‘/ga+§<nb>+§<nac’r>a
K . u .
Ey =€, — Vg + 5 (Na) + 3 (Ne)
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Na aproximagao de campo médio os niveis dos pontos quanticos sao renormalizados pelos valores
médios das ocupagoes. No caso da interacao U, a renormalizagdo levanta a degenerescéncia de
spin. A aproximacao de campo médio é a primeira aproximacao que € realizada no tratamento de
interagoes. No limite de baixos valores de correlacao e com polarizacao finita dos ferromagnetos,
esta aproximacao permite capturar a fisica envolvida nestes sistemas. E vélido observar que as
ocupacgoes médias sao determinadas de maneira auto-consistente. A aproximagao de campo médio é
extremamente util no sentido de fornecer uma descri¢ao qualitativa apropriada das interacoes e sua
validade usualmente extrapola as previsoes tedéricas. No entanto, a exata validade dos resultados
obtidos através desta aproximagao pode ser avaliada apenas através de experimentos.

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

seguinte forma,

ﬁdqd = li’lEa‘i’a + ‘i’ZEb‘i’b + ‘i’lf:ab‘i’b + ‘i’zflb‘i’a, (3.1.9)
onde,
Eowp 0 0 0 tw 0 0 0
. 0 —-FE 0 0 . 0o —tf 0 0
Ea = Oél , e, tab — ab
0 0 lzal 0 0 0 tab 0
0 0 0 -Ey 0 0 0 -t

onde o = a, b.
3.1.3 Hamiltoniano de tunelamento

O Hamiltoniano de tunelamento é dado pela equagao (3.1.10) e descreve o tunelamento entre os
pontos quanticos e os eletrodos. Os dois primeiros termos descrevem o tunelamento entre o ponto
quantico a e os ferromagnetos F; e F5 com amplitude ¢ e to, respectivamente. O terceiro termo

descreve o tunelamento entre o ponto quantico b e o supercondutor com amplitude ¢;.

Hyp = Z[tlaLUCM +H.c]+ Z[tgbjwcw +H.c] + Z[tss;,gcbg + H.c] (3.1.10)

ko ko po
Assim como nos demais termos, este Hamiltoniano deve ser expresso na representagao de Nambu.

Nesta notagao (3.1.10) pode ser escrito da seguinte forma,

iy =3 (@160, + Hel + S [@hta ¥, + He] + Y [&] 8.8, + Hel. (3.1.11)

k k p
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onde ;5 = (&};T ag| &Ll &kT)T, é o spinor para o ferromagneto 1, ®o5, = (lA)};T lakl i)l];i l;kT)T, éo
spinor do ferromagneto 2 e b, = (ézT Sk §J,r€ I §kT)T, é o spinor do eletrodo supercondutor.

As matrizes de tunelamento tém a seguinte forma,

ts 0 0 0
. 0 —t5 0 0
ts = 7

0 0 t3 0
0 0 0 -t}

onde §=1,2,s.
Através das equagoes (3.1.5), (3.1.6), (3.1.9) e (3.1.11) o Hamiltoniano geral para o sistema
(F1, Fy) — QD, — QDy — S, pode ser escrito da seguinte forma,

I = Z @, Eri(0) @1y + Z @y, Erp(0) Pox, + Z & B ®y + BB D, + OB, + $it, P,
k K

Para determinar as propriedades de transporte do sistema (Fy, Fo)—QD,—QD,— S seré aplicado
o formalismo de Keldysh desenvolvido no capitulo anterior, ou seja, serao determinadas as funcoes

de Green correspondentes ao Hamiltoniano (3.1.12).

3.2 Funcoes de Green dos pontos quanticos

A seguir serao determinadas as funcoes de Green G", G% e G< para os pontos quanticos a e b.
Estas funcoes permitem determinar todas as quantidades relevantes para caracterizar as proprieda-
des de transporte. Para tal fim sera aplicado o método da equacao de movimento que consiste em
obter um conjunto de equacoes diferenciais para G”, G* e G< a partir da evolucao temporal dos

operadores de criagéo e aniquilagdo que aparecem na definicao da funcao de Green.
3.2.1 Célculo das funcdes de Green G, e Ggéa

’ T/a T/a . ’ ’ ~ .
O célculo de Gaé e Gbl{ pode ser realizado através do método de equacao de movimento que
consiste em construir equagoes diferenciais para as funcoes de Green de modo a obter fungoes de

Green de ordem mais alta. Em certo momento é realizado um truncamento deste calculo e um
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conjunto de equacgoes fechadas para as fungoes de Green é obtido. Este método pode ser aplicado

aqui devido a similaridade entre os formalismos de nao-equilibrio com o formalismo de equilibrio.
Calculo de G,

A funcao de Green do ponto quantico a, G’ , é definida da seguinte forma,

aa?’

<{ea¢<t>,éLT<t'>}> ({ear(®), cay()}) ({ear(®), 6L, (#)}) ({Car(®), éar(t)})

| L@@ el 0, el (e, (06,0 (el (0) e @)} 521)
({ear (), 0, (1) ({eat(®),ar(#)}) {eay (@), ()} ({eay (1), car()})
(el eh anyy (el ) e ()} el @)l ) (el (1), en )

A evolugao temporal dos operadores de criagao e aniquilagao é obtida via equacao de Heisenberg.

Para o operador élg(t’ ) a equacao de evolugao temporal é dada por,
iOpcl (') = —Egocl (t Ztlakg ZthLG t') = tapc] (). (3.2.2)
Para o primeiro elemento de matriz de (3.2.1), segue que,

iy Gl 1 (1= 1) = 8(t — ') {éar (1), €, (1)) — 0t — ) ({ar (0), il ()]})

desde que o primeiro termo é nao nulo apenas para t = t’ entao o anti-comutador é definido e igual

a 1. Assim, tem-se que,
0G0t ) = 616 =) = Bartt = ) 0, clg 1)) = 00t ) (e (0l )

— Z ta10(t — t')({éar (1), ka(t’)}> — tapid(t — ') ({éar (1), CZT(t,)}>
k
e usando as definicoes,

Gy (t =) = =it (t — ') ({éa (), al; (1) })
Ghoeaa (t— 1)) = =it — ') {{ear (t), b} (1)})
Gl (t = 1) = —id(t — ') ({Ea1 (), ¢} (¢)})

pode-se escrever ainda,

- iat’GZa,n(t - t/) =6(t— t/> + EaTGZa,n(t - tl) + Z thZm,n(t - tl)
k

+ Z taGhop11(t —t') + tapGop 11 (t — 1)
k
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e tomando a transformada de Fourier pode-se escrever ainda,
(W= Eat]Ghga1(w) =1+ Z t1Gh1p 11 (W) + Zt2G22k,11(w) +taGap11(W)
k k

Esta equacao permite escrever o elemento de matriz GZa,ll(W) em termos de outras funcoes de
Green. Um procedimento similar pode ser aplicado para os outros 15 elementos de matriz de G7,,.

Apés alguma élgebra, pode ser obtida a seguinte equagao matricial para G/, ,:

Gaag1 Goanz Gaais Gaaa w— Eqy 0 0 0 1 0 0 0
wa,21 wa,22 €a,23 0a,24 0 w+ Eq| 0 0 (o1 00 N
wa,31 a,32 @a,33 a,34 0 0 w—FEq 0 0 01 0
wa,41 wa,42 €a,43 aa,44 0 0 0 w~+ Egt 0 0 0 1
Got,k/11 wtk12 Gaie/is k)14 tn 0 0 0 w211 Gazkiz Gazeis Gazejia

Z GZl,k/21 GZl,k/22 GZ1,1¢/23 GZl,k/24 0 —tf 0 0 +Z GZ2,k/21 GZQ,I@/22 G;2,k/23 GZZ,I@/24

k| Garkssr Garesz Garwyss Gaikysa 0 0 ¢t 0 k| Gazkssi Gazeysz Gazkyss Gazikgsa
Garkyar Garkyaz Gaikjas  Gakjaa 0 0 0 -t Gaokyar Guzkyaz Gazkjas Gaoejaa
t2 0 0 0 ba,11 ba,12 ba,13 ba,14 tab 0 0 0
« 0 -t 0 0 + Gia21 Gra2e Gra2s  Ghaa 0 —tg O 0
0 0t 0 ba,31 ba,32 ba,33 ba,34 0 0 tab 0
0 0 0 —t5 Giaar  Graaz Graus Ghaaa 0 0 0 —to

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

Gl (@)Wl — Hyga) = 14+ 3 GLip(@)ts + 3 Glop(w)b2 + Gy tas, (3.2.3)
k k

e usando a equagao (D.1.7) do apéndice D, fazendo « = v =a e # = 1 ou 2, pode-se reescrever as

funcoes de Green mistas G/, e G/, da seguinte forma,

k(@) = G ()l (w)
Gian(w) = Gia(w)thehi(w)
Na equacdo acima g7, (w) e gh, (w) s@o as funcoes de Green dos eletrodos ferromagnéticos iso-

lados dos pontos quanticos. Estas funcoes de Green sao discutidas em detalhes no apéndice B.

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

Gl (W)Wl — Hygo] = 1+ G, (w) Y Elgli(w)ts + Gl (w) > Eighi(w)ta + Ghy(w)ta
k k
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e definindo as auto-energias retardadas dos ferromagnetos 1 e 2 como:
Shw) =Y el (Wt (3.2.4)
k
Sh(w) =Y theh(w)ts (3.2.5)
k
pode-se reescrever G/, da seguinte forma,
Gl (@) T — Hygy — B ()] = 1+ Gy()bas (3.2.6)
onde,
3 (w) = T (w) + Tp(w)

¢é a auto-energia devido ao acoplamento do ponto quantico a com os eletrodos do lado esquerdo da
nanoestrutura que sao os dois eletrodos ferromagnéticos.
Aqui é conveniente definir a funcao de Green retardada do ponto quéntico a devido ao acopla-

mento com os eletrodos ferromagnéticos através do resolvente,
Gia(w) = [wI = Hygo — X7 (w)] " (3.2.7)

Note que G0 leva em conta somente o acoplamento do ponto quantico com os ferromagnetos
sem considerar o acoplamento com o ponto quantico b.

Substituindo (3.2.7) em (3.2.6) tem-se que,
G, (w) = GLo(w) + Gy (W)t Gl (w). (3.2.8)

Equacao para G/,

A equagao para a funcao de Green retardada para o ponto quantico a, dada por (3.2.8), esta
definida em termos da funcao de Green mista dos pontos quéanticos a e b. A matriz para a fungao

de Green G}, é dada por,

ot —t) = —i(t —t')x

{ear (), e, (1)) Hear (@), (1)} {ear(®).6] (1)) ({Car(t), 07 (1)}

| HEL®. @ (e @, a@)h (el 0.8, {0, )} 329)
({a (1), (1)) (e (B, e ()} ({ea(®). e ()} ({eay(t), e ()}
el ), () el @)y del@.ef ()Y {el, @), a0 (t)})
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A exemplo do célculo de G”

va» aqui serd mostrado o calculo do primeiro elemento de matriz, os

demais elementos seguem diretamente. A equacado de movimento para o operador éJbr ., € escrita da

seguinte forma,
i0pcl, () = =B, (t) = Y tesh, () = tiyehs () (3.2.10)
k
Substituindo este resultado em G’;b’n pode-se escrever,

—i0y Gl 1 (t = ') = 6(t — ') {{en (1), €Ly (¢)}) = i0(t — ) ({ar (1), =i [}, ()]}

e desde que o primeiro termo ¢ nao nulo apenas quando t = t' o anticomutador é definido neste
caso. No entanto, operadores de diferentes pontos quanticos anti-comutam, i.e., {¢,1 (%), éZT t)}=0

de modo que,

— 10y Gl 11 (t = 1) = = Bygid(t — ') ({1 (), cfy (£)})

it ) S ear (), shy (0)) — 6540t — ) ({ear (), ¢l (1))

k

e identificando-se os elementos de matriz das fungoes de Green correspondentes:

Gy (t = 1)) = —i0(t — ') ({Ear (), cf; (£)})
renn(t—t) = =it — )3 {ear (), sk ()}

k
haan(t = 1) = —id(t — ') ({ear (£), ¢ (1)})

segue que,
—i0p Gy 11 (t = t') = By G 11 (t —t') + t:Ghg 11 (t — 1) + 15, Glp 11 (t — 1)
ou ainda,
(=i0y — Byt )Gpa11(t — 1) = tsGhs 11 (t = t') + 0, Gra 1 (t — 1)
e tomando a transformada de Fourier, tem-se que,
(w = Epy)Gha11(w) = tsGrs 11 (W) + 10 Glg 11 (W)

Os outros elementos de matriz podem ser obtidos de maneira andloga. As 16 equagdes podem

ser combinadas em uma notagao matricial da seguinte forma,

np(@) I = Hyap] = G (@)t + Gl (w)thy, (3:2.11)
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e usando a equagao (D.1.7) do apéndice D, fazendo a« = a, v = b e § = s, pode-se reescrever a

funcao de Green mista G, da seguinte forma,
Gr ( = a tl Z gsk
k

onde gl (w) é a funcdo de Green do eletrodo supercondutor isolado dos pontos quanticos (ver

apéndice B). Substituindo em (3.2.11), segue que,
np(@) T — Hog] = Gl (w)E]> gl aa(@)tap (3.2.12)
k
e definindo a auto-energia retardada como,

Ztsgsk (3.2.13)

pode-se reescrever (3.2.12) na seguinte forma,

my(@)[wI — Hygp) = GLy(w)Eh + Gl (w)t],

(@) [wI = Hygy — T3] = Gl ()t
e definindo,
Gip(w) = [wI — Hygp — Tf] " (3.2.14)
segue finalmente,
(@) = G (@)t GR (W) (3.2.15)

Note que a funcéao de Green retardada Ggg leva em conta apenas o acoplamento do ponto
quantico b com o supercondutor nao sendo considerado o acoplamento com ponto quantico a.

Substituindo (3.2.15) em (3.2.8) segue que,

Gla(w) = Gl (w) + Gl (W)t Gi (@)t Gin (w) (3.2.16)

A equacdo acima é a funcao de Green retardada para o ponto quantico a. Um célculo similar

pode ser realizado para o ponto quéantico b que resulta na seguinte equagcao,

To(w) = G (w) + Gy (w)t], GI0 (w)ta G (w). (3.2.17)
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As fungoes de Green avangadas para os pontos quanticos podem ser obtidas tomando o adjunto

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

G, (w) = GOW) + GO (W)t GE (W)t G, (w) (3.2.18)

para o ponto quantico a. Para o ponto quantico b a fungao de Green G¢, ¢ dada por,

&(w) = GR(w) + GER(W)t], G (w)t G (w). (3.2.19)

E importante observar que as equacdes (3.2.16) a (3.2.19) determinam GZ,/la e GZ,{CL completa-

r/a

0 ~ ~ . .
Zéa e Gr/ 9 s3o fungoes conhecidas. As auto-energias EE/ “eX P

mente visto que G e as fungoes
de Green de equilibrio que permitem obter estas funcées de Green estao determinadas no apéndice

B.
3.2.2 Cailculo da fungao de Green G,

A fungao de Green de correlacao para o ponto quantico a, é definida por,

(el (t)ear () (e (t)car (t) (el (#)ear (1)) (car(t)ear (£)

o T NI T T Nt
G;@¢)21<%Mﬂ%ﬁm (car ()l (£) (e (el (1) (ear(¥)eh (1)) 5220
(el (t)cay (1)) (cal(t)cay(®)) (el (F)cay (1)) {car(t)cay(t))

(el (#)eh (1) (ear (e (8) (el (#)e (8)  (ear (el (£)

A evolucao temporal do operador élg(t’ ) é obtido pela equagao de Heisenberg e apés alguma

algebra o resultado final é dado abaixo:
i0pcl (') = —Baocl (t Z tral (¢ Z tabl (") — tapel (). (3.2.21)

Substituindo (3.2.21) no elemento de matriz Gj, (¢, ') = i<éZT(t/>éaT (t)) segue que,

—i0y Gy 11 (t,1) = <{zEaTcaT +zZt1akT —HZth +ztabch(t/)}caT(t)> (3.2.22)

e definindo,

Galk n(t=1t)= <a;t¢(t/)CaT () (3.2.23)
G (t — 1) = i(b (t')ear (1)) (3.2.24)

Groa1(t—t) = i(c) (t)car (1)) (3.2.25)
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pode-se reescrever (3.2.22) da seguinte maneira,

— 10y Gy (t —1') = Eq1Goy 1y (t — 1)

+h Z Gcfl,kn(t —t') +12 Z G;Z,kll(t t)+t bia n(t—1t) (3.2.26)
k k
e tomando a transformada de Fourier da equacao (3.2.26) segue que,
WG;@,H(W) = EaTG§a711(W) +t Z Gcfl,kll(w) + 2 Z G§2,k11(w) + t:bGlfa,n(w)
k k

ou ainda:

w = Eat] Goan(w) =t Z Gai g (W) + o Z G (@) + 0 Gog 11 (W), (3.2.27)

As outras 15 equagoes para os demais elementos de matriz de (3.2.20) seguem de maneira andloga
a realizada para o elemento Gaa 11- Estas 16 equagoes podem novamente ser agrupadas na forma

de um produto matricial dado por,

G(fa,ll G;a,12 Gaa 13 G(fa,l4 w— Eap 0 0 0
G;u.,Ql G(fa,22 Gaa 23 Ga<,a,24 0 w+ Eq 0 0 _ Z
Grfa,Sl G(fa,32 Gaa 33 tha,34 0 0 w—Eq4 0 k
G;u.,éll G(fa,42 Gaa 43 Ga<,a,44 0 0 0 w+ Eay
Gcfl,k/ll G; k/12 Gcfl k/13 Gal k/14 t1 0 0 0 G k/11 Ga2 k/12 G§2,k/13 Ga2 k/14
G:l,k/Ql Gal k)22 Gal k/23 Gal k)24 0 -1 0 0 +Z G;Q,k/?l Ga2 k/22 G§2,k/23 Ga2 k)24
G(fl,k/?;l Gal k/32 Gal k/33 Gal k/34 0 0 t1 0 k G§2 k/31 Ga2 k /32 G§2,k/33 Ga2 k/34
thl,k/zll Gal k)42 Gal Jk/43 Gal Jk /44 0 0 0 —t1 G k/41 Ga2 k/42 sz Jk/43 Ga2 Jk/44

t2 0 0 0 Gb<a,11 Gb<a,12 Gb<a,13 Gb<a,14 0 0

% 0 -t 0 0 n Gb<a,21 Gb<a,22 Gb<a,23 Gb<a24] —ta O 0
0 0 t2 0 Gb<a,31 Gb<a,32 Gb<a,33 Gb<a,34 tab 0
0 0 0 —t5 Gb<a,41 Gb<a,42 Gb<a,43 Gb<a,44 0 —ta
o que pode ser escrito na forma compacta,
G(fa[wl — qua] = Galtl + G 5to + Gba ab- (3.2.28)

Conforme mostrado no apéndice D, as equagdes para as fungoes de Green G e G, apresentam

a seguinte forma,
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e, substituindo estas equagoes em (3.2.28) segue que,
GoalwI — Hygo] = Ztlglk )61+ Gg, Zﬁ 1 (w
k
+ Z el Zth% Jto + G, Zth% Jta + Grtap. (3.2.29)
k
e definindo,
= tl Z gl (W)t
= t2 Z gor,(w)t,
=t Z g (W)t
= tT Z g1, (w)ta,

pode-se reescrever (3.2.29) da seguinte forma:
Goulwl = Hyga] = G (0)ET (W) + G5, (0) B (W) + G (w) B3 (w) + G, (w) B (w) + G tay
A equagao acima pode ser simplificada agrupando os termos similares, pode-se escrever:
Gl — Hyao — T (w)] = G, (W) 2L (@) + Gy tab-
onde,
(W) =37 (w) + 23 ().

Definindo a funcao de Green avancada do ponto quantico a isolado do ponto quantico b pelo

resolvente,
Gan(w) = [wI — Hyg — B (w)] 7

pode-se reescrever a equagao para G, como segue,

G = Gia (W) 3T (@) Gia(w) + Gyt Gaa (w). (3.2.30)
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Equagao para Gy,

A equacao (3.2.30) depende da funcao de Green Gb<a a qual acopla os pontos quanticos a e b.
Dado que Gb<a é definida por (3.2.31), é necessario determinar a evolugao temporal de cada elemento

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

(e} () car (8)  (eoy (t)ear(8)) by (#)ear () {ev () ear (1))
sy | D O®) e @) @Oy ®) fare,®) | )
(b ()car () {en (F)ear(8) () (F)car (8) {eop (t)cay (£))

(ehi ()el (8) (e ()eh (B) (eh (#)el (8)) (enr (et (1))

Novamente é necessario obter as equacoes de movimento para cada elemento de matriz da

equagao (3.2.31). Desta forma, tomando como exemplo o primeiro elemento de matriz, tem-se que,
iy Gy (t = 1) = (Dulehy ()]ear (1))
e usando (3.2.10), i.e
ipcl (1) = —Eppc) (¢ Zt st (') — el (1)
e substituindo na equacao para G;b 11 segue que,
* 0 T o
—i0p Gy, (t —t') = Eyyifc), (t')car (1)) + Zts shi(t)ear (1) + tyifel, () car (1))
e identificando os elementos de matriz dados por,
Gas 11 t - t Z SkT CCLT
k

G (t = 1) =il ()ear ()

pode-se reescrever a equacao para G;b 11(t —t ) da seguinte forma,

—i0y Gy 11 (t = 1) = EyGiy 1 (8= 1) + > 1G5 1 (8 = 1) + 15, G 1 (¢ — 1)
k

tomando a transformada de Fourier, tem-se ainda,

w = Ei] Gy 11 (w) = tsGas 11 (w) + 15,Gog 11 (@)

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

equacao matricial,

G5 (W)Wl — Hyg) = G5 (W)ts + G5 (w)t], (3.2.32)
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A fungdo de Green G, pode-ser obtida a partir da continuagao analitica de G, conforme

mostrado no apéndice D, equagao (D.1.4). Desta forma, tem-se que,
Gy, = D _[Gyiles, + Ggtlel] (3.2.33)
k
Substituindo (3.2.33) em (3.2.34) segue que,
Gy lwI — Hyp = Z[GZbElgjkts + GcfbflggktS] + G(fatlb (3.2.34)
k

Aqui define-se as seguinte auto-energias,

X5 =t gt (3.2.35)
k

2% =t1)  ghts (3.2.36)
k

o que permite reescrever (3.2.34) da seguinte forma:

G5l — Hyp) = G155 + GS3% + Got!

aa”ab

ou ainda,

G5l —Hyp — %] = G, 35 + G t!

aa”ab

e identificando,
Gy = [wI — Hyg — S

pode-se escrever G;b na forma final:

G5, = GG + GSth GY (3.2.37)

aa”ab

E possivel eliminar a funcéo de Green G, combinando as equacoes (3.2.30) e (3.2.37) da seguinte

forma,

Gy, =G, BiGY + |GLERGH + Gotl, G| 6, G2

aa’ab

Gy, = Gl BrGY + G ERGItGY + Goth, Gilt, G

a aa”ab aa

isolando os termos contendo G, segue que,

G5, |G — tf, Giftay | = GL,Z5 + G ERGItw
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-1
G = [GLZF + G TG ] (G0 — tf,Gifta
Pela equagao (3.2.18), nota-se que o segundo termo entre colchetes é a funcao de Green avancada

do ponto quantico a, assim, como:
-1
G, = [[Gal ™ — th,Giftw]

G, pode ser escrita da seguinte forma:

a

Gcfa = GZCLEEGZG + GrbEEGgg'tabGza
Substituindo (3.2.15), tem-se ainda,

G, = GL, 21 G, + Gl b, GHERGH G, (3.2.38)

aa¥ab

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

funcoes de Green G, e GZ, em evidéncia:
Gl = Gl (37 + th, G ZRGHtw ) Gl (3.2:39)
Definindo 35, = X7 + tLngt?Ef%Gggtab entao pode-se reescrever (3.2.39) na seguinte forma,

G5, = GL55,Gl (3.2.40)
BFa. = ZF + th, G ERGH ta

Um célculo andlogo pode ser desenvolvido para G;;' No entanto, aqui apenas apresentamos o
resultado final,

Gy, = G, E5,Gi, (3.2.41)
S5 = Bk + t,GraSE Ghotas
que também pode ser obtido trocando os indices a por b e L por R na equacao (3.2.40).

As equagoes (3.2.40) e (3.2.41) juntamente com as equagdes (3.2.16), (3.2.17), (3.2.18) e (3.2.19)
sdo os resultados bédsicos deste trabalho. Através destas fungoes de Green é possivel determinar to-
das as propriedades de transporte do sistema (F1, Fy) —QD, —QDy —S. Vale notar que as equagoes
(3.2.40) e (3.2.41) apresentam uma estrutura bastante simples e intuitiva dentro da aproximagao de
campo médio: o ponto quantico a (b) estd conectado diretamente com os eletrodos do lado esquerdo
(direito), o que é representado por X7 (X7;), e 0 acoplamento com o lado direito (esquerdo) é renor-
malizado pelo acoplamento com o outro ponto quantico. Isto sugere que dentro desta aproximacao
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.



44 3.3 Calculo das quantidades fisicas

3.3 Calculo das quantidades fisicas

Desde que as fungoes de Green estao completamente determinadas, o préximo passo é determinar
as quantidades fisicas através destas fungoes. A seguir serdao determinadas as expressoes para a
corrente elétrica, ocupacao nos pontos quanticos e a densidade local de estados. Estas quantidades

permitem caracterizar o transporte através do sistema (Fy, F) — QD, — QDy — S.
3.3.1 Calculo da corrente elétrica

Nesta secao serao determinadas as expressoes para a corrente elétrica através do sistema (F, Fy)—
QD, — QD — S. Conforme mostrado na figura 3.1, os eletrodos ferromagnéticos estao submetidos
a potenciais V7 e V5 enquanto que o supercondutor é mantido aterrado. Desta forma, a corrente
total I, que é injetada no supercondutor é dada pela soma das correntes I e I oriundas dos ferro-
magnetos 1 e 2, respectivamente. A seguir, as correntes I e I5 serdo calculadas individualmente e

no final a corrente total serd obtida usando I = I1 + I5.
Corrente elétrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quantico a

A corrente entre o eletrodo 1 e o ponto quantico a é definida pela taxa de variagdo do nimero

de elétrons no eletrodo ferromagnético, i.e.,
Il = —6<N1>

onde N; é a derivada temporal do operador nimero do eletrodo ferromagnético. A derivada é obtida

através da equacao de Heisenberg,

desde que N; comuta com os demais operadores dos eletrodos. Somente os comutadores [Hy, N1] e

<[fIT, ]\71] sao diferentes de zero. Desta forma, a equacao de Heinsenberg é reduzida a,

€, ~ A
Ilz—%qu,Nﬂ)

e

h([ﬁ%Nﬂ)-

Os comutadores sao calculados conforme mostrado a seguir:

[E[la Nl] = Z fko[azgakm ajwlapa’] = Z eka[nkmnpa’] =0
kp,oo’ kp,oco’

desde que o comutador entre dois operadores numero é zero independentemente de seus indices

serem iguais ou diferentes. Agora o proximo comutador a ser determinado é entre o operador
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numero e o Hamiltoniano de tunelamento:

[I_}T’ Nl] = Z tl [azgcaa’ CLLU,CLPO./] + Z f{[clo‘akﬂ’ a;r)a"apo'/}
kp,oo’ kp,oo’

para resolver estas expressoes, é necessario utilizar a identidade:
[AB,C] = A[B,C] + [A,C]B

Com isso, segue que,

[Hp, N1
= Z {tlaza [cao QLU/apa’] +t [a.il;jo'7 a;glapa’}caa + tTCILO' [ako a;;a/apa’] + 1 [ciwv a;a’apa’]ako}
kp,oco’

= Z {tl[azg,a;,amz]cag —i—t”{cgg[aka,ala,apgl]}
kp,oco’

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

pela relagao de anti-comutagao. Os comutadores restantes podem ser decompostos usando a seguinte

identidade:
[4, BC| = {A, B}C — B{A,C}
[Hrp, Ni| =
Z {tl ({a;rw, a;gg,}apa/ — aLU,{aLU, apal}> Cao +thch ({ako, a;a/}apa’ — a;r)a,{aka, apaz})}
kp,oo’

0 que permite escrever,
[Hp, Ni] = Z [—tlazgcw + tfcjwalm}
ko

Substituindo estes resultados na expressao para I, tem-se que,

i€ *
e [ ]
ko

este equagao ¢é valida para um determinado tempo ¢, assim,
e

I =23 [Bilal, (Bear (0) — tiilcho (Har (1)

ko

e definindo:

G hoe(t,t) = ilal_(t)cao (1)) (3.3.1)

al,koo
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pode-se reescrever I; da seguinte forma:
e . .
I = 23 {16 o () + G o (1))} (332)
ko

esta é a equacgao para corrente elétrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quantico a em termos

<
al,koo*

da fungao de Green GG A fungao de correlagao thl, koo ¢ Obtida usando a relacao (D.1.4) do

apéndice D, o que permite escrever

G;l,kaa (ta t) = /dtC [Gga,ao' (t - tC)tTgikaa (tC - t) + Gcfa,a'a (t - tC)tTgikoa (tC - t)]

e substituindo em (3.3.2) segue que,
e T * < < * a
L = ﬁ Z {tl /dtC[Gaa,aU(t - tC)tlnggg(tC - t) + Gaa,aa(t - tC)tlgl,kUU(tC - t)] + HC}
ko
e tomando a transformada de Fourier, tem-se ainda,
e dw s * < < * _a
I = ﬁ g Z dtC [Gaa,aa(w)tlgl,k(ya(w)tl + Gaa,aa(w)tlgl,koa(w)tl] + H.c.
ko
e usando as defini¢coes das auto-energias, pode-se escrever ainda,

e [dw . a
Il = E / % ; [Gaa,aa(w)ziao(w) + G;a,aa(w) l,ao(w) + HC]

E importante observar que a soma sobre o é realizada sobre o spin do elétron. Desde que as
auto-energias e funcoes de Green sao definidas usando a notacdo de Nambu, entdo é necessario
reescrever a equacao da corrente em termos destas matrizes no espaco de Nambu, indicando que

devem ser tomadas as componentes de spin up e down do elétron, i.e.,

L= Z/dw (Gl (W)ET (w) + Gy (W)X (w) + H~C']11+33 (3.3.3)

A equagao (3.3.3) é a expressao para a corrente elétrica entre o ferromagneto 1 e o ponto quantico
a. Esta corrente é parte da corrente total que entra no supercondutor via reflexdo de Andreev. As
auto-energias X7 e X{ e as fungdes de Green G, e GI, sao fungoes conhecidas. Substituindo
os elementos de matriz destas fungoes e apés algum trabalho algébrico (veja apéndice E para os
detalhes), é possivel reescrever (3.3.3) na seguinte maneira

e

I W

tﬂmMﬂﬁ—ﬂ+Aﬂﬁ—@+Qdﬁ—m+QMﬁ—m] (3.3.4)
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onde as funcoes de Fermi sdo definidas da seguinte forma: f; = f(w —eV1), f1 = f(w + eW1),

fo=flw—eWa), fo = f(w+eWs) e fs = f(w). As amplitudes A1, A12, Q12 e Q15 sao dadas abaixo:

An =Tqy (|G2a,14|2F1T + ’GZa,m’ZFli) + 1 (|G2a,34|2F1T + |G2a,32|2rll)

Ay =Ty [(°Tap + 5°T2) )| Ghg1al? + (5°Tap + ¢*Ta)) |Gl 10+
+sc(T2y = Ta))[Gg 2] Gaa1a + sc(T2p — F2L)[G2a,14]*GZa,12] +
+ 1y [(PTap + 8°T9)) |Gy 3al® + (8T 4 ¢*Ta)) |Gl 30l >+

SC(F2T - FZl)[GZa,ZSQ]*GZa,iM + SC(FQT - FQi)[GZa,34]*Gga,32]

Q12 = T11 [(°Tay + 5°T2)) |Gl 11
+cs ([GZa,ls]*GZa,ll + [ Za,1ﬂ*G2a,13) (Dgp — Tgy) + (s’Tap + C2F2i)\GZa,13\2] +
+ Ty [(¢*Tay + S2F2l)‘GZa,31‘2 + ¢5 ([Glha 3] Ghasi + [Ghas) Goasz) T2y —a))

+(sTa1 + *Ta))| Gl 337

Qs = pls {T'ny [YQI’GZa,m’z + X?Z’Gza,mp + Yﬁ’GZa,M’Z + X1_2’G2a,11’2
~Z3|Gra 14l Gans — 1250 (Gla sl Glana — Z1a[Glaia) Grann — [215)7[Gla 1] Gl o)
+ Ty [Y5, G, sol” + X51|Gl, 33|2 + Y4§|G2a,34|2 + X:;2|Gza,31|2_
~Z34lGha3a]" Glazs — [Z34] " [Glass]” Glass — Z12|Gra2) Grast — 210 [Glas1) Glase)
onde foi definido,

A * *
X;_Jr' =12, [\ bb 11’2 + |Gy z]|2 (be G ij] + Gy ij [be il )] ; (3.3.5)

A ¥
Yiji =t [’be al” +1Ghp jil* £ (be ilGhb il + GhilGhpi) )} ) (3.3.6)

A

sz]: = t |:G7l;l()),m [bejj] [be z]] be 1 (| bb 23‘2 [be]j] be zz):| ’ (337)

Nas defini¢oes acima foi utilizada a notagdo abreviada s = senf/2 e ¢ = cosf/2; p(w) =
|wl

NN é densidade de estados convencional da teoria BCS [90]. As constantes de acoplamento
w J—
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Iy =T1(14+0P), T'yy =T2(1 + 0P,) e I'y descrevem o acoplamento dos pontos quanticos com o
ferromagneto 1, 2 e o supercondutor, respectivamente. Vale notar que as constantes que descrevem
o acoplamento com o ferromagneto sao definidas em termos da polarizacdao P; e do acoplamento
médio de spin I'; dos ferromagnetos (ver apéndice B).

A férmula para a corrente (3.3.4) é composta por quatro contribuigoes diferentes.

1. A11(f1 — f1) representa a reflexdo de Andreev através de Fy — PQ, — PQp — S i.e., um elétron
de Fi é refletido por S em um buraco de F} o que pode ser deduzido pelo fator térmico
fi — fi. A probabilidade A;; tem quatro termos: o termo FMF11|GZ&712|2 representa um
subprocesso em que um elétron com spin up é refletido como um buraco com spin down; o
termo FlTFIT‘GQa,M‘Q corresponde a um elétron com spin up que primeiramente inverte seu
spin no ponto quantico, devido ao acoplamento com F>, e em seguida é refletido com um
buraco de spin up no eletrodo Fi. Os demais termos representam subprocessos similares aos

discutidos para o caso em que o elétron incidente apresenta spin down;

2. A1a(f1 — fo) representa a reflexdo de Andreev cruzada através do sistema (Fp, Fy) — PQq —
PQy — S, i.e., um elétron de F; é refletido como um buraco de F» o que pode ser deduzido
a partir do fator térmico f; — fo. A probabilidade A é mais complicada do que A;; devido
a polarizagao de F» estar orientada a um angulo # com o eixo de quantizagao de spin. Os
termos contendo o médulo quadrado da funcao de Green podem ser interpretados de maneira
similar aos que aparecem na férmula para Ai;, bastando projetar o eixo de quantizacao de
F5 em uma direcao escolhida. Os demais termos, envolvendo um produtos de seno e cosseno,

podem ser vistos como termos de interferéncia.

3. Q1s(f1—fs) representa o tunelamento direto de quasiparticulas através de F; — PQ,— PQp—S.
Conforme pode ser observado pela densidade de estados p, que aparece multiplicando todos
os fatores de @15, este processo sé ocorre para |w| > A. Este processo é dividido em dois
subgrupos: um para elétrons com spin up e outro para elétrons com spin down. Cada subgrupo

contém quatro subprocessos e seus respectivos termos de interferéncia;

4. Q12(f1 — f2) representa o tunelamento através do caminho F} — PQ, — PQp — F; 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 elétrica entre o ferromagneto 2 e o ponto quantico a

A corrente I; representa uma contribuicdo parcial para a corrente total. Também é necessario
considerar o fluxo de elétrons entre o ferromagneto 2 e o ponto quantico a. Para determinar esta
corrente a qual serda chamada Is sdo aplicados os mesmos procedimentos usados para obter I;. O
célculo é completamente similar ao que foi feito par o caso da corrente I7, bastando trocar os indices

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

e
n=* / 0o [Gy (0) B5 (@) + G5 (@) Z5(w) + el - (3.3.8)
Substituindo as fungbes de Green e auto-energias e apos alguma algebra obtém-se que,

@

I .

/dw[A22(f2 — fo) + Ao1(fo — f1) + Q2 (f2 — f1) + Qas(fo — f5)] (3.3.9)

onde as amplitudes sao dadas por,

Agy = (Torc® + 82F2¢)2 |G2a,14|2
+c*s? ( 0,301 Gua2)” + [Goa 34l Goa 12 + Gha1alGaazel™ + [Gza,m]*GZa,?,Q) (I'yy — P2T)2 +
+ |G2a,32|2 (F2LC2 + S2F2T)2 + (‘Gza,u‘Q + ‘Gga,34‘2) (P2TC2 + 52F2L) (F2l02 + 52F2T) +
+cs(Lap — T'g)) {(GZa,M[ wan2l” T 1Goa 14l Gaan2 + Gua1alGaa 4l + [Gza,14]*GZa,34) x
(F2T02 + 52F2L) + (GZa,32[GZa,12]* + [Gra 32" Ghanz + Guas2(Gaasal™ + [ Za,32]*G£a,34)

x (T9 c® +s’T91)}, (3.3.10)

Ao = Fll [(FQTCQ + 821_‘21) ’G2a712’2
+¢5 (Gha32Ghanz)” + [Ghasal Goa12) T2y — o)) + !GZa,32!2 (Do + s°Top)] +
+ FlT [(F2T02 + SQFZL) |G2a,14|2 +cs (GZa,34 [GZa,14]* + [GZa,34]*G2a,l4) (FQT - FQl)

+’G2a,34’2 (T2yc® + s°Top)]  (3.3.11)

Q21 = T1y [(T21¢? + 87Ty ) Gl 1
+¢5 (G 311Gha1)” + [Ghas] Goa11) Tap — o)) + |GZa,31|2 (Tape? + s°Tap) ] +
+ Ty [(Torc? + 8°T)) |Gl 13l* + 5 (Gl 33[Glais)” + [Gla3s)* Goars) T2y — T2))

+|Ghasl® (T2 + °Top)] . (3.3.12)
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Qs = |
Y [CSGZa,?A (Pap — Ta)) [Ghaal” + c8[Ghg 34l (Tap — L)) Gog 1 + (F2T02 + 52F21) |GZa,14|2
’G2a734’2 (112102 + 32F2T)] + X1o [CSGZa,Sl (F2T - F2L> [GZa,ll]* + Cs[Ggaﬁl]* (FZT - F2l) GZa,ll
+ (F2T02 + 52F2i) ‘GZa,11‘2 + |G2a,31|2 (FZLCQ + 32F2T)]
+ Yy [CSGZa,SQ (Fap —Tg)) [Gga,12]* + CS[GZG,,E)Z]* (I'ap = T'gy) GZa,lQ
+ (F2TC2 + 52P2i) |G2a,12|2 + |G2a,32|2 (F2LC2 + 52F2T)]
+ X3, [5Gl 33 (T2t — Ta)) [Gho1s]™ + s[Gla a3 (Pop — T2)) Gl s
+ (Tor® + 5°T2)) |Ghg13l” + |Glagsl® (T2,¢” + s°Tap)]
+ Zp [(e81Ghaz2]” (Tap = Tap) = [Glg1a)” (T21€” + 5°T2))) Ghg 1
+G£a,31 (CS[GZa,lz]* (Tgp —Top) — [Gga,:az]* (FZLC2 + SQFZT))]
+[Z3)" [(esGas0 (Tap = Tap) = Gg 1o Doy + 5°Ta))) (Gl 1]
+[G2a,31]* (csGZa,u (I'a) —Tap) — Gga,SZ (F2l02 + 32F2T))]
+ Z3; [(eslGhg 3a]™ (T2 — Tat) — [Ghg 1] (Ta1c® 4 5°Ty))) Gaai3t
+Glhass (es[Glhy14]” (Top — Tap) — (Gl 34]" (F%Cz + 52F2T))} + [Z34)" [(csGha 34 (T2 — Tap) —
—G:m,m (F2T02 + 52F21)) [GZa,13]* + [Gza,?,:s]* (CSGZa,M (Pg) —Tap) — Gga,34 (F2102 + 32F2T))] }
(3.3.13)

As amplitudes apresentam as mesmas interpretacoes que foram adotadas para explicar a corrente
I;. As expressoes sao mais complicadas neste caso por causa dos fatores angulares desde que o eixo
de quantizacao de spin do ferromagneto 2 estd orientado com um angulo 6 em relacdo ao spin do
ferromagneto 1. Novamente, existem quatro processos que contribuem para a corrente. Aso(fa — f2)
corresponde a reflexdo de Andreev no ferromagneto 2, As1 (fo— f1) corresponde a reflexdo de Andreev
cruzada entre os dois ferromagnetos, Q25(f2 — fs) do tunelamento direto de quasiparticulas através
de Fo— PQ,—PQp— S, e o processo Q21 (fo— f1) justifica o tunelamento entre os dois ferromagnetos,

i.e., corresponde ao tunelamento entre Fy — PQ, — PQp — F7.
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Corrente elétrica total

A corrente elétrica total entre os ferromagnetos e o supercondutor é igual a soma das correntes

Il (S IQ, i.e.,
I=5L+1

0 que implica em,

(&

I A /dw[All(fl — f1) + A12(f1 — f2) + Qia(f1 — f2) + Qus(f1 — fo)+

An(fr — fo) + Aa1(fo — f1) + Qa1(fo — f1) + Qas(f2 — f5)] (3.3.14)

r

Considerando a estrutura da fungao de Green GJ,,,

é possivel fazer algumas simplificacoes adi-
cionais na equagio (3.3.14). Em particular, os elementos Gy, 13 e Gy, 3; sdo iguais de modo que
Q12 = Q21. Desta forma, devido aos fatores térmicos multiplicando estas amplitudes estas contri-

buicGes se cancelam, assim a corrente total pode ser escrita na forma final,

e

I
h

/dw[An(fl — le) aF A22(f2 - f_2)
+ A1a(fi — f2) + Ao1(fo — f1) + Qus(f1 — fs) + Qas(fo — f5)]- (3.3.15)

A equagao (3.3.15) é o resultado central deste trabalho e pode ser aplicada para os ferromagnetos
I e F5 com polarizagoes, orientagoes relativas da magnetizagao e potenciais aplicados externo e de
gate arbitrarios. No entanto, como o objetivo deste trabalho é investigar os processos de conducao
via reflexdo de Andreev, os potenciais aplicados serdo restritos ao gap supercondutor de modo que

as contribuicoes de tunelamento direto de quasiparticulas, Q15 e (25, serao descartadas.
3.3.2 Calculo da ocupagao nos pontos quanticos

Como é evidente da equacao (3.1.9), a introdugao de interagoes implica que os niveis dos pontos
quanticos estao renormalizados pela ocupacao média de cada ponto quantico. Em conseqiéncia,
todas as demais quantidades fisicas sao func¢oes da ocupagao. Desta forma é essencial desenvolver

expressoes para o calculo da ocupagao nos pontos quanticos.
Ocupacao no ponto quantico a

O valor médio da ocupacgao para elétrons com spin up no ponto quantico a é dada por,

(rar) = (el (t)car (1))
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a média pode ser escrita em termos do elemento de matriz 11 da funcao de Green de correlagao,

i.e.,

(fat) = =i Gy 11 (1),

e reescrevendo a equacao acima no espago de Fourier, segue que;

() = g [ 40 Gy o ) (s G ) (33.16)

onde foi indicada a dependéncia de G5, ;; com a ocupagao média nos pontos quanticos.
b
Seguindo o mesmo raciocinio para a ocupacao eletronica com spin down, segue que,

(1) = ;[ o G o ) ) ), ). (3.3.17)

" 2mi
Ocupagao do ponto quantico b

A obtencao das expressoes para a ocupacao média seguem diretamente dos elementos de matriz
da funcéo de Green de correlagao Gy, assim tem-se que,

1

(1) = 5y [ 0 Gy ). ) o) ()] (3318)

Seguindo o mesmo raciocinio para a ocupagao eletronica com spin down, tem-se que,

(#02) = 3 [ 4o G0 G, (), G, () (3319)

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

da fungao de Green sao funcionais da ocupagao média.
3.3.3 Cadlculo da densidade local de estados (LDOS)

A densidade local de estados (LDOS) é determinada tomando-se a parte imagindria da funcao
de Green retardada. No caso presente em que esta sendo utilizada a notagao de Nambu, a LDOS ¢é
obtida a partir das componentes 11 e 33 da matriz G". Assim, para o ponto quantico a, a LDOS é
definida por,

LDOS-A =~ Tm[Gl 11 + )

pode-se reescrever a equacao acima da seguinte maneira:

1 r r * r r *
LDOS-A = _% ([ aa,ll] - [Gaa,ll] + [Gaa,33] - [ aa,33] )
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ou ainda,
LDOS-A = . (Auas + Aua) (3.3.20)
onde,
Aua = i(Gl, — G, (3.3.21)

¢ a matriz funcao espectral do ponto quantico a, escrita na notacao de Nambu. Conforme mostrado

no apéndice E (eq. E.1.18), a diferenca G}, — G¢, = G/, ,I'r,G%,, assim, a equagao (3.3.21) pode

a
aa?’

ser reescrita da seguinte forma,
Ay =1G T71.G}, (3.3.22)
sendo,
Tra =Tp + ), GHTRGH tas

onde foi definido,
Ii(w) =% %7 i=1L,R.

As auto-energias X7 e X" sao determinadas no apéndice B. A equagéo (3.3.22) permite de-
terminar a densidade local de estados do ponto quantico a.

A LDOS-B para o ponto quantico b apresenta uma equacio andloga:
LDOS-B = % (A1 + App33) (3.3.23)
App11 € App,33 s30 elementos de matriz da funcao espectral:
Ay, = iG TGl (3.3.24)
onde,
Trp = Tr+t],GOT G0t

3.4 Procedimento numérico

As expressoes derivadas na se¢do anterior permitem determinar as quantidades fisicas de inte-
resse que caracterizam o transporte eletronico. O procedimento geral para obter estas quantidades

consiste primeiramente em especificar os parametros fixos: as constantes de acoplamento (I'y, I'y e
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Atribui valores a: I', I'y, Iy, top, U, KC, Vi, Va, Vi € Vi,

Inicializa: (1), (Nay), () € (7p))

1

A < < < <
e Calcula-se: G, 11, Ggy 335 be,nv € be,33

]

Calcula: <ﬁaT>7 <TAlal>, <’fle> € <TAlbl>

nao

convergiu?

simY

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

Figura 3.2: Diagrama mostrando o algoritmo numérico utilizado na implementacdo do cdlculo auto-
consistente da ocupagdo média e do cdlculo das quantidades fisicas usadas para caracterizar o transporte

eletrénico no sistema (Fy, Fy) — PQ, — PQpy — S.

I's), o parametro de “hopping” t,;, entre os pontos quéanticos, polarizagoes dos ferromagnetos (P;
e P»), constantes de interagao U e K e os potenciais aplicados Vi e V5 e de gate Vyq e V. Todos
os parametros sao especificados em unidades do gap supercondutor. As constantes de acoplamento
usualmente variam de 0.01A para um acoplamento fraco a A para um acoplamento forte entre os
eletrodos [92]. Na maioria das situacoes consideradas neste trabalho, os valores especificados ficam
entre estes dois limites. Os potenciais aplicados variam desde —A/e a +A/e, desde que estd sendo
considerado o transporte via reflexao de Andreev que ocorre para energias situadas dentro do gap

supercondutor. Além disso, a intensidade das interagoes também é considerada ser menor do que
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o gap supercondutor. No caso da interagao intradot U esta é uma condicao essencial para que
ocorra o transporte desde que é necessédrio que exista a possibilidade de dupla ocupagao nos pontos
quanticos.

O préximo passo consiste em determinar os valores médios (fq1), (Nay), () € (7p)). Para este
fim, primeiro sao atribuidos valores iniciais para estas quantidades e em seguida, calcula-se o valor
de Gy, 11, Grus3s Gb<b,117 e G;ygg. Substituindo-se o valor destes elementos de matriz nas equacoes
(3.3.16), (3.3.17), (3.3.18) e (3.3.19), obtém-se novos valores para as ocupagoes médias. Este proce-
dimento é repetido até atingir a convergéncia dos valores calculados. Por tltimo sao determinadas

as grandezas de interesse, como a corrente elétrica, densidades local de estados, transmitancia, etc.

Um diagrama é mostrado na figura 3.2 ilustrando todas as etapas do calculo numérico.
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4

Resultados para o sistema I} — PQ), — PQ,— S

Neste capitulo serdo considerados os resultados para o sistema F} — PQ, — PQ, — S. Este
sistema é obtido desconectando o segundo eletrodo ferromagnético do sistema completo, mostrado
na figura 3.1 do capitulo 3. A andlise deste sistema mais simples (figura 4.1) permitird verificar
algumas propriedades que nao dependem da reflexdo 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 equilibrio, i.e., na
auséncia de potenciais aplicados. A seguir, serdo apresentados os resultados para o caso em que
potenciais externos (bias) sao aplicados na auséncia de interagoes. Finalmente, o caso completo na
presenca de interacoes nos pontos quanticos sera considerado.

Neste sistema serd considerado que o supercondutor é aterrado e o ferromagneto é submetido a
um potencial externo V. Também serao permitidas interagoes de campo médio nos pontos quanticos

e, além disso, estes podem ser submetidos a potenciais de gate V4 e V. No entanto, serd conside-

Figura 4.1: Diagrama esquemdatico do sistema F1—PQ,—PQy—S obtido do sistema (Fy, F5)—PQ,—PQy—S
desconectando-se o sequndo eletrodo. Fste sistema mais simples permite investigar a func¢ao dos pontos

quanticos sobre as propriedades de transporte sem as complicagoes dos canais de reflexdo de Andreev cruzada.
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rada que a magnetizacao do eletrodo ferromagnético é fixa e paralela ao eixo 2.
A corrente elétrica para o sistema Fy — PQ, — PQp, — S pode ser obtida fazendo-se I's = 0 na

equagao para a corrente [;. Com isso, tem-se que,

10V) = £ [ o [An(@)( - F) + Qu)(f - £] (40.)

onde,

A =Tyl (‘GZQ,H‘Q + |G£a,34|2) (4.0.2)

Qs = pls {1y [YQI‘GZQ,HP + X3Z|G2a,13|2 + nJ§|GZa,14|2 + Xf2|GZa,11|2 — Z31Glha1a) Ghans
— 25 (Gra13]* Ghana — Z05]Ghanol Ghant — 1215) [Gla11) Gla12)

+ 1 [Yﬂ\GZa,:Q\Q + X?—)Z|G2a,33|2 + }QJ§|GZa,34|2 + X1_2|G£a,31|2 — Z31Gla34) Ghazs

23] (Grass]* Gz — Z13]Glha32) Ghazt — [212] [Gla 1) Glaa) b (4.0.3)

onde A1 é a amplitude para reflexdo de Andreev e Q15 é a amplitude para tunelamento direto de
quasiparticulas.

Desde que os potenciais aplicados serao restritos a valores inferiores ao gap de energia, a ampli-
tude Q15 € igual a zero por causa da densidade de estados BCS, p. Desta forma, somente o termo
A1 (w)(f1 — f1) contribui para a corrente elétrica. Com isso a equacio (4.0.1) pode ser reescrita da

seguinte forma,

_26

1v) ==

/dw Tar(w)[f(w—€eV) = f(w+eV)] (4.0.4)

onde foi definida a transmitancia por reflexao de Andreev:
1
Tag = §A11(w) (4.0.5)

Nota-se que a corrente elétrica dada pela equagao (4.0.4) apresenta uma forma similar a equagao
de Landauer para a corrente elétrica [81]. No entanto, neste caso as distribuigdes de Fermi corres-

pondem ao mesmo eletrodo desde que o processo de conducio ocorre via reflexdo de Andreev.

4.1 Resultados para o caso nao-interagente

Nesta secao serao apresentadas as propriedades de transporte na auséncia de interacao nos pontos
quanticos. Com isso, as andlises serao concentradas na funcao das constantes de acoplamento e na

polarizacao sobre as propriedades de transporte.
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4.1.1 Condutancia em zero bias

Antes de considerar a aplicagdo de potencial externo ao sistema, é interessante verificar o com-
portamento do sistema quando V' = 0. No limite V' — 0 a expressao para a corrente (4.0.4) pode

ser escrita como:

2
I(V —0) = fTAR(w = 0)eV

o que permite definir a condutancia da seguinte forma,

2 2
G = %TAR(w ~0)

Substituindo-se os elementos de matriz da funcao de Green para w = 0, pode-se escrever apds

alguma algebra:

162 (1 — P?)r?

Grps = : 4.1.1
FDS = T (1= P2+ r2)2 (4.1.1)
onde,
_ Iy -y
i+ 1Ty

que ¢é a polarizacao do ferromagneto definida em termos das constantes de acoplamento do ferro-
magneto com o ponto quantico a.
A constante r é definida como a razao entre as constantes de acoplamento a direita e & esquerda

do ponto quantico a, i.e.,

r 4¢t2
— - onde: I'p =14, e Ip=—2%

Ty T,

onde,
1
I = 5@y +1Ty)

é a média entre as constantes de acoplamento por spin do ferromagneto.

A constante r que aparece na equacgao para a condutancia mostra que o sistema pode ser visto
como sendo composto por apenas um ponto quantico acoplado a dois eletrodos: o eletrodo fer-
romagnético cujo acoplamento é caracterizado pela constante I';, e um segundo eletrodo efetivo

composto do segundo ponto quantico conectado ao supercondutor. O acoplamento com este ele-

2
4tz

trodo efetivo é caracterizado pela constante I'r = Com efeito, a equagao (4.1.1) é similar

S
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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 verificada nas expressoes para as auto-energias de correlacao X< dadas pelas
equagoes (3.2.40) e (3.2.41) do capitulo 3.

A equagdo (4.1.1) apresenta um méximo para um valor Py tal que a condicio PZ + 1% = 1 seja
satisfeita. Desde que a polarizagao varia apenas entre 0 e 1, entao esta condigao é satisfeita apenas
para valores de r < 1. Este comportamento pode ser observado nas figuras 4.2a e 4.2b. Para valores
de r > 1 a figura 4.2a mostra que a condutancia apresenta uma redug¢ao monotonica com o aumento
da polarizacao atingindo o valor nulo quando P = 1. Isto é esperado desde que para P = 1 todos
os elétrons do ferromagneto apresentam spin up o que proibe a reflexdo de Andreev. Para r < 1, a
condutancia cresce até um valor maximo e em seguida é rapidamente suprimida com o aumento de

P.

4 T = T T T ]
"~ (a)
34 .
g 1 =2 NE
N&)’ 2 i E_)/
0 ] )
14 =4 1
=8
0 T T T T T T T T T 0 T T T T
00 02 04 06 08 10 00 02 04

P

Figura 4.2: Condutdncia em zero bias para diferentes valores do pardimetro de acoplamento r. (a) r > 1,
onde a condi¢io de matching nao é satisfeita. (b) r <1 onde a condi¢do de matching € satisfeita. Neste caso

surge um mdzimo na condutdncia para o valor da polarizacdo satisfazendo a condicio P? +r? = 1.

Usando as definicoes de P e r, é possivel reescrever a condi¢cdo de maximo PO2 +72 =1 na forma:
Iy = I’%. Esta condicao é andloga a condicao de matching para as velocidades de Fermi obtida
por Jong & Beenakker [36] para uma jungao ferromagnética/supercondutora (F'/S). Neste trabalho,
os autores determinaram a conduténcia de uma jungao F'/S através do cdlculo da probabilidade de
transmissao e de reflexao de elétrons na interface. No caso de um metal ferromagnético, um elétron
que incide na interface tem probabilidade |re.|? de ser refletido como elétron e uma probabilidade

[7en]? de ser refletido com um buraco. Seguindo a referéncia [36], as amplitudes 7. e r; sdo dadas
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por,
o kerke — K
ee kFTkFi + kg

) 2iks\/kr kr,

eh = T3 1 | 19

B kpikp) + k2

e conforme pode ser observado, a probabilidade 7. ¢ igual a zero quando a condicao kptkp| = k2 é
satisfeita. Neste caso, todos elétrons incidentes na interface sao refletidos como buracos e a reflexao
de Andreev é maxima.

Fazendo-se uma analogia com a jungao F/S entao a condigao I';1I') = I% corresponde ao
valor 6timo onde todos os elétrons injetados no supercondutor sao refletidos como buraco, i.e, a
transferéncia de cargas do ferromagneto para o supercondutor é maxima. O ponto quantico a
desempenha o papel de interface entre dois eletrodos efetivos: o ferromagneto e a combinacao ponto

quantico b+supercondutor.
4.1.2 Transporte com voltagem (bias) finita

A seguir sdo consideradas as propriedades de transporte para um potencial aplicado no ferro-
magneto. Primeiramente serao analisadas as funcoes das constantes de acoplamento, a seguir o
efeito da polarizagao do ferromagneto e finalmente a funcao dos potenciais de gate sobre a corrente

elétrica.
Efeito das constantes de acoplamento

Em zero bias, a condutancia é determinada pelas constantes de acoplamento I';, e I'g e a estru-
tura interna dos estados dos pontos quanticos nao sao relevantes para o transporte. No entanto,
para bias finita, a T4r e a LDOS dos pontos quanticos exercem um papel crucial sobre as proprie-
dades de transporte. Na figura 4.6 sao apresentadas algumas curvas I x V para diferentes valores
do parametro de hopping t4p.

Conforme pode ser observado da figura 4.3, a medida que t,; aumenta, a corrente vai assumindo
uma estrutura de platos bem definida. Para t,;, = 0,15 e 0,25, a corrente apresenta dois platos bem
definidos correspondentes aos picos que aparecem nas curvas de transmitancia. Para t,, = 0,60
a transmitancia apresenta quatro picos bem definidos o que implica em quatro platos nas curvas
I x V. Estes resultados mostram que a estrutura eletronica dos pontos quanticos dominam a forma
das curvas I x V para o caso de bias finita.

A estrutura de quatro picos que aparece nas curvas de transmitancia pode ser entendida considerando-
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Figura 4.3: (a) Curva I XV para alguns valores de top. (b) Curvas de transmitancia (Tag) correspondentes.
Nota-se que com o aumento de tq, a corrente passa a exibir um niumero maior de platds correspondentes
a estrutura discreta da transmitancia. Parametros fizos: P = 0, I'y = 1,00, I'y = 0,20, t, = 0,60 e

Vga = Vgp = 0. Todos os parametros estdo expressos em unidades do gap supercondutor.

se a densidade de estados local dos pontos quéanticos (LDOS). Na figura 4.4 sao apresentadas as
LDOS dos pontos quéanticos a e b para diferentes valores de t,;. Para t,, = 0,02 os pontos quanticos
estao fracamente acoplados de modo que a densidade de estados de cada um é dominada pelo aco-
plamento com os eletrodos correspondentes. No caso do ponto quantico a que esta acoplado ao
ferromagneto, a LDOS-A apresenta um pico com uma largura finita centrado em w = 0. Desde que
o ponto quantico apresenta um nivel degenerado em spin em w = 0, a LDOS para o ponto quantico
isolado corresponderia a uma fungao delta centrada na origem. O acoplamento com o ferromagneto
faz com que esta funcao delta apresente uma largura e altura finitas. Este alargamento estd relacio-
nado com a mistura ou hibridizacao do nivel do ponto quantico com a banda continua de estados do
ferromagneto. Fisicamente isto representa a probabilidade finita do elétron deixar o ponto quantico
tunelando para o ferromagneto.

Para o mesmo valor de t,, = 0,02, LDOS-B apresenta um padrao distinto em comparagao com
LDOS-A. Existem dois picos estreitos em w = 0, 35. Estes picos estao relacionados com os niveis de
Andreev do supercondutor os quais sao simétricos e correspondem e estados de elétron e de buraco.
A medida que tq, aumenta, surgem dois picos adicionais no centro da LDOS-B, os quais s&0 menos
intensos em comparagao com os niveis de Andreev que sao os picos externos. Estes picos surgem
devido ao acoplamento entre os pontos quanticos e correspondem aos chamados estados ligante e

anti-ligante que surgem em moléculas diatomicas [66]. Isto também pode ser visto particularizando
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Figura 4.4: (a) LDOS para o ponto quantico a para alguns valores de tqp. (b) LDOS para o ponto quintico
b para alguns valores de t,,. Nota-se que para tq, — 0 a LDOS para cada ponto quantico é dominada pelos
eletrodos aos quais estes estao acoplados. Parametros fizos: P =0, 'y = 1,00, I't = 0,10 e Vy, = Vi = 0.

Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

as equagoes (3.3.20) e (3.3.23) para o caso I'j = I'y = 0. Neste caso, a densidade de estados de
ambos os pontos quanticos pode ser escrita na forma,

LDOS-A = LDOS-B — %[5@) ) + 6w + tw)]
ab

que corresponde a duas linhas localizadas em w = =+t 4.

A LDOS-A apresenta quatro picos de igual intensidade para t,, = 0,30 e 0,46. Os dois picos
centrais também surgem devido ao acoplamento com o ponto quantico b enquanto que os dois picos
externos estao relacionados com os niveis de Andreev. Desde que cada um destes picos se mistura
com a banda continua do ferromagneto o resultado é uma distribuicao uniforme de estados em cada
um destes picos o que explica a igual intensidade dos mesmos. Isso nao ocorre para o ponto quantico
b devido a este estar fortemente ligado ao supercondutor que nao apresenta um espectro continuo
como o ferromagneto resultando em uma estrutura assimétrica dos picos de LDOS-B.

Seguindo este raciocinio, uma maneira de reduzir a assimetria, seria aumentar o acoplamento
com o ferromagneto e reduzir o acoplamento com o supercondutor de maneira que a hibridizacao
com o espectro continuo do ferromagneto também seja pronunciada no ponto quéantico b. Conforme
mostrado na figura 4.5, o forte acoplamento com o ferromagneto quase elimina a estrutura de picos
para I'y = 0,90, inclusive para o ponto quantico b. No entanto, a estrutura geral da LDOS-B

apresenta uma simetria maior comparada com as curvas da figura 4.4.
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Figura 4.5: (a) LDOS para o ponto quantico a para alguns valores de T'y. (b) LDOS para o ponto qudntico b
para alguns valores de 1. O aumento do acoplamento com o ferromagneto elimina a estrutura de picos devido
a hibridizacdo dos estados discretos dos pontos quanticos com o espectro continuo da banda do ferromagneto.
Parametros fizos: P =0, I's = 1,00, ta = 0,68 e Vyo = Vg = 0. Todos os parametros estdo expressos em

unidades do gap supercondutor.

As alteracoes na densidade local de estados dos pontos quanticos tem efeitos diretos sobre as
propriedades de transporte do sistema. Isto pode ser verificado pelas curvas I X V mostradas na
figura 4.6. A medida que o acoplamento com o ferromagneto aumenta a estrutura de platos das
curvas é eliminada e as curvas exibem uma variacao continua com o aumento do potencial aplicado.
Isto deve-se ao fato da transmitancia depender da densidade local de estados nos pontos quanticos
o que pode ser notados das curvas de T4r na figura 4.6b. Estas exibem picos nos mesmos valores
de energia que ocorrem os picos das curvas de LDOS.

Vale notar ainda que a amplitude da corrente I aumenta significativamente com o aumento da
constante de acoplamento I';. Isto deve-se ao fato desta constante representar a taxa na qual os
elétrons do ferromagneto sao injetados no ponto quantico. Portanto, um aumento de I'y corresponde
a um aumento da taxa de elétrons sendo injetados no ponto quantico. Além disso, o aumento do
acoplamento com o ferromagneto implica em uma maior hibridizacao dos estados do ferromagneto
e dos pontos quanticos e, portanto, em todo o intervalo do gap haverao estados disponiveis para

que os elétrons sejam transferidos para o supercondutor.
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Figura 4.6: (a) Curva I XV para alguns valores de T'y. (b) Curvas de transmitincia (Tar) correspondentes.
Nota-se que com o aumento de I'y hd um aumento quase continuo da corrente e a estrutura de platos €
eliminada. Pardmetros fizos: P = 0, I'y = 1,00, tq = 0,68, Vyq = Vg, = 0. Todos os pardmetros estdo

expressos em unidades do gap supercondutor.

Efeitos da polarizagao

Nos resultados discutidos até o momento foi considerado que a polarizagdo do ferromagneto
era nula. No entanto, a polarizagdo do ferromagneto apresenta um efeito importante sobre as
propriedades de transporte do sistema. Desde que a corrente é oriunda do mecanismo de reflexao
de Andreev, isto implica que um elétron com spin up é refletido como um buraco de spin down no
eletrodo ferromagnético. Deste modo, é transferida uma carga igual ao dobro da carga do elétron
na forma de um par de Cooper do supercondutor. Portanto, para haver transferéncia de carga para
o supercondutor é necessario haver estados de spin down ocupados por elétrons no ferromagneto
de modo que o buraco refletido possa ocupé-lo. Isso nao é possivel quando a polarizagao é igual a
unidade, visto que todos os elétrons apresentam um tipo de spin e, desta forma, nao existem estados
disponiveis para o buraco refletido pelo supercondutor. Com isso, a reflexdo de Andreev é proibida
e a corrente é nula. Na figura 4.7 sao mostradas algumas curvas de I x V para alguns valores de
polarizagao e nota-se que ocorre uma redugao gradativa da corrente com o aumento de P.

A necessidade de haver elétrons de dois tipos de spin para que ocorra conducdo neste sistema
permite que a corrente elétrica seja controlada pela polarizagao do ferromagneto. Esta propriedade
tem uma clara aplicagao pratica em spintronica onde se deseja controlar correntes elétricas usando-se

as propriedades de spin dos elétrons. No proximo capitulo, onde o sistema com dois ferromagnetos
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Figura 4.7: (a) Curva I X V para alguns valores da polariza¢do P. (b) Curvas de transmitincia (Tar)
correspondentes. Nota-se que com o aumento de P ocorre uma reducdo da intensidade dos picos da trans-
mitancia e uma correspondente reducao da amplitude da corrente. Parametros fizos: T'y = 0,20, T'y = 1,00,

tap = 0,68, Vyq = Vg = 0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

serd considerado, esta propriedade sera explorada com mais profundidade.
Potenciais de gate

Na auséncia de potencial de gate os niveis dos pontos quanticos estao alinhados com o potencial
quimico do supercondutor ps = 0. Aplicando-se os potenciais de gate Vy, e Vi é possivel desalinha-
los de maneira arbitraria. Com isso, é introduzida uma segunda assimetria além da ja existente
devido ao acoplamento com os eletrodos. No entanto, a forma como estes potenciais podem afetar
a corrente elétrica nao pode ser determinada de maneira intuitiva devido mistura dos niveis dos
pontos quanticos com os estados dos eletrodos.

A corrente I em fungao do potencial de gate é apresentada na figura 4.8a para diferentes valores
do potencial V. Nota-se que a corrente ¢ maxima quando a condigao Vy, = Vg, = 0 é satisfeita; para
valores positivos e negativos de Vy,, a corrente apresenta um decréscimo monoténico. Na figura 4.8b
sao apresentadas as curvas de I X Vg, para diferentes valores V;, mantendo-se V' = 0.90. Variando o
potencial de gate no ponto quantico b a corrente ¢ reduzida em relacao ao caso Vy, = 0 e apresenta
dois pontos de maximo cuja separacao aumenta com V. Os potenciais de gate atuam diretamente
sobre os niveis do pontos quanticos afetando a hibridizacao destes com os estados dos eletrodos.
Desta forma, os valores de energia para os quais ocorre interferéncia construtiva das funcoes de

onda dos elétrons é modificada quando os potenciais de gate sao aplicados. Sendo assim, as curvas
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apresentadas nas figuras 4.8 podem ser entendidas considerando-se a LDOS dos pontos quanticos.
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Figura 4.8: (a) Curvas I x Vyq para diferentes valores de V. com Vg, = 0. Pode ser observado que o valor
mdzimo da corrente ocorre para Vgq = Vg = 0. (b) Curvas I x Vga para diferentes valores de Vg, com
V =10,90. Para Vg, # 0 o pico de mdzimo se divide em dois picos cuja separag¢do € maior para valores
maiores de Vg,. Pardametros fizos: I'y = 0,20, I's = 0,50, t, = 0,30 e P = 0,80. Todos os pardmetros estao

expressos em unidades do gap supercondutor.

Tomando-se a curva para Vg = 0,80 da figura 4.8b, os pontos de maximo encontram-se nos
valores V,, = —0,63 e V,, = +0,10. Na figura 4.9 sao apresentadas as curvas para LDOS para
valores de Vi, adjacentes ao maximo da corrente em Vg, = —0,63. As curvas para ambos os pontos
quanticos sao similares: um conjunto de picos estd localizado no intervalo 0,60 < w < 0,80 para
Vga > 0eem —0,80 < w < —0,60 para Vg, < 0. O efeito global da aplicacao dos potenciais de
gate é fazer com que os dois conjuntos de picos apresentem intensidades fortemente assimétricas.
No caso da LDOS-A, os picos localizados no intervalo negativo de energias sao reforcados enquanto
que os picos da regido positiva sao suprimidos. Nas curvas da LDOS-B ocorre o contrério: os
picos positivos sao reforgados enquanto que o conjunto de picos da porgao negativa do espectro sao
suprimidos. Desde que no processo de reflexdo de Andreev um elétron com energia +w é refletido
como um buraco com energia —w, entao ambos os conjuntos de picos irao participar do processo
de transporte. Sendo assim, a condutividade do sistema serd limitada pelos conjunto de picos
suprimidos. Isso explica a sistemdtica reducao da corrente com o aumento dos potenciais de gate.

Conforme pode ser observado da figura 4.9a, a distribuicao de picos para Vy, < 0 torna-se

mais localizada e a separagao entre eles aumenta a medida que Vy, muda de -0,63 para -0,93.
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No detalhe da figura 4.9a é mostrada uma ampliacao dos picos suprimidos da LDOS-A. Na curva
para Vg, = —0,63, existem trés picos que estendem-se sobre o intervalo de 0,60 < w < 0,80. A
medida Vy, varia de -0,63 para -0,93, este padrao muda para um pico localizado em w ~ 0, 68.
O resultado, portanto, é uma reducao do intervalo de energia em que pode ocorrer a reflexdo
de Andreev implicando na reducao da corrente elétrica de 0,11 para V,, = —0,63 para 0,02 em
Vga = —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 é uma
reducao da janela de energia onde a corrente elétrica é estabelecida.

O mesmo comportamento pode ser observado no segundo pico da corrente localizado em V,, =
+0, 10 (curva para Vg, = 0,80 da figura 4.8b). As curvas da figura 4.10 mostram que o transporte
eletronico ocorre através de estados localizados em torno de w = 0. A medida que Vy, aumenta,
o pico central é dividido em dois picos com intensidades diferentes reduzindo assim o numero de
estados disponiveis para o transporte. Além disso, os picos externos sao deslocados em direcao a
borda do espectro a medida que Vg, aumenta. Desde que V' = 0,90, para valores de V,, > 0,55
estes picos ficam localizados para valores acima de 0,90 e nao contribuem para a corrente. Estes
dois efeitos explicam a reducao continua da corrente quando o potencial de gate Vi, aumenta de
0,1 para 0,90.

Os espectros da LDOS mostrados nas figuras 4.9 e 4.10 sdo bem diferentes mostrando que o
potencial de gate tem fortes efeitos sobre a LDOS dos pontos quénticos. Através da variacao do
potencial de gate é possivel modificar as regides em energia onde ocorrem as ressonancias o que

pode ser usado para controlar a corrente elétrica nestes sistemas.
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Figura 4.9: Curvas de LDOS correspondentes a curva da corrente elétrica para Vg, = 0,80 apresentada na

figura 4.8b. (a) LDOS-A para valores de Vy, correspondentes ao ponto de mdzrimo da corrente em Vg, =

—0,63. No detalhe é apresentada uma amplia¢ao da regigo 0,60 < w < 0,80. (b) Curvas correspondentes para

LDOS-B. No detalhe é apresentada uma ampliagdo da regido —0,90 < w < —0,60. Nota-se que aumentando

Vga 0 pico da LDOS localizado em w =~ £0,68 € dividido em dois e a separagdo entres estes picos aumenta a

medida Vyq tende para -0,90. Pardametros fizos: I'y = 0,20, I'y = 0,50, tq = 0,30, V = 0,90 e 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 elétrica para Vg, = 0,80 apresen-

tada na figura 4.8b. (a) LDOS-A para valores de V,, correspondentes ao ponto de mdzimo da corrente em
Vga = +0,10. No detalhe € apresentada uma ampliagio da regiGgo —0,90 < w < 0,10. (b) Curvas corres-
pondentes para LDOS-B. No detalhe é apresentada uwma ampliacao da regicgo —0,90 < w < 0,10. Nota-se
que aumentando-se Vyq o0 pico central € dividido em dois e a separacdo entres estes picos aumenta a medida
Vya tende para 0,75. Parametros fizos: I't = 0,20, I's = 0,50, to = 0,30, V = 0,90 ¢ 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 interagbes sobre a
corrente elétrica do sistema. Por simplicidade e clareza, as interagoes serao consideradas separada-
mente, ou seja, primeiramente serd considerado o efeito da interagao inter-pontos quanticos, descrita
pela constante K e depois o efeito da interagao intra ponto quantico, caracterizada pela constante
U. Em principio, em uma situacao experimental ambas as interacoes estao presentes desde que sao
oriundas da correlacdo Coulombiana. Por esta razao, no final deste capitulo, serao apresentados
alguns dados com ambas as interacoes presentes com uma configuragao de parametros mais préxima
da situagao experimental.

E importante notar que nao serd considerado a ocorréncia de ressonancia Kondo nos pontos
quanticos. Embora este efeito tenha sido observado experimentalmente em pontos quéanticos semi-
condutores, o acoplamento do ponto quantico com o eletrodo ferromagnético leva a uma supressao
do efeito do Kondo [94,95]. Além disso, o pareamento eletrénico no supercondutor também com-
pete com o efeito Kondo através do efeito de proximidade [96]. As interagoes intra e inter pontos
quanticos sao limitadas pelo valor do gap supercondutor, desde que o objetivo é observar os efeitos da
corrente devido ao processo de reflexdo de Andreev. Isso restringe os potenciais aplicados a valores
muito pequenos, tipicamente da ordem de meV ou menores. Portanto, os resultados apresentados

estdao no regime de baixa correlacao.
4.2.1 Efeitos da interagao inter pontos quanticos (K)

Na figura 4.11a sao apresentadas algumas curvas I x V', para diferentes valores da interacao inter-
pontos quanticos. Estas curvas apresentam uma estrutura de platos, como no caso nao-interagente
relacionados com a estrutura de picos da LDOS dos pontos quanticos. Quando a interagao é ligada
e aumentada, o valor do platd maximo é reduzido de I = 0,90 para K = 0 até I = 0,30 para
K = 0,45, desde que valores mais elevados da interagao implicam em uma repulsao Coulombiana
maior entre os pontos quanticos. Para valores pequenos do potencial aplicado (eV < 0,30) esta
tendéncia é invertida apesar de ser um efeito muito pequeno. Na figura 4.11b, sao mostradas as
curvas correspondentes da condutancia diferencial as quais permitem uma melhor resolucao das
curvas I x V. A estrutura simétrica para K = 0 é quebrada quando K # 0, a assimetria tornado-se
mais pronunciada para valores mais altos de . Em alguns exemplos da figura 4.11b, regioes de

condutancia diferencial negativa (CDN) aparecem para K em torno de 0,60, Dos célculos numéricos
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realizados, a CDN estd presente no intervalo 0,08 < K < 0,4. Para K maior que 0,4, a CDN ¢
suprimida e um pico positivo emerge nas curva de dI/dV, conforme pode ser observado na curva
para IC = 0, 45.

Dos resultados apresentados na figura 4.11, conclui-se que o mecanismo de surgimento da CDN
nao estd linearmente relacionado com o efeito de bloqueio de Coulomb [81-84]. A interacao K exerce
um efeito mais sutil mudando a transmitancia do sistema. Com efeito, observando-se as curvas de
dI/dV, nota-se quando a interagao é elevada, o segundo pico para eV > 0 é suprimido. Desta
forma, para alguns valores de K ocorre uma supressao de alguns dos picos resonantes causando uma
reducao adicional da transmitancia para alguns valores do potencial aplicado. Este efeito faz com

que a condutancia diferencial assuma valores negativos.
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Figura 4.11: Corrente vs. potencial aplicado para alguns valores de K. (a) Curvas I x V. (b) Curvas de
condutancia diferencial correspondentes, mostrando regioes com valores negativos. Parametros fizos: T'1 =
0,19, I's = 0,40, t,p = 0,5, P =0,3, U =0, kT = 0,01 and eVy, = eVy = 0. Todos os pardmetros estao

expressos em unidades do gap supercondutor.

A transmitancia é apresentada nas figuras 4.12a e 4.12b. H4 uma variacdo das curvas com o
potencial aplicado em constraste com o caso nao-interagente onde a transmitancia independe do
valor de V. A interagao K acopla os numeros de ocupacdo nos pontos quanticos, o que implica
em uma dependéncia nao trivial da transmitancia com o potencial aplicado. Na figura 4.12a sao
mostradas as curvas para T4r com K = 0,22 fixo para diferentes valores de V. Como pode ser
claramente observado, ha uma reducao da amplitude de T4g com o aumento do potencial mas o

espectro permanece simétrico com respeito a w. Na figura 4.12b, sao mostradas as curvas para Tagr
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com eV = 0,99 para vérios valores de . Nestas curvas pode-se observar novamente uma redugao
da transmitancia e um deslocamento dos picos. No entanto, a variacao nao é sistematica como pode
ser verificado pela curva para IC = 0,45 a qual ndo segue a mesma tendéncia das demais. A redugao

gradual da transmitancia com o aumento do potencial aplicado é uma das causas da CDN.
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Figura 4.12: (a) Transmitincia Andreev (Tar) para K = 0,22. (b) Transmitincia Andreev (Tar) para
eV = 0,99. Parametros firos: Ty = 0,19, T'y = 0,40, tepy = 0,5, P = 0,3, U = 0, kgT = 0,01 e

eVga = eVgy = 0. Todos os pardmetros estao erpressos em unidades do gap supercondutor.

A auséncia da CDN para valores negativos do potencial aplicado sugere que existem ingredientes
adicionais para explicar este efeito. Um fator importante é a assimetria na LDOS a qual aparece
quando a interacao K é ligada. Nas figuras 4.13a e 4.13b o efeito da interacao sobre a estrutura
de picos da LDOS é mostrado. A forma simétrica vista nas figuras 4.5 e 4.4 é perdida quando a
interacao é incluida. Aumentando-se os valores de X em direcao ao valor do gap supercondutor,
alguns picos sao suprimidos (um central e um externo) e outros sao reforgados (um central e outro
externo). Além disso, a LDOS apresenta um carédter mais localizado desde que os picos tornam-se
mais estreitos. Os picos centrais da LDOS estao associados com estados ressonantes entre os pontos
quanticos, enquanto que os picos externos sao oriundos do acoplamento com o supercondutor. A
simetria é critica para permitir a transferéncia de elétrons através da nanoestrutura desde que a
soma das energias dos elétrons disponiveis para formar o par de Cooper deve ser igual ao potencial
quimico do supercondutor (o qual é igual a zero). Portanto, a corrente é otimizada quando os picos
da LDOS sao simétricos e a supressao de um destes picos causa uma reducao efetiva da corrente

com a eventual emergéncia do efeito CDN.
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Figura 4.13: LDOS para diferentes valores da interagdo K. (a) LDOS para o ponto quintico a, acoplado ao
ferromagneto. (b) LDOS para o ponto quantico b acoplado ao supercondutor. Em ambos a interagao introduz
uma assimetria relacionada com o efeito CDN. Parametros fizos: 'y = 0,19, I'y = 0,40, t4, = 0,5, P =0, 3,
U=0, kT =0,01, eV = +0,62 e eVyq = eV = 0. Todos os parametros estdo expressos em unidades do

gap supercondutor.

Para verificar que a CDN também esta relacionada com a assimetria da LDOS, as curvas para
K = 0,22 da figura 4.11 foram recalculadas, para o caso em que o potencial de gate no ponto
quantico a é aplicado enquanto que o potencial de gate no ponto quantico b é mantido fixo em
Vgp = 0. Os resultados sao qualitativamente similares se Vi, é variado mantendo-se Vy, = 0 .
Conforme mostrado nas figuras 4.14a e 4.14b, a CDN aparece para valores negativos de V quando
Vya varia de —0,26 a —0,39. No intervalo —0,13 < V,, < +0,13, a CDN aparece para V' > 0. Para
fazer contato com a assimetria da LDOS, nas figuras 4.15a e 4.15b, sao mostradas as LDOS para
o ponto quantico 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 gate V,, é possivel
mudar a amplitude e posicao dos picos na LDOS. Na figura 4.15a ha uma forte supressao do pico
localizado em w = —0,37. Esta reducao corresponde aos valores negativos da dI/dV. Na figura
4.15b, sao mostradas as curvas de LDOS-B para a CDN ocorrendo em V > 0. Nota-se agora que
o pico suprimido esta localizado em w = 40,37. Desta forma, existe uma relagao direta entre a
localizacao do pico mais suprimido da LDOS e o sinal do potencial V' onde ocorre a CDN.

As figuras 4.14 e 4.15 corroboram a funcao da LDOS no surgimento de regiGes 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 condutincia diferencial para alguns valores do potencial de gate Vy,. (a) Corrente.
(b) Condutincia diferencial. Pardmetros fixos: Ty = 0,2, I's = 0,4, tqa = 0,50, P =10,3, £ =0,22, 4 =0,
]{ZBT: 0,01 e V;]b =0.

40 T T T T T T T T T
|eV=-0,61 V=026 (a) |
304 o vg|=-o,39 i
20- i
104 4
04

-09 -06 -0,3 0,0 0,3 0,6 09

® (A)

LDOS -B

40 T T T T T T | T T T T T T
i X0}
304 @ .
20- i
10 -
04

-0,9 -0,6 -0,3 00 03 06 09
® (A)

Figura 4.15: LDOS do ponto qudntico b para alguns valores do potencial de gate Vyq. (a) LDOS-B para

eV = —0,61. O segundo pico é progressivamente suprimido e desaparece para eVy, = —0,39. (b) LDOS-B

para eV = +0,62. O primeiro pico para energia positiva, que estava ausente para eVyq = 0, emerge com a

aplicagao do potencial de gate. Pardametros fixos: T'y = 0,2, 'y = 0,4, te = 0,50, P = 0,3, kg1 = 0,01,

Vap =0, K=0,22 eld =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

tantes do acoplamento entre os pontos quanticos e os eletrodos. Como mostrado nas figuras 4.12

e 4.13, a interacao inter pontos quanticos afeta a LDOS e a transmitancia de maneira similar a

uma “interferéncia destrutiva”, mudando a posicao e amplitude dos picos. E possivel sintonizar a
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regiao onde tal “interferéncia destrutiva” ocorre através de potenciais de gate modificando os valores
do potencial aplicado onde a CDN ird ocorrer, conforme mostrado nas figuras 4.14 e 4.15. Esta

possibilidade de controlar a regiao onde ocorre a CDN pode ser til em aplicagOes praticas.
4.2.2 Efeitos da interacgao intra-pontos quanticos

No que segue, sao apresentados os resultados para o caso que a interacao intra-pontos quanticos
U é ligada mantendo-se a interagao inter-pontos quanticos igual a zero (K = 0). Conforme fica
evidente da equagao (3.1.8) do capitulo 3, a interagao U separa os estados de spin up e spin down

em cada ponto quantico implicando em uma divisao dos picos da transmitancia e condutancia

diferencial.
' ' ' ' J ' ' — =0,2'2_
0.2 (a) 18 (b) ——U=045
] 1,5 =0,901
0.11 - U=0,90
—~ J N 1a2- ]
e ()
3 00 //- < 09 ]
= 2 06l ]
— -0,11 ——U=0,22 S |
. —U=045 | 0,3 L U \ ]
-0 21 U=0,90 |
0,2 0,0)—2 : ]

209 -06-03 00 03 06 09
eV(a)

209-06-03 00 03 06 09
eV(a)

Figura 4.16: Corrente e condutincia diferencial em fun¢do do potencial aplicado para alguns valores da
intera¢io U. (a) Corrente vs. potencial aplicado. (b) Condutincia diferencial. A intera¢io U levanta a
degenerescéncia de spin produzindo uwma divisdo dos picos nas curvas dI/dV . Pardmetros fizos: Ty = 0,1,

Iy =1.00, tg = 0,50, P = 0,80, K =0, kgT = 0,01 € eVq = €V, = 0.

No entanto, este efeito pode ser observado apenas quando as ocupacoes de spin up e spin down
sao diferentes. Esta condicdo é satisfeita para valores nao-nulos da polarizacdo do ferromagneto,
quando diferentes niimeros de elétrons com spin up e spin down sao injetados nos pontos quanticos.
As taxas de injecao sao I'yy/h =T'1(1 + P)/h e I'1)/h =T1(1 — P)/h, para elétrons com spin up e
spin down, respectivamente. Na figura 4.16 algumas curvas I x V e a correspondente condutancia
diferencial sao apresentadas, para diferentes valores da interagao U. Tao logo U # 0, os picos
comecam a se dividir e para U = 0,90 a condutancia diferencial apresenta um claro padrao de

oito picos. A curva I x V, para U = 0,90, também apresenta um nimero adicional de platos e



4. Resultados para o sistema Fy; — PQ, — PQ, — S 79

uma amplitude méxima reduzida em comparagao com o caso U = 0. Esta reducao ocorre devido a
supressao do numero de estados disponiveis nos pontos quanticos com o aumento da interacao.
Nos exemplos apresentados na figura 4.16, os quais foram calculados com P = 0,90, o efeito
de CDN esta ausente. Aumentando-se a polarizacio a regido de CDN é reduzida e eventualmente
desaparece quando a polarizacao se aproxima da unidade. O mecanismo que justifica o efeito de
CDN para interagao intra-ponto quantico é o mesmo que foi apresentado para o caso da interacao K:
a reducao da transmitancia com o potencial aplicado combinada com as assimetrias da densidade
de estados dos pontos quanticos. Para valores da polarizagao préximos da unidade, o nimero médio
de elétrons participando do processo de conducao é tao reduzido que uma redugao do niimero de
estados nao implica em uma reducao da corrente elétrica. Esta é a causa da auséncia da CDN nos

exemplos mostrados na figura 4.16.
4.2.3 Resultados paralf #0e L #0

Nas ultimas se¢oes os resultados apresentados apresentavam uma das interacoes desligada. En-
tretanto, o caso de maior relevancia experimental é quando ambas interagoes sao ativas. Na
figura 4.17 sao mostradas algumas curvas para Y = K = 0,25. Embora os valores de pola-
rizagao sejam altos P = 0,30 e 0,80, existem algumas regides de CDN em todas as curvas. Para
Vga = —0,39 e Vg = —0,10 a CDN aparece para valores negativos do potencial aplicado eV < —0,48
(figuras 4.17a e 4.17b). Para eV, = eVy = —0,13, (figuras 4.17c e 4.17d) a CDN aparece para
eV 2 0,48. Além das interagoes e dos valores dos potenciais de gate, outra diferenca em relagao
as curvas da figura 4.16 sdo os valores das constantes de acoplamento t,, e I's. Alterando-se os
valores destas constantes, é possivel fazer com que alguns picos da LDOS sejam pequenos de modo
a fazer com que a corrente seja sensivel a reducao dos estados mesmo em polarizacoes proximas
de 1 e o efeito CDN ¢é recuperado. Com efeito, para os casos correspondentes das figuras 4.17c e
4.17d, a LDOS apresenta alguns picos quase totalmente suprimidos. Um exemplo é apresentado
nas figuras 4.18a e 4.18b onde a LDOS é mostrada para P = 0,80. Com o aumento do potencial
aplicado, ocorre uma supressao do primeiro e terceiro picos localizados em w = —0,54 e w = 0, 23,
respectivamente. A supressao do primeiro pico da LDOS-A e do terceiro picos da LDOS-B é quase
completa para eV = 0,57 e eV = 0,83. Desde que a reflexdo de Andreev requer um par de canais
simétrico para conduzir a corrente, o processo é dominado por estes picos suprimidos permtindo

observar a CDN para valores elevados de P.
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Figura 4.17: Corrente e condutancia diferencial em funcao do potencial aplicado para diferentes valores
da polarizagio do ferromagneto. Figuras (a) e (b): Vg = —0,39 e Vi = —0,10 . Figuras (c) e (d)
Voa = Vgp = —0,13. O aumento da polarizacio suprime a CDN reduzindo-se o nimero de elétrons no

processo de conducgdo. Parametros fixos: Ty = 0,20, I's = 0,26, t,, = 0,40, K = 0,25, U = 0,25 ¢
kT =0,01.
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Figura 4.18: LDOS correspondentes para alguns valores do potencial aplicado. Ajustando parametro de

“hopping” tup € o acoplamento com o supercondutor I's, € possivel reduzir os picos da LDOS permitindo

observar a CDN mesmo para valores altos da polarizagdo. (a) LDOS para o ponto qudintico a. (b) LDOS
para o ponto quantico b. Parametros fizos: P = 0,80, 1 = 0,20, 'y = 0,26, t4 = 0,40, £ = 0,25, U = 0, 25,

kT = 0,01 e Vyq = Vg = —0,13. Todos os pardmetros estao expressos em termos do gap supercondutor.
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Resultados para o sistema (Fy, Fy) — PQ,— PQ,— S

Neste capitulo serao apresentados os resultados para o sistema completo (Fy, F3)—PQ,—PQp—S
considerando-se as propriedades mais relacionadas com o processo nao-local de reflexao de Andreev
cruzada. Desde que existem dois eletrodos ferromagnéticos, é possivel definir uma magnetore-
sisténcia para comparar as situagoes em que as magnetizagoes dos eletrodos estao orientadas para-
lelamente e anti-paralelamente. Como foi feito no capitulo 4, primeiramente serdo consideradas as

propriedades de equilibrio, 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 limite eV] = eVa = 0T nas equagoes (3.3.4) e (3.3.9), segue que:

2¢?
Gr === [A11(0) + A2(0)] (5.1.1)
para o eletrodo [} e
2¢?
G2 = = [A2(0) + Az (0)] (5.1.2)

para o eletrodo F5.
Usando-se os valores das amplitudes em w = 0, pode-se escrever a condutancia total do sistema

da seguinte forma:

16¢2  7#2(1 — P?)

G(P,7)=G1+ Gy = _ .
(B7) = G1  Go h (1— P2 +72)2

(5.1.3)

onde a razdo de acoplamento 7 é definida da seguinte forma,

I'r
Iy

=
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com
I'y=T1+T15 and I'r=-2

Além disso, foi definido,

~ [(F1P1)2 + (FQPQ)Q + 21t PiT'9 P, cos 9]1/2
P = T, . (5.1.4)

A condutancia de cada eletrodo pode ser escrita usando-se a definigao de P. Para o eletrodo

F1, a condutancia (G1 pode se escrita da seguinte forma,

F% = FQFl - (Pfl“% I F1P1F2P2 COS 9)

Gi=G 5.1.5
! ['? +T3 + 2090 — (T3P + T3P + 2I' P2 P, cos §) (5.1.5)

e para o eletrodo F5 tem-se ainda:
a [2 4+ Tol'y — (P13 + T PiTy P cos6) (5.16)

=G :
I'? +T% 4 2090 — (T2P2 + T3P + 2T'1 PiT2 P, cos 0)

Para verificar melhor o efeito da introducao do segundo ferromagneto ao sistema, serd conside-
rado o caso em que P; = P, = P e T'; = I'y. Neste caso a equacio (5.1.4) se reduz a P = P cos(0/2)
de modo que a orientacao relativa das magnetizagoes dos ferromagnetos desempenha um papel se-
melhante ao da polarizacao para o sistema com apenas um eletrodo. Desta forma, a combinagao de
dois ferromagnetos atua como um ferromagneto efetivo cuja polarizagao é controlada pelo dngulo
6. Na figura 5.1 é mostrada a condutancia total G dada por (5.1.3) em fungao do angulo 6 para
diferentes valores da polarizagao P. Nota-se que de modo geral ocorre um aumento de G a medida
que o angulo 6 se aproxima de 7. Este aumento é explicado pela contribui¢ao do processo de reflexao
de Andreev cruzada (RAC) que é méxima quando 6 = 7. Este efeito também pode ser observado
pela sensibilidade da condutancia com o angulo 6 que aumenta & medida que P — 1. Aqui como
no caso com apenas um eletrodo (figura 4.2), existe um valor de P tal que G é méxima quando
a condicdo P2 + 72 = 1 6 satisfeita. Desta forma, quando 7 = 1 como mostrado na figura 5.1a, a
condutancia aumenta de maneira monotonica, porém quando 7 < 1 (figura 5.1b) existe um valor de
P que satisfaz a condicao resultando em um méaximo para um valor de 6 < 7.

Na figura 5.2a sao mostradas algumas curvas para a condutancia G; em funcao de 6 para alguns
valores da polarizagao P». Desde que a polarizacao do ferromagneto 1 é fixa em P} = 1, entao G; é
determinada pela RAC. Desde que este processo acopla os eletrodos ferromagnéticos, a variacao de

GG1 com 0 depende da polarizacao do ferromagneto 2. Quando P, = 0, a condutancia G permanece
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Figura 5.1: Condutancia em zero bias em funcao do angulo 0 para diferentes valores da polarizacao dos

ferromagnetos (P = Py = P,). (a) Resultados para ¥ = 1. (b) Resultados para 7 > 1.
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Figura 5.2: (a) Condutancia do eletrodo Fy em func¢ao do dngulo 0 para diferentes valores de Py. (b)
Magnetoresisténcia por reflexdo de Andreev (ARMR) em fun¢do da polarizagdo dos ferromagnetos (P =

Py = Py) para diferentes valores da razdo de acoplamento 7.

constante desde que a variagdo de # nao muda a magnetizacdo de Fb quando este encontra-se
despolarizado. Quando P, aumenta, a condutancia é reduzida para valores de € ~ 0 e cresce com a
medida que § — 7. O resultado da figura 5.2 pode ser interessante do ponto de vista pratico pois
mostra que medindo-se a condutancia GG; de um ferromagneto conhecido é possivel determinar a
polarizagao de um segundo ferromagneto.

Os resultados mostrados até o momento indicam que a condutancia do sistema ¢ maior na confi-

guracao anti-paralela. Esta é uma particularidade deste sistema e é um comportamento contrario ao
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observado em outros sistemas magnéticos que apresentam efeitos de GMR e TMR [97,98]. Para fazer
uma andlise comparativa da condutancia nas configuracGes paralela e anti-paralela, é interessante
definir a magnetoresisténcia por reflexdao de Andreev (ARM R) da seguinte maneira:

Gap —Gp

ARMR = ————
Gap+Gp

(5.1.7)

onde G4p = G(0 = 7) é condutancia quando os eletrodos apresentam magnetizacao anti-paralela e
Gp = G(0 = 0) quando as magnetizagoes dos eletrodos estao alinhadas paralelamente.

Na figura 5.2b algumas curvas da ARM R em func¢do da polarizacao dos ferromagnetos sao
apresentadas. Nota-se que o sinal da ARM R muda de acordo com a razao de acoplamento 7.
A conduténcia Gp depende fortemente da polarizagao desde que a reflexdo de Andreev requer
elétrons de dois tipos de spin do mesmo ferromagneto. Com efeito, no caso em que Py = P, = P,
a polarizacdo efetiva dos ferromagnetos é P = P cos(6/2) de modo que no caso paralelo P =P,
assim:

16e?  72(1 — P?)
h (1—P2%2+72)%

Gp =

Com isso, a medida que a polarizacao dos eletrodos aumenta ocorre uma redugao da condutancia
Gp a medida que P — 1. No entanto, quando 7 < 1 existe um valor de P que maximiza a
condutancia Gp (figura 5.1b) e nesta condigao Gp supera G 4p para a maior parte dos valores da
polarizagao. Ao mesmo tempo, a condutancia Gap depende apenas das constantes de acoplamento
de modo que valores pequenos de 7 implicam em uma forte reducao de G4p. Com efeito, para a
configuracio anti-paralela P = 0, de modo que:

16e2 72

Car =Ty

e assim, Gap — 0 quando 7 — 0.
5.1.2 Resultados para bias finita

Para valores finitos do potencial, a funcdo das constantes de acoplamento alteram de maneira
nao-trivial a estrutura da LDOS dos pontos quanticos. A corrente elétrica é fortemente dependente
da simetria entre os picos da LDOS localizados simetricamente em relagao a w = 0. Conforme
discutido no capitulo 3, a corrente total I que entra no supercondutor é dada pela soma das correntes
11, oriunda do ferromagneto 1, e Iy oriunda do ferromagneto 2. No caso especifico em que as

polarizagbes P; e P» sdo iguais a unidade e as magnetizagoes estao orientadas na configuragao
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antiparalela, I; e Is devem ser correntes de spin puro de modo que a corrente total que entra no
supercondutor seja completamente despolarizada. Como conseqiiéncia, a dependéncia da corrente
com as constantes de acoplamento e com os potenciais externos V; e V5 nao é direta, i.e., o aumento
de um dos potenciais em relacao ao outro nao implica em um aumento imediato da corrente elétrica
dos eletrodos individuais. Os eletrodos devem cooperar entre si de maneira que a soma das correntes
11 e Iy seja convertida em pares de Cooper singletos do supercondutor. Na figura 5.3a é mostrada
a corrente I; em funcao dos potenciais V7 e V5 onde percebe-se claramente a estrutura de platos
relacionada com os picos discretos da LDOS dos pontos quéanticos. Na figura 5.3b é mostrada a
projecao da superficie da corrente no plano (Vi, V2). A escala de cor determina o valor da corrente
elétrica. Conforme pode ser observado da figura 5.3b, para valores positivos do potencial V; situado
no III quadrante, I; apresenta valores negativos. O mesmo comportamento é observado para a
corrente total I = I7 + I5. Este é um efeito peculiar desde que intuitivamente para V; > 0 espera-se
que I7 seja positivo. O fato de I ser constituida por elétrons de spin up e a corrente Iy por elétrons
de spin down, implica que o sinal da corrente elétrica é determinada pelo valor médio dos potenciais

‘/ieVQ.
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Figura 5.3: (a) Corrente I; em fun¢ao dos potenciais aplicados Vi e Va. (b) Projecao da superficie no plano
(V1,Va) onde fica claro no terceiro (III) quadrante que a corrente Iy < 0 para Vi > 0. Esta caracteristica é
resultante do requerimento da corrente no supercondutor ser despolarizada para qualquer valor de potencial
aplicado. Parametros fizos: T'y = I's = 0,05, I's = 1,0, t, = 0,50, P, = P, = 1,0, kgT = 0,01,

Voa = Vg =0, K =U = 0. Todos os parametros estdo expressos em unidades do gap supercondutor.
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A seguir serd considerada a magnetoresisténcia do sistema na presenca de potencial aplicado.
Para isso, a definigao (5.1.7) deve ser reformulada em termos das correntes Ip e I4p. Devido ao
sinal da corrente ser determinada pela média dos potenciais V; e V5 , entdo a magnetoresisténcia é

definida da seguinte forma:

[lap| — |Ip|

ARMR = .
[Lap| + |Ip]

(5.1.8)

A definicao (5.1.8) é diferente da usual devido ao uso do valor absoluto da corrente. A equagao
(5.1.8) permite comparar o valor das correntes Ip e I4p mesmo nos casos em que se considera
ARMR em funcédo dos potenciais V; e V5.

Na figura 5.4 sdo apresentadas algumas curvas de ARM R para diferentes valores do parametro de
hopping t4;, e do potencial V4. O potencial no eletrodo F5 é mantido fixo em 0,20. O comportamento
da ARM R para valores pequenos de t,, e V4 é similar ao que ocorre em zero-bias, i.e., a ARMR
muda de valores negativos para valores positivos & medida que a razdo 7 = I'g/I';, é aumentada
para valores maiores do que a unidade.

Com efeito, a transicao para valores positivos ocorre para t,, = 0,50 para o qual 7 = 1. Apesar
disso é possivel obter valores positivos em todas as curvas para V7 = 0,30. Para t,, = 0,20 a razao
de acoplamento é 0,10 o que é muito pequeno comparada com a unidade. Isto mostra que para
V1 > 0, 30 o transporte é dominado pelas propriedades de nao-equilibrio e o parametro de zero-bias
7 é inapropriado para descrever a ARM R. Para entender o comportamento da magnetoresisténcia
deste sistema, na figura 5.5 sdo apresentadas algumas curvas para a transmitancia para reflexao de
Andreev direta no eletrodo F;. Curvas semelhantes sdo obtidas para a transmitancia no eletrodo
F5. Desde que nao ha interacao nos pontos quanticos as curvas da figura 5.5 sao validas para todo
o intervalo de potencial aplicado. Na figura 5.5a sdo apresentadas algumas curvas de transmitancia
para diferentes valores da polarizagao enquanto t,;, é mantido fixo em 0,10. O aumento da pola-
rizagao causa uma reducao da amplitude dos picos da transmitancia o que implica em uma reducgao
da contribui¢ao da reflexdo de Andreev direta para a corrente Ip. Portanto, a magnetoresiténcia é
levada a valores positivos com o aumento da polarizacao. O efeito torna-se mais pronunciado com
o aumento do potencial aplicado desde que neste caso a corrente I4p ird se tornar cada vez maior
em comparagao com a corrente Ip. Na figura 5.5b, sao mostradas algumas curvas da transmitancia
para diferentes valores do parametro de hopping, t,. Quando ¢, = 0, 10 exitem dois picos estreitos
localizados em w = +0, 35. A medida que o hopping é aumentado os picos vao tornando-se mais

largos de modo que a transmitancia seja diferente de zero em quase todo o gap supercondutor. O
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mesmo resultado é observado para a transmitancia por RAC de modo que um pequeno aumento
no potencial implica em um aumento nas correntes I4p e Ip. Desde que Ip é fortemente reduzida
com a polarizacao o resultado é que a magnetoresisténcia apresenta valores positivos para pequenos

valores do potencial aplicado.
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Figura 5.4: Magnetoresisténcia (ARMR) em fun¢ao da polarizacao para diferentes valores do potencial
aplicado em Fy. (a) tqyp = 0,10. (b) tap = 0,20. (¢) tap = 0,25. (d) top = 0,30. (e) tap = 0,40. (f) tap = 0,80.
Parametros fizos: I'y =I'y = 0,50, 'y = 1,0, P, = 1,00, P, = 0,95, kT = 0,01, Vyo = Vg =0, V2 =0, 20,

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

Os resultados da figura 5.5 mostram que a variagao do sinal da magnetoresisténcia pode ser en-
tendida considerando a estrutura interna dos pontos quanticos para valores finitos do potencial. No
intervalo —0,30 < V; < 0, 30 a probabilidade de tunelamento é muito pequena e o sinal da magneto-
resisténcia pode ser determinado através da relagao entre as constantes de acoplamento. Portanto,
neste intervalo de energia o sistema se comporta como uma juncao ferromagnética/supercondutora
onde os pontos quanticos exercem a funcao da barreira de potencial. Quando o potencial cresce e
atinge as ressonancias, a transmitancia do sistema aumenta rapidamente e a resposta do sistema é
dominada pela supressao destes picos com o aumento da polarizagao.

A seguir serd considerada a dependéncia da ARM R com os potenciais aplicados mudando-se

as constantes de acoplamento com o ferromagnetos. Na figura 5.6 sdo mostradas algumas curvas
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Figura 5.5: (a) Transmitincia para diferentes valores da polariza¢do para tq, = 0,10. (b) Transmitincia
para diferentes valores de tq,, para P = 0,06. Parametros fivos: I'y = T's = 0,50, I's = 1,0, kgT = 0,01,
Vga = Vg =0, V1 =0,06, Vo = 0,20, K =U = 0. Todos os parametros estdo expressos em unidades do gap

supercondutor.

de ARMR em fungdo do potencial V; para diferentes valores de V5. Também sdo mostradas as
curvas correspondentes para as correntes Ip e I4p. Sao considerados trés casos diferentes: I'y =
'y, I'1 > T’y e I'1 < I'y. Conforme pode ser claramente observado nas figuras 5.6d, 5.6e e 5.6f, a
constante I'; limita a amplitude da corrente Ip e a constante I's desloca a corrente Ip ao longo
do eixo da corrente. A corrente I4p por outro lado é independente da mudanca das constantes
de acoplamento. Isto é explicado pelo valor da polarizacao o qual é igual a 0,95 para ambos os
eletrodos. Neste caso a corrente [4p é dada pelo processo de RAC no qual é retirado um elétron de
spin up de F} e outro elétron de spin down de F5. Desde que a corrente total deve ser despolarizada
devido ao supercondutor, a corrente I4p é limitada pelo eletrodo com o menor valor da constante
de acoplamento. Com isso, a magnetoresisténcia segue as variacoes da corrente na configuragao
paralela.

Da definigao (5.1.8), [Iap| > |Ip| corresponde a valores positivos da magnetoresisténcia. Quando
a polarizacdo estd proxima da unidade, a situacdo usual é encontrar valores positivos de ARMR
desde que a corrente [4p é constituida pelo processo de RAC além do processo de reflexao de

Andreev normal o qual é o tinico processo presente na corrente Ip. Com efeito, conforme mostrado
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Figura 5.6: ARMR em funcdo do potencial Vi para diferentes valores do potencial Va: (a) Ty = Iy =
0,50 (b)) Ty = 0,80 e 'y = 0,20 (¢c) I'; = 0,20 e 'y = 0,80. Corrente para a configurac¢io paralela dos
ferromagnetos: (d) T1 = T9 = 0,50 ()7 = 0,80 e 'y = 0,20 (f) 1 = 0,20 e Ty = 0,80. Corrente para
a configuracdo anti-paralela dos ferromagnetos: (g) Ty = T'a = 0,50 (h) T1 = 0,80 e I'y = 0,20 (3) T'; =
0,20 e I'y = 0,80. Pardmetros fizos: I's = 0,30, P = P, = 0,95, kgT = 0,01, Vg =V =0, K=U = 0.

Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

na figura 5.6a, a ARMR para I'1 = 'y é positiva para todos os valores dos potenciais aplicados.
Para V5 # 0 existem dois picos localizados em V; ~ +0,22, os quais correspondem ao valores de
potencial onde I4p é aproximadamente zero. Nas figuras 5.6b e 5.6¢ sao mostradas as curvas de
ARMR para os casos onde I'y > I's e 'y < I'g, respectivamente. Apesar da grande diferenca
de valores entre as correntes I4p e Ip estas curvas mostram regides com valores negativos da

magnetoresisténcia. Nestas regides a corrente I4p € igual a zero e a corrente Ip é diferente de
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zero devido ao deslocamento pelo potencial V5. Na figura 5.6e, a corrente Ip apresenta grandes
amplitudes mas um pequeno deslocamento ao longo do eixo vertical para V5 # 0. Como resultado,
as curvas correspondentes para ARM R apresentam uma forma similar a um degrau. No caso em
que I's > I'y a corrente Ip mostrada na figura 5.6f apresenta pequenas amplitudes mas grandes
deslocamentos ao longo do eixo vertical resultando novamente em uma ARM R com a forma de um
degrau. Estes resultados mostram que para determinados valores das constantes de acoplamento, é
possivel obter uma magnetoresisténcia que muda de valores positivos para negativos com a mudanca
do potencial aplicado. Em outras palavras, o sinal da ARM R pode ser controlado pela variagao de
um parametro externo.

As curvas para a corrente I4p mostradas nas figuras 5.6g, 5.6h e 5.6i apresentam um aspecto
que pode 1til em aplicagoes praticas. O deslocamento ao longo do eixo vertical para Vo # 0 estao
relacionados com a aplicacdo do potencial em vez das constantes de acoplamento. O alto valor da
polarizagao reduz a contribuicao da reflexdo de Andreev direta e a corrente I4p é dominada pelo
processo de reflexdo de Andreev cruzada. Para esclarecer este ponto, é interessante reconsiderar a
expressao (3.3.14) para o caso de temperatura nula de modo que as fungoes de Fermi se tornam

funcoes de Heaviside. Negligenciando a contribuicao da reflexao de Andreev direta segue que,
+W1
Lap(Vi, V) = / | () + An () do

o que implica que a corrente tende a zero quando V; — —V5. Esta condicao determina o valor de
V1 onde I4p = 0 e, com isso, os deslocamentos verticais com a variacao de V5. O fato da corrente
apresentar valor nulo para determinados valores do potencial pode ser interessante do ponto de vista
de aplicagoes praticas. Além disso, quando a polarizacao dos eletrodos é igual & unidade, a corrente
em cada eletrodo individual é de spin puro.

Para ilustrar este ponto, na figura 5.7 sdo apresentadas duas curvas para a corrente elétrica [y
no eletrodo F; para Vo = 0,30 e Vo = —0,30 com P; = P, = 1. Desde que os ferromagentos estao na
configuragao antiparalela a corrente I1 4p é constituida somente por elétrons de spin up. Quando
[Vi] > 0,40 (fora da regido sombreada) o sistema funciona como uma chave: se V5 muda para
40, 30 é possivel comutar a corrente de zero para um valor maximo. Ou seja, é possivel controlar a
corrente no eletrodo F; mudando-se o potencial no outro eletrodo F5. Desta forma, este dispositivo
pode ser interessante para aplicagoes em nanoeletronica desde que se trata de um comportamento

semelhante a de um transistor.

Na figura 5.8 s@o apresentadas algumas curvas de ARM R em fungao de # para diferentes valores
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Figura 5.7: Corrente I; em funcao do potencial Vi para dois valores diferentes valores de Va. Para valores
do potencial na regido branca o sistema comporta-se como um transistor controlado por Vo. Parametros
fizos: 'y = 0,20,I's = 0,80, I'y = 0,30, P, = P, = 1,0, kgT = 0,01, V4o = Vg, =0, K =U = 0. Todos os

parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

da polarizagao e do potencial aplicado nos pontos quanticos. Nestas curvas a polarizagdo e o
potencial aplicado sao iguais para ambos os eletrodos, i.e., V3 = Vo =V e P, = P, = P. Para
V = 0,02 as curvas ARMR estao confinadas em valores negativos e & medida que o valor do
potencial aumenta a magnetoresisténcia sofre uma transicao para valores positivos. Esta transigao
ocorre para 0,25 < V < 0, 30 conforme pode ser observado pelas figuras 5.8d e 5.8e para V. =10,25 e
V =0, 30, respectivamente. A corrente I4p aumenta & medida que # — w desde que cada eletrodo
contribui com um elétron de cada spin. Assim, as curvas de ARMR sao levadas para valores
positivos com o aumento de 6. Este efeito torna-se mais pronunciado para valores mais altos do
potencial aplicado desde que as correntes tornam-se maiores & medida que V cresce. Além disso,
o aumento da polarizacao reduz a corrente Ip acentuando a diferenca entre I4p e Ip. Os valores
negativos de ARM R observados para valores de V' = 0 (figuras 5.8a e 5.8b) podem ser entendidos
considerando os resultados em zero-bias. Neste caso, a corrente Ip apresenta um maximo quando
P2 4+ 72 =1 de modo que esta pode ser muito maior do que a corrente I4p para valores baixos do

potencial aplicado.
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Figura 5.8: ARMR em func¢do do angulo 0 para diferentes valores da polarizacao P. Os potenciais aplicados
nos ferromagnetos sdo mantidos iguais e constantes V.=V, = Va. (a) V =0,02. (b)) V =0,10. (¢) V =
0,20. (d) V =0,25. (¢) V = 0,30. (f) V = 0,90. Pardmetros fixzos: T'y = 0,50,y = 0,02, 'y = 1,0,
P =P, =0,95, kpT = 0,01, Vg = Vi, =0, K =U = 0. Todos os parametros estdo expressos em unidades

do gap supercondutor.

5.2 Resultados para o caso interagente

Na figura 5.9 sao apresentadas algumas curvas da corrente em funcdo do potencial e as cor-
respondentes curvas da condutancia diferencial. Nestas curvas é variada a interacao intra-ponto
quantico U considerando-se nula a interacao inter-pontos quanticos. Nestas curvas Vo = 0,36 de
modo que I = 0 para V; = —0,36. As curvas apresentam uma série de platos devido ao carater
discreto da LDOS dos pontos quanticos. A medida que a interagao U é aumentada, o maximo da
corrente é reduzido de 0,92 quando 4 = 0 para 0,30 quando U = 0,90. Assim como o sistema
F—-—QD, — QD, — S considerado no capitulo 4, nota-se que a condutancia diferencial apresenta
valores negativos para Vj = 0,45 para U > 0, 20. E importante notar que para todas as curvas
da figura 5.9 a polarizagdo de ambos os ferromagnetos é igual a unidade. Desta forma, a corrente
elétrica é dada somente pelo processo de reflexdo de Andreev cruzada. Com isso, cada ferromagneto

contribui com um elétron de cada spin e desta forma o fato da polarizacao ser igual a unidade nao
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reduz o numero de elétrons que participam do processo de condugao e com isso o sistema continua
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Figura 5.9: Corrente e condutancia diferencial em func¢do do potencial aplicado para diferentes valores da
interagdo intra pontos quanticos U. Parametros fivos: I'y = 0,10, I's = 0,10, 'y = 1,0, P, = P, = 1,0,
kT = 0,01, Vyo = Vg =0, Vo = 0,36, K = 0. Todos os pardametros estao expressos em unidades do gap

supercondutor.

a ser sensivel a reducao da LDOS dos pontos quénticos. Isto é caracteristico do fato dos ferromag-
netos atuarem como um unico ferromagneto cuja polarizacao efetiva é determinada pela orientagao
relativa das magnetizacoes.

Na figura 5.10 sdo apresentadas as curvas da LDOS para diferentes valores da interagao U.
Para U = 0 nota-se que as curvas para LDOS-A e LDOS-B apresentam quatro picos localizados
simetricamente em relacao a origem. A formagao destas ressondncias tem a mesma origem discutida
no capitulo 3 para o sistema F — QD, — QD — S. A medida que interacao aumenta de Y = 0
para U = 0,90, alguns picos sao suprimidos e outros sdo reforgados. No caso da LDOS-A (figura
5.10a) os picos suprimidos estao localizados em w = —0,47 e w = —0, 13 enquanto que os picos
correspondentes da regiao positiva sao reforcados. No caso da LDOS-B todos os picos sao suprimidos
conforme pode ser observado na figura 5.10b. Em particular, o pico situado em w = 40,12 ¢é
fortemente reduzido desde que este ja apresenta baixa intensidade em U = 0 devido ao acoplamento
com o supercondutor. Estas assimetrias resultam na reducao da corrente elétrica com o aumento
de U.

Devido a presenca da interagao, as curvas da LDOS e da transmitancia do sistema dependem do
potencial aplicado através da média da ocupacao nos pontos quanticos. Os resultados mostrados na

figura 5.10 correspondem a V; = 0,51. Para justificar os valores negativos da condutancia diferencial
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para Vi > 0,45, na figura 5.11 sao mostradas as curvas da LDOS para U = 0,90 para diferentes
valores do potencial V;. Nota-se que com o aumento do potencial de V; = 0,40 a V; = 0,60 ocorre
uma redugao adicional dos picos da LDOS. Como resultado, a condutancia diferencial apresenta

valores negativos neste intervalo de energia.
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Figura 5.10: Densidade local de estados para diferentes valores da interagdo intra pontos quanticos para
V1 =0,51. (a) LDOS-A. (b) LDOS-B. Parimetros fizos: Ty = 0,10, 'y = 0,10, T's = 1,0, P, = P, = 1,0,
kT = 0,01, Vyq = Vg =0, Vo = 0,36, K = 0. Todos os parametros estio expressos em unidades do gap

supercondutor.
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Figura 5.11: Densidade local de estados para diferentes valores do potencial Vi parad = 0,90. (a) LDOS-
A. (b) LDOS-B. Pardmetros fivzos: Ty = 0,10, T'y = 0,10, T's = 1,0, P, = P, = 1,0, kgT = 0,01,

Voa = Vgp =0, V2 =0,36, K =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.

A LDOS mostrada nas figuras 5.10 e 5.11 justificam a redugéo da corrente elétrica e o surgi-
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mento dos valores negativos da condutancia diferencial. No entanto, uma caracteristica peculiar
da interacdo U é a quebra da degerescéncia de spin nos pontos quanticos. Este efeito pode ser
percebido nas curvas da LDOS para & > 0,40, na figura 5.10, e nas curvas da figura 5.11, para
V1 > 0,48. Os picos dividem-se em dois e a separacao entre eles aumenta com o aumento de U ou do
potencial para o caso de U fixo em 0,90. Este efeito ja foi discutido no capitulo 4 para o sistema com
apenas um ferromagneto e observou-se naquele caso que a divisao dos picos da LDOS se refletia no
transporte do sistema desde que a condutéancia diferencial apresentava um padrao de oito picos (ver
figura 4.16). No entanto, no caso presente, a condutancia diferencial ndo é afetada pela divisao dos
picos conforme pode ser verificado pela figura 5.9b. Para entender este comportamento, na figura
5.12a sao mostradas as transmitancias T'ar(12) € Tag1) para U = 0,90. Nota-se que as curvas
individualmente nao sao simétricas em relagao a origem o que é diferente do caso de apenas um
ferromagneto. No entanto, as duas curvas combinadas apresentam um carater simétrico como pode
ser observado pela localizagao dos picos no espectro. O pico 1 de T'yp(12) € 0 pico 1" de Ty R(21) estao
localizados em w = +0,10 e w = —0, 10, respectivamente. A mesma simetria pode ser observada
entre os picos 2 e 2/, 3 e 3/ e entre 4 e 4'. Este resultado mostra que os ferromagnetos atuam em
conjunto de modo que a quebra da degenerescéncia de spin nao tem efeito sobre a transmitancia

devido a cada eletrodo injetar um tipo de spin separadamente. Isto pode ser melhor observado na
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Figura 5.12: Curvas de transmitancia para o caso U = 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 polarizacdo € igual a
unidade. Pardmetros fizos: I'y = 0,10, I's = 0,10, I'; = 1,0, P, = P, = 1,0, kT = 0,01, Vy, = Vg = 0,

Vo =0,36, K =0. Todos os parametros estao expressos em unidades do gap supercondutor.
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N

figura 5.12b onde sdo mostradas trés curvas de Ty p(12) para diferentes valores do potencial Vi. A
medida que V; aumenta a curva como um todo é deslocada para a esquerda e a separacao entre os

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



Conclusoes

Neste trabalho foram estudadas as propriedades de transporte dos sistemas F' — QD, — QD — S
e (F1, F»)—QD,—QD;— S usando-se o método de Keldysh para func¢oes de Green de nao-equilibrio.
A partir do formalismo discutido nos capitulos 1 e 2 foi possivel obter expressdes para a corrente

elétrica, densidade local de estados, transmitancia e ocupagao média nos pontos quanticos.

6.1 O sistema FF—QD, —QD, — S

A aproximacao de campo médio realizada sobre o termo de interacao permitiu obter equagoes
fechadas para as auto-energias que descrevem as interacoes e o acoplamento dos pontos quanticos
com os eletrodos. Com isso verificou-se que os sistemas estudados podem ser considerados como
constituidos por apenas um ponto quantico conectado a um eletrodo ferromagnético e a um eletrodo
efetivo composto pelo segundo ponto quantico combinado com o supercondutor.

A estrutura observada nas auto-energias descrita no paragrafo anterior se manifestou nos resul-
tados de zero-bias onde se analisou a conduténcia do sistema em funcao da polarizacao do ferro-
magneto. O sistema é descrito por uma constante r que é dada pela razao do acoplamento com o
ferromagneto (I'z) que estd situado a direita do ponto quéantico a, dado por uma constante efetiva
I'r= 4t2b /T's. Estes resultados mostraram que o sistema é andlogo a uma juncao F/S onde existe
uma condicao de “matching” onde a reflexdo de Andreev é maxima. Na condutancia do sistema
observou-se uma condigio andloga em termos das constantes de acoplamento (I';1I';| = I'?) onde a
reflexdo de Andreev é maxima.

Nos resultados para o caso em que potenciais finitos sao aplicados ficou claro que a corrente é
fortemente dependente da LDOS dos pontos quanticos. Isso pode ser verificado pela estrutura de
platos da corrente elétrica decorrente da estrutura de picos da LDOS dos pontos quanticos. Esta

estrutura de picos, por sua vez, é decorrente da hibridizacao dos niveis discretos dos pontos quanticos

99
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com os estados dos eletrodos. Devido ao carédter discreto dos niveis de Andreev do supercondutor,
a LDOS do ponto quantico b apresenta uma assimetria entre os picos centrais e os externos. No
entanto, fortalecendo o acoplamento com o ferromagneto, que apresenta um continuum de estados, é
possivel reduzir esta assimetria conforme pode ser verificado nas curvas da figura 4.5. Outro aspecto
importante é a simetria da LDOS em relagao a energia do sistema: aplicando potenciais de gate nos
pontos quanticos verificou-se que é crucial que os picos da LDOS tenham a mesma forma para w > 0
e w < 0. Caso contrario a corrente é fortemente reduzida. Isso se deve ao eletrodo supercondutor
requerer dois elétrons situados em energias simétricas em relacao a pug = 0 para formar o par de
Cooper. Assim, no processo de reflexdo de Andreev é tomado um elétron com energia w e spin
up e outro elétron com energia —w e spin down e ambos se combinam em um par singleto situado
na vizinhanca da superficie de Fermi do supercondutor. Em conseqiiéncia, é requerido um nimero
igual de estados acima e abaixo de zero nos pontos quénticos para que a corrente seja efetivamente
transportada neste sistema.

A estrutura de pontos quanticos duplos permitiu verificar os efeitos das interagoes intra e in-
ter pontos quanticos sobre as propriedades de transporte do sistema. Notou-se que o efeito das
interagoes resultou em uma assimetria da LDOS que dependia do potencial aplicado devido ao aco-
plamento das equagoes pela média das ocupagoes nos pontos quanticos (equagoes (3.3.16) a (3.3.19)
do capitulo 3). A competicao entre as correlagoes eletronicas, produzindo as assimetrias nas LDOS
do pontos quanticos e a supercondutividade, requerendo que a LDOS seja simétrica, resultou no sur-
gimento de regides de condutancia diferencial negativa (CDN) no sistema. Este efeito ja é conhecido
na literatura em outros sistemas e seu surgimento é atribuido a outros mecanismos diferentes do
considerado neste trabalho [99-105]. Desta forma, tanto o sistema estudado quanto a justificativa
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 através da aplicacao de potenciais de gate.

Isso reforcou a hipotese de que a LDOS é a responsavel pelo surgimento da CDN neste sistema.

6.2 O sistema (Fy, F5) —QD,— QD — S

O sistema completo (F1, Fy) — QD, — QDy — S foi estudado no capitulo 5. Neste caso, devido
a possibilidade de se definir uma magnetoresisténcia neste sistema, os esforcos foram no sentido de
investigar propriedades que sejam interessantes do pontos de vista de aplicacdo pratica. Especifi-
camente, nas areas de spintronica e eletronica molecular, desde que os pontos quanticos também

podem servir como modelos para moléculas diatomicas.
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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 polarizagao é controlada via orientacdao da magne-
tizacao do ferromagneto 2. Conforme pode ser observado nos resultados em zero-bias, foi possivel
determinar uma condi¢ao de maximo equivalente ao caso de um eletrodo em termos do angulo entre
as magnetizagoes de Fi e F5.

Conforme mostrado nas figuras 5.2, 5.4 e 5.6 a magnetoresisténcia do sistema pode assumir
tanto valores positivos quanto negativos. Além disso, é possivel modificar o sinal da mesma através
de parametros externos como o potencial aplicado. Em zero bias, também foi apresentada uma
possivel maneira de medir a polarizagdo de spin de um ferromagneto desconhecido em termos da
condutancia de um ferromagneto conhecido. Além destas propriedades também foi proposto na
figura 5.7 um protdtipo de transistor onde o fluxo de corrente elétrica em um eletrodo pode ser
controlado variando-se o potencial no outro eletrodo. Estas propriedades sao claramente relevantes
do ponto de vista de aplicagoes.

Quando a interacao intra-ponto quantico é ligada neste sistema, nota-se que surge novamente o
efeito de CDN para determinados valores do potencial aplicado. Aqui este efeito pode ser verificado
com as polarizagoes dos ferromagnetos fixas em 1. Além disso, o efeito da quebra da degenerescéncia
de spin nao afeta a forma das curvas I x V devido aos ferromagnetos transportarem um tipo de

spin cada um.

6.3 Conclusao geral

No geral, os resultados apresentados mostram que a fisica de sistemas hibridos S/F é bastante
rica quando combinada com correlagoes eletronicas. A competicao entre os requerimentos de sime-
tria da correlagao supercondutora e as assimetrias impostas pelas correlacoes eletronicas determinam
as propriedades de transporte destes sistemas. Além disso, a reflexdo de Andreev permite que se-
jam exploradas as propriedades de spin dos elétrons proporcionando a possibilidade de construir
dispositivos de spintronica.

Possiveis extensoes do estudo deste sistema compreendem uma andalise mais aprofundada das
correlacoes eletronicas além da aproximagao de campo médio; andlise quantitativa do emaranha-
mento dos elétrons nos eletrodos ferromagnéticos através de ruido shot; mudanca na geometria do
acoplamento dos pontos quanticos com os eletrodos e também estender o efeito de proximidade
para o ponto quantico acoplado ao supercondutor. Neste caso haveria a possibilidade de formagao

de um par de Cooper no segundo ponto quantico. Outra possibilidade seria a troca dos eletrodos
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ferromagnéticos por um segundo eletrodo supercondutor. Neste caso o sistema seria um modelo
para uma juncao Josephson molecular. Este tipo de nanoestrutura foi implementada por Makk et
al. [106] e verificou-se que este sistema apresenta CDN. E possivel que as idéias desenvolvidas neste
trabalho de tese possam ser usadas para explicar os resultados experimentais verificados por Makk

et al..
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A

Demonstracao das equacoes do capitulo 2

Neste apéndice é apresentada em detalhes a derivagdo da equagao para a funcao de Green orde-
nada no contorno na versao de interagao que permite que seja desenvolvida uma teoria perturbativa

como no caso de equilibrio.

A.1 Demonstracao da equagao (2.2.10)

A.1.1 Representagao de Interacao

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

Desta forma, segue que,
H = Hy+ H; + H'(t)
Com o Hamiltoniano acima pode-se definir um operador de evolugao temporal entre dois tempos
arbitrarios da seguinte forma,
S(t,t) = eHolt=t) 7 (¢, /)¢~ Ho(t'~to) (A.L.1)

onde U(t,t') = e~ (t=t) ¢ o operador de evolucao temporal. Diferenciando (A.1.1) em relagao ao

tempo t, pode-se escrever:

Zats’(t, t/) _ _ﬁoeiﬁo(t—to)ﬁ(t’ tl)e—iﬁo(t/—to) + eiﬁo(t—to)ﬁﬁ(t’ t/)e—iﬁo(t/—to)

i0:5(t,1') = =0 [y 4 )0 (¢,1')e oW ~t0)

iaté'(t, t/) = eiﬁo(t_to)[ﬁi 4 ﬁ/(t)]U(t, t/)e—iﬁo(t’—to)
0 que pode ser reescrito na seguinte forma,

Zaté(t, t/) — eiHO(t_tO)ﬁie_iﬁo(t_to)€iHO(t_tO)U(t, t,)e_iﬁo(t’—t0)+

4 eiHO(t_to)ﬁ/(t)€_if{0(t_t0)eiHO(t_tO)U(t, t/)e_iHO(t/_tO)

105
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ou ainda,
i0,8(t,¢) = (ﬁ;;o + Hyy (t)) St 1),
A equacao acima pode ser integrada de modo que,
A~ t ~ ~
St t)=1 z/ dty H(t1)S(t1,t") (A.1.2)
t/
onde, Ay, = eiflo(t=to) Je—iHo(t'~t0)  Além disso foi definido,
H(t) = Hiy, (t) + Hyy, (). (A.1.3)

Iterando a equagao (A.1.10) até segunda ordem, segue que:

t1
S’(t,t’):l—z/ dty H(ty) + (- /dtl/ dtoaH (1 Y H(ts) +
t tlt ' tn—1 R R

/ / . / Aty () () . F(tn) =

t/ t/
© t1 tn-1 .
Z /dtl/ dty / dt,H(t1) ... H(tn). (A.1.4)
— 4 t’ t!

A equagao (A.1.3) tem como caracteristica o fato dos operadores com os tempos posteriores
ficarem mais & esquerda. Neste sentido, é conveniente introduzir o operador de evolugao temporal

denotado pelo simbolo 7,
TIA(t)B(ta)] = 9(t1 — t2) A(t1) B(t2) + 9(t2 — t1) B(t2) A(t1)

Com o objetivo de simplificar a equacao (A.1.4), seré considerada a seguinte integral iterada,

t1 t1 t1
/ dt1/ dts A tl / dt1/ dts A t1 / dt1/ dto A t1 ):
4 4 4 4 4 4
t1
/ dt, / dty A(ty)B / dts / dt1 A(t1)B(ts)
4 t! 4 to

onde a regidao de integragao foi alterada na segunda integral . Desde que os indices sao mudos,

pode-se ainda fazer a troca t; < t9, assim, segue que,

t1 t 1 a1 R ;
/dtl/ dt2 tl /dtl/ dt2 tl ) /dtl dtz A( )B( )
tl tl tl t/ 2
t1
/dtl/ dis A tl /dtl/ dts A t2 )
v v v t

= ;/y dtl/t' dta[V(t1 — t2)A(t1)B(t2) + Oty — t1) A(tg)B(tl)]
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portanto,

t t1 o 1 [t t o
/ dtl/ dto A(tl)B(tg) = 2/ dtl/ dts T[A(tl)B(tQ)] (A.1.5)
t/ tl t/ tl
e, por inducao,

t t1 tn—1 R R R t t t N . N
/ dtl/ / dt, A(t)B(ts) ... Z(tn) = 1'/ dtl/ dtg..../ dt, TIA(L)B(ts) ... Z(ty)]
# t t n: Jy # t

(A.1.6)

com isso pode-se escrever (A.1.7) da seguinte forma,

i ! /t,dtl/t/dtz /t,dt TIH(t) ... H(t )]:T[exp <-¢[m ﬂ(r)ﬂ

n=0
(A.1.7)
Finalmente considerando a definigao (A.1.3), tem-se finalmente,
~ t A . A
S(t,t") = Tlexp {—z/ dr[Hpy, (1) + H}IO(T)}] (A.1.8)
t/

E importante lembrar que a relagao entre um operador Oy na versao de Heisenberg e na versao

de interacao é dada por,
On = S(to, t)Om,S(t, to) (A.1.9)

A.1.2 Funcgao de Green ordenada no contorno na versao de interagao

Retomando a equagao (2.2.1), tem-se que,

G(r,t;x' 1) = —i(T{ghy (x, )}, (', )})
onde os “()” indicam uma média térmica, ou seja,

To(h) T {10 ', )]
Tl (h)]

G(r ;v t) = —

onde h = Hy+ H;. Considerando o ordenamento temporal dos operadores apds trocar para a versao

de interagao, tem-se que,

T{n (e, )0k (2 ¢)} = 0t — t')[S(to, )b, (x,£)S (¢, t0) S (to, ¢ )¢H (', ¢St to)]—
— 9t = 1)[S(to, ')y (x,8)S(V' 10)S (to, )b, (r', 1) S (L, t0)]
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usando a propriedade de grupo do operador S(t, t1) = S’(t, tg)g(tg, t1), é possivel escrever,
T{u (v, )} (¢ )} = 0t —)[S(to, t)ba, (x, ) S (¢, )0y, (¢, ¢) S(H 1) —
— (' — )[S(to, ')l (., t) S 1), (x', 1) S (¢, 1)),

exceto pelo primeiro operador S’(t,to) em cada termo, o restante estd ordenado temporalmente,

assim, definindo t,, = max(t,t'), a seguinte rela¢ao reproduz os dois termos acima:

T {dn (e, )00 (¢ 1)} = S(to,t )T{exp{—z’ / mdﬂﬁzom+ﬁ;fm}¢H0<r,t>¢go<r',t'>}.

to

T{qﬁH (I‘, t)?Z}}Tq (rla t/)} =
— T{exp {z / " drl i (7) + Hy, (T)]} T{exp {—i / " dr A (7) + Hy, (T)]} Dy (1, )0l ().

to to

T{u(r, )Pl (', ¢)} =
=T {exp {_i /t ’ dr[Hi, (1) + ﬁfg,o(f)]} T {exp {—z’ /t " dr[Hi, (1) + ﬁI'HO(T)]} O, (1, t)%o(r/, )1,

definindo o contorno Cy = [tg, t;m] € C2 = [tm, to], pode-se reescrever aindal,

T{qﬁH (I‘, t)?Z}}Tq (rla t/)} =
= ’j’{exp {—Z/C dT[}AI};O (1) + ﬁ}{O (7')]} T{exp {—i /C dT[fI}JO (1) + ]:[}10 (7')}} %ZA)HO(I“, t)qﬂqo (r',t)}.

Usando o operador de ordenamento temporal, é possivel simplificar ainda mais a equagao acima.
Considerando que os tempos t e t' estao definidos em um contorno C' = C7 U Cs saindo e voltando

a to, pode-se escrever ainda?,
T(nte. )0’ = Tesn {i | [+ [ Jartdti o)+ ()]} dmlo. 0,070}

e definindo o operador S¢ como:

So = exp {—i/cdr[ﬁgo(T) + Hy, (r)} , (A.1.10)

'Note que o ramo Cs é definido de maneira que os operadores sio ordenados “anti-temporalmente”.
230b o operador de ordenamento temporal, operadores podem ser comutados, deixando a &lgebra de operadores

idéntica a de nimeros de modo que,

Te <e—i fe dT[ﬁL(,(T)m};O(T)]) - Te <e—ifc drBjy (7) =i [c dffz;{o(f)> .
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tem-se finalmente,

T{hu (v, )] (', 1)} = Te{ Sotbm, (x, )b}y, (¢, 1)} (A.1.11)

Com (A.1.11) a funcdo de Green toma a forma,

5(F ) i )
Glr, v 1) = _iTr[Q(h)Tc{ScwHo (f‘,t)v,/;HO(r O

Tr[o(h)]

A matriz densidade contém o Hamiltoniano interagente e, desta forma, este também deve ser

eliminado da relagao acima. O operador u(t, ty) pode ser escrito na seguinte forma,
a(t,to) = o=t (¢, 10) (A.1.12)

onde U n(t,to) = e~ih(t=to) ¢ operador evolucao temporal para estados na versao de Schrodinger.

Fazendo t =ty — i3, em (A.1.12) tem-se que,
a(to — i, to) = eHoto=iB=t0){1(4, i, to) = eFHoe—Bh
portanto,
eBh = =BHog (10 — i, to). (A.1.13)

Através de um procedimento andlogo ao adotado para obter o operador S (t,t') pode-se obter

uma equagao para o operador u(t,tp) a qual é dada por,

u(t,tg) = 7T exp [—i /t dTﬁﬂO (7‘)} (A.1.14)
to
com isso escreve-se a equacao final para a matriz densidade:
eBh = e=BHoT 7 Jig ™" drfliyy () (A.1.15)
Definindo um prolongamento C, no contorno C' de modo que os tempos sejam ordenados neste

contorno, pode-se escrever (A.1.16) na seguinte forma,
ePh — e_ﬁﬁOTcue_i Jo drHiy () (A.1.16)
Substituindo (A.1.16) na funcao de Green segue que,

Tr[efﬁHoTCue*i Jew drﬁlﬂo (T)TC{SCTﬁHO (r, t)z/;}{o (I‘/, t/>}]

Tr[e—FHoTg, e Je, drHiy, )]

G(r ;0 t') = —i
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escrevendo S¢ explicitamente:

G t:x t,) _ Tr[e_ﬁﬁo'fcue_i Je, drH1, (T)Tc{e_i Je dr(Hyy (1) +Hi, (T)]@;HO (r, t)q/;;fqo (r', )]
o Tr[e—ﬁﬁo']’c et Jo, dmHy, (7)}
O termo imaginério correspondente ao contorno C, pode ser adicionado ao contorno C' definindo

um novo contorno C* = C, U C, assim pode-se escrever,

Glr, ', 1) = _iTr[TC* {e‘ﬂﬁoe—i(fcu +‘]‘C)d7ﬁ}10(7)e—ifc dTH;{O(T)%Z)HO (r>t)1;;rr{0 (r', )]

Tr [e*ﬁﬁo Tc, ¢ Hew drHy, (T)]

Tx[To- {e=PHoe e 47 ing D= e i D g 0 g (o, 1))
{2

G(r,t;r’ t') = — - . —
Tr[e*ngOTCueﬂ fcu dTquO (T)]

e, desde que,
Tc{e_ifc dr[Hy, (M) +Hy, ()] _ 1

este termo pode ser substituido no denominador e fazendo as mesmas combinagoes realizadas no

numerador, obtém-se que,

_Tr[TC* {e—,@ﬁoe—i Jox dq-fl}}o (T)e—i Jo drﬁ}{O (T)@;Ho (I‘, t)d;}{o (I'/, t/)}]
]

Tr[e—ﬁﬁoTC* {e—ﬁflo ot Jox drHy, () = JodrHy, (T)]

S = exp {z/ dTﬁ}{O(T)}
C
Sk, = exp {—z/ dTﬁ}JO(T)}

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

G(r,t;r' t') = —

e definindo,

G(I‘, t: I‘/, t/) _ _ZTT[TC* {G_ﬁHO SlCA* S/CQZJHO (r’ t)f(;}'lo (I'/, t,)}]
Tr[e_ﬁHOTC*{Si *S/C}]

que é a equacao para a funcao de Green ordenada no contorno dada por (2.2.10).



B

Calculo das auto-energias e funcoes de Green dos

eletrodos isolados

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

A funcao de Green retardada/avancada na notacao de Nambu generalizada é dada por,

g7/ . . < =i -
vty o) Z gt t2) = Fid (£t F12) > ([Bar(tr) ® Dy (t2) + Byy(t2) @ Pu(tr)])
kq

onde P, = (§/J£;T Sk| 5;11 §k:T)T~ O simbolo “~” indica que os operadores estao expressos na versao

de interagao. Explicitamente, pode-se escrever,

gz{kaq(t17 tg) = :Fiﬁ(:ttl F tg) X

Lok (1), 80 (82)}) (G (t1), Bqu(t2) ) ({8ar (1), 80 (82) 1) ({81 (81, 51 (2)})
| ksl sk (), sa )l ({8 (), sy (3, (), 8 ()])
({8es (1), 801 (02) 1) ({8k1(01), 801 (1)) ({8ky(t2), 81, (82)) ({8 (11), B (£2)})
{5k (1), 803 (02) 1) ({8 (1), 501 (1)) ({81 (00), 81, (820 ) ({80 (1), 5 (£2)})

esta é a fungao de Green retardada/avangada. Considerando entdo que os operadores estao na

versao de interacao entdo a evolugao temporal dos operadores é dada pelo Hamiltoniano BCS (eq

(3.1.4)):

s = (e = 15)3}, 500 + 3 (3304, + A5 4101) -
ko k

Para determinar a evolucao temporal é mais conveniente diagonalizar o Hamiltoniano Hg. Para

isso serd aplicada a transformagao de Bogoliubov [86]:
Spo = €OS Ak + sgn(o) sen ak’y};& (B.1.1)

111
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a qual permite escrever o Hamiltoniano (3.1.4) da seguinte maneira:

Hg = Z Ek’y,ic,’yka + const.
ko

onde,

A evolucao temporal dos operadores de campo v e ~T é trivial desde que o Hamiltoniano é

diagonal assim,
Vo (t) = Yrooe ™ Frlit0) (B.1.2)
onde Yoks = Vo (to). Com isso, a equagao (B.1.1) toma a forma,
8o (1) = cos aporee FE10) 4 son (o) sen ak’ygk&eiE’“(t*tO) (B.1.3)
e tomando o adjunto desta equacao tem-se ainda,
§LU (t) = cos ak’){gkgem’“(t*t“) + sgn(o) sen o Aorg e EHE0) (B.1.4)

As relagoes (B.1.3) e (B.1.4) permitem determinar os anticomutadores que aparecem na fungao

de Green retardada, assim tem-se que,

{30 (t1), 85, (02)} = { (COS aroree” PHIT0) 4son (o) sen g e (tl_tO))

, <cos aq’ygqueiEq(t?_to) + sgn () sen agyogae Fa UQ—tO)) }

e como o anticomutador é distributivo e os operadores Yoo, ’Aygk , preservam as relagoes de antico-

mutagao para férmions, alguns termos sao nulos restando-se apenas os seguintes,

Sko ) = o —Ek( , COS Qg ¢’
{3ko (1), 81, (t2)} = { cos apdoroe B0, cos i, e Fnlt o)}

1By (t1—to0)

+ {sgn(a) sen ak’ygkae ,sgn(p) sen aq’?gqﬂe—iEq(tQ—to)}
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portanto, pode-se escrever,

{8ks(t1), §2M(t2)} = 001 0kq (0082 ape” Erlti—t2) 4 gon? akeiEk(tl_t2)> (B.1.5)
e tomando o adjunto, tem-se ainda uma segunda relacao que sera til,

(80 (1), 8gu(t2)} = 00u0kg (COS2 ape’PRi=12) 4 gep? ake_iE’“(“_tZ)) . (B.1.6)

Agora serd considerada a anticomutacao entre dois operadores de aniquilagdo que é nula quando
os tempos dos operadores sao iguais. No caso de tempos diferentes, tem-se que,
{8k0(t1), 3qu(t2)} = { (COS apAoree ER10) 4 gon(g) sen ak‘yék;,eiEk(“‘t“))

) (cos aq’yoque*iEQ(tTtO) + sgn(p) sen aq%qﬁa@(m—m)) }

e verificando os termos nao nulos obtém-se finalmente,

{8k (t1), 8qu(t2) } = kgl sen220‘k (Sgn(g)ewk(trm + Sgn(5>€7iEk(tlit2))
9 A A
{30 (11), San(t2)} = Ongdpsgn(o) =t (/BH7t) — emifi(t—ta)) (B.L7)

e tomando o adjunto é possivel obter a segunda relagao necessaria,

{51, (12), 53,120} = Brgdpsgn(0) I (e ERE 1) B (-0) (B.18)

1 1
Tendo em vista que cosap = 3 (1 - ;) e senqp = 3 <1 + g) pode-se escrever,
k k

cos? aeTERT 4 gen? e TERT = Z (1 — 2 ) eTET 3
k

% (e:l:zEkT + e:FzEkT) - yiE. oAERT e—zEkT)
portanto,
cos? e FRT 4 gen? apeTET = cos BT + Asen E,T (B.1.9)
onde foi definido,
AEﬂFie—’“ e T=t —t
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Agora seré considerada a seguinte relacao,

sen 2au . .
(e:F’LEkT _ e:tZEkT)

5 = F2isen qy, cos oy sen KT

e substituindo oy, tem-se que,

T(e PEEL e R )::Fz 1—E—zsenEkT

o que pode ser escrito na seguinte forma,

2 . .
sen2 (073 (e:FzEkT _ e:I:ZEkT) — Bsen Ek-T
onde,
A
B=wi=
Fig

Com isso as equagoes (B.1.5), (B.1.6), (B.1.7) e (B.1.8), podem ser escritas da seguinte forma,

. . 1€
{8ko (t1), sgu(tg)} = 0oulkq <cos E.T + TEZ sen EkT) = (LwquFfr

A . i€ B
{Scha(tl)a 8qu(t2)} = 651u0kq (COS EyT — TEkk sen EkT> = 0opOkqFy
. . A
{8ko(t1), Squ(t2)} = 5kqégﬂsgn(a)zE—k sen By T = Oq00p5gn(o) Fy
. . A
{85, (t1). 88, (t2)} = —5kq(50ﬂsgn(a)zE—k sen By T = —0pg0op5gn(0) Fy

onde foram definidas as funcoes

F* = cos E. T+ % sen KT

A
= iE—k sen BT

(B.1.10a)

(B.1.10b)

(B.1.10c)

(B.1.10d)

(B.1.11)

(B.1.12)

Retomando a representagao matricial para a funcao de Green, seré considerado o célculo explicito

da fungao de Green retardada:

g;kq(tl, t2) = —Z"L9(T) X

(o (), 80 (1)) (L (1), S0 (02))) (L (ta), 81, (82)}) ({81 (1), 31 (£2)})
({8, (0,85 () }) ({8, (0), 3 ()Y ({8, (t). 80 (82) ) (L8], (1), 81 (2) )
({8r1 (1), 801 (1) 1) ({Ba (01), Sq (82) 1) ({8ry (1), 80 (2)}) ({81 (11), Sgp (£2)})
(s (t), 80 (1)) (8, (0), 3 ()Y ({8l (0), 81 (02)}) (€8] (1), 31 (£2) )
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Usando-se os resultados (B.1.10) para determinar os anticomutadores, pode-se escrever g7 ;. (t1,t2)

na seguinte forma,

ITVF 9(T)F5 0 0
, IT)ES 9(T)F, 0 0
gl (1, 12) = —idkg ’ '
0 0 ITVFF  —9(T)Fy
0 0 —9(T)F5 9(T)Fy,

E tomando a soma sobre k e ¢, segue que,

IT)F 9(T)F5 0 0
. , IT)F (T)Fy, 0 0
t1,t9) = —1
el Zk: 0 0 IT)FF  —9(T)F;
0 0 —)(T)Fy  9(T)F,

Aqui é conveniente transformar a soma em k em uma integracao. Isto pode ser feito usando-se
a densidade de estados N(e) do supercondutor no estado normal. Deste modo tem-se que ), =

| deN (€) e aproximando N (e) para seu valor no nivel de Fermi, tem-se que,

[dexd(T)F [ ded(T)F5 0 0
[dexd(T)F5 [ dexd(T)Fy 0 0
[dexd(T)F, — [ depd(T)F5
— [dexd(T)F5" [ depd(T)Fy

gs(t1,t2) = —iN(er)
0 0
0 0
As integrais sao calculadas explicitamente no apéndice C, e os resultados sao dados por,

+o00 1 )
/ depd(T)FE = = /dw e T p(w)

oo 2
Feo 1 oA
:F/ dep)(T)Fy = :t2/dw e T p(w)
oo w
e substituindo estes resultados em g (¢1,t2) tem-se que,
A
1 —— 0 0
A w
r i 7iw(t17t2) _Z 1 0 0
gs(tl,tg) = _iN(GF) dw e Q(w) A
0 1 —
A Y
0 o — 1
w
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Agora considerando o fato de que a fungao de Green apenas depende da diferenga de tempos

entre t1 — t9, pode-se escrever,

4 dw
Tt to) = —iw(t1—t2) o7
gs( 1, 2) /6 gs(w) ot

e substituindo na equacao anterior tem-se que,

A
1 _Z 0 0
A
/ ot gl (1) = — N (ep) / dw et g(w) | W A
27 2 =2
0 0 1 "
A
0 0 — 1
w
o que permite escrever finalmente,
A
1 —; 0 0
A
. 1 0 0
gi(w) = —imN(er)o(w) w A (B.1.13)
0 0 1 o
A
0 0 — 1
w

Adotando o mesmo procedimento para a fungao de Green avangada, segue da definicdo que,

[dep9(=T)F [ dexd(=T)F5 0 0

€8t t2) = iN(ep) [dexd(=T)F5" [ dexd(—T)F, 0 0
0 0 [deyd(=T)F  — [depd(—T)F5
0 0 — [de9(-T)F  [ded(=T)F,

e usando os resultados do apéndice C as integracoes em ¢, podem ser trocadas pelas integracoes em

w, assim segue que,

1 —é 0 0
A w
a i —iw(ts —t2) | W 00
go(ty,te) = §N(6F) dw e [o(w)] A
0 0 1 —
w
0 0 é 1
w
e a transformada de Fourier de g%(w) é dada por,
A
1 —n 0 O
A
. 21 0 0
g2(w) = inN(er) o) | @ A (B.1.14)
0 0 1 m
A
0 0o — 1
w
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Nota-se das equagoes (B.1.13) a (B.1.14) que as fungoes de Green obedecem a seguinte relagao,
gl(w) = [gh(w)]". (B.1.15)

A auto-energia avancada/retardada é definida da seguinte forma,

S (1, 1) = Ztsgsk t1, o)t

t# 0 0 0 IT)FF 9(T)F5 0 0 ts 0 0 0
L 0 —t; 0 0 ITVF 9(T)F, 0 0 0 —t: 0 0
JFZ; 0 0 & 0 0 0 IDFF —o@F||o 0 4 0
0 0 0 —t 0 0 —)(T)Fy  9(T)F, 0 0 0 -t

Assim como ¢ realizado na literatura [92], sera considerado que a amplitude de tunelamento é

7 . . ~ . . r/a .
uma constante e apds efetuar a multiplicagdo matricial, pode-se escrever X R/ na seguinte forma:

ﬁ(:FT)Ff“ I(FT)Fy 0 0
Ff 9(FT)Fy 0 0
T/a (t1,t2) = Ztlgz/lj (t1,t2)ts = Filts|” Z FOh
0 IFTIF  —I(FT)FS
0 0 —IEFDF  IFDF;

e trocando a soma em k por uma integracao e usando as relagoes obtidas no apéndice as funcoes
de Green podem ser reescritas na forma dada pelas equacoes (B.1.13) e (B.1.14). Desde que estas
funcgoes de Green podem ser obtidas uma da outra através da operacao de adjunto, entdao para o

caso particular de X',(t1,12) tem-se que,

A
1 - 0 O
A

r i 2 —iw(t1—t2) o 1 0 0
Yr(t1,t2) = —S[ts|"Nlep) [ dw ™07 o(w) Ow , 4 A
A w
0 0 — 1

w

Tomando a transformada de Fourier de X% (t1,t2) pode-se escrever o primeiro membro da se-

guinte forma,

1 —% 0 O
A
J e e S I L
27 2 0 0o 1 —
o o A
w
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e agrupando os termos semelhantes, tem-se que,

A
1 —— 0 0

A w
) o = 1 0 0
Yh(w) = —in|ts|"N(er)o(w) w A
0 0 1 —
N
0 0 — 1

w

Aqui é conveniente definir a constante de acoplamento com o supercondutor I'y que serd um

parametro que descreve o acoplamento entre o ponto quantico e o eletrodo supercondutor. Assim,
T, = 27|ts|>N(er) (B.1.16)

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

A
1 - 0 0
A

. i —— 1 0 O
Do) = 3T | 4
w

A
0 0o — 1

w

lembrando que p(w) ¢é densidade generalizada de estados do supercondutor (ver apéndice C),

_ wld(w] = A)  iwd(A — |w])
Vot — AT AT o2

estendida para a regiao proibida na teoria BCS |w| < A dentro da qual o processo de reflexao

o(w)

(B.1.17)

de Andreev ocorre conforme mostrado na teoria de Tinkham-Blonder & Klapwijk [107]. Quando
lw] < A, a densidade de estados é imagindria pura indicando estados evanescentes no gap os quais
decaem em pares de Cooper do condensado supercondutor.

A auto-energia avancada é obtida tomando-se o adjunto de X% (w), assim,

1 —% 0O O
A
@)= i | @ L,
2 o o0 1 =
0 0 % 1

B.2 Funcgao de Green e auto-energia do eletrodo ferromagnético

Nesta secao sera determinada a fungao de Green e auto-energia para um ferromagneto com uma

magnetizacdo em uma direcao arbitraria . A func¢ao de Green retardada na notagao de Nambu
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generalizada para o caso ferromagnético é dada por,

gy (t1,12) = S gl (11, t2) = Fio(£t F 1) S ([ @ar(t1) © B (t2) + B (12) © Doy (11)])
kq kq

onde &4, = (IBLT lA)ki l;,ti lA)kT)T. Explicitamente, pode-se escrever,

g;(,:q(tl, tz) = :|:i19(:i:t1 + tg) X

({bey (1), B0 (02) 1) ({brr (1), b (82) ) ({bar (1), 0] (£2) 1) ({Bry (1), by (2)})
| B (0, B 20y CBL (1), B () h) (0] (1), Bl ()} ({B (1), B (22) 1)
({iy (t1), 0, (22) 1) ({biy (81), by (82) ) ({biy (02), 05 (22)}) ({biy (82), by (£2)})
({bL, (1), B (12)) ({BL (1), By (82) ) ({B; (#1), D) (£2)})  ({BL; (1), by (£2)})

O Hamiltoniano para o ferromagneto isolado é o dado na equagao (3.1.3), i.e.,

Hp = "[er, — sgn(o)hcos — pplbl bre — > hsen0b) bis
ko ko
que determina a evolugao temporal dos operadores bg,. Seguindo os procedimentos adotados para

o caso do supercondutor, serd realizada a diagonalizacao do Hamiltoniano aplicando-se uma trans-

formacao de Bogoliubov, a qual é dada por,
- 0. 0.
bio(£) = €05 561 (1) — () sen 5 B (1) (B2.1)

e o Hamiltoniano possa ser escrito na forma,

Hy =" erapl, bho
ko

onde,
Eko = € —sgn(o)h — pa
A evolugao temporal dos operadores ¢ é simples e dada por,

(ﬁlm(t) = Sako(t())eiakg(t_tg)
Substituindo (B.2.2), tem-se que,

ke (=0 (1) (B2.2)

€ko (t_tO) A

bio(t) = cos ge Pro(to) — sgn(o) sen ge
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A equacao para a evolucdo temporal do operador de criacido é dada por,

2t O iero(t—to) At O ey (t—to) 5t

b, (t) = cos 2¢ Oro (to) — sgn(o) sen 2¢ Prs(to) (B.2.3)
A primeira relacao de anti-comutacao é dada por,

ot ~ 0 —ieg (tl_tO) N 9 —iakf(t1—to) ~f
{bko (1) bgu(t2)} = § | cos ge™"* Pro(to) —sgn(o) sen Je™*e Prz(to)
0 i€ (tg—to) ~ 0 i€ j(tg—to) ~
, | cos e an Pau(to) — sgn(u) sen ¢ ar Pau(to)

e considerando a propriedade distributiva dos operadores e levando em conta que os operadores ¢y

obedecem as relacoes de anti-comutacao para férmions, tem-se que,

. . 0 _. _ 0, _ . .
{8l (11), B (t2)} = cos geior=(0710) cos Zetean0) (] (1), oy ()}
0 _. 0 .
— cos ge ke sgn (1) sen S0 (1), Gy (o)}
0 _. 0 .
— sgn(o) sen §€_Z€k5(t1_t0) cos iewq”(b—to){cﬁlﬁ(to), Pau(to)}
0 _. 0 . ) .
+ san(r) sen e 00 sgm(0)sen & a0 (B (10), Galo))
ou seja,
. . 0 _. 0 0 _,
{bLU(tl), bau(t2)} = Okgbop cos? 56_15’“’(“_”) — Okgdopsgn(a) cos 5 sen Qe_“’“’(tl_h)
0 0 _. 0 _,
—0kqO5,580(0) sen 5 cos ie_w’“?(tl_”) + Okgloy sen 56_@5(“_”)
e agrupando os termos semelhantes pode-se se escrever ainda,
. . 0 _. 0 _,
{lerm(tIL bgu(t2)} = Skqdop <0052 §€_Zak”(t1_t2) + sen? Qe_zak“(tl_b))
0

0 , .
— OkgOop SEN 5085 (Sgﬂ(&)e_“’“”(tl_tQ) + sgn(a)e_lak&(tl_t2)> (B.2.4)

A préxima relacao de anti-comutacdo que deve ser determinada é entre dois operadores de

criacao e de aniquilagdo. Desta forma, tem-se que,
) 3 0 iers(t—to) ~ 0 iers(t—to) ~
{bro(t1), bgu(ta)} = < | cos 2¢ Pro(to) — sgn(o) sen 26 Pra(to)
0 ieqn(i—to) - 0 iers(t—to) ~
cos 56 an Pgu(to) — sgn(o) sen 56 4 s (to) )
e segue diretamente que,

{Bka(tl)v Bqu(t2)} =0,
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desde que os operadores @, (tog) anti-comutam.

Um célculo similar mostra que,

(B, (1), Bl (t2)} = 0.

Aplicando as relagbes de anticomutacdo obtidas na defini¢do da fungdo de Green retardada,

tem-se que,
T/a .
g2/ (tl,tz) = :Flﬂ(:l:T)X
c2ei€kTT + 8267:€le 0 _Sc(eiskiT _ e’i&kTT) O

0 CQef’L'Ele + SQef’L’EkTT 0 _Sc(efisle _ e*i&]ﬁT)

Db
q . . . .

kg SC(@ZSkTT _ e’LEle) 0 Czelile + SQeZEkTT 0

0 Sc(e—iEkTT _ e—iele) 0 c2e—i€kTT + 826—7:6le

. - 0

onde foi usada a notagdo s = sen 3 ¢ = cos 3 el =1t —to.

+ie, T

O préximo passo é trocar os termos da forma geral ¥(+T)e por sua transformada de Fourier.

Usando os resultados do Apéndice C tem-se que,

. d .
T (£T) ek = / Twe*leFi(iaka)
™
onde,
Fi(tep) = —————
E =
FTERe ) T S e £

Substituindo este resultado em g;/ ,?q(tl, t2), tem-se que,

r/a _ dw ;1
g5 (tl,tz)—/%e ij

P Fy(exp)+s* Fi(ex)) 0 —sc[F(ek) )~ Fx (ek)] 0

0 P Fy(—ep)+s* Fx(—exp) 0 —sc[Ft(—ek| )= F(—epp)]
sc[Fx(ep1)—F+(ek))] 0 C2Fi(5kl)+32Fi(5m) 0

0 sc[Fy(—epy)—F+(—€k)] 0 czFi(fskT)+32Fi(75kl)

Agora é necessério determinar a soma em k sobre as fungdes Fly(—¢g,). Assim, de modo geral

tem-se que,

1 o0 1
Y FPi(tee) =Y = der N, - -
k «(Feko) — W Eep, £in /_Oo “ho "(5’”)wi5kaim

ou ainda,

+00 1 +oo
> Fi(tegy) = / deko Ny (Eko ) ——— F im0 / deko Ny (610 )0(w + ko)
w=*epy
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Aqui serd considerada a aproximacao de “banda larga”, ou seja, que a banda do ferromagneto
para ambos spins apresenta uma largura {2 grande em comparacdo com a escala de energia do

problema. No caso deste trabalho, o gap de energia do supercondutor. Sendo assim, tem-se que,
NZO’(e) = NQJ(EF)'&(Q - |€|)

e substituindo nas integrais, tem-se que,

w0 )
> Fi(+eNopky) = £Nge(ep) In - Q’ F inNog(er)

k
desde que estd sendo considerado o limite €2 >> w o termo do logaritmo é nulo e o resultado da

soma em k toma a forma:

> Fi(eNgks) =Y Fi(—£Noko) = FimNos(cr)
k k

d .
gg/a(tlah) — :Fi7r/w6’_WT

2
¢®Not(er) + s?Na (er) 0 sc[Nat(ep) — Naj(er)] 0
0 *Na| (ep) + s> Noj (er) 0 sc[Naj(er) — Na|(er)]
sc[Nap(er) — Nay(ep)] 0 *Nay (ep) + s*Noj (er) 0
0 sc[Nap(er) — Nay(ep)] 0 *Noj(er) + s*Noy (eF)

Tomando a transformada de Fourier do primeiro membro tem-se que,

d . rla ) dw .
/ we_szg2/ (w) — :FZW/ 7"‘}6 wT
27

2
c*Noj(er) + s*Noy (er) 0 sc[Naj(ep) — Naj(erp)] 0
0 Ny (er) + 5> Noj (er) 0 sc[Naj(er) — Nay(ep)]
sc[Nap(er) — Nay(ep)] 0 *Noy(er) + s Noj (er) 0
0 sc[Nap(er) — Nay(er)] 0 ?Noj(er) + 5°Noy (er)

o que implica em:

r/a

g (w) = Fir
c*Noj(ep) + s*Naj (er) 0 sc[Nap(er) — Nay(ep)] 0
0 Ny (ep) + 5*Naj(er) 0 sc[Nap(er) — Noy(er)]
sc[Nay(er) — Na(er)] 0 *Nay (ep) + s> Noj (er) 0
0 sc[Nat(ep) — Nay(er)] 0 ?Noj(er) + s*No| ()

(B.2.5)
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A auto-energia de acoplamento com o ferromagneto F5 pode ser determinada da definicéo,

=% (w) = they " (W)t (B.2.6)
e substituindo a fungao de Green
t5 0 0 0
r/a |0 —t2 0 O
3 (w) = Fim X
0O 0 t5 O
0 0 0 —t
C2N2T (EF) + SQNQL(GF) 0 SC[NQT(GF) - Ngl (GF)} 0
0 Noy(er) + s> Noj (er) 0 sc[Nap(er) — Nay(ep)]
sc[Noy(er) — Naj (€r)] 0 >Ny (er) + s?Not(er) 0
0 SC[NQT (GF) — Ngl(ep)] 0 C2N2T(€F) + S2N2l(€F)

to 0 0 O

0 —t 0 0
X
0 0 t2 O
0 0 0 —t
e efetuando os produtos, tem-se que,
=5/ (w) = Firltsf?
?Nat(€p) + s*No (eF) 0 sc[Nat(ep) — Naj(er)] 0
0 >Ny (er) + s?Not(er) 0 sc[Nat(ep) — Naj(er)]
sc[Nat(er) — Noy(ep)] 0 2Ny (€p) + s?Not(er) 0
0 sc[Not(er) — Naj(ep)] 0 c*Noy(ep) + s?No (eF)

A exemplo do supercondutor é definida a constante de acoplamento, a qual neste caso depende

do spin, i.e.,
Doy = 27|ta]* Nog (€r) (B.2.7)

Substituindo esta definicao, segue que,

CQFQT + SZFQJ, 0 SC[FQT — Fgl] 0
; 0 2Ty + s°T 0 sc[Tgy — T
W) = o 2l 21 Fzr =Tz | (B.2.8)
SC[PQT - Fgl] 0 C2F2l + 82P2T 0

0 sc[lap — Iy 0 c*Tay + s%Tg)
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A auto-energia do ferromagneto 1, o qual apresenta magnetizacido paralela ao eixo Z, pode ser

determinada a partir de (B.4.4) fazendo-se § = 0 e trocando-se os indices 2 por 1, de modo que,

Iy 0 0 0

e il 0 Ty 0 o0
21/ (w) = 3F§
0 0 Ty O

0 0 0 Iy

(B.2.9)

Constantes de acoplamento

A polarizagao dos ferromagnetos é definida em termos das constantes de acoplamento da seguinte

forma,
Lip =1y :
P=— 1=1,2. B.2.10
! FiT + le ( )
e definindo o acoplamento médio de spin,
Ty + T
T; = % i=1,2. (B.2.11)

pode-se reescrever as constantes de acoplamento por spin da seguinte forma,

Iy =T(1-P), i=12 (B.2.13)

As constantes definidas pelas equagoes (B.2.12) e (B.2.13) serao utilizadas neste trabalho,

especificando-se o acoplamento médio e a polarizacao dos ferromagnetos.

B.3 Teorema de flutuacgao-dissipacao

Para efetuar o calculo da auto-energia de correlacao X<, é necessario considerar a relacao entre

a fungao de Green G< e a chamada fungao espectral A a qual é definida por,
A=i[G" - G =ilG” - G7]. (B.3.1)

Assumindo que os auto-estados do Hamiltoniano dos eletrodos sao conhecidos, e os eletrodos
estao em equilibrio grand-canénico com um reservatério com potencial quimico p e temperatura T’

pode ser mostrado [80,81] que G< e G~ estao relacionados por,

G (w) = =P MG (w) (B.3.2)
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Da definigao da fungao espectral (B.3.1) pode-se escrever (B.3.2) da seguinte forma,
GS(w) =if(w)A(w) (B.3.3)

onde f(w) é a fungao de Fermi-Dirac.

A equagao (B.3.3) mostra que a fungdo de Green G< contém informagao sobre a ocupagao dos
estados. Além disso, desde que a funcao espectral esta relacionada com a parte imaginaria da
fungao de Green retardada (G" = [G?]*) , entdo A(w) estd relacionada com a dissipagao do sistema
no sentido que a funcao espectral contém informagao sobre como uma particula em um dado estado
serd espalhada para fora deste estado. Portanto, a equacao (B.3.3) relaciona as flutuac¢oes no
equilibrio (representadas por G<) com a dissipacao no sistema representadas por A(w).

No caso de interesse deste trabalho a relagao (B.3.3) deve ser escrita na notacao de Nambu, i.e.,
G (w) = iF(w)A(w) (B.3.4)
onde F(w) é a matriz Fermi contendo as fungoes distribuigoes.

B.4 Calculo das auto-energias X<

Aqui serd usada a relagao (B.3.4), obtida na se¢ao anterior, para determinar as auto-energias de

correlagao para os eletrodos ferromagnéticos e supercondutor.
B.4.1 Eletrodo supercondutor

A auto-energia 2§ ¢é definida da seguinte forma,
T =tlg ts (B.4.1)
Mas usando a relagao (B.3.4), pode-se escrever g5 da seguinte forma,
gs = Fi[g{ — g

onde Fy = f(w)1 desde que o potencial quimico é considerado nulo neste caso. Assim, desde que

tlFs = Fstl, pode-se escrever ainda,

5 = Fi[tiglt, — tiglt,] = F (2% — =7]
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Substituindo as auto-energias X% e X', e apds alguns cédlculos diretos segue que,

A
1 —— 0 0
A w
) == 0 0
Y5(w) =ilso(w) w A
0 0 1 —
A @
0 0 — 1
w

onde p(w) = Rep(w) ¢ a densidade de estados BCS a qual é nao nula apenas para |w| > A.

B.4.2 Eletrodos ferromagnéticos
A auto-energia para o eletrodo Fy, X5 é definida da seguinte forma,

¥5 = thegsts (B.4.2)

E usando a relagao (B.3.4) tem-se que,

85 (w) = Fa(w)[g5(w) — g3(w)] (B.4.3)

onde F(w) é a matriz Fermi para o eletrodo F, dada por,

f2 0 0 0

0 fo 0 0
Fo(w) =

0 fa 0

0 0 0 fo

com fo = f(w—eVa) e fo = flw+eVa).
Substituindo (B.4.3) em (B.4.2), tem-se que,

25 = Fa(w)[thgs (w)ta — theh(w)ta)

onde foi usado a comutagao do produto de matrizes Fg(w)tg = t;Fz(w) que também é verificado

neste caso. Efetuando-se os produtos matriciais tem-se finalmente que,

(c’Ta1 + s°T'9)) fo 0 sc(I'ap — Tg)) fo 0
0 r 2Ty f- 0 Dy — Ty f-
35 (w) =i (s°Ta1 + T ) fo sc(Lar —Ta)) f2
sc(Tap — Tg)) f2 0 (s°Ta1 + c*Tay) fo 0
0 SC(PQT — Fgl)fg 0 (CQFQT + SQFQL)JEQ

(B.4.4)
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No caso do ferromagneto F; que apresenta magnetizacao paralela ao eixo Z pode-se escrever a

auto-energia diretamente a partir de X5

AT 0 0 0
0 fil 0 0

Siw) =i filu (B.4.5)
0 0 Al 0
0 0 0 fil'y

Estas sao as auto-energias que foram definidas no calculo da corrente elétrica através do sistema

(F1,F2) —QD, — QD — S.
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Relacoes Auxiliares

Neste apéndice sao obtidas algumas identidades que foram utilizadas no calculo das auto-energias

e fungoes de Green do apéndice B.

C.1 Calculo da transformada de Fourier de ¥(T')(cos BT+ Asen E;T)

Primeiramente serd tomada a transformada de Fourier da seguinte funcao,
F(T) =9(T)(cos ET + Asen E;T)
onde ¥(T) é a fungao de Heaviside. Assim, G(w) pode ser escrita na seguinte forma,

+oo
Gw) = / e“TY(T) (cos BT + Asen E,T) dT

—00

T 1 (% ir, ibT ET L[ BT | i
/ et cos BT dT = 2/ et (e e ) dT = 2/ (elWHET o pilw=ENTy gp
0 0 0

(C.1.1)

Aqui e no que segue serao uteis os seguintes resultados:

+o0 .
/ ei(az:toe)T dT = v
0 rTEaLin
+oo ) i
/ efz(xia)T dT = — :
0 rTExaFin

o que permite escrever (C.1.1) da seguinte maneira:

/+OO T cos BT dT z( = + ! >
™" cos ==- , -
0 k 2\w+ Ex+in  w—Ep+1in

e agrupando os termos tem-se ainda,

+oo i £ ) _ & )
/ €zUJTCOSEdeT::Z<w+ k+7jif]+w k—l—.zn
0 2 \(w+ By +in)(w — Ex +in)
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portanto,

w
(w+ Ex +in)(w — Ey +in)

+oo |
/ T cos ExT dT = =i
0

onde foi desconsiderado o termo envolvendo 7 no numerador desde que é um fator de convergéncia
que deve tender a zero no final dos cédlculos e portanto nao contribui para o resultado da integraao.

Considerando a segunda integral, segue que:

too 1 [t | .
/ ele sen EkT dT = 2/ (el(w+Ek)T o ez(wak)T) dT
0 0

1

portanto,

too 1 1 1
/ T sen B, T dT = = < — — - >
0 2\w+ Ey+in w—Ep+1in

e finalmente,

AE,
(w+ Ex +in)(w — Ex +1in)

+oo
/ e“T Asen E,T dT = —
0

e assim,

W — AEk
(w+ Ex +in)(w — Ex +1in)

Gw) =

(15
agora de acordo com o texto a constante A = $E— assim,
k

. w:l:ek
i .
(w+ Ex +in)(w — E + in)

G(w) = (C.1.2)

Através de (C.1.2) pode-se escrever F(T') = 9(T)(cos E,T + Asen E;T) da seguinte forma,

. _’_m
1€), . T w = € dw

HT)(cos BT F —sen E,.T) =i e W - — —. C.1.3

(T)(cos EAT % 2 sen ) /_OO e (C.1.3)

C.2 Calculo da transformada de Fourier de J(—T)(cos ET+Asen ET)
Agora seré considerado o calculo da transformada de Fourier da seguinte funcao:
Fy(T) = 9(—T)(cos ExT + Asen E;T)
ou seja,

too
Go(w) = / e“T"9(=T")(cos ExT' + Asen E,T") dT”

—00
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e novamente a funcao de Heaviside limita a integracao a apenas uma regiao do eixo temporal assim,

0
Ga(w) = / e’ (cos BT’ + Asen ExT') dT’
o
Aqui serd feita a troca de varidveis, 7" = —T assim tem-se que,

(e 9]

0 e
Go(w) = —/ e T (cos B,T — Asen E,T') dT :/ e T (cos ByT — Asen E,T') dT
0

e considerando que,

© 1 [ .
/ e W cos BT dT = = / (e_l(“’_E’“)T + e_’(‘“+Ek)T) dr
0 2 Jo

1 1 n 1
2 w—FE,—in w+ By —in
ou ainda,

o0
e T cos BT dT = —i - nd -
/0 K (w+ By —in)(w — Ex —in)

A integral sobre o seno é dada por,

/ e “Tsen B, T dT = —
0

% ), (e—i(w—Ek)T 7€—i(w+Ek)T) dT

o 1 1
 2i\w—E,—in w+E,—in
portanto,

/ " e son BVT dT L
e sen by, = — - -
0 (w+ By —in)(w — By, —in)

Com isso G2 pode ser escrita na seguinte forma,

Golw) = —i w n AE},
2= Z(w—i—Ek—in)(w—Ek—in) (w+ Ex —in)(w — Ex —in)
Ga(w) = ~i y o 2
A= Z(w—i—Ek—in)(w—Ek—in)¥Ek(w+Ek—in)(w—Ek—in)
donde,
. w * €
G = — C.2.1
) = T B e — By~ ) (©21)

Através de (C.2.1) pode-se escrever a segunda identidade da seguinte forma:

0 +00
1€, . iwT w =+ € dw
W (=T)(cos BE;,T F — sen B, T) = —i e —. C.2.2
D) {cos BT F 7 sen BiT) /m (w+ By —in)(w — Ex —in) 27 (©.22)
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C.3 Calculo da transformada de Fourier de J(T)Bsen E}T

Agora seré considerada a seguinte funcao,
F5(T) = 9(T)Bsen E, T

A
onde B = Fi— é uma constante independente de T'. Para determinar a transformada de Fourier
k
de F3(T') é necessario avaliar a seguinte integral,

Gi(w) = / dTe“T F3(T) = / dTe“TY(T)Bsen E,T = / dTe*T Bsen E}, T
—00 —0o0 0
e usando os resultados prévios,

Gy(w) = - = ~ iz (- . )
3 (w+ Ex +1in)(w — Ex +1in) Ey (w+ Ex +1in)(w — Ex +1in)

portanto,

A

G =43
) = B i (w = Br )

(C.3.1)

Considerando a equagao (C.3.1), a terceira identidade pode ser escrita da seguinte forma,

A too A s
9(T)— sen B, T = +i —el —. C.3.2
el )Eksen 5 Z/_Oo ¢ (Wt Ertrin(w—Extin) 21 (C32)

C.4 Calculo da transformada de Fourier de J(—71)B sen E;,T

Finalmente, a iltima identidade a ser considerada é oriunda da seguinte funcao,
Fy(T) =9(—T)Bsen E,T

A . . .
onde B = Fi— é uma constante independente de T'. Para determinar a transformada de Fourier
k

de Fy(T) é necessério avaliar a seguinte integral,

+o0o ) +o0 ) 0 )
Gy(w) = / dTe“T Fy(T) = / dTe“TY9(—T)Bsen E,T = / dTe™T Bsen E},T

—0o0 —0o0 —00

+o0 .
Gi(w) = —B/ dTe T sen B}, T
0

e usando os resultados prévios pode-se escrever,

Ey o A E
w+ By —in)(w — Ex —in)

1 - -
Ex (w+ Ex —in)(w — Ey — in)

JEENIS
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portanto,

) A
Cale) = F B —m)(w = Be—in)

Com G4(w) determinado, é possivel escrever a seguinte identidade,

A e A dw
— (=T E.T = Fi —Ciy —. C.4.1
Fig, =T)sen By j”/_oo ¢ (WHEBr—in(w—Ex—in) 27 (C41)
+0o0o de

C.5 Analise da integral
. /_oo (W + By £ in)(w — By £ 1)

As relagoes (C.1.3), (C.2.2), (C.3.2) e (C.4.1) estao escritas em termos da integral em ¢;. Esta in-

tegral pode ser resolvida exatamente através do Teorema dos Residuos. A seguir serdo consideradas

+o0 d
as solucgoes de / k
oo W+ Ep£in)(w— Ey +1in)

+o0 d
€k
(w+ By £in)(w — Ex £1in)

As integrais (C.1.3) a (C.4.1) devem ser determinadas quando a soma é realizada sobre a energia.

nos intervalos |w| > A e |w| > A.

para w > A

C.5.1 Calculo de/

—0o0

Todas as integrais que devem ser determinadas apresentam a seguinte forma geral:

/+°° deg,
oo (W Ep+in)(w— Ey £in)
o denominador pode reescrito da seguinte forma,
(w4 By £ in)(w — B 1) = w? — B} + inlw + Ep + w — Ey] — n?
= —[f — (w* — A?) T 2iwn)]
Para simplificar a andlise da integral serd considerado o caso n < 0. Os resultados para n > 0

seguem diretamente do calculo para n < 0.

d
/ ( Z)E(k z), (,4)<0
/oo . k= 21)(€x — 22
( k )( k ) 400 leg.

- /oo (ex — 23) (€ — 24)’

Os pdlos do integrando dependem do sinal da energia. Para w < 0 os pélos sao dados por:
21 = Vw? — A2 (cosf + isenf) e zo = Vw? — A?(—cosf — isenf). Para w > 0 os pdlos sao
localizados nos pontos z3 = Vw? — A2 (—cosf+isenf) e z4 = Vw? — A% (cosf —isenf). O angulo

w>0

0 é definido por,

1 2wn
9 = 5 arctan <:l:u)2—A2) (C51)
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& /oo (w + By £ in)(w — By, £ 1)

Os pélos para o caso > 0 podem ser obtidos fazendo-se § — —6 na equacao (C.5.1). Fechando-
se o contorno no semi-plano superior conforme mostrado na figura C.1 as integrais para ambos os

casos podem ser obtidas calculando-se os residuos em z = z; e z = 23, assim segue que,

o
_ﬂ’ w<0

/+oo des, B 221

oo (WHER—in)(w— Ex —in) -
-, w>0

223

Substituindo-se os valores dos pélos e tomando o limite de n — 0 pode-se escrever,

w <0 m(2) w >0 Im(2)

CR CR

CD'

+

=Y
z
&

Z Z.
.2 .4

Figura C.1: Contornos de integra¢do utilizados no cdlculo da integral para o caso w > A.

!
—_——, w<0
+o0 \/w2 — AQ
/ deg -
oo W+ Ep —in)(w — Ex —in) -
w>0

VR — AT

As duas integrais podem ser reunidas na seguinte forma,

/+°° de, B M i
oo (W By —in)(w — Ey —in) w Vo2 — A2

A integral para n < 0 pode ser obtida tomando o complexo conjugado de ambos os lados e assim

pode-se escrever finalmente,

e dey w| i
= 2 0. C.5.2
/—oo (w+ Ex £in)(w — Ex £ in) :Fw N W ( )
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oo de
k
(w+ B £in)(w — B, £ 1in)

Fazendo w < A nas equactes anteriores segue diretamente que,

C.5.2 Calculo de / para w < A

—0o0

A%
o

/+oo dek /+oo dek

- X = - 5 w
oo (WA Ex—in)(w— Ex —in) oo (€ —w1)(ep —w2)
onde os pdlos sao dados por, w; = iVAZ —w? e wy = —ivVAZ — w2,

w 2 O Im(z)

Cr

o Wy

Figura C.2: Contornos de integracao utilizados no cdalculo da integral para o caso w < A.

E usando o teorema dos residuos para o contorno definido na figura C.2 tem-se finalmente,

/+°° dey, 27 T

=— =— w20

oo (Wt Ef —in)(w — Ej, —in) (w1 — w2) VAZ — 27
Desde que o argumento infinitesimal, nao utilizado neste caso, o resultado é véalido para +in

assim, tem-se finalmente,

ree deg, T
= — = 5.3
/_OO (w+ Ex tin)(w — Ex £ in) VA2 Z 2 w20 (C.5.3)

As duas integrais podem (C.5.2) e (C.5.5) podem ser combinadas em apenas uma da seguinte

forma:

/+°° deg, _ Fm (]w|19(|w| —A)  wd(A - |w|)>
o W B tiw-—EpLin)  w \ Vo AT | JAT_w? )
Aqui é conveniente definir a densidade de estados generalizada,

_ (] —A) wd(A — |w])

_ C.54
VI—AT | JAT—.? (G54)

o(w)
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+oo dék

oo (Wt By £ in)(w — By £ i)

e as integrais podem ser escritas na forma final,

+00 dék

/

+o0o dEk

w (W4 Eg+1in)(w — Ex +in)

/

C.5.3 Integral das identidades

w (w+ Eg —in)(w— Ex —in)

—%Q(w) (C.5.5)
o) (C5.6)

Substituindo os resultados (C.5.5) e (C.5.6) nas relagoes (C.1.3), (C.2.2), (C.3.2) e (C.4.1) pode-

se reescrever estas equagoes da seguinte forma:

“+o00

/.
/.

—+00

o

k

o

dekﬁ(T) EA sen EkT =

1
4+
2

. 1 '
dex9(T)(cos BT F ZE& sen BT = 3 /dw e T o(w)
k

. 1 '
dexd(—=T)(cos ExT F ZE& sen ByT) = 5 /dw e~ “To(w)]*
k

A
—iwT
/ dw =" —o(w)

[T A 1 AN *
Fi /_Oo dekE—kﬁ(—T) sen BT = :I:Q/dw e ;[Q(w)]
e usando a notagao do apéndice B tem-se ainda,
+o0 1 )
/ depd(T)Fy (e) = 3 /dw e T p(w)
+7oo 1
| dai-iFF @) = [ do e o)y
+oo + 1 fszA
F dep (T F5 (e) = j:§ dw e —o(w)
oo w
400 1 )
¥ [ dad(-D)Ff (@) = £ [ do T (o))
o w



Calculo da funcéo de Green G (w)

Neste apéndice é derivada uma equacao genérica para as fungoes de Green de correlagdo mista
envolvendo operadores dos eletrodos e dos pontos quanticos. Estas fungdes sao as matrizes G (w),
G5 (w) e G5 (w) para o ponto quantico a. Fungoes de Green similares sdo definidas para o ponto
quantico b. Serd considerada uma funcao de Green genérica G;/g que pode ser particularizada para

os casos que aparecem na derivagao da funcoes G, e Gy

D.1 Ca&lculo de Géﬁ

A funcgdo de Green G;g ¢ determinada pelo procedimento de continuagao analitica da fungao

de Green ordenada no contorno C, wa definida abaixo:

Gly(r, ™) = =i S (TolSoWa(r) @ By(r)) (D.1.1)

k

onde, S¢c = exp {—2’ / dTlHT(Tl)} é o operador definido no capitulo 1. Os indices a e (3, cor-
C

respondem aos pontos quanticos e aos eletrodos, respectivamente. O simbolo “~” indica que os

operadores estao expressos na versao de interagao.

O operador S¢ é dado por,

n.

SC:TLZ_O(_Z') /CdTl/CdTQ /CdTn[ﬁT(Tl)E[T(TQ)‘--E[T(Tn)]
onde,

A~ A~ T ~ A A~ "- AL A
Hp(my) = Z[(I',@kn ()t Wy (Tn) + ‘I”Y(Tn)tTﬂ(ﬁﬁkn (7n)]
kn,
O ponto crucial na simplificagao da funcao de Green (D.1.1) é que na representacao de interagao,

o acoplamento entre os operadores ‘i@ e égk estd explicitamente colocado no operador S’C. No

entanto, como este Hamiltoniano estd na representacao de interacao, o acoplamento nao estd incluso

137



138 D.1 Calculo de Gzﬁ

no Hamiltoniano que aparece na média térmica permitindo que seja feita a fatoracao entre médias
de operadores do ponto quantico e médias dos operadores dos contatos. O proximo passo consiste
em considerar o fato de que os contatos sao nao-interagentes sendo possivel aplicar o Teorema de

Wick para os operadores i’gk. Substituindo o operador Sc na definicao de G< segue que,

Gtaﬁk(T? T/) =

—1 Z (_nll)n <TC /CdTl Z[&)Iﬂﬂ (Tl)fg‘i’a,(ﬁ) + ‘I’ (7'1)%%&’/5;91 (Tl)]X
n=0 k1

~1 N~ ~1 r o~
x /C dry 3 [, () (72) + B (7)E B, ()]
ko

o in Y13 By, ()b, () + B (1) 8B, (7)]| Talr) © Bl () >

Gtocﬁk(Tv T’) =

> /C dri [(Te{ /C dTZZ[@L(Tz)EgiﬁkQ(Tz)+H.c.]x
k1 ko

n!
& (7B, () + Hela(r) @ UL (r) DT A Br, (1) © B (7))

712

n=0
. X/CdTn%:[\I;
+%:/Cd7'2[<TC{/CdT1 %:[@L(Tl)ﬁgi)ﬁh(ﬁ)+H.C.]><

x /C a7 S (1) 8Bk, () + Hee W (7) ® B (ra) WE (T Bpon, (m2) © Bl (7)) 1)+
kn

+... (n—2) termos restantes] .

Desde os indices dos operadores sao mudos, os n termos entre colchetes sdo iguais. Assim,

pode-se escrever,

% . i L
Gon(T,7") ZZ n' HZ/Cdﬁ(TC{/C drs Z[‘I’v(Tg)t};q)BkQ(Tz) + H.c.]x
k‘l k‘g

n=1

-~ o E = =1 : ~ ~
X /CdTn Z[‘I’W(Tn)“g%kn (7a) + Hee )Wy (1) @ B (r) DAL ToA B g, (11) @ @i (7)})
k
o que permite fazer algumas simplificacoes:

Gaﬂk ,7) = _ZZ 'Z/ dTC TC{/ dTlZ 7—1 t (I)ﬂkl(Tl) +HC]

/ dr- 12 %kn,lm_l>+H.c.]wa<r>®w7<n>}>£ﬁ<—z‘><Tc{<1>ﬁp<r<>®<i>2k<r’>}>
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e rearranjando os termos e fazendo a troca de indices n — n + 1 tem-se que,

Gopn(T,7') = —iZ/Cch <TC > (:?n /Cdﬁ ;[@L(n)‘ﬁgigkl (11) + H.c.]x

n=0
X /C a7 S8 (7)) 8Bk, () + Hee | W (7) © B (7¢) >£g<—z‘><:ro{<i>ﬁp<f<>®%Lk<f’>}>
kn

e fazendo a identificacao,

SC:Z(—nz'!)” /C dTl;[@L(Tl)ﬁgiﬁkl(n)+H.c.] X o /C a7 319 (r) 8B g, (7) + Hec

n=1 kn
t / :
pode-se reescrever Gy, g (r,7") da seguinte forma,

Gogr(r,7') = —iZ/(dec<Tc{§c(IV'a(T) ® i’i(?g)ﬂ%(-@')<Tc{*fﬁp(fc) ® Bl (r')})

ou ainda,
Glop(rt) = =iy /c dre(ToA W a(7) © B (R DL (=) (TcA By (r) © B (7)) (D.1.2)

A primeira média, cujos operadores estdao novamente na versao de Heisenberg, corresponde a
funcéo de Green interagente dos pontos quanticos « e 3, i.e., GL, (1,7¢) = —i(Te{¥, (T)@@L(Tc)}>
A segunda média, que ainda estd sendo representada na versdo de interacdo, corresponde & fungao
de Green do eletrodo (3, nao-interagente. Desde que esta funcao de Green é diagonal no vetor de
onda, entao —i(Tc{:I;gp(Tc) ® @;k(r’)b = Okp8fs1,(7¢, ') € substituindo estas definicdes em (D.1.2),
tem-se que,

Gtﬂéﬁk(TvT,):/CdTCGZW(TvTC)ETﬁgtﬁk(TQT/) (D.1.3)

D.1.1 Continuagao Analitica da equagao (D.1.3)

A integracao (D.1.3) pode ser continuada analiticamente para tempos reais conforme discutido
no capitulo 1. Desta forma, a equagao (D.1.3) gera diversas func¢oes de Green que serdo tuteis na

determinacao das propriedades de transporte do sistema estudado.
Funcao de Green de correlagao G~

Aplicando a regra dada pela equagao (2.3.6) do capitulo 2, na equagao (D.1.3) segue que:

Gt —t) = /dtc[GQW(t — to) g (tc — 1) + G5, (t — t) gl (tc — 1) (D.1.4)
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e aplicando a transformada de Fourier em ambos os membros da equacao acima, segue que,

G35(w) = ) [Gh, (W)thes (@) + G5, () gk ()] (D.1.5)
k

Funcao de Green de avangada/retardada G/

Aplicando-se a regra dada pela equagao (2.3.8) do capitulo 2, a equagao (D.1.3) permite escrever,
Gl (t—1) = /dtCGT/“(t —to)thegl (tc — 1) (D.1.6)

e aplicando a transformada de Fourier, segue finalmente que:

Gl (w) = GLa(w)theh (W) (D.1.7)



Calculo da corrente elétrica

Neste apéndice sao dadas as demonstracoes dos calculos da corrente elétrica obtida a partir das

equagoes (3.3.3) e (3.3.8) do capitulo 3.

E.1 Corrente I;

A corrente I é dada pela equagao (3.3.3) do capitulo 3

e

I N

/dw (G, (w)ET (w) + G, (W) Ef (w) + Hee.] (E.1.1)

11+33

O integrando pode ser escrito explicitamente da seguinte forma:

G, (W)ET(w)+ G5, (w)Ef(w) + Hee.

= Gl (W)ET () + G ()] (@) + [Z7 (@))'GG, (w) + B (w) (G, ()]

As auto-energias para o ferromagneto 1, foram determinadas no apéndice B. A auto-energia

¥ (w) definida por,

IT(w) = F1(w)[Ef (w) - Z](w)] (E.1.2)
é escrita da seguinte forma,
ATy, 0 0 0|
0 AT 0 0
S (W) = Al (E.1.3)
0 0 fily O
|0 0 0 Sl
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onde,
'y 0 0 0
i |0 I'yy 0 0
EZ’a(w) = $§ (E.1.4)
0 0 I'yy O
i 0 0 0 I‘lT_

Fazendo-se as multiplicagoes matriciais necessarias, pode-se obter as componentes 11 e 33 do

elétron na notagao de Nambu, as quais sao dadas por;

1. .
[Gga(w)Ef(w) + Gy, (w)Xf(w) + H'C']11+33 = §ZF1T (G:a,u - [tha,ll] )

. r r * 1. * . r T *
+ ZlelT (Gaa,ll - [Gaa,ll] ) + §ZI‘11 (G(fa,33 - [Gcfa,fi?)] ) + lfl]'—‘ll (Gaa,33 - [Gaa,33] ) )

e usando o fato de que as func¢oes de Green avancada e retardada estao relacionadas por, G" = [Ga]T,

pode-se escrever ainda,

[Goa(W)ET (W) + G (W) B (W) + He] )y g5 =
= %ZTH (Gsa,n - [Gcfa,ll]*) + %irli (Gcfa,sz’, - [G(fa,:as]*) + iflrlT (GZa,u - Gga,ll)
+ifil1) (Ghass — Gagas) - (E.1.5)
Resta determinar as componentes da equagao (E.1.5). Para isso primeiramente serao determi-
nadas as componentes 11 e 33 da fungao de correlacao G<. Conforme mostrado no capitulo 3, a

funcao de correlacao é dada pela equacao de Keldysh, i.e.,
Gu(w) = Gy (W) 27, (w) G, ()
e ap6s algumas multiplicagoes matriciais, as componentes de interesse sao dadas por,
Goun1 = [Ghann]” (GZa,nz;a,n + GZa,lQE;a,Ql + GZa,13E:?a,31 + GZa,ME:?a,u) +
+ [Ghaia) (Gha11Z5u 12 T Gha125 5000 T Gra 1357030 + Gha 1425 +
aa,12 aa,11“Ta,12 aa,12-Ta,22 aa,13“Ta,32 aa,14“Ta,42
+ [Glasl” (Gza,nz;a,m + Gra12XT 023 + Gua 135 a3 + GZa,lélE;aAS) +

T * T < T < T < r <
+ [ aa,14] (Gaa,llzTa,Ul + Gaa,lZETa,Qll + Gaa,lSETa,?A + Gaa,142Ta,44>
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Gruzs = [Ghasil” (GZa,?,lE;a,ll + GZa,322;a,21 + Gga,:asz;a,m + Gga,342;a,41> +
+ [Gha sl (GZa,312;a,12 + Gha325T0.92 + Gha33STas + Gza,342;a,42) +
+ [Gha33)” <G2a,312;a,13 + Goa 325 Ta23 + Goa33STa3 T G:La,342;a,43> +
+ [Glq,34)" (Gza,:nzéa,m + Gro325Ta01 + GoassXTase + Glla,342§a,44)
Considerando a estrutura da auto-energia X7, , é possivel fazer algumas simplificacoes iniciais.
Tomando a componente G;mll segue que:
Gran1 = |Ghg, nl? YT + G, 12/ N Tag + G, 13755, 33t ’GZa,14’22;a,44+
+ ([ wa12) Gaa 14+ [Gha 14l 2(1,12) 2%;,24 + ([Gga,lii]*GZa,ll + [Goann]” 2a,13) E;a,13+
+ [ 2a,14]*G2a,132;a,34 - [ Za,13]* 2&,14[Z;a,34]* + [ Za,IZ]*GZa,HE;a,lQ - [ Za,ll]* 2a,12[2;a,12]*

e tomando o complexo conjugado da equacao acima tem-se ainda,

2 2
[Gaa 11] - _‘Gga,ll‘z[zéa,ll]* - ‘GZQ,IQ‘Q[Z;a,Qﬂ* - ‘GZ(Z,13‘ [E;a,33]* - ’Gga,14’ [E;a,44]*_
— ([Gha12]" Glg1a + [Gla1a) Graiz) BFa0a” — ([Gha1s]" Gaanr + [Glai1) Ghaiz) BTa1s) "+
+(Gha14] Ga 135 T 030 — (Gaa 13l Gla 14X Ta 34] "+ Za,lQ]*GZa,HE;a,lQ_ (Goannl” Za,lQ[E;aJQ]*

e fazendo a subtracao das duas equagOes anteriores, tem-se que,

Gran — G = Ghgi? < Faa1 — ZTa 11l ) + |Gl 0l ( Ta,22 [E;a,QQ]*)
+ ’GZa,li’)’Q (E’;a,:s:s - [E;a,?ﬁ] ) + |G, 1al? < Ta,44 [E’;a,u]*) +
+ ([ wa12] Gua1a + [Gha14]” Za,l?) (E;a,24 - [Z;Q,QZL]*)
+ ([ wa13) Gaa11 + [Gga,ll]*GZa,li%) <Z;a,13 - [E;a,l?)]*) +
+2[Gha14]" Gla 13570 302G 013 Gla 14 E70 34 +2(Gaa12]" Gla 11574 10—2(Gla 1) Gla2[ X270 12) ™

Adotando o mesmo procedimento para a componente 33, pode ser mostrado que:

s — Gzl = Graml? (S — Bfat]) +1Gtasnl® (Sfaz — Bfesl”)
+ |Ghq, 33 ( Ta,33 [Z;a,?ﬁ]*) + |G2a,34|2 (E;a,44 - [E;a,44]*> +
+ ([Grasal Grasa + [Ghasal*Gha z2) (E’;a,% - [Eia,zzﬂ*)
+ ([Grassl* Grast + [Ghas] Gaass) (E;a,13 - [E;a,l?)]*) +

+2[ Za,34]*GZa,33E;a,34_2[ Za,33]*GZa,34[E;a,34] +2[Gaa32] GZa,SlE;a,lQ_Q[ 2(1,31]* Za,SQ[Z;a,IZ]*'
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Usando os resultados do apéndice B e do capitulo 3, pode-se mostrar que as componentes da

auto-energia sao dadas por,

<
XTa11 —

<
XTa02 ~

<
ETa,33 -

<
ETa,44

<
ETGL,24 -

<
ETa,13 -

onde,

ij

j

Substituindo-se estes elementos de matriz na equacao para G-

[ r A * *
| bl()),ii ? + |be i |2 (be X [be Zj} + be K% [be 7,7,] )

[SFa11]" = 2i(Tay + 8°Tay) fo + 20 fil'1y + 20 f AT X1,
[E;a,22]*

S 7a]"

2i(s?T'gy + c*Tg)) fo + 2i fiT'y| + 2i f pTs Yy,

(¢ )
( )

2i(s°T'ay + *Ta)) fo + 2i fil'1) + 21 f AL X34
( )

— [BFaaa]” = 2i(°Tay + 8°Ta)) fo + 20 fil11 + 20 f LY 5

(X Fa04)" = 2isc(Tap — Ta)) fo
[XFa13]" = 2isc(Tap — Ta)) fo
E;a,34 = —ifﬁFSZgi

E;a,l? = —ifpl'sZyy.

) A ]
0 2 2 0 0 0 1%
Ghpal® + |G l* + o (GiiilGhp i)™ + G il Gonaal ) | -

A
+ 2 r0 r0 70 2 r0
Z5 = t2 | Giis[Ghn i) + [Ghpis) Grois £ o (1G> + (Gl Grpar) | +

Grann — 1Gouni]” = |G2a,11‘2 2i(*Tay + °T'g)) fo + 2 f1l'1y + 2ifpls X15)

+[Gla2l” [20(s’T2y + ¢°Ta)) fo + 20 fil) + 2if pLs Yo

+ |Ghg1al? [26(cPToy + 8°T9)) fo + 20 fil' 1y + 20 f LY,

]
+ |Ghansl® [2(s’Tay + °Ta)) fo + 2i fil'1| + 20 f L X3 ]
5]
fo]

+ [[Grana)*Ghana + [Grg 14 Gha 12 [2isc(Tay — Tay) fo

+ [[GZa,l?)]*GZaJl + [Gga,ll]*GZa,l?)] [2isc(Tar — ') fo]

+ 2[Gly 14) Glrg 13l —if PT s 23] —

(E.1.7)

(E.1.8)

(E.1.9)

< *
aa,ll [Gaa,ll} , Segue que,

2[ Za,lS]*Gaa 14[ prF Z?:tl] +2[ aa12] GZa,ll[_ifﬁFSZﬁ]

- 2[ Za,ll]*GZa,lﬂ_ifﬁFSZl_Q]*
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e apds alguma dlgebra tem-se ainda,

% (sza,n - [Gcfa,ll]*) = (C2F2T + 52F2l)|GZa,11|2f2 + |G2a,11|2f1F1T + fﬁrle_2|GZa,11|2
+ (s’Tap + 02F2i)‘G2a,12\2f2 + \GZa,u\QﬁFu + fﬁFsYﬂ‘GZa,u\Q + (s°Tap + 02F2l)|GZa,13|2f2
+ |G2a,13|2flrll + fﬁFngilGZa,mF + (C2F2T + 52F2l)|GZa,14|2f2 + IGZa,14l2f1Fn + fﬁanJ§|G2a,14|2
+ [se(ly — [2))[Gaa2] G s + sc(Tay — FQl)[GZQ,léL]*GZa,IQ] fo+ [se(Ty — L) [Gra13"Grann
+sc(lay — le)[GZa,n]*GZa,m] fo+ fpls (= Ea,14]*GZa,13Z§Z - Za,ls]*GZa,M[ZgZ]*

—[Granal Ghan1Z12 — [Gha 1) Gra12lZ10)")

e rearranjando os termos tem-se finalmente:

% (G(fa,ll - [G(fa,n]*) =h (‘Gga,n‘QFlT + |G2a,13|2rll) + fi (|G2a,14|2F1T + ’GZa,u’QFli) +
+ fo ((CQFZT + 32F2i)‘G2a,14‘2 + (s°Typ + 02F2l)|Gza,12|2 + sc(Lap — ') )[Grg12]"Gla,14
+s¢(Lap — D)) [Ghoal* Ghana) + fo ((s°Typ + C2F2l)’GZa,13’2 + (®Tyt + 82F2l)‘G2a,11‘2
+sc(T2p — T2 )[Gasl Gaa11 + sc(T2p — FQl)[GZa,ll]*GZa,l?)) + fpol's (}/2€|G2a,12|2 + X:;Z,L|G2a,13|2
Y5 1Gha 14l + X00lGlg 11|? = Z31(Gla1a) Gla s — (251 (Gl 15) Gl 14

—Z5|Ghar2) Granr — 120 (Gha11) Ghatz) - (E.1.10)

Fazendo as substitui¢oes dos elementos de matriz da auto-energia na equagdo para G, 35 —

< * / . . ~ s . .
[Gaa’33] , € apos efetuar as simplificacOes necessarias segue que:

2%. (Gcfa,33 - [sza,:as]*) =h (|G2a,31|2F1T + |G2a,33|2Fll) +fi (|G2a,34|2F1T + |G2a,32|2ru) +

+ f2 (("Tar + 8°T2))|Glg aal” + (8°Tap + ¢°T'2)) |Gl gol* + se(T2y — Ta))[Gla 5] Gl a
+sc(Da1 — Doy )[Gla sl Glaga) + f2 (87Tap + ¢T2) |Gl ssl” + (Tap + 87T )| Gl |
+sc(Pap — Do) [Gha s3] Glaz + 5¢(Tar — Do) )[Glp 31" Ghass) + fALs (YQI\GZa,sz\z + X?Z\Gga,?,s\z

+Y4J§\G2a,34‘2 + X3_2\Gga731\2 — Z] wa,34) Guass — [Z5,)*] wa,33) Gua3a — Z121Goa 32l Gaa s

— 25" (Ghan) Gla2) - (E.L11)

Combinando as equagoes (E.1.10) e (E.1.11), pode-se determinar os dois primeiros termos da
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equacao (E.1.5), i.e.,

- %ZTIT (sza,n - [Gcfa,ll]*) - %irll (G(fa,33 - [Gcfa,33]*) =
= leIT (\Gza,n‘QFlT + |G2a,13|2F1l)+f1F1T (’Gza,MPFIT + |G2a,12|2rll)+f2FlT ((02F2T + 32F2L)’G2a,14’2
+(s°Tay + C2F21)|G2a,12|2 + sc(T2p = T2 ) [Ga 2] Gaapa + se(T2y — Fgl)[GZa,14]*GZa,12) +
+ fol'11 ((8°Tap + T2 )| Gl 13]” + (°Tay + °T2)) |Gl 1|2
+sc¢(Pay — T2))[Gha13]* Ghan1 + s¢(Tar — Do) [Glp 11" Gla13) + LT 1y (Ygﬂcga,u\z + X§Q|G£a,13|2
+ Y4J§‘G2a,14\2 + X1_2‘G2a,11‘2 — Z3[Gra1al" Ghanz — (24 1Gha13) Glana — Z12[Gha 19]* Gra i
—[Z5) [Ghan1) Goanz) + [1T1) (’GZa,m’zFlT + ‘GZa,33‘2F1i) + 1T (’GZa,34’2F1T + ‘Gga,zz‘zrll) +
+ fal'y) ((62F2T + 52F2l)|GZa,34|2 + (s°Typ + C2F2l)’GZa,32’2 + sc(lat — Lo )[Gha 32" Gha 34
+sc(T'2p — T} ) [Glg 34" Za,32) + fol'yy ((52F2T + 62F2l)|GZa,33|2 + (c*Tap + 52F2l)|Gza,31|2
+sc(T2y — T2 ) [Glas3] " Gaa31 + sc(T2y — F2l)[GZa,31]*GZa,33) + fpl'sTy (Y2I|G2a,32|2
+X£|G2a,33|2+16£IG2a734l2+X§2\G2a,31\Q—Z?,Z[ ha3a] G 33— (231 (G 33) Gloa 34— Z12[Gla 30) Gl 31

—[Z5) [Ghas) Gras2)
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e fazendo algumas manipulacoes algébricas tem-se ainda,

- §ZF1T (G(fa,ll - [tha,ll] ) - §ZF1l (G(fa,33 - [tha,33] ) =

= f1[T11 (1Gha,1/’Tat + |Gla1sl’T1y) + Tuy (Goasi*Tir + [ Glassl*Ty)]
+ f1 D11 (Goapal’ Tt +1Gha12l’T1y) + Ty (|Ghasal*Tit + Gl 2 ’T1y) ] +
+ f2{T11 [(°Tay + 8°Ta) )| Gl 14l? + (8°Tay + T2} )[Glrg 12/
+sc(T2p — T'a))[Grai2l Gaapa + sc(T2y — FZL)[GZCL,M]*GZa,lQ]
+ Ty [(PTar + 8°Ta) )| Gg gal® + (s°Tap + PT2)) |Gy 0l
+sc(T2p — T2 ) [Ghas2]l Gaaa + sc(T2p — FQL)[GZa,M]*GZa,:sﬂ }

+ fo{Tuy [(8°Tay + €T2))|Glg a3l* + (“Tap + 5°T2))|Gog a1 |* + s¢(Tap — T2)[Gla 3] Gla s
+s¢(Tay — Loy )[Glaa1]* Ghas) + Tt [(8°Ta1 + ¢T2))|Ghg 151> + (PTar + 8°Ta)) |Gl 112
+sc(T2y — FQl)[GZa,IS]*GZa,ll + sc(lat — FQl)[GZa,ll]*GZa,IS]} + fol's {PlT [Yz_l‘GZa,IZ‘Q
+ X?Z’Gza,mp + }/él—glGZa,M’Z + X1_2‘G2a,11’2 — Z33|Gha1a) Ghans — [Z3,]*] aa,13) Gaa14—

—Z05[Gla 1) Glant = [Z205) [Gla 1) Gla 2] + Ty [Yor [Glazel® + X411 Gl sl
+ Y5 1Ghasal® + XaolGlo51? — Zai[ Gl 3a)* Gl 33 — [Z53) [Glra33)* Gl 34
—Z35|Gha32) ozt — 1203) [Gla 1) Ghaza) b (E.112)

Agora sao definidas as seguintes quantidades:

Hyp =Ty (’Gga,n’QFlT + |G2a,13|21_‘1l) + Ty (|G2a,31|2F1T + ’Gga,g?,fzrli) (E.1.13a)
A =Ty (‘Gza,m‘QFlT + |G2a,12|2rll) + Ty (|G2a,34|2F1T + \Gza,32\2rli) (E.1.13b)

App =Ty [(C2F2T + 82F2l)‘G2a,14‘2 + (52F2T + C2F2i)|Gfm,12|2 + sc(T2r — T2 ) [Gha2l " Gaa,14
(E.1.13c)

+5¢(Tat — Doy )[Gg 14l  Glaia] + Ty [(PTap + 8°T2)) |Gl 5al* + (s°Tay + ¢*Tay) |Gy 50]

+sc(T2y — Ta))[Gla 2l Gaa 34 + sc(T2y — le)[GZa,ZM]*GZa,?)Z}

Qu2 =Ty [(8°Tap + ¢°T2)) |Gl zsl* + (¢*T2p + 5°T2)) |Gl * + se(Tay — T2))[Gla 53] Gla 1
(E.1.13d)

+se(Tap — Ta))[Ghas1]"Ghazs] + it [(8°Tor 4+ ¢To) )| Gl asl” + (PT21 + 87Ta))|Glg 11|

+sc(Tat — La))[Gha 3] Ghgnr + sc(lay — FZi)[GZa,u]*GZa,m]
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Q1s = pls {T1y [}/QI’GZ(;,HP + X:;ZL’GZa,m’Z + KE;]GZW;]Z + X1_2‘Gra,11‘2 — Z3|Glha 1) Ghans
_[234] [ 2a,13]*GZa,14 - Zl_2[G2a,12]*GZa,11 - [Zl_Z]*[GZa,ll]*Gga,IQ] + Pll [Y21|G2a,32|2 + X?:L|Gra,33|2
+Y4J§|G2a,34|2 +X§2|G2a,31|2 — 231Gl 34)"

aa,34 20,,33 - [Z:;Z]*[ 2&,33]*G2a,34 - Z;Q[ Za,SQ]*GZa,?)l

—[20)"[Glas1]" Glays2] }

(E.1.13¢)
e substituindo estas defini¢oes na equagao (E.1.12) segue que,

1. N 1. N - -
511 (Gran = (G i]) + 5001 (Gl — [Grasel) = —Hufi = Anfi = Anfo — Quafo = Qualf.

(B.1.14)

Antes de determinar os termos restantes da equacao (E.1.5), é necessario determinar a subtragao
das funcoes de Green avancada e retardada. Estas fungoes de Green sao dadas pelas equacoes de

Dyson, obtidas no capitulo 3. Para o ponto quantico a, a funcao de Green G}, é dada por (3.2.16):

G, (w) = GI0(w) + Gl t!, Gt GIo (w)

aa”ab
e isolando a fungao de Green G/ ,(w), pode-se reescrever esta equagao da seguinte forma,
0 0 0
Giall — t5, Gt Gl (w)] = G (w)

(G2 (w)] ™! —t],Glotw)GL, = 1

ou ainda,

[GL ! = [GO(w)] ! — t], GVt

A funcao de Green avancada é dada por (3.2.18), que apds alguma manipulacao algébrica pode
ser colocada na forma:

(G, =[G (w)] ™! — ¢, Gidtus

Usando a identidade,

Gga - Gga = GZ& {[GZa]il - [Gga]il} Gy

aa’

e substituindo as fungoes de Green inversas tem-se que,

Gga - GZa = Gga {[ng(w)}_l - [Ggg(w)]_l + th gl?tab - tLbGZI?tab} Gga
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Gy — Gl = G, {[GI (@) =[G (@) + ¢, (G — GiY) tu | GE, (E.1.15)
A diferencga entre as fungoes de Green inversas é dada por,
[Gla(@)] ™! = [Gia ()] ™! = wl — H} — S} (w) — (wI - H, — £f (w))

ou seja,

[Gha(@)] ™! =[Gl = B (v) - B} (W)

A outra diferenga entre as fungdes de Green Ggl? e Ggl? também pode ser determinada direta-

mente, i.e,
Gy — Gy = Gy ([GR) ™ — [GR]7) Gy = G [Zf(w) — ZR(w)] G
Aqui sera definida a chamada matriz de acoplamento;

iw)=%'—%" i=LR

o que permite escrever (E.1.15) da seguinte forma,

G, — G!, = GI TG, + Gl t! GITRrGIt,,GE, (E.1.16)
ou ainda,
Gy — Gy = G, (T1 + ¢, GIIT Gt ) G,
e definindo,
Trq =T+t ,GIT Gt 4 (E.1.17)
segue que:
Gho — Goo = GG I'1a GG, (E.1.18)

A equagao (E.1.18) apresenta uma forma similar & equagao de Keldysh para a fungao de Green

G<

aa?’

G = Gio(W) B3, Gou (@)

SF = 3] + ), GRS Gilte
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exceto que nesta ultima as auto-energias 3 estao no lugar das funcoes de I'. Estas ultimas sao
similares as auto-energias exceto que nas fungoes I' nao aparecem as funcgoes de Fermi. Desta forma

T a T a 3 3 < <
as componentes Gg, 11 — Ggq11 € Gpq 33 — Ggg 33 Pode ser obtidas diretamente de G, 11 e G, 33

apenas suprimindo as funcoes de Fermi. Desta forma segue que:

Za,ll - Z(z,ll =
—if (|G2a,11|2F1T + ’GZa,13‘2F11) + (|G2a,14|2F1T + !GZa,12!2Fu) + (*Tap + S2F21)|G2a,14|2
+ (8°Tgp + *Tg) )Gl 12l? + sc(Tar — T2)) (Gl 19]* Glg 1 + 5¢(Dop — T2 )[Glag1a]*Gla 1o+
+ (7Tay + Ty )Gl sl® + (PTap + 87Ty ) |Gl 11 * + se(Tap — T2))[Glas]* Glant
+se(T2y = T2))[Graa1] Gz + ALs [Y2_1’G2a,12’2 + X:ﬁ’GZa,m’Q + Y4§!G2a,14!2 + ng’GZa,n’Q

_Zétl[ Za,14]* 7L;a,13 - [Z;zl]*[ Za,lS]*GZa,lél - Zl_Q[ 2(1,12]*(;2(1,11 - [Zﬁ]*[GZa,ll]*Gga,H]}

2(1,33 - Za,33 =
—1 {(|G2a,31|2F1T + |G2a,33|2rll) + (|G2a,34|2F1T + |G2a,32|2rll) + (T + 52F2i)|GZa,34|2+
+ (s°Tap + 02F2L)|Gga,32|2 + sc(T2y — T2 )[Gha 2l Gaaa + sc(T2p — T'2))[Ghg 34]" Gaa 2+
+ (52F2T + CQFQl)|G£a,33|2 + (02F2T + S2F2l)|GZa,31|2 + sc(T2y — T'2))[Gla s3] Gaa s
+ se(T2y = T'2))[Glhas1] Gaass + AL's [Y21|G2a,32|2 + X§§1|G2a,33|2 + Y4§IGZG,34|2 + X35/Gha 1 2

— 241G 34]* Grazs — (234 (Ghassl Ghass — Z12lGlaa 20]* Grasy — (20 [Ghas] Ghase] } -

Com estes resultados, o termo ¢ f1I'1¢ (Gga’11 - Gga,ll) +ifil'y) (Gga733 - Gga733) pode ser escrito
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da seguinte maneira:

ifiT11 (Gha1 — Gaar) +ifil1) (Ghass — Goasss) = [if1014] X
{—i[(|GZa,11|2F1T + |G2a,13|2rli) + (|Gza,14|2F1T + |G2a,12|2rli) + ((02F2T + S2F21)|G2a,14|2
+(s°Tay + 02F21)|Gza,12|2 + sc(T2y = T2))[Gla 2] Gaaaa + se(T2y — le)[GZa,m]*GZa,u) +
+((s°Tap + €T2)) |Gl asl* + (*Tay + 8°T2) |Gl 11 + se(Tay = T2))[Glais]" Ghan
+sc(lat — FQl)[GZa,ll]*GZa,l?)) + pls (Y2_1’G2a,12|2 + Xéz,Gga,lBF
Y 5G4l + X551Gha 11| — Z84[Glog14]" Gl 13
—[Z34)"(GRaps] G — Z12lGlana) Gaann — (2] [Goan1]  Gla2)l} + lifiT1] X
{~il(IGta,31 Tt + |Glaasl’T1y) + (IGhasal*T1t + 1Gha 2l ’T1y) + ((¢PTap + 5°To) )| Gl 50>+
+(s°Tay + C2F2l)|GZa,32|2 + sc(T2y = T2 ) [Gla 32l Gaa 34 + sc(T2y — F2l)[GZa,34]*GZa,32) +
+ [(52F2T + 02F2L)|G2a,33\2 + (c*Typ + 52F21)|G£a,31|2 + sc(Tar — T2 )[Gha 33 Gha 31
+s¢(Lyp — T9))[Ghaz1]* Ghass) + ALs (Y2I|G7(;a,32|2 + X;ZL|GZa,33|2 + Y4J§|G2a,34|2 + Xg_2|GZa,31|2
— 251G 34]* Grazs — (231 [Grass) Gra s — Z33|Gloa30) G s1 — 123 [Ghasi]* Ghas2)]}

e, reagrupando os termos e usando as definigoes dadas pelas equagoes (E.1.13a) a (E.1.13e) pode-se

escrever finalmente:
ifil11 (Ghaar — Goa1) +ifil1) (Ghass — Gaass) = fi (Hin + A+ Az + Qi2 + Q15) . (E.1.19)

Substituindo-se as equagoes (E.1.14) e (E.1.19) em (E.1.5) segue que,

(G (W)ET (W) + G5 (W) Ef (W) + Hee] gy = i (Hin + A + Aiz + Q2 + Q1)
— Hufi — A fi — Aiafo — Quafa — Qusf

ou ainda,

[GLa(W)ET (W) + G5, (W) B (w) + Hee ]y g0 = Aui(fi — f1) + Aw2(f1 = fo)
+Qu2(f1 — f2) + Qus(f1 — f) (E.1.20)

e substituindo (E.1.20) em (E.1.1) tem-se finalmente que:

= %/dw [A11(f1 — f1) + A2(f1 — f2) + Qu2(f1 — f2) + Qus(f1 — /)] - (E.1.21)

que a férmula para a corrente dada pela equacao (3.3.4) no capitulo 3.
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E.2 Corrente I

A corrente Iy é dada pela equacao (3.3.8) do capitulo 3:

I = Z/dw (Gl ()5 (w) + G, (w) X5 (w) + Hoc'] (E.2.1)

11+33

O integrando pode ser escrito explicitamente da seguinte forma,
G (W)E3 (w) + GZ,(w) B3 (w) + Hee.
= G, (W) B3 (W) + Gy (W) D5 (w) + [25 (W)] |GG, (W) + B5(w) (G, ()]

As auto-energias foram determinadas no apéndice B. Para o ferromagneto 2, a auto-energia de

correlagao X5 é dada por,

25 (w) = F2(w)[25(w) — B3(w)] (E.2.2)
desde que as auto-energias avancada e retardada sao dadas por,
2Dy + 52Ty, 0 sc(ay — T'a)) o ]
s gl | 0 TRt 0 AR gy
sc(T'ap — Ty)) 0 s’Tap + Iy 0
I 0 sc(Tgp — Ty)) 0 *Tap + §°Ty |
entao segue que,
_(c2F2T + 8%Tg)) f2 0 sc(Igp — ') fo 0 ]
¥5 (w) =i 0 (T2t + ¢°Tg)) fo 0 sce(Tap = Ta)) fo
sc(Tat — Do) fo 0 (82Tt + cT'g)) f 0
I 0 sc(Tay — Tap) fo 0 (c*Tap + 5°T'g)) fa

(E.2.4)
Fazendo-se as multiplicacGes matriciais necessarias pode-se obter as componentes 11 e 33 para

o elétron na notacao de Nambu, as quais sao dadas por,

(Gl (W) B5 (@) + GG (W) (W) + Hee] gy =

7

, 1
§G<a,11 (CQFZT + 82F21) + Zf2G2a711 (C2F2T + Szrgl) + §G§a,33 (CQF2l -+ SQFQT)

+ Zf2GZa,33 (C2F2l + 52F2T) + 5es (I'yp —Tgy) [G(fa,w + tha,?)l] +ics fa (F2T —Ty)) [Gza,m + Gza,:n}

2
—ifs (s°Toy + ¢’ Tay) [Gho 1] —if2 (s°Tay + *Tay) [Ghys3]" —ics fo T2y — o)) ([Ghansl™ + [Ghassl®)

1

2

7

(5°Tay + ¢To) (Gl — 5

(02F2l + 32P2T) [G(fa,33] - 503 (I'2p = Tg)) ([Gja,w] + [G(fa,?)l] )
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e, rearranjando os termos, tem-se ainda que,

(G, (W)B5 (w) + Gy (w) X5 (w) + Hec.

11433

(Gcfa,ll - [G(fa,ll]*) (02P2T + 52P2l) +if2 (GZa,ll - [Gga,ll]*) (C2F2T + SQFZL) +

+

N = N

(Grass — [Gaasl”) (T2 + 8°Tap) +ifa (Ghass — [Ghassl”) (¢°Tay + s7Tap) +
i
+ 5¢8 (I'2p — Iyy) [Gcfa,lza —[Goasl + Gouzi — [Gsa,:n]*]
+icsfa (I'2p — o) [Gga,IS — [Gansl™ + Gaam — [ Za,Sl]*] (E.2.5)
Nota-se que a equagao (E.2.5) é mais complexa comparada com o caso da corrente I;. Isso
deve-se ao fato da polarizacdo do ferromagneto 2 estar orientada a um angulo § de modo que
existem termos nao diagonais da fungao de Green. Para resolver a expressao (E.2.5), primeira-

mente serao determinadas as componentes nao diagonais 13 e 31 da fungao de Green de correlagao.

Explicitamente estas sao dadas por,

< _ r * r < r < r < T <
Gou13(W) = [Gg 3l (Gaa,nETa,n + G, 1257021 + Gaa, 1357031 + Gaa,14ZTa,41) +
T * T < T < r < r <
+ [ aa,32] (Gaa,llzTa,H + Gaa,12ETa,22 + Gaa,13ETa,32 + Gaa,14ETa,42) +
r * r < T < T < T <
+ [Glq,33] (Gaa,llzTa,B + Gaa,12570,25 + Gaa, 1357433 + Gaa,14ZTa,43> +

T * s < T < T < s <
+ [Glq,34] (Gaa,IIZTa,14 + Gaa12XT020 + Gaa13X70,34 + Gaa,14ETa,44>

e a componente 31 pode ser escrita na forma,

< _ T * r < r < T < T <
Gaa,Sl(w) - [ aa,ll] (Gaa,312Ta,11 + Gaa,322Ta,21 + Gaa,33ETa,31 + Gaa,34ETa,41) +
T * T < T < T < T <
+ (Gl 2] (Gaa,312Ta,12 + Gaa32570,20 + Gaa33570,32 + Gaa,34ETa,42> +
T * r < T < T < r <
+ [Gaa,13] (Gaa,ZﬂETa,lS + Gaa,322Ta,23 + Gaa,33ETa,33 + Gaa,34ETa,43) +

i * T < T < s < s <
+ [Gaa,14] (Gaa,3lzTa,14 + Gaa,SQETa724 + Gaa,33ETa734 + Gaa,34ZTa,44) :

Os elementos de matriz da auto-energia 37, sao dados pelas equagoes (E.1.6) usadas no calculo
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da corrente I. Substituindo estes elementos de matriz nas expressoes Gy, ;5 € G, 51, tem-se que,

Graz — [Goaz) = ifpls X {([Gham]” (X5 + [X10]") = 2[Ghas2]"Z15) Ghan
+ Graz ((Ghagel” (Yo + [Yorl") — 2(Gha ) [ Z0]") +
+ Ghaa ([Ghazd” (Y + V) — 2 Za,gs]*[z?j&]*)
+Ghans ([Ghassl™ (X351 + [X3]") — 2(Gha 34l Z31) } +
+2i{fi (Gza,nrlT[GZa,zsﬂ* + Gza,lzs[GZa,szs]*Fll) + fi (Gga,12rll[ a2l + Gga,14[G2a,34]*F1T)}
+2i f {([Gga,32]* (FZLC2 + 32F2T) - CS[G:LCL,34]* Iy — F2T)) Gga,12 + Gza,m HGZa,?A]* (F2TC2 + 32F2i)
*CS[GZCL,32]* (F2L - F2T)” +2if2 {([Gza,sl]* (F2TC2 + 52F21) - CS[GZ(Z,33]* (F% - F2T)) Gza,n
+Ghas [(T21€ + 8°Tap) [Gla s — es[Gha ™ (T2 — Tap)]

desde que Xij; e Yljc s@o reais, conforme pode ser verificado das equagoes (E.1.7) e (E.1.8), entao

pode-se escrever,

G(fa 13— G 31]* =
ifpUs {([Gras] 20X 1) — 2(Gha32)" Z15) Grann + Ghanz ([Ghasal 20Yor] — 2[Ghas1]*[Z5]7) +
+Gha14 ([Glaal 20Y35) — 2(Gh 3] [Z54]") + Glans ([Gla 3] 21X50] — 2(Glapal" Z51) } +
+2i{fi (GZa,nFlT[GZa,sﬂ* + GZa,13[GZa,33]*Fll) + /i (Gga,12rll[G2a,32]* + Gza,14[G2a,34]*F1T)}
+2i f2 { (Gl 32)" (F2LC2 + 52F2T) — cs[Ghgzal” (2] — Ty1)) Gaai2 + Gaga [[Ghasal® (F2TC2 + SQFZL)
—CS[GZa,:’,Q]* Iy — F2T)] } + 2if2 {([Gza,sﬂ* (F2TCQ + 52F21) - CS[GZa,?,:s]* Ty — FZT)) Gza,n

+Gla3 [(T2y @ + 8°Tap) [Ghas]® — es[Glq 31]" (Tay — Tap)]}

1
e multiplicando por % em ambos os lados tem-se ainda,
i

(Gaa 13 [tha,31]*) =
fls {((Gra 1) (Xl = [ Za,32}*Z1_2) Gai1 + Guan2 ([Gga,zﬂ*[yzﬂ — [ Za,Bl]*[Zl_Q]*) +
+Gha 14 ((Gra3al Yas] = [Grassl " 1Z54]7) + Glais (Gl 33l [X3) — [Ghazal Zay) b +
+ 1 (Gza,nFlT[GZa,m]* + Gza,13[GZa,33]*F1l) + fl (Gga,12rll[G2a,32]* + Gza,14[GZa,34]*F1T)
+ 2 {((T21¢® + 5°Ta1) (Gl 30]" — ¢5[Ghg3a]” T2y — T21)) Glna + Gigaa [(T21¢® + 5°Ta)) [Glg 3]
_CS[GZQ,SQ]* (Fu - FzT)] } + fa {((F2T02 + Szrzl) [Gza,sﬂ* - CS[GZ(I,33]* (F2i - F2T)) Gza,n

+G2a,13 [(FZicz + 52F2T) [GZa,&‘s]* - CS[GZam]* (I'a) — F2T)]} (E.2.6)
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7 . . ’ . < < k .
O préximo termo a ser determinado ¢ a diferenca G, 51 — G aa713} . Seguindo os mesmos passos

para obter (E.2.6) pode-se escrever,

1 . _
% (G(fa,?;l — [Ga13l") = falsx

{(Glas1[X 2] = GlasalZ0]") [Glat]” + [Glas]” (Glass[Xaa] — Gl salZ54]°) +
+[Granal" (GraslYorl — Grasi Za) + [Granal” (GhasalYis]l — GhaasZay) } +
+ f1 (GZa,slrlT[Gga,ll]* + 1 2a713}*G7(;a,33F1l) +f1 (GZa,?;QFll[GZa,lQ]* + [Gga,14]*G2a,34F1T) +
+ fo {(GZa,SQ (F2i02 + 32P2T) - CSGZa,34 T F2T)) [GZa,12]* + [GZa,14]* (GZa,34 (F2TC2 + 32F2l)
—5Ga2 (T2 = T21)) } + f2 {(Glaz1 (T21¢” + 5°To)) — sGhq 33 (o) — Tap)) [Ghgni]®
+| Za,13]* (Gga,as (F2l02 + 32F2T) - CSGZa,?;I (I'yy — F2T))} (E.2.7)
Somando (E.2.6) e (E.2.7) tem-se que,

%03 (Cop = T2)) [Goans — [Gaansl™ + Goagt — [Gaasil”] = —Asf — Aifi = Bifi — Asfo — Bofo

(E.2.8)

onde foram usadas as seguintes definigoes:

A =cspl's (T'gy —T'g)) %
{(G2a,31 (Grai1)” + [Ghasi]” Za,ll) Xio + (GZa,33[ wa13)”  [Goassl” Za,l?)) X+
(Gha52lGhaia]” + [Glas2l Ghani2) Yor + (Glaa[Gla1al™ + [Glasa) Ghana) Yas — (Gla32lGlan]”
+Gra12(Gham]) (25" = (Ghu1Ghara) + Goa111Ghasl”) 21

—( wa,341Gaasl” + GZa,14[G2a,33]*) [Z4,]" = ( 0a,331Gaa14]” + Goa13(Gaa 34] ) Z5,} (E.2.9a)

Al = CS (FQT — FQl) X

{(Gra33[Grans) + [Grassl Granz) T1 4 (Ghasi[Gha 1) + [Ghasi)*Goan1) Ty} (E.2.9Db)

Bl = CS (FQT — F2l) X

{(Gza,:u[GZa,lz]* + [Gza,sz]*GZa,m) Iy + (GZa,34 [Gha1al™ + [GZa,z,A*GZa,M) Iy} (B.2.9¢)

Az = cs (Pop = Tap) {(Glagr (T21¢” + 8°Ty) — 5Glg a3 (T2 — Tay)) [Glaa]™+
+ ([Ghas]™ (T21€* + 87Tay) — (Gl as]” (T2 = T2u)) Gant + Goans ([Ghayssl™ (Tape? + s°Tay)

—cs[Ghas]” (T2) = Tap)) + [Glaisl” (Ghass (T21¢” + 87Tap) — esGhg (Tay —Tap)) b (B.2.9d)
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By =cs(I'gp — T'g)) {(GZa,:az (FQLCQ + 52F2T) - CSGZa,34 T2y — FZT)) [Gga,l2]*+
+ ([Ghaz2)” (T2pe? + 87Ta1) — €s[Ghasal” (T2) = Tap)) Ghaa2 + Gag1a ([Ghasd® (Torc? + 5°T2))

—cs[Gaaza]” (T2 — F2T)) + [Gaa4]” (Gza,34 (F2TC2 + 52F21) — sGla 30 (2] — F2T))} (E.2.9¢)

O proximos termos a serem calculados sao dados abaixo,

ics fo Doy — L)) [Glans — [Ghaasl® + Ghasi — [Gaasi]'] =

icsfa (Tap — Do) (Ghanz — [Ghasi)®) +icsfa (Tap — Tap) (Ghaz — [Ghansl®)

e usando o fato de que as func¢oes de Green avancada e retardada estao relacionadas por, G" = [G“]T,

pode-se escrever ainda,

icsfo (Dap — To)) [Glans — [Ghaasl® + Ghasi — [Gaasi]'] =

icsfa (Cay — o)) (Ghaps — Gaans) +icsfa (Do — o) (Ghas — Gaaz)  (E-2.10)
e usando (E.1.18),
Gao — Goo = G L1 GG,

a equagao (E.2.10) pode ser escrita da seguinte forma,

icsfa (Tap — Do) [Ghanz — [Gransl® + Ghast — [Ghasi]’] =

—icsfa (Top — T2)) {[GLL1aGaalis + [GaaT 7aGaals: }

e substituindo os elementos de matriz de I'r, segue que,
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icsfa (I'yp — I'gy) [GZa,l?; — [Ghasl” + Gaa1 — [Gga,:n]*] =
= —icsfa (Pap — Ig)) {*Z{PF {(-Ghas1Gran]” — [Ghas] Ghaan) Xio+
(—Glass(Guansl” = [Ghassl Gaans) X31 + (—Gha32(Ghaal” — [Gha 2l Glar2) Yor +
(—GrasalGhanal” = [Gg 34 Ghaa) Yis+
(Gras2lGrat)” + Goo12lGrasil”) 120" + (GhasalGla13]™ + G 14lGhasal™) [Z53]"+
(GZa,?;l[ a2l + Gza,n[GZa,sz]*) Zyy + (GZa,33[GZa,14]* + Gha.13[Gha,34] ") Z4, ) —
- (GZ(Z,14[GZ(Z,34}* + [Gga,14]*G2a,34) Ly — (GZa,32[G2a,12]* + [GZa,32]*GZa,12) L'y
- ( aa,31(Gaa1]” + [ Za,?)l]*GZa,ll) Ty = (Gz;a,lB[GZa,%]* + 2a,13]*G2a,33) Ty
+ Ghona [051Gha30]" (T2 —Tap) — [Ghasal® (Torc?® + s°Ty)) |
+ [Ghonal® [c5Gha 32 (Do) = Top) = Ghyay (T + °Ta) )] +
+ Gz [08[Gha 34" (Top = Tap) = [Gas0]” (T21¢® + 57Ty
+ [Ghanal® [¢5Gha 34 (Do) —Tap) — Gy 30 (Tapc® + 5°Tap) | +
( 21) = [Ghazsl” (F21¢® + 57Ty
( ) = Gaaas (P21¢® + Top)| +
+[Ghann]” [e5Ghass (Tay — Tap) = Goa g (D216 + s7Tay )]

+ G;a,ll [CS[GZa,33]* (FZL - F2T) - [Gza,:n]* (F2T02 + 52F21)] }}

+Gaa13[ [ aa31]* F T

+ [GZa,IS]* [CSGaa 31 FQl FQT

e comparando os termos desta equacao com as defini¢oes dadas pelas equagoes (E.2.9) pode-se

escrever;

icsfa (Pap — T'g)) [GZa,IB — [Ghasl” + Gaa1 — [Gza,sl]*]

= _ifQ{_z'{—As — Ay~ By — Ay — Bz}}

ou ainda,

icsfa (Tap = Ta1) [Ghans — [Ghasl” + Ghasi — [Goasil’]

= fQ(As + A1+ By + Ay + Bg) (E211)
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Combinando as equagoes (E.2.8) e (E.2.11), tem-se que,

1 *
5¢8 (I'2p = Tg)) [Gja,l?) —[Grasl + Gouzi — [Goazl ]
+icsfo (Do — Do) [Ghans — [Grasl” + Ghast — [Ghasl’] =

As(f2 — fs) + ALlf2 — f1) + Bi(fa — f1) + Ba(f2 — f2). (E.2.12)

O préximo passo é determinar os elementos de matriz diagonais. Aplicando os mesmos proce-
. : . . 1
dimentos realizados nos cédlculos dos elementos nao diagonais o termo % (G(fa 1 - G, 11]*) pode
Z k) 9’

ser escrito da seguinte forma,

1
(Gaa 11 [G;a,ll]*) -

2

(FlT’Gaa nl*+ ]GZan]QFu) + /1 (Fll‘GZa,H‘Q + ‘Gga,m‘QFIT) + fo {CSGZa,M (T2t = Lay) [Glg 12l
+cs[Gag1al” (Tar — T'2y) Gogo + (1“2102 + 32P2T) |G2a,12|2 + |G2a,14|2 (F2T02 + 52F2l)} +

+ f2 {CSGZa,B (Pap = Ta)) [Graa1]™ + ¢8[Ghgsl™ (Tap — Ta)) Gog 11 + (F2TC2 + 52F21) |G2a,11|2

+!G2a,13!2 (F2102 + 32F2T)} + fpl's {—Gga,lz[zfz]*[Gza,n]* = [Gha2l"Z15Gha 11 + Xf2|G2a,11|2

2 2y — 2
+|G2a,13| ngl + |G2a,12| Y21 + ’GZa,14’ }/4J3r - [ Za,l?)]*G?(;a,léL[Z;zl]* - Za,l?) aa 14 4}

1
¢ o termo - <G§a733 — [G;a733]*> ¢ dado por,

2 (Gaa 33 [G(fa,33]*) =

(F1T|Gaa ail” + |G2a,33|2rli) + /1 (FIL‘GZQ,?)Q‘Z + |G2a,34|2F1T) + fo {CSGZ(Z,34 (Fap = Ta)) [Ghg32]"
+¢s[Ghazal” (Tar — Tay) Gog 30 + (F%Cz + 32F2T) IGZa,32I2 + IGZa,34|2 (F2T02 + 32F2l)} +

+ f2 {CSGZa,33 (Pat — Ta)) [Gasi]” + cs[Gha a3l (Tap — D)) Gog g1 + (F2T02 + SQFQi) |GZa,31|2

+’G2a,33’2 (Tayc® + s°Tap) } + fLs {—Ghusl 20 (Gham]” — [Ghase) Z15Gha st + X1_2|C*Yza,31|2

+’G2a,33’2X?;1 + !GZa,32!2Y2‘1 + ’GZa,34’2Y4—§ — [Gla33) Gra 34l 231" — Gro33[Glaal 234 }
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Combinando as duas ultimas equacoes segue que,
- % (G(fa,n - [G(fa,n]*) (C2F2T + 52F2l) - % (G§a,33 - [sza,33]*) (02F2l + 52F2T) =
= (02F2T + 52F2l) {n (F1T|G2a,11|2 + |G2a,13|2rll) + fi (F11|G2a,12|2 + !GZG,M!QFn) +
+ f2 {CSGZa,,M (a1 — o)) [Ghanal” + cs[Ghg1al™ (T2p = Ta)) Ggg 10 + (F2LC2 + 32F2T) |G2a,12|2
+’GZa,14’2 (FzTC2 + 32F2L)} + f2 {CSGZQ,B (L2 = T2y) [Ga 1) + es[Goa1sl™ T2y — Ta)) Gogan
+ (Tt + 8°T2)) |G 11 * + |Glapsl” (T2¢” + 8°Ta) } +
+ [0 { =Glu 12l Z 1) (Gran]” — [Ghanol* Z15Gha 11 + ng’GZa,n’z + ’GZa,13’2X?—)tL + ’GZa,m’QYﬁ‘F
+!GZa,14!2Y4§ — [ Za,l?)]* 2a,14[Z;;1]* - Za,l?)[ Za,14]*Z?—)tl} }+ (02F2l + SQFQT) {fl (FIT‘GZa,m‘Q
H|Gha33T1y) + fi (T1)|Goas2l” + |Glagal’Tit) + f2 {esGhaza (Tay — T2)) [Glg 2"
+cs[Gazal” (Tap — Tap) Gg g0 + (F2l02 + 5°Ta7) \GZWP + |G2a,34|2 (Torc® + 32F2L)} +
+ f2 {CSGZa,:a?, (Lap = Ta)) [Ghas1]” + ¢s[Ghaasl™ (Tap — D)) Gog a1 + (F2T02 + 52F2L) |G2a,31|2
+|G2a,33|2 (Tayc® +5°T'o) } + fALs {—Glusl 25 1G] — [Ghasol Z13Ghas1 + Xf2|GZa,31|2
+|G2a,33|2X3_4 + |G2a,32|2yi + IGZa,34|2Y4§ — [Ghas)l Graaal 234" — Gross[Ghasal 251} }
(E.2.13)

e usando as definigoes,

Ay = (T + 8°T2)) (IGhuni |’ Ty + |Glg13T1y) + (¢°T2) + °Ta7) (IGhas1’T1t + |Glg 33/°T1))
(E.2.14a)

By = (cTy1 +5°Ty)) (|G2a714|2F1T + |G2a,12|2rll) + (*Tay + 87Tay) (|G2a,34|2F1T + |GZa,32|2F1l)
(E.2.14b)

BQ = (C2F2T + SQFQi) X
{(c*Tat + 5°T9))|Gho1al® + (5°Tap + °Ta)) |Gl 12]” + 5¢(Dat — o) )[Glg 12 "Gl 1at
+sc(lap — F2i)[G2a,14]*GZa,12}+(CQFZl + 8'Tap) {(PTop + 82F21)‘G2a,34‘2 + (s’Tap + 02F2i)’GZa,32’2

+se(Tay — T2y )[Glasol Glasa + 562t — T2)[Glg 3]  Glagge}  (E-214c)
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[12 = (CQFQL + S2F2T) X
{(32F2T + CZF%)‘GZa,:aS‘Q + (c*Tgy + 52F21)|G2a,31|2 + sc(Tat — ') )[Gha 33 Gla,31+
SC(F2T - F2l)[Gza,31]*G2a,33}+(C2F2T + Szrzl) {(52F2T + 02F2L)|G2a,13|2 + (C2F2T + 52F2l)|GZa,11|2

+sc(Lap — T2))[Gaasl” Gaanr + sc(Tar — F2L)[G2a,11]*G2a,13} (E.2.14d)
A, = plyx
{( 2F2T + 5°Ty)) {Y511GL,, 12l +X;21’G2a,13’2 +}/4—§‘G2a,14’2 +X1_2‘G2a,11‘2 734Gl 14 Gla 13—

— 123 (Grans) Gaans — Z13[Ghana) Ghar1 — (212 1Gha11]* Gl 12 } + (T2 + 5°Tap) { Y51 1Glg 50|
X?—:l|GZa,33|2 + nJ:’;’GZa,34|2 + Xﬁ’GZa,m\Q 733 Grasa) Gra gz — [Z51) [Glra33) Gla a4

—Z5Ghasal Grast — [Z02) (Ghas] Gha g2 b } (E.2.14e)
a equacao (E.2.13) pode ser escrita da seguinte maneira,
1 . 7 .
3 (Gaaan = [Gaal”) (¢°Tap + 8°Ty) + 3 (Glass = [Gaal”) (¢°Tyy + 5°Tg) =
—A1fi = Bifi — Asfo — Bofo — Asf  (E2.15)

O proximo passo é determinar o termo;

if2 (GZa,ll - [Gga,ll]*) (C2F2T + 82F2l) +if2 (G:La,33 - [GZ(Z,:SB]*) (CQFQl + 82P2T) =

=ifs (c*T'a; + s°Tq)) [GL,TTGY,] 1 +if2 (PTay + s°Tap) (GL TTGe,] "

e usando os mesmos procedimentos adotados nos calculos anteriores segue, apds alguma algebra,

que

ifQ (GZa,ll - [G:La,ll]*) (C2F2T + 82F2l) + zf2 (Gga,33 - [GZ(Z,:SB]*) (CQFQl + 82P2T) =

fo (211 +By+ Ay + Bo + As) . (E.2.16)

Somando as equagoes (E.2.15) e (E.2.16) tem-se que,

% (Gaa 11 [G(fa,n]*) (C2F2T + 52F2L) (Gaa 33 [Gfa,33]*) (02F21 + 52F2T) +
+ifo (Ghan1 — [Ghani]?) (PTap + 8°Ta)) +ifa (Ghazs — [Gha3l") (¢°Ty) + 8°Typ) =

=Ai(fo— f1) + Bi(fa— fi) + Aa(fo — fo) + Ba(fo — o) + As(fo — f5) (E.2.17)
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Somando (E.2.17) com a equacgao (E.2.12) obtém-se que,

[GL. ()5 (W) + Gy (W)B5(w) + Hee] | gs =

As(fo— )+ A1(fo— fi) + Bi(f2a — f1) + Ba(fa — fo)+
+ Ai(fo— f1) + Bi(fo — fr) + Ba(fo — fo) + As(fo — fo)+

ou ainda,

(Gha(@)Z5 (@) + G (@) B (W) + Hee] 1y gy =

(A1 + A1) (fa = 1) + (Br+ B1)(fo — f1) + (Ba + Ba)(f2 — f2) + (As + A5) (f2 — fs)

e substituindo na férmula para a corrente Is obtém-se finalmente:

I = Z/dw[A22(f2 — fo) + A1 (fo — f1) + Qor(fo — f1) + Qas(f2 — f)]. (E.2.18)

Na equagao (E.2.18) foram definidas as seguintes amplitudes: Age = B + By, Ayy = By + By,
Qas = A+ Ay e Qi = Ay + A1 As expressdes para estas amplitudes sdo das pelas equagoes

(3.3.10) a (3.3.13) no capitulo 3.
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A seguir é apresentado o primeiro artigo, publicado no Physical Review B, realizado durante este
trabalho de doutorado. Neste artigo sdo explorados os efeitos das interagoes intra e inter pontos
quanticos no sistema F' — PQ1 — PQ2 — S. Os resultados mostrados no artigo sao aqueles discutidos
no capitulo 4 dando enfoque especial as regioes de condutancia diferencial negativa as quais foram

explicadas pelas assimetrias na LDOS dos pontos quénticos.
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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
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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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and more recently in molecular Josephson junctions.?’ There
are also some theoretical studies on the NDC effect in
those systems, using models beyond the mean-field
approximation.’* In our work, electron interactions at the
dots are treated within a mean-field approach. This approxi-
mation, plus additional correlations introduced through cou-
plings to the F/S electrodes, gives rise to NDC effects. For
Andreev currents, correlation parameters at the dots are lim-
ited by the size of the superconductor gap.

This paper is organized as follows: in Sec. Il we present
the model under consideration and derive the transport prop-
erties by using the nonequilibrium Green’s functions. In Sec.
1T the numerical results are presented and discussed. Some
conclusions are given in Sec. IV.

1II. MODEL AND FORMULAS
A. Hamiltonian

The system displayed in Fig. 1 is described by the follow-
ing Hamiltonian:

HZHF+HS+qud+HT,

He= 2 (&= oh = pp)ag g,
ko
He= D, €5 pSpat > [Asf.sT, +Hel,
po p

ﬂdqd =2 Eygflag+ 2 Epgiipes (1
o (8
where

K . U, .
E,p=€Vg, + E<nb> + E<na&>’ (2)

K u
Eys=eVy + z(’h) + E(”ba%

Hr= 2 [a}oCap+ Hel+ 2 18] 00+ He]
ko po

2 [t,,,,cz(,cb0+ Hec.]. 3)

‘Hg is the Hamiltonian of the F described by the Stoner
model. The spin bands of F are shifted by A, the exchange
energy. The ferromagnet chemical potential is fixed by the
applied bias, i.e., up=eV. Hg is the Hamiltonian for a BCS
superconductor with chemical potential fixed to zero as the
ground, us=0, and A being the superconducting gap. H .4 is
the Hamiltonian for the quantum dots in the mean-field ap-
proximation, which permits an exact equation for the self-
energy. The energies E,, and E,, are renormalized by the
interactions X (interdot) and I (intradot). The interactions
also couple the renormalized energy levels with the mean
occupations (7,) and {#,). In addition, it is included a gate
voltage at the quantum dots a and b, namely, V, and V,,,

PHYSICAL REVIEW B 81, 094526 (2010)

respectively. H; is the Hamiltonian which describes all the
tunneling processes: between dot a and the ferromagnet, with
amplitude ¢;, between dots with amplitude 7., and between
dot b and the superconductor, with amplitude f,.

We have not considered the occurrence of the Kondo
resonance at the dots. While the Kondo effect has been ex-
perimentally observed in semiconducting quantum dots, cou-
pling the dot to a ferromagnetic electrode will split the dot
level, leading to the suppression of the Kondo effect.’’-*®
Electron pairing in the superconductor electrode also com-
petes with Kondo through the proximity effect.* Now, a
discussion about the relative magnitude of the correlation
parameters is in order. In this paper, i/ and K are limited to
the gap value since we analyzed the contribution of a pure
Andreev current (subgap current). This also restricts the volt-
ages to very small values, typically on the order of mV or
smaller. Our study is then confined to the weak correlation
regime.

B. Green’s functions

To calculate the transport properties we have used the
nonequilibrium Green’s function method.”>** All the physi-
cal quantities can be cast in terms of the Green’s function of
the dots. By using the Nambu 4 X4 notation the retarded
Green’s functions of the quantum dots are given by

G, = G + Gt Gluta Gl 4)
G, =Gy + Gutl, Gt Gla (%)
with
Glo= 81 - Sig) ™, ©
Gpy=ghs(1 - Z5gp) ™" (7)

In these equations G/, is the Green’s function of the quan-
tum dot a; G}, is the Green’s function of the quantum dot b;
g, and g, are the Green’s functions of the dots a and b
isolated from the electrodes; t,, describes the coupling be-
tween the dots; and 2f and 2§ are the retarded self-energies
which describe the coupling of the dots with the supercon-
ductor and ferromagnet electrodes, respectively. Explicitly
these self-energies are written as

1 0 Fﬁ 0 0
ra - -— 8
Siw)= F 2lo o1, o (8)
0 0 0 Ty

with I'z,=27t?N,, is the coupling strength, with 1, being the
tunneling amplitude and N, the density of states for the fer-
romagnet spin o band; and
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where I',=2t,|°N,, with N, being the density of states of
the superconductor in the normal state and p, is the modified
BCS density of states p(w)==Kelh) , of0el yith the
imaginary part accounting for Andreev states within the
gap.¥

Besides the retarded and advanced Green’s functions, it is
necessary to obtain the Keldysh Green’s functions, which are
calculated by the equation of motion technique. Since it is
used a mean-field approximation for the interaction, the re-
sult for this Green’s function is exact. The equation obtained
for the Keldysh Green’s function of dot a is given by

G (0) =G (0) 27 (w)GE () (10)
with the “lesser” self-energy 37,
35 (w) =35 (@) + 1,635 ()Gt (11)

Correspondingly, the Keldysh equation for quantum dot b is
given by

Gjy(@) = Gp(0) 27, ()G () (12)
with the lesser self-energy %y,

25w = 25(0) + £, G2y (@GR, (13)

The lesser self-energy for the ferromagnet electrode is
given by

<N fFrfL 0
ZF (w)=1i 0 0 fFFﬂ 0 (14)
0 0 0 ]Frﬁ

in which fp=f(w—eV) and fp=(w+eV) are the Fermi func-
tions for electrons and holes, respectively.

The lesser self-energy for the superconductor electrode is
given by
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A
1 -— 0 0
w
A
-— 1 0 0
w
25(0) = ifT,3(w) N
0 0o 1 —
w
A
0 0o — 1
w

where fs=f(w) is the Fermi function for the superconductor
electrode and == is the conventional BCS density of
states.

Equation (11) shows that the dot a, which is coupled to
the ferromagnetic electrode on its left side, “sees” on its right
side an effective electrode as a result of the interplay of dot b
with the superconductor. Equation (13) can be interpreted in
similar terms for dot b, with a “bare” superconductor elec-
trode on the right side and an effective electrode on the left,
resulting from the interaction of dot a with the ferromagnet.
Since the superconductor and the ferromagnet present differ-
ent band structures, there is an intrinsic asymmetry in this
system which manifests itself in the transport properties.

C. Physical quantities

The Green’s functions of the last section, calculated by
the equation of motion method, permit to determine all the
physical quantities necessary to analyze the transport prop-
erties of the F-QD,-QD,-S system. Since the interaction
couples the dot levels through the mean occupation, as
shown by Eqgs. (2) and (3), it is necessary to perform a self-
consistent calculation to determine the occupation at the dots
first. Then, one can proceed to calculate the physical quanti-
ties of interest. In the following we show the expressions we
have used to compute the LDOS, the current, the transmit-
tance, and the mean occupation.

1. Local density of states

The LDOS of the quantum dots comes from the matrix
elements (Refs. 11 and 33) of the retarded Green’s function
matrix (electron components in Nambu space). The LDOS
for dots a and b are, respectively,

1
LDOS-A=— ;Im[cga,“ + Gy 3l (16)

1
LDOS-B = - ~Im[G}, ,, + Gy 33]. (17)
aw

2. Transmittance and current

Since the current is conserved, it can be calculated at any
point of the circuit. Here, we choose to calculate the current
at the ferromagnetic electrode, as the temporal variation in
the number of electrons, i.e.,
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where ﬁF-‘-Ekan.,ako- By using the Heisenberg equation and
the definition of the lesser Green’s function of the dot a, it is
possible to write the current as follow:

= %f do[G,(0) %5 () + G (@) EE(@) + He i,

(18)

where the index 11+33 indicates a sum over the electron
components in the Nambu space matrix. By substituting the
matrix elements, the current can be cast to the following
form:

- f daA(@)(fo—Tp). (19)

In this work we only consider Andreev transport for en-
ergies within the superconductor gap. Thus, the current am-
plitude corresponding to the contribution of quasiparticles
tunneling is zero.

The expression for the amplitude A(w) is given by

A=T (G 1a Ty +1Go 12T 1)
+ Ffl(|G,'m'34|2Fﬁ + |G,'wq32|2rﬂ).

The transmittance is obtained from the current formula,

l r r
Tar= E[Fﬁ(lGaa.uPrﬂ +1G 10T )

+ T (G54l T +1G 32T )] (20)

3. Self-consistent calculations

Since the Green’s functions are dependent on the mean
occupations via Egs. (2) and (3), it is necessary to calculate
those quantities at the dots. From the definition of the lesser
Green’s function, one straightforwardly obtains the system of
equations below

1 +®
()= 57;,[ G, (),

1 +e

("aL) = 'i;;f G:a,33(ll’),
1 (*

(an> = %f G[fb,n(w)’

N
<'le.) = Ef G:b,sa(“’)~

These integral equations have to be solved numerically in
a self-consistent way. Once the occupation numbers are ob-
tained, it is possible to calculate the other physical quantities.
Results are shown below.
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I11. RESULTS AND DISCUSSION

Next, we present the results obtained from numerical cal-
culations. First, we show the LDOS at the quantum dots in
the absence of electronic correlations. We investigate the ef-
fects of the different couplings of the model, i.e., the cou-
pling between dots and the coupling of the dots with the
leads. In the following sections, we discuss the role of the
interactions. All examples displayed for the latter case corre-
spond to finite polarization of the ferromagnet, thus keeping
our results on safe ground when using mean-field approxi-
mations. We use the P=0.3 and 0.8 cases as prototypes, be-
ing this range typical of most well known and used ferro-
magnetic leads.” We analyze separately the effects of the
interactions. The interdot interaction X breaks the LDOS
symmetry at the dots, changing the position and amplitude of
resonances. As a resuit, we find the NDC effect for a range of
values of parameters. The intradot interaction U/ lifts the spin
degeneracy, as can be seen by the splitting of the differential
conductance and LDOS peaks. In the final section, we
present results when both interactions, K and U/, are active
and are of the same order of magnitude. The interplay of
both magnitudes leads to the NDC phenomenon in some
range of the bias. This voltage region can be controlled and
tuned by application of gate voltages at the dots.

A. Noninteracting case

In this section, the LDOS of the quantum dots is de-
scribed without interactions. This permits us to analyze the
resonance structure presented by these quantities, which
plays a central role in all transport properties, including the
interacting case as well. The system is asymmetric since the
ferromagnetic left electrode is modeled with a continuous
density of states while the superconductor electrode, on the
right side, presents a gap for quasiparticles states, with a
complex density of states within the gap, corresponding to
evanescent Andreev states, responsible for the Copper pair
conversion at the interface.

Figure 2 shows the LDOS at the dots, for different values
of the interdot coupling (electron hopping between dots) ¢,
in units of the superconducting gap. For #,,=0.02, the dots
are almost decoupled from each other. As a result, features of
the density of states mainly reflect the coupling with the
electrodes. LDOS for dot a presents one peak centered in
w=0 with a finite width. The broadening results from the
hybridization of the dot level with the ferromagnetic band.
There is a finite probability for the electron to escape from
the dot to the electrode. On the other hand, LDOS-B presents
two sharp symmetrical peaks. This resonant structure repre-
sents the hybridization between the dot level with the An-
dreev states. The peaks correspond to the electron and hole
channels, as expected from the BCS model for the supercon-
ductor electrode.

As the coupling between the dots is increased, two addi-
tional peaks at the center emerge for both LDOS, as ob-
served in the examples for 7,,=0.30 and 0.46. These peaks
come from the resonance between the discrete dot levels. For
LDOS-B, the intensity of the Andreev peaks decay with the
dot coupling.
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FIG. 2. (Color online) LDOS for different values of coupling
between dots, #,,. Fixed parameters: I';=0.1, I';=1.0, P=0, kgT
=0.01, and eVg,=eVg,=0. (a) LDOS for QD a, coupled to the
ferromagnet. For 7,,=0.02, the LDOS is dominated by the coupling
with the ferromagnet, revealed by the broadening of the central
peak. By increasing 7, the resonances from the superconductor
(external peaks) and from interdot coupling (central peaks) appear.
(b) LDOS for QD b, coupled to the superconductor. For 7,,=0.02
the LDOS is dominated by the coupling with the superconductor, as
displayed by the equidistant peaks around w=0; these peaks are the
Andreev resonances. By increasing 7, the interdot coupling peaks
(central peaks) appear in addition to the Andreev resonances. All
parameters are expressed in units of the superconductor gap.

The effect of the coupling with the superconductor is il-
lustrated by the LDOS curves shown in Fig. 3. When the
interaction with the superconductor is weak I';=0.05, both
LDOS present a two-peak structure resulting from the inter-
dot coupling (¢,,=0.5 in the examples shown). When the
coupling with the superconductor is increased, the Andreev
peaks appear and are more intense in LDOS-B.

The effect on the LDOS by varying the coupling with
ferromagnetic electrode is shown in Fig. 4. When the cou-
pling with the ferromagnet is increased, the discrete structure
of the LDOS is transformed into a continuum of states, as a
result of the hybridization of the discrete dot levels with the
continuous band of the ferromagnet. Internal peaks almost
disappear for I';>0.5.

Isolated quantum dots present one level degenerate in
spin. When coupled to each other with ¢,,, there is an admix-
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FIG. 3. (Color online) LDOS for different values of the coupling
with the superconductor, I'y. Fixed parameters: I';=0.1, 7,,=0.5,
P=0, kgT=0.01, and eV,,=¢Vy,=0. (a) LDOS for quantum dot a,
coupled to the ferromagnet. (b) LDOS for quantum dot b, coupled
to the superconductor. The distinct behavior of LDOS-A and
LDOS-B is explained by the stronger coupling of b with S. The
increase in the coupling with S results in a bigger separation be-
tween the resonance peaks. All parameters are expressed in units of
the superconductor gap.
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©(4)
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FIG. 4. (Color online) LDOS for different values of coupling
with the ferromagnet, I';. Fixed parameters: [;=1.0, #,,=0.5, P
=0, kgT=0.01, and eV,,=eV,,=0. (a) LDOS for quantum dot a,
coupled to the ferromagnet. (b) LDOS for quantum dot b, coupled
to superconductor. By increasing Iy, the density of states presents a
broader pattern, displaying an admixture between the ferromagnetic
energy band and the hybridized states of the dots. All parameters
are expressed in units of the superconductor gap.

ture of them, resulting in a bonding and an antibonding lev-
els, in analogy with a H, molecule.?® In our model, those
levels corresponds to the central peaks of the LDOS. When
the electrodes are attached to the double-dot system, the
above peaks broaden and two additional peaks appear corre-
sponding to the superconducting Andreev states. By tuning
the parameters of the model, it is possible to change the
number of peaks, their widths and the distance between
them, which in turn can be used to control the current.

B. Interacting case: Interdot interaction

In Fig. 5(a) we plot some /X V characteristics for differ-
ent values of the interdot interaction K. These curves show a
plateau pattern which is due to the peak structure of the
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FIG. 5. (Color online) (a) current (I) versus applied bias (V) for
some values of interdot interaction. (b) Corresponding differential
conductance, showing regions of negative values. (c) Andreev
transmittance (Tg) for some values of applied bias for K=0.22. (d)
Andreev transmittance (T5g) for some values of K, for applied bias
€V=0.83. Fixed parameters: I';=0.19, I';=0.40, 1,,=0.5, P=0.3,
U=0, kgT=0.01, and eV,,=eVy,=0. All parameters are expressed
in units of the superconductor gap.
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LDOS at the quantum dots. When the interaction is in-
creased, the plateau value is reduced, ranging from /=0.90
for K=0 to I=0.30 for K=0.45, since higher values of the
interaction implies a stronger Coulomb repulsion between
dots. But for small voltages (V' <0.30), we observe an un-
usual behavior, where the trend is inverted, although this is a
tiny effect. In Fig. 5(b), we plot the corresponding differen-
tial conductance, which allow for a better resolution of the
IXV curves. The symmetric structure for =0 is broken
when K +#0, the asymmetry being more pronounced the
higher the values of K. For some examples of the figure,
NDC in the characteristics is found around K£=0.6. From our
numerical calculations, NDC effects are present in the range
0.08 <K <0.4. For K greater than 0.4, NDC is suppressed
and a positive peak emerges in dI/dV, as can be seen in the
example for £=0.45.

From these results, we conclude that the mechanism of
the NDC is not linearly related to the Coulomb blockade
effect. The interaction plays a more subtle role in changing
the transmittance of the system. In fact, looking at the differ-
ential conductance, we note that when increasing KC, the sec-
ond peak for positive bias is suppressed. Thus, for some
values of K there is a suppression of some of the resonant
peaks and this causes an additional reduction in the transmit-
tance for some values of the applied bias. This effect causes
the differential conductance to assume negative values. The
Andreev transmittance is displayed in Figs. 5(c) and 5(d).
There is a variation with the applied bias, in contrast to the
noninteracting case. The interaction couples the occupation
number at the dots, which implies a nontrivial dependence of
the transmittance with the applied bias. In Fig. 5(c), we plot
the transmittance for K=0.22, for some values of the applied
bias. There is a reduction in the amplitude with the increase
in the bias but the spectrum is symmetric with respect to w.
In Fig. 5(d), we show the transmittance at fixed bias eV
=0.83, for various values of K. There is a reduction in the
transmittance and a shift of the peaks, however the variation
is not systematic, as shown by the example for K£=0.45,
which does not follow the trend of the other values. Reduc-
tion in the transmittance with increasing bias is one of the
causes of NDC. However, the absence of NDC for negative
bias strongly hints that there are additional ingredients to
explain the phenomenon. One important factor is the asym-
metry in the LDOS, which appears when the interaction K is
turned on. In Figs. 6(a) and 6(b), we show the effect of the
interaction on the peak structure of the LDOS at the dots.
The symmetric shape seen in Figs. 2-4 is lost when the
interaction is included. By increasing the interaction toward
the gap value, some peaks are suppressed (one central and
one external) and other are reinforced (one central and one
external), the LDOS presenting a more localized character.
Central peaks of the LDOS are associated to states resonat-
ing between dots while external peaks are the channels for
the Andreev reflection. The symmetry is critical to allow
electronic transfer through the structure since the sum of the
energies of the electrons available to form a Cooper pair
have to be equal to the chemical potential of the supercon-
ductor (which is zero). Thus, the Andreev current is opti-
mized when the LDOS peaks are symmetric and the suppres-
sion of one of them causes an effective reduction in the
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FIG. 6. (Color online) LDOS for different values of interdot
interaction. Fixed parameters: I';=0.19, I';=0.40, 1,,=0.5, P=0.3,
U=0, kgT=0.01, eV=+0.62, and eV ,=eV,,=0. (a) LDOS for
quantum dot a, coupled to ferromagnet. (b) LDOS for quantum dot
b, coupled to superconductor. In both, the interaction introduces an
asymmetry which is related to the NDC effect. All parameters are
expressed in units of the superconductor gap.

current, with the emergence of the NDC effect.

When a negative bias is applied to the ferromagnetic elec-
trode, its chemical potential is reduced in relation to the su-
perconductor’s one. Thus, the current is established by ex-
tracting Cooper pairs from superconductor electrode. Those
electrons, with antiparallel spins, fill the lower energy states
available at the dots, so only the peaks of the negative fre-
quency branch of the LDOS will participate in the conduc-
tion process. This is the explanation for the absence of NDC
for negative bias in the / X V characteristics, as shown in Fig.
5(a).

(a)

e ¢V = (.00
N

— ey =-0.13
|’

—— o\ =-0.26
| .

0559 06 03 00 03 06 09

eV (8)

FIG. 7. (Color online) Current and differential conductance vs
applied bias for some values of the gate voltage at dot a. Fixed
parameters: I';=0.2, I';=04, 7,,=0.50, P=0.3, K=0.22, U=0,
kgT=0.01, and V,,=0. (a) Current versus applied bias: the gate
potential modifies the current profile appearing some regions of
NDC in both, negative and positive values of the applied bias. (b)
Differential conductance for the corresponding /X V curves. All
parameters are expressed in units of the superconductor gap.
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FIG. 8. (Color online) LDOS of dot b vs electron energy for
some values of the gate voltage at dot a. Fixed parameters: I'y
=02, I';=04, 1,,=0.50, P=0.3, kgT=0.01, V,,=0, £=0.22, and
U=0. (a) LDOS-B for applied bias eV=-0.70. The second peak for
negative energy is progressively suppressed and vanishes at eV,
=-0.39. (b) LDOS-B for applied bias ¢V=+0.70. The first peak for
positive energy, that was absent for eV, =0, emerges with applica-
tion of the gate voltage. All parameters are expressed in units of the
superconductor gap.

Next, to show that the NDC effect originates from the
asymmetry of the LDOS, we have recalculated the £=0.22
case of Fig. 5 but now applying a gate voltage at dot a while
keeping the gate voltage at the other dot fixed and equal to
us=0. The results are qualitatively similar if the gate poten-
tial at dot b is varied while the one at a is kept fixed and
equal to ug. As shown in Figs. 7(a) and 7(b), the NDC ap-
pears for negative values of the applied bias, for V,, approxi-
mately ranging from —0.26 to —0.39. In the range —0.13
<V, <+0.13, the NDC appears for positive bias. To make
contact with the asymmetry of the LDOS at the dots, in Figs.
8(a) and 8(b), we plot the LDOS-B for values of the bias at
the neighborhood of the NDC, namely, ¢V=-0.70 and +0.70.
The LDOS-A presents a similar behavior. By tuning the gate
voltage V,,, we can change the amplitude and position of the
peaks in the LDOS. Eventually, some of the peaks vanish,
resulting in NDC effect. The above figures corroborate the
role of the LDOS in the appearance of the NDC regions. In
fact, peaks of the LDOS and transmittance are resonances
resulting from the coupling between the dots and the elec-
trodes. As shown in Figs. 5 and 6, the interdot interaction
affects the LDOS and the transmittance in a way similar to
“destructive interference,” changing the position and ampli-
tude of the peaks. One can tune such “destructive interfer-
ence,” by introducing a gate voltage, thus modifying the val-
ues of bias where NDC takes place, as shown in Fig. 8. This
process of controlling the current through the device may be
important for practical applications.
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FIG. 9. (Color online) Current and differential conductance vs
applied bias for some values of the intradot interaction. Fixed pa-
rameters: I';=0.1, I';=1.00, ,,=0.50, P=0.80, K=0, kzT=0.01,
and eV,,=eV,,=0. (a) Current vs applied bias. (b) Differential con-
ductance. The intradot interaction lifts the spin degeneracy, produc-
ing a splitting of the peaks in the dI/dV curves. Very different
values of I'; and T’y have been used in the example to get a larger
separation between the resonance peaks. All parameters are ex-
pressed in units of the superconductor gap.

C. Interacting case: Intradot interaction

Next, we present mean-field results that include the intra-
dot (onsite) interaction I/, with no interdot repulsion (X =0).
As shown in Egs. (2) and (3), the intradot interaction splits
the up-spin and down-spin states at each quantum dot, with
the corresponding splitting of the transmittance and differen-
tial conductance peaks. However, as indicated by Egs. (2)
and (3), this effect can only be observed for different up-spin
and down-spin occupations. This condition is met for non-
zero values of the polarization P of the ferromagnet, when
different numbers of spin-up and spin-down electrons are
injected to the dots. The rates at which electrons are injected
are I'yy/h=T[1+P)/h and I'y)/h=T{1-P)/h for spin up
and down, respectively. In Fig. 9 the /X V characteristics and
the corresponding differential conductance are shown for dif-
ferent values of the intradot interaction. As long as U # 0, the
peaks start to split and for &/=0.90 the differential conduc-
tance presents a clear pattern with eight peaks. The I XV
characteristic, for {=0.90, also shows a number of additional
steps and a final plateau with a reduced value of the current.
The reduction in the maximum value of the current with P is
explained by the reduction in the available conducting chan-
nels, as discussed in Ref. 41. Since the current is established
by Andreev reflection, it is necessary an equal number of
spin-up and spin-down electrons to form Cooper pairs. Since
the density of states for spin down is smaller, the current is
limited by the number of spin-down electrons.
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FIG. 10. (Color online) Current and differential conductance vs
applied bias for different values of the ferromagnet polarization.
Solid lines: V,,=V,,==0.13. Dotted lines: V,,=-0.39 and V=
~0.10. Fixed parameters: I';=0.20, I';=0.26, 1,,=0.40, £=0.25, U
=0.25, and kzT=0.01. (a) Current vs applied bias. (b) Differential
conductance. The increase in the polarization suppresses NDC by
reducing the available states in the conduction process. All param-
eters are expressed in units of the superconductor gap.

In the examples presented in Fig. 9, which corresponds to
P=0.80, NDC effects are absent. By increasing the polariza-
tion the NDC region is reduced and eventually disappears
when we further increase the polarization. The mechanism
that accounts for the NDC effect for intradot interaction is
the same as the one presented in the previous sections: the
reduction in the transmittance with the applied bias, com-
bined with asymmetries of the LDOS. For values of the po-
larization of =0.80—0.90, the mean number of electrons par-
ticipating in the conduction is so reduced that a further
reduction in the channels does not imply in a reduction in the
electrical current. This is the cause of the absence of NDC in
the examples of Fig. 9.

D. Interaction case: Intradot and Interdot interactions

In the previous sections we have presented results when
one of the interactions is absent. However, it is possible to
obtain the NDC effect when both interactions are active. In
Fig. 10 we show IXV characteristics for =K=0.25. In
spite of the high polarization values, P=0.30 and 0.80, there
are regions of voltage with the NDC effect in all the ex-
amples. For eV,,=eV,,=-0.13 (solid curves), NDC appears
for applied bias eV=0.48. For V,,=—0.39 and V,,=-0.10
the NDC appears for negative bias eV=<-0.48 (dotted
curves). Comparing with Fig. 9, besides the different values
for the interactions and gate voltages, the coupling constants
t, and I’y have been modified. In fact, by changing the cou-
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FIG. 11. (Color online) Corresponding LDOS for some values
of the applied bias. By adjusting the hopping 7,, and the coupling
with superconductor Iy, it is possible to reduce the peaks of the
LDOS allowing to observe the NDC even at high values of the
polarization. Fixed parameters: P=0.80, I',=0.20, I';=0.26, t,
=040, K=0.25, U=0.25, kgT=0.01, and V,,=V,,=-0.13. (a)
LDOS for dot a, coupled to ferromagnet. (b) LDOS for dot b,
coupled to superconductor. All parameters are expressed in units of
the superconductor gap.

pling constants and the bias, it is possible to suppress some
peaks of the LDOS and the current will be sensitive to this
reduction in the channels, even for polarization values close
to unity. In this case, the NDC effect can be recovered. An
example is shown in Fig. 11, where the LDOS is plotted for
P=0.80 and eV,=eV,=-0.13. For the parameters chosen,
the LDOS present a four-peak structure. When we increase
the applied bias there is a suppression of the first and third
peaks while the second and fourth are enhanced. The sup-
pression is almost complete for the first peak of the LDOS at
dot a and for the third peak at dot b. As a result, the Andreev
current decreases with increasing voltage (NDC effect) since
Andreev reflection requires a symmetric pair of channels in
order to conduct.

IV. CONCLUSION

In this work, we have studied the effects of the interdot
and intradot interactions on the transport properties of a
double quantum-dot system coupled to a ferromagnet and a
superconductor. Energy parameters of the theory are limited
by the size of the superconductor gap. This way, the conduc-
tion through the device is controlled by Andreev scattering
processes (subgap current). In the first part of the paper, the
role of the coupling between dots and the couplings between
dots and leads were elucidated. Next, we study the effects of
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electronic correlations at the dots within a mean-field ap-
proximation. For both interactions, interdot and intradot, we
found regions of voltage with NDC. The NDC effect is a
typical phenomenon in resonant tunneling spectroscopy, and
since the pioneering work of Chang et al.,*” it has been rec-
ognized as fundamental for practical applications, such as
amplifiers, switching devices, and high-frequency oscillators.
Differently from one-electron-tunneling resonances, for the
Andreev current we need electron and hole states of opposite
spins symmetrically located around the chemical potential.
Thus, symmetry and lack of symmetry of the LDOS at the
dots play an important role for Andreev reflection processes.
Correlations tend to localize the electrons at the double-dot
system, changing the LDOS by suppressing some peaks,
shifting their positions, and lifting spin degeneracy, leading
to an asymmetric pattern of the LDOS. This asymmetry re-
duces the number of available states to conduct through the
Andreev reflection mechanism. By changing the polarization
of the ferromagnet, one can also change the relative spin
populations entering the two-dot system. The above phenom-
ena, combined with the bias dependence of the transmit-
tance, produce the NDC effect for some regions of the ap-
plied voltage. Through the gate voltages, one can tune the
effect and change the bias region where NDC appears.
Such kind of devices, as the one considered here, are on
the verge of being produced by present technology and our

PHYSICAL REVIEW B 81, 094526 (2010)

theoretical study may be useful to control the current in prac-
tical applications. K, U, and P are intrinsic parameters,
which are sample dependent. However, the NDC effect can
be tuned by the gate voltages, as shown in this contribution.
With the addition of a second ferromagnetic electrode, one
may open channels for crossed Andreev reflections, with the
control of the current by the relative polarization directions
of the two ferromagnets.

A final comment on the validity of the mean-field ap-
proximation is in order. Results as those shown in Figs. 10
and 11 were obtained at finite values of the polarization and
gate voltages. Under the above conditions, mean-field results
can sensibly capture the physics involved and one can regard
the predicted NDC effects as bona fide phenomena. Mean-
field approximations are known to be extremely useful in
providing a proper qualitative picture and their real range of
validity usually extrapolates the theoretical predictions.
However, the exact extension of the validity of the approxi-
mation can only be addressed by experiments.
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A seguir é reproduzido o segundo artigo realizado neste trabalho de doutoramento submetido
para publicagdo no Physical Review B (se¢ao Rapid Communications). No momento este trabalho
encontra-se sob avaliagao dos referees da revista. Em linhas gerais, este trabalho trata dos resultados
para o caso nao-interagente do segundo sistema (F7, Fy) — PQ1 — PQ2 — S, discutidos no capitulo 5
desta tese. Basicamente sao consideradas as propriedades de interesse em aplicagdes em spintronica:

a mudanga de sinal da ARM R com o potencial externo e o efeito transistor observado neste sistema.
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Magnetoresistance and transistor-like behavior of double quantum dots connected to
ferromagnetic and superconductor leads

E. C. Siqueira* and G. G. Cabreral
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In this article we have studied electrical current and magnetoresistance of the (F1, F2) — QDq —
QD — S system. 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 first ferromagnet (Fy) through the potential applied in the second one (F3). This transistor-like
behavior can be useful in future technological applications.

PACS numbers: 73.23Hk, 73.63Kv, 74.45.4-c, 74.78Na

The recent advances in the experimental development
of nanostructures are mainly aimed at the study of purely
quantum phenomena and effects based on electron-spin
properties (spintronics). In the special case of systems
composed by a ferromagnet and a superconductor it is
possible to construct spin valves which control the cur-
rent flow through these systems. Andreev reflection per-
mits such control, by varying the polarization of the fer-
romagnet attached to the system, as shown in several
papers' 16, Andreev reflection’” (AR) is a mechanism
in which a Cooper pair is formed in the superconduc-
tor from the combination of an incident electron coming
from the normal metal with energy w and spin o, with
another electron with energy —w and spin &. Both elec-
trons enter the superconductor as a Cooper pair, leaving
a reflecting hole in the ferromagnetic electrode. Andreev
states are located within the superconductor gap, where
no quasi-particles states are available.

In this work we propose a prototype of a molecular
transistor by combining two quantum dots with a super-
conductor and two ferromagnetic electrodes. A schematic
diagram of the system is shown in figure 1. There are
two ferromagnetic electrodes, F; and F3, attached to the
first quantum dot and a superconductor electrode is con-
nected to the second one. The dot coupled to the fer-
romagnetic electrodes (F') is called a, and b is the one
coupled to the superconductor (S). The superconductor
has its chemical potential fixed to zero, and independent
voltage bias are applied to the ferromagnets which are
called Vi and V5.

+V o=

+V,

FIG. 1: (Color Online) Schematic diagram showing the
(F1,F2)-QD1-QD2-S system. The magnetization of Fy is as-
sumed to be fixed and the magnetization of F> can be varied
for an angle @ with respect to the Fy magnetization. It is ap-
plied external potentials to Fi and F% and the superconductor
lead is grounded.

The system displayed in Fig. 1 is described by the

following Hamiltonian:
H=H1+Hos+Hs+ Hdga + Hr, (1)

where M1 = ) ., (ex — ohy — ul)a;'wa;w is the Hamil-
tonian of the ferromagnet 1 in which the spin bands
are shifted by the exchange energy hi. The magneti-
zation of this ferromagnet is fixed to a direction which
we call 2. The ferromagnet 2 is modeled by Hz =
> ko léx —sgn(o)ha cos 0 — pialbl bk — 3k b2 sin 0! _bis
where 0 is the angle of the F, magnetization with re-
spect to -axis and hg is the exchange energy. The
superconductor is described by the BCS Hamiltonian:
Hs =3, p8hosps + EP[AS;',TST_ , +H.c]. The quan-
tum dots are considered noninteracting with one level de-
generated in spin Hagd = Y., Faollac + Y Ebofies. The
tunneling between the quantum dots and the leads is de-
scribed by Hr = zkd[tla;fmcaa +He]+Y 4 [tgbzacw +
Hel]+ Zpa[tss;'mcb, +He] + 3, [tavchycoo +Heel.

In order to calculate the transport properties we have
used the non-equilibrium Green’s function method!®. All
the physical quantities can be cast in terms of the Green’s
function of the dots. By using the Nambu 4 X 4 notation
the retarded Green’s functions of the quantum dots are
given by:

Gl, = Gi) + G, tl, Gt Glo )
7 =Gy + ngthngtabGﬁ' ()
where we have defined: G = g1

T8he) ! and Gif = gf,(1 — Tggh)

In these equations G, is the Green’s function of the
quantum dot a; G}, is the Green’s function of the quan-
tum dot b; g7, and g}, are the Green’s functions of the
dots a and b isolated from the electrodes; t,p describes
the coupling between the dots; ¥, = X7 + Xj and ¥
are the retarded self-energies which describe the coupling
of the dots with the ferromagnetic and superconductor
electrodes, respectively. Explicitly these self-energies are
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written as,
Ay 0 B 0
T,Q _ i 0 Ai 0 B
2F (w) - :F2 B 0 Ai 0 ’ (4)
0 0 A

with A, = T'i1p + Czrza + 321‘26, B = SC(FQT — in),
s =sinf/2 and ¢ = cos /2. We also have defined I';; =
27|ti|>Nio, (with i = 1,2) as the coupling strength, with
t; being the tunneling amplitude and N;, the density of
states for the ferromagnet spin o band.

The retarded/advanced self-energy of the supercon-
ductor is given by,

1 -AJw 0 0

- i —AJw 1 0 0
zsa(w) = :Fgrsp(w) 0/ 0 1 Aw

0 0 Ajw 1

(5)

where I'y = 2m|ts|? N,, with N, being the density of states
of the superconductor in the normal state and p is the

: : _ |wlf(jw] - A)
modified BCS density of states p(w) = ——w\/_z——?—
wi(A — |wl)

2

with the imagina; art accounting for An-
AT =2 VR g

dreev states within the gap'®.

Besides the retarded and advanced Green’s functions,
it is necessary to obtain the “lesser” Green’s functions
for the quantum dots, which are obtained through the
Keldysh equation. By using the equation of motion tech-
nique we can obtain an exact self-energy expression which
allows us to write for the dot a:

G<

aa

(W) = GLo(W)BF, (W) Ga, (W), (6)
with the “lesser” self-energy X5 :
27a (@) = BR@) + L, GRES ()G @)tar  (7)

Correspondingly, the Keldysh equation for quantum
dot b is given by:

G (W) = Gi(W) BT, (W) Gy (w), (8)
with the “lesser” self-energy X5,:

D5y w) = B5 (@) + t,GREFW)GR@te.  (9)
In the equations (6) through (9) the “lesser” self-
energies £3 = X7 + X5 and X§ are obtained by the
fluctuation-dissipation theorem X = F;(w)[X¢ — X7,
where i = 1,2 or 5. The Fermi matrix F; is given by,

(10)

in which the Fermi functions are defined as f; = f(w —
eV;) and f; = (w+eV;) for i = 1,2 and f; = f(w) if
i = s. The electrical current can be calculated as the
number variation in any point of the circuit. Here we
choose the variation at the ferromagnet electrodes such
aN;
dt
by the sum of the current from the electrode F; and the
electrode Fy, i.e., I = I + Iz. The final result is:

as I; = —e < with ¢ = 1, 2. The total current is given

r=1 [dslan(h = F) + dalh - )
+ An(f2 — fo) + An(f2 - 1) (11)

A1 =T (IG5 14°T 1y + |Gl 12°T1y)
+ Ty (IGha 34T 1t + G 32/°T1))

Arz =1t [(PT2p + 87T2)) |Gl 14l + (8°T2p + Ty )| C
+sc(lar — F2¢)[G2a,12]*G;a,14 + 8¢(C2p — Fa))[Goa 14" G
+T1y [(PTap + 82T2))|Ghq 3al® + (8°Tap + PT) |Gl ol
se(Tar — T2))[Gha32]* Goa 34 + 8¢(L2t — T2y)[Gla 34]" Gla

Az = (Do + 8°T2,)” (Gl 14+ (G a[Cla o]

+[Gha,34] Goa12 + Gho1alGha 2l + [Gza,m]*Gza,:xz) (T2
+ G 2l (T21® + 5°Tay)

+(|G2a,12‘2 + nga,34|2) (I‘2TC2 +5°Tqy) (Tayc? + §%T'a) +

+ ¢s (Tap — T2p) {(Gha,14[Gla 12" + [Gla1al"Glan2

+Glg 14[Gha3a]” + [GZa,14]*GZa,34) (FQTCZ + 32F2¢)

+ (G£a,32[62a,12]* + [Gra32) Ghai2 + Gro 320G zal”

+[G2a,32]*G;a,34) (FZLCZ S 52F2T)} 5

An =T, [(FQTCZ +5°Tay) lGZa,12|2
+ ¢5 (Gl 32[Ga, 12" + [Gla 32 Gay2) (T2r — T2)
+1G2;a,3212 (Tayc® + §°Tap)] +
I [(F2T02 + 82F2¢) |G‘Tm»14|2 +cs ( t0,31Gaa,14]"
Gl 34]" Gl 14) (T2t — T2y) + G 34f® (T20 + 8°Ty)

The current is composed by four contributions which
can be interpreted as discussed by the reference 20. The
terms A11(f1 — f1) and Asa(f2 — f2) represent the direct
AR in the electrodes F; and Fy, respectively; A12(fi1— f2)
represents the crossed Andreev reflection (CAR) of an
electron of Fy as a hole of Fy. The term Agi(fo — f1)
represents a similar process for an electron of F» as a
hole of Fj. '

The magnetoresistance of the system is defined as,

[Zap| = 1P|

ARMR =
[Tap| + |Ip|

(12)
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FIG. 2: (Color Online) ARMR, Ip and Iap curves. (a), (b) and (c): ['1 = I'2 = 0.50; (d), (e) and (f): I't = 0.20 and I'; = 0.80.
Fixed parameters: ['s = 0.30, tap = 0.20, P, = P, = 0.95, kT = 0.01. All the parameters are expressed in superconductor

gap units.

in which I4p = I(0 =) and Ip = I(6 = 0).

The definition (12) is different from the usual since we
use the absolute value of the currents. This definition
allows us to compare the amplitude of the currents in
terms of the bias of each electrode. In this system the
current is conducted by crossed Andreev reflections, as
a result, the sign of current in each ferromagnetic ter-
minal is linked to the averaged chemical potential of the
two leads. Thus, it contains the case that V3 > 0 and
Va < 0 but I > 0. Therefore, by using the definition
(12) we can define which current is larger through the
signal of ARM R even in the cases where we consider the
dependence of ARM R with the bias V1 or Va.

In the figure 2 we consider the dependence of the
ARMR with V; for different values of V5. The corre-
sponding Ip and I4p curves are also shown. We analyze
the influence of the symmetry of the coupling with the
ferromagnets.

Tt can be observed from the figures 2b and 2e that T’y
limits the amplitude of the current Ip and I'y shifts Ip
on the current axis. On the other hand, by comparing
the figures 2¢ and 2f, we note that the current I4p is
almost independent on the relation between I'y and I's.
This is explained by the value of the polarization, which
is equal to 0.95 for both electrodes. In this case the total
current is almost carried by the CAR, which picks up one
spin-up electron from Fy and another spin-down electron
from F,. Since the total current must be unpolarized by
the superconductor, it is limited by the electrode with

low injection of electrons. Therefore, the global behav-
ior of the magnetoresistance follows the variations of the
current Ip.

From the definition (12), the current I4p > Ip corre-
sponds to positive values of ARM R. When the polariza-
tion is close to unity, the usual situation is to find positive
values of ARM R since the current I4p is carried by the
CAR besides the direct AR, which is the only channel
available to carry the current Ip. In fact, as shown in
figure 2a, the ARMR curve for 'y = Ty is positive for
all values of the bias. For the curves with V2 # 0 there
are two peaks, localized at V; = £0.22, corresponding to
the value where I4p is close to zero.

In figure 2d is shown the ARMR curves for 'y > T4y
When V3 = 0 the ARM R is almost constant for all values
of V. For V5 > 0 the ARM R displays a step-like behav-
ior with positive values for Vi > 0 and negative values for
Vi < 0. If we change the sign of V5 we have the opposite
case, i.e, ARMR > 0 for Vi < 0 and ARMR < 0 for
Vi > 0. The results shown in figure 2 indicate that one
can control the sign of the magnetoresistance of the sys-
tem through external parameters (Vi and V2) when the
coupling of Fy and F, with the dot a are different from
each other.

The curves for I4p, shown in figures 2c and 2f, display
some interesting features. Unlike the current Ip, the shift
of I4p along the current axis is related with the bias
rather than the coupling constants I'; and I'y. In fact,
the high polarization values Py = P, = 0.95 reduce the
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FIG. 3: (Color Online) Current through the terminal F for
Vo = —0.30 (red curve) and V2 = 0.30 (black curve). Fixed
parameters: ['1 = 0.20, I'2 = 0.80, I's = 0.80, tap = 0.20,
Py = P, = 0.95, V2 = 0.30, kgT = 0.01. All the parameters
are expressed in superconductor gap units.

contribution from the direct AR and the current I4p is
dominated by the CAR process. In order to clarify this
point we consider the current formula (11) in the case
of zero temperature, where the Fermi functions become
step functions. If we also neglect the direct AR, I(V1, V2)
can be written as,

+Vi

104, V5) = & /_ ) + An(-w) do

(13)

which implies that the current tends to zero when V; —
—V5. This condition determines the shifts of the current
I4p when we change the value of the bias in the electrode
F5. This can be seen from the curves shown in figures
2c and 2f. The fact that some regions of the bias present
zero current values can be useful in practical applications
since the currents at each electrode can be spin pure in
the antiferromagnetic configuration. To illustrate this
point we show in figure 3, the current curves in the elec-
trode Fy, namely I1 4p, corresponding to the case shown
in figure 2f for Vo = 40.30. Since the polarization of
the electrodes is close to unity, and the ferromagnets are
in the antiparallel configuration, the current through the
ferromagnet F} is composed almost by spin-up electrons.
When the absolute value of the bias is larger than 0.4
(out of the shaded region) the system works as a switch:
if we change the bias in Fy from zero to F0.30 we can
commute the current through the F; from zero to the
maximum value. Thus, we can control a spin current in
one electrode by changing the bias in the other electrode.
This can be useful in practical applications of spintron-
ics since the system behaves as a transistor. This effect
works better in high values of the polarization where the
CAR is the principal mechanism of transport.

In this work we have studied the magnetoresistance
and the current properties of the (£}, F»)—QD,—QDy—S
system. We have shown that the magnetoresistance sig-
nal can be switched by applying an external potential in
one of the ferromagnetic leads. In addition, the current
carried by CAR can be also controlled through the poten-
tial of the ferromagnets which characterizes the system
as a transistor.
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