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RESUMO

Uma teoria de transporte quéntico nfc-linear para siste
mas de muitos corpos arbitrariamente afastados do equilibric ¢ el
borada, baseada no método do operador estatfstico de ndg-equili-
bric de Zubarev. E deserito um processo iterativo que permite que
as integrais de colisfo com memdris sejam arranjadas na forma de
uma série de contribuig®es parclails em poténcias crescentes da in
tensidade de interag#io, levando a uma teorla n#o-linear de rela-
xaglo em termos lnstant8neos nas integrails de colis#o. A ordem
mais baixa, a chamadas teoria linear de relaxacgHa, corresponde ]
aproximag8o Markoviana aos processos de relaxac#o ¢ os efeltos de
meméria s#o ao menos de tercelrs ordem nas intensidades de inters
¢8o0. O método ¢ aplicado para tratar efeitos n8o-lineares em um
semicondutor dopado tipo n, onde se mostra que através de absor-
¢8o por portadores livres em processo de fotoexcitag®o, fonons LO
s8o0 produzidos, em excesso com relac%o ao equilibria, numa regido
privileglada do espago reciproco. Efeitos nHZo-lineares s3%30 rele-
vantes somente em altas Intenslidades de excitagdo, onde promovem
8 canalizagdo da energia dos modos alimentados idqueles do extre-
mo de zona, cuja populag8o cresce enormemente, exibindo um efeito

semelhante a uma condensag¥o de Bose-Einstein fora de equilibrie.
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ABSTRACT

A non-linear guantum transport theary for many-body
systems arbitrarily away from equilibrium is elaborated using
Zubarev's non-equllibrium statistical operator method. It 1s des-
cribeb an iteratlive method that allows to organize the collision
integrals with memory in a series of partial contribution of in-
creasing power in the intensity of the jinteraction, leading to a
nonlinear relaxation theory based on instanteneos collision inte-
grals. In the lowest order, the so called linear theory of relaxa
tion corresponds to the Markovian approximation to the relaxation
processes, and‘mémory effects are at least of third order in the
intensitles of the interaction. The method is applied for the
treatment of non-linear effects in n-doped polar semiconductors |,
where 1s shown that through free carrier absorption in laser fotoex-
citation processes, L0 phonons are produced in excess of equili-
brium in a privileged region of the reciprocal space., Non-llpear
effects are Important at high levels of photoexclitation, where
are responsible for the channeling of energy from the pumped mo-
des to the modes at the edge of the Brillouin zone, whose popula-
tion grows enarmously, following & phenomenon akinm to & non-egui-

librium Bose-Einstein condensation,
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CAPITULD I

INTRODUGAD

0 estudo de processos de transporte em sistemas de mui-
tos corpeos fora do equilibrio termodinimico, acompanhados de efei-
tos ndo-lineares & n¥o-locais (no tempo e no espago) se constitui
hoje em matéria de extrema Importéncia, seja nas dreas de fislcada
matéria condensada ¢ cinética dos gases, nas quals histdricamente
$e¢ originou e desenvolveu, mas também em dreas tdo distintas quan-
to fisico-quimica, biologla, engenharia e outras. E sabido gque &
nivel micrusudpicb esses slstemas de multos corpos se éncontram em
estados dindmicos cujo conhecimento completo abrang% um numera N
muito grande (N~1023) de graus de liberdade e de equagfes de movi-
mento para os mesmos, envolvendo as interag8es entre as particulas
constituintes, o que torma o problema teoricamente proibitivo, a
par de ser experimentalmente Irmacessivel. Deste modo, o comparta-
mernto macroscdpico que emerge da atividade 3 nivel destes microes-
tados, acredita-se poder ser descrito por um conjunto representati
vo reduzido de n varidvels macroscdpicas (n<<N), através da contra
80 nas varidveis do sistema, decorrente de um processo de amorte-
cimento das microcorrelagdes dos sucessivos estdgios dinémicos, de
terminados por tempos de relaxagdo caracteristicos, gque permite a
formulag8o de uma Meclnica Estatistics de n3o-equilibrio. Com isto
resultam para estas macrovarldvels equaglies de transporte nfo-ling
ares e n3o-locals, com as quals se espera poder determinar aspec-
tos novos e Inesperados no camportamento dos sistemas, tals como
caos e suto-organlzag8o com formaglo de estruturas dissipativas
s0b condigBes estacionérias"z. E claro que a escolha deste conjfun

to contrafide de varidvels din&mlcas, que permite a Introducso das
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macrovaridvels e suas equagdes de evolugH3o, € bastante arbitrédrio,
nio existindo ainda uma teoris satisfatdria que permita uma esco-
lha exclusiva e definitiva, Justificando-se, para cada casc, pela
natureza do sistems e o objetivo experimental,

A origem da quest#o da irreversibilidade e a elaborac#o
de equagfes de transporte & partir de elementos microscdpicos estd
ligada & formulag&o do teorems-H e 4 equacHo de Boltzmann®. Esta
¢ uma equa¢do integro-diferencial ndo-linear, sem efelitos de retar
dag#a (memdria) e fol propesta inicialmente nmo estudo de proprieda
des macroscdpicas de gases dilufdos, considerando processos de co-
lisBes bindrias entre svas particulas constituintes, sendo dzpois
estendida com bastante sucesso ao estudo de processos de transpor-
te em Fisica da Matéria Condensada em conjunto com representagfes
de QUESE-DBrtICUlESa. Uma das primeiras teorias de transporte nio-
linear se relaciona a uma téecnica que visa abter aproximagtes de
ordem mais alta nas solugBes da equac3o de Boltzmann via o métade
de aproximagdo de Hilbert-Chapmann-Enskog, considerando fracas as
interag%es e os campos aplicados nos processos de espalhamento,per
mitindo aproximagBes lineares5. No entanto tais recursos ficam
agueém das observagfes experimentais, em particular nos semiconduto
res submetlidos & campos elétricos inten5056 {> kV/cm), quando ent3o
caracterf{sticas n#o-lineares nos fenfimenos de transporte passam a
ser relevantes. Deste modo, para sistemas arbitrarismente longe do
equilibric, envolvendo campos e excitagdes fortes, outros métodos,
baseados em diferentes técmicas, devem ser usados para deduzir e-
guagdes de transporte ndg-lineares. Algumas destas técnicas se fun
damentam em uma generalizagfo de idélas provenlentes da teoria do
movimento Browniano’ (equaglies de Langevin e Fokker-Planck) e ou-
tras seguem uma extens¥o do algoritmo de Gibbs 3 situac@es de ndo

g

equilibrio™. A teorla de transporte que elaboramos na capftilo II

segue este segundo caminho e pode ser considerada uma generaliza-
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3o do método de Hilbert-Chapmann —Enskog.

0 gue vamos desenvolver no capitule I1 & uma teoria de
transporte n¥o-linegar, que permite, a partir de um método gue cons
troi um operador estatf{stice de n&c-equilibrio (OENE), tratar sis-
temas de multcs corpos longe do equilibrio termodinimlico. Pars ob-
ter as eguacfies de transporte n¥o-lineares para as macrovarldvels
do sistema, definidas pelas médias sobre o ensemble de nHo-equilfl
brio das varidvels dinfmicas do conjunto contraido, vamos construlr
um QENE seguindo o formalismo de Jaynesg, introduzinde a lIrrever-
sibilidade por uma hipdtese ad hoc e fazendo a conexdo com umg ter
modindmica irreversivel fenomenoldg%ca, cules bases estatisticas
580 providas pelo OENE. Isto nos leva & formulagfo de uma eguagdo
de Liouville 1inomogénea com fontes, cuja forma implica em que-
bra de simetria de invers#o temporal (reverslibilidade microscdpl-
ca). Dentro dests linha de determinagBo do OENE se mostram elegan

10

tes e de bom manejo os formalismos de Robertson —, - usado por

Piccirelli11 no estudo de fluideos, e em especial, aguele de Zuba-

rev12, a0 qual segulremos, usado no estudo de respostas & excita-
gOes no transiente e estaclondrlo de semicondutores fotoexcita-
dos13.

Az equagBes de transporte quinticas n3o-lingares exibem
formas manejdveis mas Integrals de colisBo quando nos restringimos
4 28 ordem nas intensidades de interagdo, que como veremos, equiva
le 4 chamada aproximacl8oc linear na teoria de relaxag8o. Nesta or-
dem, as equacgBes de transporte resultantes sf8o baslcamente Marka-
vianas (auséncia de memdria ou retardag8o), Esta aproxlimagdo se re
vela dtil em multas situages fisicas, mas em casos em que compa-
recem processos dissipatives fortes, em presenga de perturbacdes
térmicas e mecélnicas intensas, ela se torna insuficiente. Com este
proptsito, precisamos estender o método do operador estatistico a-

1ém da teoria linear de relaxagdioc de modo & obter equagdes de trans
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porte que deem conta mals apropriadamente de fendmenos de relaxa-
¢80 intensos., Contudo, as equagbes de transportes gque se seqguem,
pbtidas a partir do desenvolvimento em uma sérle de Integrais de
colis@o através de um processo iterativo, s83o claramente ndo-Marko
vianas e ndo-linesares e resultam de dificll manejo matemdatico. Pe-
letminski elaborou um procedimento que & exato até a 23 ordem na
intensidade de interag8o, mas que delxa incompletas as equagdes de

transporte para ordens superiures14

. No capitule II desenvolvemos,
através de um processo sistemdtico e transparente, uma maneira de
expressar as equagdes de evolug3o e os seus efeltos de memdria em
termos de Integrais de colisfdo lnstanténeas em ordens mais altas
na intensidade de interagl8o, com a Inclusfo de efeltos nHo-linea-
res nas equagBes de transporte. Isto se consegue pela introdug8o
de um operador que carrega os efeltos de memdris em termos de uma
expans¥o nas ordens da Intensidade de interagdo, permitindo, atra-
vés de um elaborado processo de ordenamento, passar das lntegrais
de colisfio com memdria para outras que s#o instantdneas no tempo

Isto faz caom que os efeitos de memdria em uma dada ordem de itera-
c#o sejam transferidos & ordens mals altas de Intensidade de inte-
ragdo. Deste moda, na 2% ordem de intensldade de interagdo se re-
produz a aproximagfdo linear na teoria de relaxagdo de Fokrowskl-

Peletminskim'15

, gue n¥o contém gqualsquer efeltos de memdria. A-
1ém disso, € mostrado que os efeltos de meméria passam a contar a
partir da 32 ordem nas intensidades de interagdo e as integrais
de colis8io passam a ¢conter um ndmero crescente de termos, mulitos
deles representando os efeltos de memdria oriundos de termos mais
baixos nas lnmtensidade de interacdo. As Integrais de colis3o ins-
tantAneas s83p calculadas até a 42 ordem nas intensidades de 1ntera
gdo, mas o processo & sistemdtico, & embora laborioso, pode ser es

tendido & gualquer ordem. Por fim mostramos que as integrals de co

lisdo, até & 42 ardem nas intensidade de Interacd3o, exibem formas
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menos extensas e mals manejdvelis quando se verificam certas coandi-
¢Bes de simetria gue anulam as duas primeirss integrais de colisfo.
Nestas condicdes as equaglies de transporte se restringem dqueles
termos nas Integrais de colisdo na usual forma dos termos da sé-
rie de Born da mecinica quéntica, com ausénecia de meméria, com a
média calculada sobre o ensemble de n¥o-equilibrio.

0 desenvolvimento desta teoria corresponde 3 primeira
parte da tese. Na 28 parte fazemos a aplicagio da teoria a um 5is
tema particularmente interessante, como descrevemas em continuacgo,

WuestBes que tem suscitado muito interesse na atualidade
s8o aquelas relacionadas & auto-organizag®o em sistemas de muitos
corpos, sob condigd®es de nfo-equilibrio, tals como formagfo de es-

16

truturas dissipativas °, sinergética1 € processos metabdlicos em

sistemas bioldgicos17.

Neste particular, Frohlich, numa série de
artigos’7, formulou ums egquagdo de transporte n3o-linear que des-
creve como bio-membranas ou grandes cadeias de macromoléculas caom
modos elétricos longitudinals, sob condigles apropriadas, pede exi
Bir fenomenos semelhantes & condensac8c de Bose-Einsten fors do e-
quilibrio. Isto implica gque os diversos modos de vibragies polares
destas estruturas, excitados por um bombeamento contfnuoc de ener-
gia oriundo dos processos metabdlicos e interagindo, por ocutro la-
do, com um banho de vibragfies tipo acdstico através de uma din&mi-
ca nfo-linear, permite na medida que o suprimento de energia € su-
ficientemente grande em comparagio com as perdas para o banho, que o
sistema atinja um estado estaclondrio no gual a energia suprida aos
modos polares € canallzada a um dnica modo, dquele correspondente
& freqgliéncia mals baixa, A populagdo deste modo aumenta considera-
velmente e pode passar a exibir correlagdo de fase de longo alcan-
ce, formando uma estrutura que lembra uma condensaglo de Bose-Eing
tein.

18

Austin e Wu ", stravés de uma modelagem Hamiltoniana que
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considera interagdes anarmdnicas entre os modos polares e 4queles
do banho, obtiveram, sem no entanto delxar claroc o tratamento irre
versivel que deve ser dado &s equagdes de evoluglo, uma equagdo fe
nomenoldgica semelhante Aquela de Froblich pars descrever o siste-
mal’.

No capitulo III, vamos nos ocupar do comportamento  dos
modos dticos, representados pelos fonons longitudinais éticos (fo-
nons LO) de um semicondutor pelar, cujos resultados, obtidos atra-
vés da teoria n3o-linear de relaxag8o do capitule II, guardam semg
lhanga, gquando efeitos ndo-lineares s#o Incluidos, com o modelo bio
légico de Frohlich, a par de lidar com um sistema cujo Hamiltonmia-
no e caracteristicas s#o bem conhecidas. No entanto, mo gue se re-
fere ao semicondutor, dois pontos importantes se fazem presentes,
Frimeiro, & introdug8o dos elétrons, que parecem desempenhar tam-

19

bém um importante papel nos sistemas bioldglcos'”, pasrticipando na

20

formag&o de lacunas em proteinas doadoras de elétrons®, permitin

do interag¥o com as vibrag@es polares através do potencial eletros

tdtico de Frohlich2!

, semelhante dquele encontrado em fisica dos
semicondutores polares. Segundo, as n¥o-linearidades surgem por e-
feito de tratar o problema em ordens mais altas da teorias de rela-
xagdo e n8o através de anarmonicidades no Hamiltoniano, como o fa-
zem Austin e Wu.

Sobre o semicondutor, tomando os AsGa como protétipo,ba
sicamente fazemos incidir um laser na faixa de freqliéncia do infra
vermelho, que bombelia energla aso sistema de elétrons e fanons-L0
por mediag8o mJitua, onde os elétrons s¥o0 representados por uma dni
ca banda populada pelos portadores livres., Deste modo, o processo
de alimentac8o do sistema é de 48 curdem em teoris de relaxacdo,vis
tao n&o ser possivel conservag8o de momentum e energia na aproxima-
G830 linear da tecorisa. Como mostramos no capitulo III, os modos de

freqiiéncias mais altas dos fonons-LO, dqueles compreendende niame-
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ros de onda préximos ao centro da zona de Brillouin, s#o privile-
giados no processo de absorg8o de energia e aumentam suas popula-
¢bes. Porém, contribul¢des n¥o-lineares, do mesmo tipo gque ocorre
no modelo bioldgico de Frohlich em conex®c com o banho, promovem &
canallzag8o desta energla aos modos de freqifncia mals baixa, na
extremo da zona de Brillouwln. No caso do semicondutor, estas con-
tribuigcies se devem tanto & presenga dos elétrons, com termos de
interagdo elétron-fonon LO na 42 ordem da teorla de relaxagdo, quan
to aas modos aclisticos do banho térmico, cuja interag3o com os mo-
dos dticos neste caso, somente ocorre através do mecanismo de cris
2o (aniquilagdo) de um fonon-L0D e aniquilagdo {(criacfo) de dois
fonons acdsticos. Em oposic8o a este processo de excltag3o dos mo-
dos extremos concorrem termos ligades & interag#io elétron-fonon-L0.

A equag8o de evoluglo das populagles dos fonans LO no ca
50 do semicondutor, como de resto também no modelo de Frahlich, &
de diffcil tratamento matemdtico quando contribyic®es n¥o-lineares

s3o levadas em conta. Neste sentido, Mills22

desenvolve uma modela
gem que considera somente dols nivels no caso do modelo de Frohlich,
com o objetiva de revelar alguma informagdo qualitativa sobre es-
tes processos. Recaorremos & um procedimento similar no caso do sg
micondutor, fazendo uso das simetrias Inerentes ao modelo, consi-
derando dois modos representativos, um para a regifo de absorgio
B outro pars o extremo de zopa, onde o ndmero de modos em cada re-
gif%o entra como um fator de degenerescéncls, desprezando-se a par-
ticipagdo dos modos restantes da zona. Os resultados obtidos, embg
ra quantitativamente grosseiros, revelam, dentro das condicdes as-
sumidas, aspectos gualitatives interessantes, Confirmam uma tendén
cia de amplificag8o (excitagdo ndo-térmica) na populaclo dos modos
no extremo da zona & medida Que aumenta & intensidade da fonte. As

sintoticamente, sob altas intensidades de excitagdo (~TW/cm?), os

modos gue absorvem energla do laser por medliscdo dos elétroms ten
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dem & saturag#Bo, enquanto agueles do extremo da zona crescem suas
populacdes quase-linearmente com a intensidade.

Assim, nossos resultados mostram que acentece algo muito
similar a uma condensag8o de Bose-Elnstein, mo sentido de que exls
te um valor limiar na intensidade do laser a partir do qual ocorre
um grande incremento nas populagfies dos modos de mails baixa ener-

gia para incrementos pequenas na intensidade de fonte.
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CAPITULD II

TEORIA DE TRANSPORTE QUANTICA NAD-LINEAR

1. 0 método do operador estatf{stico de nfo equilibrio

0 estudo de sistemas longe do equilibrio termodinamico,
via formulagdo de eguagdes de transporte para a evolucd3o temporal
de varidvels experimentalmente acessIveis, requer, sob um ponto de
vista microscdpico, o desenvolvimento de uma Meclnica Estatistica
de ndo-equilibrio. Das vdrias alternativas gue surgiram neste sen
tido, desde a formulag®o de eguag3o de Boltzmann, o método do ope
rador estatistico de ndo-equilfbrio revelou ser um dos mais pro-
missores, Entre as diversas formulacdes possivels, que incluem des

23

de argumentos gerails que levam & derivagfo de védrios tipos de

operadores estetisticos de n¥o-equilibrio (QENE) até a técnica de

operadores de projegﬁoz4

10

y seguir-se-a v eglegante tratamento pro-

12

posto por Robertson e Zubarev

, que fundamentalmente se baseia
numa extensdo do algoritmo de Gibbs.

De modo geral, a obtengdo do OENE requer umas contragdo
ne& informag@o ao se passar da descrigfo microscépica 4 macroscéd-
pica, basesdo na hipdtese de Bogoliubov de existéncia de tempos

de relaxagdo para microinformagﬁoa

. Isto significa que para tem-
pos malores do gue 0$ tempos de relaxag3o caracter{sticos das in
teragfes fortes, envolvendo varidvels rdpidas, as respectivas cor
relagfes podem ser desprezadas, de modo que ¢ estado macroscépico
do sistema pode ser descrito por um conjunto reduzido de varidveis

macroscdpicas (macrovariéveis)

01(t), QQCt), Cene ey Qn(t) (1
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onde n & um nimero muito menmor do que N, este assoclado ao ndmerc
de graus de liberdade do sistema de muitos corpos, com N 1022 0
conjunto de macrovaridveis (1) s8o os respectivas valores médios

das guantidades dinémicas

T (2)

através da forms

Qi(t) = TI'{Pif(t)} ] i-= 1:” (3)

ondef(t)é & OENE. A escolha do conjunto de gquantidades dimémicas
{2) n3o obedece a nenhum critério exclusivo ou universal, estande
condicionada & natureza do sistema em estudo e sos resultados ex-
perimentals gue dele se obtem.

0 formalismo seguido na obteng®o do OENE se fundamenta
em uma técnica de operador de projeg8o que separa o UENE da for-

ma;

f?(t) = F(t) + f?’(t) (4)

onde F%t) ¢ um termo n¥o dissipativeo que definme os valores médios

instantdneos das quantidades dinmimicas (2) de modo que

Q;(t) = Tr{Pi/o(t)} = Tr{PiP(t)} (5)

enguanto f‘(t)carrega toda a informag#io din8mica necessdris 4
descrig8o irreversivel do sistema, de maneira que F’(t)satisfaz Y

condig 8o

Tr{nr:’(t)} - 0 (6)

onde  representa quaslquer combinagfo linear do conjunto (2).

A gquestdio que entdc se apresenta &, escolhido o conjun-
to de varidvels dinémicas de um sistema, cuja evolug8o macroscdpl
ca € determinada pelas macrovaridvels Q;(t), i=1“.,,n; e cujos

resultados experimentals s#3o descritos por equagfes de transporte
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da forma

%%22 = ¢Z(fgk é%,~—-“; Sz,fi) (7)

vtomo obter os funcionals ¢i em(7) que devem em geral conter to-
da a informagdo sobre a evolug#o do sistema, incluindo efeitos de
memdrlia, ndo linearidades e n3o-localidades, além do comportamen-
to irreversivel ma evolugdo do estado macrascéplico?

Estas questdes flcam transferidas ao OENE e & maneira
de obté-lo. Sua derivaglo, de sorte & refletir as condigBes que
levam & evolug8o do sistema segundo 3 equagdo de transporte (7) ,
inclul, além da condig8o de separabilidade 4), ainda os seguintes

Rassos:

i) o formalismo de maximlzagfo da entropiag, fundamentada em
um principio varlacional sobre o algoritme do ensemble
de Gibbs, gue permite & construgdo de um OENE em conex3o
com umg termodindmica irreversivel;

11) a condigio dindmica para dissipatividade de PrigogineZ?,

que introduz no formallsmo uma hipdtese nfAo-mecdnica que
permite irreversibillldade e gque resulta na quebra da si-

metria de inversdo temporal na equagfo de Liouville.

Para reallizar este programa, fazemos méxima a entropia

de Gibbs

55 -Tr{f:(t)ln/ﬂ(t)} (8)

com P(t) definldo no intervalo (to,t) e sujeita aos vinculos im-

postos pela equagdo (3) e & condig8o de normalizacdo

Tr{ P(t)} = 1 (9)

Isto corresponde & tormar extremo o funcional
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I{(J/f)} {fv/é),ﬁlf;/zé)h L - J]ﬁ{p&/f + |
Z f°’3ﬂfv‘*%fz‘ e 6) AR et (o

unde@£-1 € ¢; sfo multiplicaderes de Lagrange, com inclusdo  de

dependénclia espacial. Seguindo o procedimento usual neste caso,

obtem-se;
plé) = axp |- Wé}_ JJi’rr/ M GREEE) Pl i) b (1)

com

o T Lop{- 2 S LUt AT EN o
=t

assegurado pela condigdo de mormalizag8o. No sentido de conectar

o formalismo com uma termodindmice irreversivel, prop8e-se ao mul

tiplicador de Lagrange ¢, @ forma:

AEES 4)= wlht ) [AAVAY) (13)

onde:

a) os F,(Ff,t) sdo um conjunto de fungdes introduzidas pars de
sempenhar o papel de varidveis intensivas {campos) termg-
dinamlcamente conjugadas &s varidvels extensivas (macrova-
ridvels) ml(t), de uma.maneira a ser estabelecida mals adi
ante em conexdc cam uma termodinémica gemeralizada de ndo-

gquilibrio, e
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o) m(t,t';to) uma forma que permite a introdug8o da condig8o
dinémica de dissipatividade de Prigogine no formalismo,so
mesmo tempo que fixa a condigo inicialfﬂ(tﬁﬂ7AL(LU)?E&,DL
a partir da gqual o estado macrocdspico de ndo-equilibriocdo

sistema evolul irreversivelmente,

Com a substitulg®o de (13) em (1) tem-se:
¢ {4
Pl = axp {ﬂt[clt'w(f,e’, 4)S D) S
t
- AEP { Jah’lw[{}f:;fa),ﬁf F/'-‘/I'-df)} (1a)

onde se Introduziu os operadores

!-P"/Z:‘.,f‘a):ﬂf {~q5/f,)—2/d§ Ffﬁf’é)?ﬁé)l{ (15)

eaf

Sttt )= -Lupli,t) (16)

e a fungio cfg(t) que normaliza P(t,o) tal que
t / ‘ !
Y= [ deltds,)$i) (17)

Nas equagles (15) e (16}, t1 , No argumento dos operadores,
se refere & dependéncia temporal das guantidades Fi(?,t) g t, &
dependéncia temporal dos operadores F’i na descrigdo de Heisenberg.
Como ficard claro adlante, o operador F(t,D) de (15) € o mesmo
operador “fS (t) de (4) & o operador S(t,0) de (16) estd assocliado
4 entropia da termodinémica generalizada de nBog-equilibrio.

Para simplificar, no gue segue, amitimos escrever a depen-

déncia espacial nas varldveis de base.

Efetuando-s¢ uma integragdo parcial em (14), obtem-se:
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, ¢
b pwl = Wiit) o),
£
- {f H Wi ej) o Je pred (18)

onde W(t,t',t ) & dado por

ﬁ W/ﬁ,’é:z[a} = C(//é,z.‘;'éa) (19)

Para que a5 caondig@es (a) e (b) sobre as quantidades introduzidas

por {13} sejam satisfeitas, w(t,t',% ) deve ter as seguintes pro

priedades;
L W(f,ﬁ-:-z‘,) = 4 (20)
¢ £
O WEL ) = o (21)
£t
Y 75{/4(/‘"/{19)} = <AE> (22)
Wis o

onde neste caso o limlte deve ser tomado apds a operacd3o de traco

no cdlculo das médias ter sido efetuada, introduzindo o método das

26

fquase-médias de Bogoliubav com gquebra de simetris temporal.

Com estas condigfies, (18) torna-se:

+
dn g ) = Anpge)- [ 4 Wige!s,) A bplege)
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No due segue, Taz-se uso da identidade operacional

B
.eA+ = /‘<C'Eiv/:/),€'f'1 (24)

onde

A (Ble) = £+ /,{wk(@k} "M (25)

de modo que o OENE em {(23) pode ser escrito como

ﬂ,{é): F/z,‘,0)+ ro'fzf-) (26)

onde
a(S/d'o o S, o)

/Dl/{-) = /a/rx- k(a" )2 f).rz (27)

com

¢
ge=- Af’W(szfp) o biptye-e)

()

f dt! W/fé’rf) S[{-’z‘ £) (28)

mostrando gque o OENE em (26) € separdvel em duas partes como pres
crita em (4).
Por fim, pode-se mostrar gue ¢ OENE em (23) satisfaz uma

equagia de Liouville com fantes infinitesimals

(—-+LZ.),£,¢'D (t)= _ﬁ[{ a)@gf !'éo)/ﬁ‘ip({{ ) + Wkt é)ﬁrlo/z‘o)

(29)
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com L = (ih)"1[...., H} o operador Lipuvilliang do sistema e H o
Hamiltoniano total, que mostra claramente a guebra de simetria de
invers&o temporal, come requerlda no Item (ii) do programa enuncla
do.

A conex8o com g termodinémica generalizads ¢ feita atrg

vés da func3o das macrovaridvels

sty =-Telhsredawl = e iswopm)
plaefi f
Pu) + ‘% Fe ) (30)

chamado de entropia de gr¥o-grosso. Pela propriedade de normalliza
cEo deF?(t,D) € a equaglo ( 5), que serve para definir as varid-

vels intensivas Fi(t), obtém-se:

Q = - Qj—-&) {(31)

M O F )

que caracteriza ¢7(t) camo um funcional de Massieu-Planck da ter-
madin&dmica generalizada de n#c-equilibrio, engquanto gue de {30j)re

sulta

F = ‘;‘{5@> (32)
¢ o84

0 par de equaglies (31) e (32} pode ser considerado como as equa-
c8es fundamentais da termodinfmica generalizada de ndp-equilibrio,
que conecta o conjunto de macrovarldvels Qi(t) com as varldveis
Intensivas F,(t).

Da mesma forma, a fung8o produgio de entropia,essencial
na termodindmica dos processos jrreversiveis pode ser obtida a
partir da diferenclagd3o da equaglo (30), adhitida a identificagiio
de entropia de yrdo-grosso com a entropia da termodindmlca geners

lizada de n8g-equiliiblo, resultando
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- d _ |
st JEE{S&;o)@m}e =) ff o) G3)

=1 £

Entre as diversas escolhas para W(t,t‘,tD) , BM acor-
do com as condigBes (20}, (21) e (22}, nos restringimos Aquela

proposta por Zubarev, na forma:

!
W/zf;-.é:-ﬁ) = feﬂ#f} (34)

que satisfaz a condigdo (20), enguanto que a condigdo (21) segue
de se tamar t, + =-» ; e(>0) , ¢ um pardmetro Infinitesimal que
val a zero depols de tomado o trago no cdlculo das médias,de maodo
g satisfazer (22). Deste modo, (14) e (2%) tomam as seguintes for

mas particulares:

4 '
2 ACER :.{ ot g, P/f,ﬁeif) (35)

(a—";"'z)’g'fz;/’-‘)*‘ E(ﬁ!/ﬁt’-} o)) (36)

Dentro do que fol exposto, baseado na estrutura do 0ENE
desenvolvido, € proposto & construgdo do funclonal ¢ para as e-
quaglies de transporte (7). Pars esta fimalldade € mais convenlen-
te usar, em lugar do UENE (35) que satisfaz a equagdo (38) , uma
forma alternativa que satisfaz a equagfo do Liouville com fontes

infinitesimais da forma:

(aié +¢;L)@[4_a)=- 5(@{&%?&‘,@)) (37)
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Zubarev mostra que istoc leva a uma descrigf8c macroscédpica equiva-
lente para o sistema, no sentido de que, & medida que e - 0 , o
OENE provido pela equag8o (37) levs aos mesmas valores médios de

qualquer guantidade dln8mica que aquele da equagdo (36)12.

2. As equagldies de transporte nfio-lineares

Seja um sistema, cujo macroestade de n¥c-equilibrio &
caracterizado pelo OENE da equag8o (37), cujo Hamiltanlano ¢ admi

tidao ser separdvel na forma

He 2tV (ZH )ty = Aot (38)

onde gHa - & a soma dos Hamiltonianos dos subsistemas livres e

v representa a interagdo entre os subsistemas. V representa a

o
parte forte destas interagfies, que envolve os efeitos de relaxa-

¢do associados as chamadas varidveis réplidas enquanto que H, cons
titue a parte fraca das Interagdes, envolvendo os efeitos de rela
xagdo das varidveis gue determinam uma evolug8o mals lenta para o
sistema,

No sentido de caonstruir o OENE do sistema, subtral-sede

cada lado da eguag8o (37) a sequinte guantidade:

2;%13)1» .{1{ [Btto), Ho (39)

. et
e com esta anexada, multiplica-se ambos os lados por e g a se-

guir multiplica-se & esguerda o operador EitHolh e 4 direita
—itHD/h

0 operador e e obtem-se:
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L (@,(H) plit),) =

G B G i+ L]

onde:
Alet) = ¢ okt Altlo) 2 L (41)
iA/ﬁ,’é), = ool LA —’L""‘ 3 (42)
ctt S
jé—rﬂ({,"o)= ‘-') /‘50) %__[,4/,_4’) 7%_7 (43)

foram usadas na dedugdo de (40). Daqui por diante vaji-se omitir
¢ subindice "0" que aparece nas formas acima, ficando entendidoes

te significado sempre que aparecer.

A IntegragBo de (40) resulta

fett! = P tt0) :j af’géf‘éf'ﬁ}f“(ftﬂﬁo/ﬁ N
{“P—{é'“) ""—'L*[EN&'OJH ]-r.L[F, ) ] j ~(TE DA%

(44)
Por outro lado, em conseqléncia de (37) e de (5) obtem-

sSe:

2 —
Eﬁ{%@m-} f ;J; /e {Ef@/é},ﬂj}= o (45)

e coeste modo, de (38) e da propriedade ciclica do trago, as equa-
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¢¥es de evolugdo para as macrovaridveis sfo

. )
O = - Te{Rgum} = el el ATl Blpuf

Neste estdglo, admite-se que a parte Ho do Hamiltoniano
(38} obedece a condigdo de Zubarev-Peletminski 122 1% em uma repre-
sentacdo apropriada, usualmente aquela que descreve o sistema no

espago reciproco:
L
EHa,(/?ej = Z dé’fﬁ (47)
£=1

onde o5 SR 530 niémeros imagindrios puros, na medida que todos
0s operadores envolvidos s8o Hermitianos.

Deste modo, {(46) toma a forma:

C{) r-ij

£af

%G+ 4T {[B 4 lgumf e

g em conseqléneia resulta também que

e . S 28Kl gy )

Y7 y; L')Qé{f') (49)
Afo ! Jﬂf%ﬂ i
,;Lz 55{(?0( o N2 gﬁﬁ@{@m@m}

Contudn, desde que

[preol tho ) = Z 3&% % G) (50)
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um resultado gue & deduzido no apéndice A, (49) tuorna-se

%Ljﬂ) .- f’ [514o) 4, ]+ an ﬁ% {E'E’n,#ﬂfg/f’/}
que substituida em (44) resulta 7
fole) = Ble) - o[4S oty 4 ]
2 s R *Qgﬁ ={[R 4daw)}
k! (52)

A egquac8o (52) pode ser resolvida por lterag®o conforme

AR Z @mf)@a) (53)

proge
onde:
f’f)(é,o) = p‘ﬁ:f,c:) (54)
2 o) _ - “' b 6t :Z:Jf o 4]
-15 gjy;”" 9pi) Te {f?ﬂ]/}{fi)f
(kG It

(55)
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Desde modo, as equag®es de transporte (48) sdog:

Z b Yl +.LZ [, 4]/5"(1;:’)

Z..QW (56)

M=o
onde as guatro primeira integrais de colisdo @ apresentam as se-

guintes farmas:

20 = A Te{ [P #)p0)f

%
A S el Rgnl - - 45 o T Founf
. ;,,E :’Z %j@m‘) (571)
o) (o)
4 = L. 73|17 H Jpno)
ﬂk({:) s %{[ﬁ,ﬂx]@(éw} pr ‘{[.f rIf (5711

Qf)(é) B %E{fﬁzgjfmfz‘o)}

- w 5 WO e o) 17 HIlpHE)
-5 2 Sl’éﬂ‘ 2 2. 7%{[’& H,J P/z‘i-i-)}

N g (57111)

_Qf;{:)'- 4 /E. JL [ﬁ, //JF /ﬁ"’)}
= L‘H:” € /it HT{E}&-H[HH-’H % H']]]F/‘é” ' )JL

o4 Z S :5 déué/éﬁ) M_g)_,'@{[///ﬁ)[ﬁfﬂ]m,éﬁt)}
f-nﬂ

E | eH-t) Torels)
- A4S a0 EF9 Q5 2 Telrp lpriss
Lh G e 2 _(gk)

(57iv)
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(4)
-—Q& (£) = —4—-7;3 {["Pb H{]@—(zgo)}

= é‘ ;:; Si&'J . _JJé’" stz {Eg W) [ et e) K el B 4 11T p ! uyng)f

Fhey jaé" f.M" “ _é)‘é_"@{[ff{{ 4 [ye) oM
7

J:é’ J{M ettt (zf)_i Té'{[/z‘(éé) m#}]ﬂfﬂ; g.

+
ch < — < t{’(é')

(57v)

A equac8o (56) para as equagles de transporte junto com
as Integrais de colisdo (57), estdo descritos num tipo de repre-
sentagdo de interscXa, com os operadores dados em uma descriclode
Heisenberg com Ho , Cada integral de colis83o contém efeitos  de
memgria gue se manifestam por uma dependéncia temporal em p ,atra
vés das varldveis intensivas F(t) , enguanto H1(t'-t) e P{t'-t)
guardam a informagBo acerca da evolug8o mecinica do sistema sob a
agdo de Ho .

No nque segue, € proposto uma reorganizagdn das integrais
o(m) (m{

de coliséo em uma nova sérle de termos, que chamamos de J

de tal modo que cada J(m)corresponda 3 Intensidade de Interagio
na ordem m, mas que selam Imstantiéneos no tempo. Isto significa
expandir os efeitos de retardagdo de P nas sz(’") em uma nova sé-
rie de termos na ordem das intensidades de interagfo, de farma

gue estes efeitos, em uma dada ordem, se diluam nas ordens mals
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altas, permitindo que as médias calculadas cnm'F(t,D):mscravam o
macroestado do sistema no momento em que a medida se realiza. Fro

pomos portanto escrever
n) {m)
[ 2&({.] - z J t) (58)

com nz2, onde o Indice superior em J indica & ordem da intensida
de de interagio e o Indice inferior indica sua origem em relagfio
ao processo de Iteragfo da equagdo (53).,

A guestio que se apresenta no momento € de como efetuar
a transformag8o sugerida em (58). Para isto, fazendo uso de (56),

temos que

el - Z Soe )= (Lurdfl)pro e

ande ;

' (i
J?@LQ_ (60)

> Q2
£

m=l
de modo que:
[,y f
. (t-t) % [f-ﬁ)(ﬁéHtﬂ!)) P‘/f,a) (62)

p@d=i
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Fazendo uso da relag8o operacional (24) obtem-se:

(63)

Lo+
EEe ) _ Bres )ﬂgafm

onde;
i1

- I
O lhe)= 14 +Zgﬂf°!°ﬂ Id%f"loi‘ "Zgﬁﬁé)ﬁn‘?”--"f@,ﬁg (64)
m=] o @ 4

com:

ﬁf@/ zi)= dﬁ’%}of/ te b (65)

de modo que (62) € escrito como:

L))
[o/{’o @/ﬁu )J‘z/1é e, (‘9/40) (66)

A expressio (64) define (Bfdg) como um operador de evo
lugdo assoclado &s interagfes H, através de 1(t) . Substituln-
do (58) em (61) temos:

o= 2 G 527

(67)
JIgt) g w=d mH “ *’ d@(ﬁ)

Alternativamente, de modo a reunir as contribulgBes coletadas das
diferentes etapas de iterag8o, que s3o de¢ uma dada ordem n na in-

tensidade de interagfio, pode-se também escrever
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"

Jff# > Cfié)____,+zz }”j% (68)

£ I G e w2 284)

ns formas (67) e (68) permitem que as integrals de coli

sio sejam organizadas nas duas formas mostradas na tabela II.1.As

{n)

linhas correspondem & equagHo (67), onde cada &, °, com nx2, con-

tém uma série de infinitas contribuigBes instantdneas em ordem

crescente das intensidades de interacdo. As colunas correspandem

3 reorganizago proposta por (68), onde cada J(m)correspunde a um
mimero fimito de termos, cada grupo destes correspondendo a uma

dada ordem de Intensidade de interagdo.

J(D) (1) JCE) 3(3) J(4)
(a) {Q)
) J
(1) (n
Q J
(2) (2) (3) (a)
Y J J J
(2) (2) (2)
(3) (3) (4)
Q J J
(3) {3)
(4) (4)
f b/
(4)

TABELA 1I.1 -

Organizaglo das

dem na teoria de relaxag&c.

integrais de colis#o até a 42 or-
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Em consequéncia de (68), o operador de evolugdo GEA#;J
da equagdo (64) pode ser arranjado na forma de uma série de infi-
nitas contribuigdes Instantdneas nas ordens das intensidades de

interagdo comp
o
)
Cle)= > 6% (69)
M=o

onde os primeiros trés termos s8o;:

6(0)(’7.‘,5): 4 (70)
' #) _
@, (flz]f z) éJ‘”‘zN&f ; jt’i’é}-—w cx'a'ogf/é) (71)

@) ocGof/é) (‘?} -Ofg"féa)
(4t) = © So""“'f 192 Jﬁ_&j

A o
L £ / It j ‘jﬂ*‘ /ss"oﬁ‘) a) 0D 3 sz/é)
" d&"[é}
Nw"ﬂﬂ)z ‘)_Q_ ; 0(537%.‘)

£
Z am)

é

(72)

Contudo, antes de poder escrever-se as farmas explici-
tas das integrais de colis¥o instantfineas Jé") ¢ necessario desen

volver alnda algumas expressfies intermedidrias, Desta forma, de

{50), (57i) & (60) obtém-se:
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[/a #, _
pthol, = Zd@/ﬂ“}j&%)——cﬁi ,g! i;;z))

e Dfﬁ_ﬂ)'fj[z;a) (73)

g assim;

fGJP&)P /éo) = (’/L‘C’) + ‘é'c?pfé)p/r’o) + daﬁ"}f?/zfa)+ -----

= Péelt L [pkol A] 24(%.?) [stgo) 4144 4-

_ E«‘zﬂ./ﬁ',{jﬁ;o) ﬁflgﬁn/%'

= /?5/:5,-6) (74)

onde se faz uso da relagHo operacional

A A
2B =B+ [’B,/’J-F JFE“@A]J A+, (75)
<
Em conseqléncia disso, (66) pode ser escrite como

Fﬁ/ﬁ,’ ¢Le) = @/zféf—f) p‘/z,‘a) (76)

Outra relagdo dtil, derivada & partir de (47) & (75) € a seguin-
te:



7,?(1) = f(’r%/{@ FOE%
= Tot ELBAT AN R A I

com
Ak (w

/%.,51(5)= (zCQEA/# )#1 = Z £ (? e

onde A & uma matriz com elementos sz e

)

Cor= S0
W

Cap = Y47

gg-* :Ei £ﬂf ﬂﬂfp

Tambeém pode-se ver em consequéncia de (78) e (79) que

3 Mg M0-3 () () 5
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(77)

(78}

(72)

(80)
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Se for aplicade o operador 1:7/-‘- szf-a(j{p | guantidades

guaisquer, numa extensdo de (62), temos; com &= L'-1:

A16) B8) = ( Fagy) ( Zar)- > " ST (LA ) )

¢ desde que, devido & natureza do operador ﬁ?’,
&p/é) AE = ZEQ _-(AB)— (LoA) B+ ALBB)  (s2)

obtém-se, por aplicacdo repetida de (82), seguldo do rearranjio da

série (81) que

gl

Arers) = (5m) (5aw) = £ 5% aw sr2)

o
2 MJ’Q%/.M = Olhzs) " AR

cola

= GHs)( FYhH) (2 Vfﬁé)) (83)

gsta Ultima fdrmula decorrente também de (82). Assim, em CoOnse-

quéncia de (83) temos:

_gf&) E%H (ﬂﬂfmm)(ﬂ—f)ﬁ)%))

(B4)
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As expressBes (76) e (84) sHo ss pegss chaves para a ex
pansdo da meméria das equagdes (57), de modo gue através de (58)
e (&%) seja possivel escrever as equagfes de transporte (56) pars
as macrovarldvels em termos de integrais de colis3o instantlneas
onde os efeitos de meméria, contidos mos ©'") | se constituam em
uma nava expansfo em ordens de intensidade de Interag®o, reorgani
zados conforme a Tabela II1.1. Deste modo, expandindo cada 8™ ,n32,

até a 48 ordem na intensidade de interagio, temos:

@ Y _ )

@
L2 = Ty @+ J @, Jyie)

— E i) 5:,“, Te {[Ht"t)’ fﬁ)#/l-!ﬁ/zjo)j
- XY J;
3

Eoo \_
"#Zﬁﬁf; *Wf:,rew) Tel (1,4, i’%ﬁf}

(JfrT 54;@-@ Te {[He), [ 7%47]6‘2225)pwf

(4)

- —A:-Z degg@ﬁs)(ff M) Te {[7, Aff,e&,og’éfé?)_)}
Rt

L]

"@#ﬁ“ Te{[HE) [B #7]6:’451(}(40)}

- A4S Lol (P
; el (£ [ByTe
2o Ogwl(e " )Tell B ?eg,%f
(85)

3/ (3)
.Q F&) 3/ fﬁ + Jk['l;')

@,%.3 ja(sf“ 7o {[H4&) [H(ajlaﬂfjljpffo)_{'

A

+ -

° fcs Ff ) TellHs) P#W Ay
G2 Ak < fiss ( J60) Te {16\ [R A1l gw}
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5 [l Rl e

>t

ch &4 264
+ C—%jg dz jc’.“ e (16", [46), [&ﬁ’,]]iié‘m')mo)}
[4 — =D
i ey (F47) @ [Ba))e s
+@222F§¢€jﬁ " 8 (2 g {[ﬁ' G)[;,Iﬂ.l _jé;g.}
£
4 <5ty NTR{[BH] Bus)
G AT "%}
_-LZ g”ég@r;éé) mJ )TE {Eﬁ /Jr].t? G’p/é_ﬁ’[
Y )

L

(86)

) 4)
) W)

~ s 4# 7 ) SJES I i‘l 1,5 ,g{ [, Dt 4 61 B A e f

‘1
"’ ; s‘f
d 4’4'5"5( JJ)T &) [Hte) L s J‘/w
UrF’E 5 E-S ¢ M 2 e de?/é)

! -s»f @) 5|
} $te§ds'e (2T Ted 6y L 10 r)g";?ga")
Bl 1)

_ ° ; -
;_‘f#-_* ?_iﬂ;r(ﬂn:;z @})ﬁ{[ﬁ,ﬁﬁf c)gf’gaz}

Y

(87)
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Ao se coletar de (B85), (86) e (87) os termos instantineos em or-

dem de intensidade de InteragH8o, tem-se, até a 48 ordem:

(2) (ar)
Sg=_dp

= - éﬁ)_&,_ Jde 57 { (45, LB A pigf

ZJ’Z‘TGE(Q'GJP (4})7}{[7)3)}4{]‘ _f_/?_)} (88)

(3/ (3) r3/
Sl=, S+, S

= - *-"— f de 0" ) T { W) LR /z’rﬂp‘/zﬁoff

_hﬂzﬁz ? el (o) TeA LB ML _j%% [

Qﬁa ,(45 S“’M lﬁ{l[/i(c') [H6), LBk INg0

-]

+ J_ 50’3533' 96’2 oz"J.c-))/,e{fﬂ(zs [RH]]E‘;“%@%JI
%

_ T, @)
ﬁ;;ﬁgfa e"go%em) ff{[ﬂ% 4{] }
c-)é?/é)
(4] r4) (89)
IR P i) o

e i 6%—-@{ L46), LA 10}
A5 L% () e R AT chiss!

(h N
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@:4}2 5 "’*55“'“ &) Tedlee Dee), LT TTpte0]

3 el 4 e 2

I*sr

S fi “(F” ) 72 {7 417

5# £

A5 L T 1 R e
ﬁg; ss’ ) Te iR, 3%6_)

§ s ’Jﬂ’z" “QM'J Jiis) (46, LRMIT B0 f

:Jd?ﬁﬁ)'f

(fh‘l
@/‘l 2_&. iﬂrs:idla" 6%, % "J“f) {[’H@) [He), 35/4]]73 jzi%’/

@'ﬁ JJEJ"IE Z(ﬂrfjm)'re{[#l&) [ﬁfﬂ] g’;;téuf

(50}

E claro que as express@es (88), (89) e (90) contém es-
truturas Internas gue ainds precisam ser elaboradas, o que de mo-
do geral exige muito trabalho. Neste sentido, comega-se por (88),

mais precisamente o 22 termo do 22 membro dests expressio, com as

seguinmtes estruturas:
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£ 7T, = ;ﬁ" {[7;76/4/:]1 é‘o)}

= :’27 {[72 )44.7,'0”&5-:#

CH
= j{;; f[?j,.,;@%)]p/fw/ (s1)

onde se usou sucessivamente (5711), (74) e (77).

o .
EO/%%%) ot ﬁz QEﬂfJﬁ(ﬂ{a})Cﬁ 6?")(?/4"» p/édz il
i oy
_ b #"1#2 ,_g«. /Jf(z o) )MP-M) "o J) e

(22)

© onde se usou a Formula de derivagfio A3 do Apéndice-A e a proprie-

dade (82) para "'f-"ﬂ. Dentro de (92) temos ainda que;

a)
Jo (5 P 0) )“fj ' ﬂp/ff ’”/zjo))j’/? .é’(‘g’%/é (93)

que estd demonstrada no apéndice B,
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= ;//{A"(-a'} ﬁff'/%?(_g) (95)

que estd demonstrado no Apéndice C.

Inserindo (93), (24) e (95) em (92) obtém-se, com a
ajuda de (80), que:

e
IS HE) Js
L ZPRE LTy (5) Jpte) (96)
JGH) 4 e € e

A substituigdo de (92) e (91) mo correspandente termo em

(88) fornece, depols de alguns cédlculos, o resultado:

() o
Tyt) = ‘(;’;)e Jdz £ Te{ [He) L B4 150400

4 1545577 { [, Hhts) Jotior} T
E ;-i"l“ R AL Fae ,)@/f)

(87)

que correspeonde & integral de colisfo obtida por Pokrowski

Peletmiskii 117 ¢ reproduzicda por Zuharev12, até 4 23 ordem

e

na
intensidade de interagdo, dentro da chamada teoria linear de rela
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$80 das equagles de transporte (56). Desde que esta aproximagio
resulta de considerar 5(15,6):_4 , 8la ndo contém efeitos de memd-
ria até essa ordem, Em consequéncia, a fungdo producdv de entro-

pia (33)

U ) "
skl = > EQGE = > Ey Tit)
k=1 £=

¢ no minimo de 2% ordem ma intensidade interascdo, tendo em vista
gue EFkJﬁD) =0 e EFkJ&1) =0 . Também, como se pode ver, o
primeiro termo em (%7) & equivalente 3 "golden rule" da série de
Born, enguanto que o segundo termo reflete o efeito da variagio
no macroestado de nBp-equilibrio do sistema sobre 3&1).

Como passo seguinte, se pretende obter formas para as
integrals de colisZo para ordem mais altas na intensidade de inte
ragéo, transcendendo a teoria linear da relaxag8o. Devido & exten
sd0 das formas (8%9) e (90), considera-se, por uma guestfo de sim-
plicidade e brevidade, a condig8o de gue Jﬁ”: 0 para todo k, uma
situacdo gue ocorre em mulitos casos prdaticos. E claro que gquando
isto ndo € o caso, o0 cdlculo das formas (89} e (90) sempre pode
ser desenVQIQido sequindo o mesmo procedimento geral gue levou a
Jéz) em (%6). Desta forma, obtemos as seqguintes formas reduzi-

das para as integrais de colisfo em (88), (82) e (20):

)
jfz _ (;,-) jdaﬁ 7&{[‘&’@)’[2}%]]?@0)} (98)

r3;;2:)— 2 i) Jdajdg 5'75{[#/;'), [#6), [73,),4,]]][5"/7;9/ } (99)
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m}

4
EH:J (aﬁ')"j i,i E’i ” € T{[H‘(F" [ﬁﬁb’) [A‘ (E) [’%QJ}JJF#")}

ol '3 (48 el o0 10|

oo —oi

=]

- A L6 7ol LAATIp} o

cam:

(3) 32 jo{mﬂoﬁ'gf 2} _JO(G'O/D

O tis) = Tat 2 o)

) Coqm)
onde o tilde sobre (7 ({a) e 05 J indica as respectivas

formas reduzidas quando Jﬁ1)- 0 . Também & interessante notar gue

devido & 3&1) ser nulo, as formas reduzldas (98), (99) e (100)re

sultam pargue

)
C’?H/éa) =Q (102)

e de (96):

/E{fﬂ‘;fv{jﬂ M}—ffz C*G) (4) (103)

S a&"&)
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fquando tomadas em (8%) e (90},
No sentido de desenvolver a equagio (100), mais precisa
mente, aos seus 22 g 32 termos, & necessdrio trabalhar ainda as

seguintes estruturas:

12)

Py Bl 1z £
@%s)?/éo)— ZZ jd“ﬂ Ué @%)Eﬁ 740)

0
ZZ fo/ot MJD (6) -ﬁtfé——’ e

JEté)
o(a'olp"“'(z Gcf o
=T :@Z lo[oa (2 )(;z C) gﬁf)
(104)
onde;
e
jjﬁ)” -4 jcia' cé 75{[#‘(5‘), f’ﬁ’e,f!;]]ﬂ P/f/")}

(cﬁ) o
=F-A—fd ,967‘&{[/,‘([3%“)’ [B /;,),Hﬁr)]]?"‘f”f

=_(;/£_)_ z (u) _[Ja’ 6:: {[A’(ﬁ.ﬂ) f?(prgﬁf)]]_'?”jj

(105)
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Substituindo (105) e (96) em (104) e lembrandn (83},

obtém-se:

m)

g/“)lo/fo) “ﬂa?oic J;f;"x {[#/ésm [73*‘{@9]]?%){)_42@2 E)@/

{106)

gnquanto que:

29)

= ’((_’:L)‘, z /Js" i3 [[A//ms') [% A{é‘)_?]f/:‘a)}éﬁ{ﬂ/
JEGH)

{(107)
através de (105), (96) e (80),

Com a substituigfo de (106) e (107) em (100) obtém-se;:

Je‘*‘ = “(Aﬁﬁ Jaafav ﬁs"“y B[4 6" L4 Lo (BT T o}

W,Z [ aa’“]chs“ 'Te{[H 04, [ # &) Ip0
I

O_Tp{(H6), [BATIs4)
M()

b Z ilm ’/45 jda’ﬂ 7“{[,% A & o

« 2 Ted[46), [BA TR/
oc%/

(ﬂr)

(108}
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onde ¢ limite quando 77 -~ o deve ser tomado antes daquele de € + 0
Nestas condigdies, com 3(1): 0, as equagdes de evolugdo
das macrovaridveis, extendidas até a 42 ordem nas intensidades de

interagdv, tomam a forma:

& 1¢) O =@ e ey (109)
§£;5;*.= 'J& +':I£ + :T ~+ :Te

y

onde o termo 3&4)

inclui os trés termos na equagdo (108): o pri
meiro deles € o andlogo do termo na série de Born em teoris de
perturbagdo, sendo calculado tomande o valor médio sobre o ensem
ble auxiliar caracterizado por FF (t,0) ; o segundo carrega o efei
to da variagdo no m;crnestado de n¥o equilibrio durante 8 evolu-
80 e tem sua origem nas derivadas funcionais de 25 (t,,t,) com
Qk(t1) y cam ~m<t1{t , e o tercelro contém a corregéo a0s
efeitos de memdria de R(E) , transportado pelo operador éﬂﬁ T )
da eguagdo (64) e tem sua origem na dependéncia temporal -w=<t'et
que aparece sob o sinal de integragfc dos diversos §'s e que se
reflete no tempo em gque a medida & realizads.

Neste ponto é interessante considerar o caso ainda mails
particular em que também J£0)= 0 para todo k, que pcorre em mui-

tas situagBes, e em especial, Aquela do capitulo seguinte, Por

(60), disto resulta que d;i=a y & por (73), em decorréncia
[F/ﬁo), hlaj =0 (110)

Pela fdrmula 8.4 do apéndice temos em conseqléncia, que

[’Pk)Ha]ia (111)
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para todo k. Podemas dizer gue 0s pperadares F?(t,o) e P, nes-
tas circunsténclas, s%c diagonals na representagio de Hy.
Desta maneira, os 22 e 32 termos em (100), em vista das

restricdes acima, se reduzem & fdrmula:

¢ )*‘ > T, 1) Jae (4o ) 15 fye, R pranf

Qg

—a0
ol c)cSZ{} (112)
onde 3£2) é sgora uma forma restrita com simultaneamente f1LDeJ
Por outro lado, podemos escrever que
(3' HDH - -('Zdum)
Ted [ 4 ), [RH1IpHo } = Z @2 " Fd
(113)
coms:

Dum = (EM'E‘“)/f‘- (114)
2 o > <ml[B#1E >

(113)

onde as 1ln> s3¥o sutokets de Hg.

Em vista das restrigdes (1103 e (111), {115) se torna:

Zo= [<ritihi> ) LB Lw> = GIRKS § <ty >

(118)
sendo agora uma guantidade puramente real. Com isto, (113) fica:

/ . .
Te{ L4el, LBATIGHoS= 2 B ([ 70m)

{(117)
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onde o primo na soma Indica que estfo excluidas os termos em que

n=m. Desta forma (112) &:

(A‘}? z hjzj jdﬂ'ﬂ (_J_ g) (&um ~:Zﬁum)

{118)

ge modo que, resolvendo a integral e tomado o limite guando e =+ 0,

resulta:

HESS A m Gy o
L Aaym d AU

que deve ser zero na medida em que estdo ausentes estados degene-
rados. Portanto, no caso particular em que também J(D}z o J(A)
em (100) e (108) se reduz ao termo tipo Born na 48 ordem de inten
sidade de interagdo.

Fara fimalizar, & interessante assinalar que as varla-
vels Intensivas obedecem & eguagdes de evolugdo equivalentes aque

las das varidvels extensivas ou macrovaridveis, Deste modo resul-

ta de (48), que:

=) 2k g
%g(f) 2 oG ) /

Al
= el H:)-I-_/i_. tt) 1 |
ﬁﬁ!w I/t o o JGk /f‘{['q J{gﬂj}

Q.

(120}
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Em consequéncia do processo iterativo (53) e da férmu-

la B.8, (120) toma a forma

;f/%J=: Ji_“ — = aaﬁ‘ﬁﬁ n/ {121)
e 5 ; % +,§ ; -;é@-@,m

podendo ser reescrito em termos das Integrais de colis%o instan-

tineas Jim)

via (58)..

Num resumo do que fol desenvolvide no presente capitulo,
podemos dizer que o OENE, derivédvel a partir de um principio varia
cional unico, ao longo de uma linha de pensamento elaborado por
E.T. Jaynes, na forma mostrada na sec¢fo I1.1, leva & construclo
de uma teoria quéntica e n#o-linear de transporte gue possibilita
0 estudo da evoluc8Bo do estado macroscdpico de sistemas arbitra-
riamente longe do equilibrio termodindmico. Como mostramos, € fun
damental para tsl construglo o uso da separagio do Hamiltonianoco
mo em (38) funto com a propriedade dada em (47). Chamamos a esta
Ultima de condig8o de simetria de'ZubarevnPeletminskii, gue € tam
bem fundamental para a escolha apropriada do conjunto de varidvels
bdsicas e a conex&o com as termodinimicas irreversiveis fenomeno-
ldgicas. Por fim, nossa construg¥o & uma generalizacBo (extens#o

a condigdes nAo-lineares e arbitrariamente longe do equilibrio)do

método de M0r1(27).

Na secgdo II.2 desenvolvemos um tratamento que propor-
ciona um caminho prdtico de cdlculo as complicadas funcionalis em
(7). Para tal fim, mostramos primeiro como construlr uma equagio
integral apropriada para o operador estatistico no método do DENE,
gue admite uma solugBo iterada. Desta forma é possivel escrever as
funcionals ¢ em (7), e mals precisamente por (43) em nosso forma-

lismo, na forma de uma série de integrais de colis3o, carregando

efeltos de memdria, descritos em (57). Em um passo seqguinte, Ds
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efeitos de memdria flcam contidos no operador de evoluglo (64).Is
to permite reorganizar a sérle de integrais de colisdo com memdr i
a numa outra série de Integralis de colisdo conforme (58), com ca-

da termo J(n)

na sérle contendo as intensidades de interag®o so-
mente em crdem n e sende instantineos no tempo, lsto &, expressos
comp médias calculadas com o operador estatistico auxiliar no
método do OENE, dado no tempo t de realizag3o da medida., A seguir
escrevemos expressfes explicitas para os casos até n=4, equagles
(902, (97), (98), (100) e (108).

As integrais de colisfo Jgn)(t) assim obtidas  mostram
caracteristicas interessantes. Primeiro, redemonstramos que na or
dem mals balxa, Isto €, até m=2, que constitue a chamada teoria
linear de relaxag8o, as equagBes de transporte nio-lineares resul
tam "Markoffianas", Assim mostramos gue os efeitos de memdria es-
L80 contidos nas integrals de colisdo com ns2. Segundo, as 1inte-
grals de colisdo J(n), para n>3, est3o compostas de vdrias contri
bulgdes que podem ser reunidas em trés tipos. Um tipo é o resul-
tante direto das colisfies, no sentido de gque pode ser identifica-
do com o termo de n-ésima ordem na sérle de perturbagdo de Born
tomada a média sobre o ensemble de ndo-equilibrio caracterizadope
lo operador auxiliar no sentido do QENE, F’(t,o), dado no instan-
te de realizag8o da medida. Outro tipo de contribuig8o, tambémpre
sente em J(z), resulta das varlagdes das n-1 integrals de colis&o
anteriores devido & taxa de variag3o das varidvels macroscdplcas
Q(t)., 0 tercelro tipo estd associado & contrlbuicl®es devidas a e-
feitos de meméria provenientes do operador 6 e ausentes em J(z).

Em conclusBo podemos observar gue o método do OENE e &
teoria de transporte quéntica e ndo-linear que é construlds a par
tir deste, parece mostrar uma notdvel compacticlidade estrutural,

oferecendo uma grande eficédcila no tratamento de processos de trans

paorte ndo-lineares em sistemas Hamiltonianos de muitos corpos em
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situagf@ies fora de equilibrio. Em tais circunsténcias, isto pode
nos prover com situagdes Interessantes e inesperadas no rico cam-
po dos sistemas complexos, como & formaglo de estruturas dissipa-
tivas auto-organizadas & nivel macroscépico em sistemas fisicos ,
quimicos e bicldgicos.

Algo neste sentido val ser tratado no capitule III da
tese. Fazemos uma aplicacio do formallsmo do OENE no estudo da
absorgdo de radiac8o por portadores livres, em particular na res-
posta do sistema de vibrag®es polares em semicondutores com 0%
quals os portadores interagem, Na ordem mals baixa da teoria de
relaxagfo, a teoria linear de relaxac8o, ocorre um comportamento
gue chamaremos de "mormal™ ao sistema, porém, a inclus@o de ter-
mos de relaxagdo de ordem superior, como aqueles dados pelo nosso
formalismo, permitird mostrar que em condigfes suficientemente a-
fastedas do equllibrio estes efeltos superiores de relaxag3o, ne-
gligencidveis & balxas excitagdes, passam a ter um papel relevante
produzindo efeitos, como ditos, inesperados no comportamento  do
sistema de vibrag@es polares. 0 efelto obtido, como veremos, € si

milar &guele conjecturado por Frohlich nos sistemas bioldgicoé17l
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cAapfTULD III

EFEITOS NAO-LINEARES NA TEORIA DE RELAXAGAC EM
SEMICONDUTORES FOLARES

1. Descrigso do modelo

Vamos considerar um semicondutor polar tipo n,dopado com
impurezas, como estd esquematizado na figura III.1, A amostra &
excitada através de um laser de intensidade I, e energla dos fotons
hQL , tipicamente na regifo do Infravermelho, menor do que o gap
de energia entre as bandas de condugBo e de valBnecla. 0s elétrons,
tomados no meodelo de banda dnica na aproximaglio de massa efetiva,
com concentragéo Flxa no presente caso, absorvem energia do laser
via transigdo intrabanqa, que somente ocorre por mediagfo dos fo-
nons dticos longitudinais (fonons LO), de modo & permitir conserva
¢80 de energia e momentum nos processos (absorgdo por portadores
livres). Ourante & aplicag3o do laser, a interagdo coulombiana prg
mave uma termalizag8o rdpida entre os elétrons, de modo que o tem-
poe de relaxagldo eletrdnica (de ordem de fraglo de plco-segundos) &
muito menor do que os tempos de relaxag8o caracteristicos de inte-
ragdo entre os subsistemas e os elétrons s8o tratados como Quase-
y28,

particulas de Landau na aproximagfo da fase aleatdria (RPA Is-

to permite_que se atribua aps elétrons uma guase-temperatura Te,ca

racter{sticas de seu estado internamente termallzado, . que.no. cons.

texto do método do OENE representa uma varidvel termodinémica in-.
tensiva de ndo-equilibrio conjugado & energia média dos elétrons ,
como veremos adiante, Os fonons LO, por um lado, recebem  energias
diretamente dos elétrons via interacéo elétron-fonon LD de
Frohlich e a relaxam, através de processos anarmdnicos, a um banho

de fonons acudsticos(fonons A) acoplados & um reservatdrioc térmico
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FONONS A
{To)

RESERVATORIO TERMICO { To)

FIG. III.1 < Escquema dos subslstemas & as Interaglies entre os mes
mos para nosso modelo de semicondutor tipo n com Im-
purezas. 0 processo de intermediagfio (2) n3o ¢ consi

derado no nosso desenvolvimento,
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4 temperatura Ta, sendo assumido que existe um bom contato térmico
com o reservatdria, de modo gque as fonons A possam ser considera-
dos em equilibric permanente com o reservatdrio. Por outro lado,de
vido ap processo de mediag3o dos elétrons, os fonoans LO recebem e-
nergia do laser e a cedem ao sistema de fonons aclsticos através de
interacties anarménicas. Também ocorre relaxagdo do excesso de ener
gia dos fonmons LO através de processos de recombinaglo espontinea
mediados pelos elétrons, sendo desprezada a recombinagdo induzida
& auto-absorc#o, de modo gue n¥o preclsamos considerar as popula-
cdes de fotons, ficando o3 campos do laser e a recombinago incor-
porados na forma de potenclals vetorlais no Hamiltonisno de elé-
trans . Por fim desprezamos a participag8o dos fonons transver-
sais dticos (fonons TO), tuja interaglic com os elétrons, vlia poten
cial de deformacBo, & muito menos efetiva do que a iInteracgdo de
fFrohlich dos fonons LO, assim como também o potencial de deforma-
g8o dos préprios fonons L0, desprezdvel frente ao potencial de
Frahlich.

0 Hamiltoniano que descreve o sistema € assumlido ser se-

pardvel na forma

H:HD+H1 (1)

ande

Ho = H5 + HRES = (HE + HLD) + (HA + HR) (2)
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compreende as chamadas partes livres, Hs contendo os Hamiltonianos
livres dos subslstemas dos elétrons e fonons LD e HrEs contendo os
Hamiltonianos livres dos reservatérios, constitulidos pelos banhos
de fonons A A temperatura T, & 0% campos de radlagfo, incluido o

laser, e

1 = Herp * Her * Maro (3)

contém as diversas Interagfies entre os subsistemas.
As formas explicitas das parcelas que aparecem em (2 ) e

( 3) s8o:
fé:% %E#*? (4)

¢ o Mamiltoniamo livre dos elétraons, onde EE(ﬁn)sﬁo os operadores
criagdo (anigquilag#o) eletrdnicos, em estados caracterizados pelo
vetor de onde kK, e ep = hzkz/zm* £ a energla do estado na aproxi-

magdo da massa efetlva (m").

= h{”ﬂ_, 5
/Lf;o I%;E 256%? ?' 7 (3

& o Hamiltoniano livre dos fonons LO, onde'%é(% ) s#o os operado-

g
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res criagdo (aniquilag8o) de fonons LO em estados caracterizadospe

lo vetor de onda § e wg é a freglitncia do modo;

/L¥ :2%: chl?; ava (6)

€ o Hamiltoniano livre dos fonons A, onde 5%(ﬂﬁ) s30 os operadores
criag8o (aniquilac8o) de fonons A, em estados caracterizados pelo

vetor de onde P & m% é a freqiéncia do modo;

HEZ#G(A/OI/ (7

€ o Hamiltonjaro livre dos campos de radlag8o, onde ?éu (?Eu) sd0
o8 operadores criacf8o (aniquilsag¥o) de fotons, em estados caracte-
rizados pela vetor de onda ¢ e Indice de polarizacfo u e w§5=09v3
¢ a freguéncia dos fotons, sendo 5 a constante dielétrica do melo

¢ ¢ 8§ veloclidade da luz no vécuo;

’i‘wﬂ; /“fég@-; Y.ce ®)
g 7

g o Hamiltoniano da interac¥c de Frdhlich elétron-fonon LD, com e-

Iemento de matriz

My=- tyi( E )
7 NagayV

onde & € a carga do elétron, Vv € o volume da amostra, e

3: = 47 ;- =1 wid
7 —*3’(‘%@[" & )



come, €& e, &S respectivas constantes dieldtricas de alta fre-

gquiéncia e estdtica do material;

. + ~t

Fhe™ 2. Gk fput OO ’
Esu /"

¢ o Hamiltoniano de interag3o dos elétrons com os campos de radia-

¢8n, com elemento de matriz

¥ _f.__m?e?f cs/?
%«(a;;v)ﬁf‘%?z f;« %

onde Egu & o vetor de polarlzag8o do campo de radiacglo e Py g a
funcdo de onda eletrdnica no estadao %, a Integracfo sendo efetuado
sobre o volume V da amostra. Se o3 estados de guase-particulas s#o

aproximados por ondas planas, temos

%ﬁ ':_'g%g 27 1
/ e e

=1 (11)
N AY 50 ®

Finalmente,

/LJ[ = CHZ;_ N (12)
A‘ic? PZ- f’? /o qﬁ‘“?"'pc

& p Hamiltaniano da interacdo anarmfnica dos fonons LO com os fo-
nos A, que por sus vez estfo em eguilibrio com um reservatério tér
mico & temperatura Ty, e descreve o decalmento (ou criagdo) de um
fonon LO, com freqiénclas tipicamente no infravermelhe, ¢ a cria-
c30 (aniquilag8o)} consequente de doils fonons A, onde os elementoes
de matriz Cﬁﬁ serdo tratados fenomenologlecamente mais adiante. A

forma, e os efeitos do Hamilteniano (12), decorrem do fato de que
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as freqgléncias dos fonons LO s3o malores do que as fregléncias dos
fonons A nas condlgBes do modelo proposto, conforme vemos na  figu
ra II1.2 para o AsGa, cujos parfmetros serf8o adotados posteriormen

te,

2_ Aplicac#o do DENE de Zubarev ao modelo

Para aplicar o método de Zubarev é necessdrio definir o
conjunto {Pm} de varidveis de base para a descricBo contraida do
cistema. Esta escolha pressupBe um estdgio dindmico para o sistema
no qual um  dado nimero " de varidvels macroscdpicas
Qm(t) = Tr{F, fk(t)}’ m=1,2,... n, & suficiente para caracterlzar
o seu estado macroscdpico. No nosso modelo, os elétrons, sob a a-
cdo da interag¥o coulombliana relaxam & um estado de termalizag#o e
homogeneizag®o em um tempo, que nos casos tipicos € da ordem de fra
¢d3o de plco-segundos, Por sua vez,os fonmons LO, sob a aglo de Iinte
ragdes mals fracas, apresentam uma evolugdo mais lenta, de modo
que, embora homogeneamente distribuldos no estdglo em quest#o, n3o
estarfo termallizados e suas populagdes devem ser descrites por dis
tribuigies caracteristicas de cada modo, O OENE a ser construido,
de acorde com o modelo exposto, € o produto direto do OENE do sis-
tema com o OENE estaclonsrio dos reservatdrios, que inclul os fo-
ngns A & temperatura To, e os campos de radiagdo, em particular o
laser caracterizado pelos parémetros IL e QL . Deste modo o QENE

total &

ﬁ./ﬂé) = @zﬁ).@ﬂe (13)

Dnde/P E(t) ¢ o OENE do sistema e pr dquele dos reservatdrios. A

sequlr escolhemas como conjunto de varidvels de base para o siste-



54

I GaAs ﬂ GaAs |

12

FREGUENCIA (IO cps ]

10 0.6 0z 0 o2 ) Y
9 /gy [559) 9 4ma,li9

FIG. III.2 - Curva de dispersdo para as freguéncias de fenons no

AsGa*.

*R.Banerjee, X.P. Warshni, Can.Jorn.Phys, 47, 451-462, (1568).
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ma
e
l'"j —
{\M§={HEJ%J2’7/’} (14)
onde HE € o Hamiltanmiano livre dos elétrons, NE = ZQE&ER é o

” fa) P
operador numero para os elétrons e Vg :’EEBH € o operador ndme
ro para os fonons LO no modo 4. As macrovarldvels correspondentes

an canjunto (14) s#o:

{674“ } = {éﬂ‘)} A;/[H: %ﬂ')} (15)

onde:

£ w="Te {2 egégfg@ﬁJ}

-~

M) = Tg {'Zb azcé.@zﬁ)}

Al

—— +
i) = /‘e‘{ é?.éf@/é)} (16)

»

ondefag(t) ¢ o OENE de Zubarev para o sistema.
0 correspondente conjunto de varidvels Intensivas termo-

dindmicamente conjugados & (15) &

{%} = {ﬂ{f ),—ﬂfé%[é)J 1;[,9_& (17)

onde Be(t) , por analogia com o equilibrio, estd assoclade & qua-
se-temperatura Te(t) dos elétrons por Be(t) = 1/RBTE(t) s RB
a coanstante de Boltzmann, “e(t) , da mesma forma, estd assoclado
an quase-potencial quimico dos elétrons, e Fﬁ(t), por extens#o, é

o parametro termodindmico de n¥o-egquilibrio associado ao operador
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nimera de fonmons LO no modo 4.

Deste modo, para a elaborag8o do OENE de Zubarey, 0 opera

dor auxillarII-15 , para o slstema em causa, toma a forma:

B o) = aep {Hqs/e),ﬂmﬁé. %%mﬂé-% ,;.',g)f?’_} (18)

com o fator de normalizagHo:

Gl = Te -84 Mo Bl pit i~ ;@yi}.}

No que seque, visto que nas condigies do modelo, o nime-

ro de elétrons na banda € fixo, temos que ﬁe(t) =0 e ficamos com

um sistema acoplado de duas equagf@ies, no caso, Uma para & energla
dos elétrons e outra para a populag8oc dos fonons LO nos modos §

Estas s3%0 obtidas aplicando-se as eguagBes de transporteII-109 pa-

ra o sistema elétrom-fonon LD do presente modelo até & 42 ordem nas

intensidades de interagdo e temos:

Y .

()

dE ) J. &)
At =0

(19}

L4 7
w2 ¥
Z 9

onde 310 1-1,2,3,4 s¥o as integrais de colisEo  instantineas
I1-88 45 II-50 para o paT de varidvels considerado. Podemos contudo
anteclpar gque alqumas destas integrais de colisf3o s3o nulas. Desde
que o trago sobre o operador estatistico auxiliar, tomado sobre um
nimero impar de operadores criagio e anlquilagdo ¢ nulo, por forga

da escolba das varidvels de base, & fdcll ver que, pela forma de
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H, em (3), (8), (10) e (12) que

1
[
|
O

(1) 1) -
JE (t) = J% (t)

(20)

|
[

{3 3) _
Je {(t) = O J—é (t)

o que remete 35 formas reduzidas das integrals de collsZo em I11-98
31I-100. Da mesma forma, também como consegiéncia da escolha da va

rigvels de base, que comutam com H., temos que
X% -0 £y - 0 (21)
& 9

Desde modo, os termos de 22 e 48 prdem nas integrals de colis3o se

restringem agueles tlpo Born, como mostramos no final do capitulo

II{II-118) e (19) se reduz &:

4
M: _J lé)'f' -«j‘fé) (221)
At
&)
ililf)z 1{1‘:) + J[-H (2211)
dt
onde:
e)
‘J %)
o ng,e Te f/:‘(a') [ He ,v‘/,J]szf,ﬂJ}
3¢ %’ (23)

ﬁL - A (el (44" e [y ) (e f;}; },ﬁ’,m Joto)

(24)
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Q0 par de equagdes (22) determina & evolugBo das macraova-
ridvels representadas pela energla dos elétrons e a populagdo dos
fonons LO. A primeira destas poderia ser substituids poOT uma equa-
gdo que determina a varlag¥o da quase-temperatura dos elétrons, em
lugar da energla, segundo 8 equag3olI-121 para as varidveis inten-
sivas. Anteclpando gue tratsremos o problema em condic®es estacio-
narias & posteriori, vamos concentrar nossa ateng3o na 2# equagdo

do par (22), na qual Be pode ser tratado como um pardmetro.

3. CLdlculo das integrais de colisfo

0 desenvolvimento de integral de colisZo (23) para G“& ,

cujo traga se reduz & soma de dois termos que sobrevivem & cambina-

¢80 das trés parcelas de Hy (eq. II1.3) e que s3o

{[— ffsza]]pﬁ"?’_}
Te {E f’fﬁécgg)’ [47?" J ’44J0J] Pﬁ'ﬂw}

nos leva, apds alguns cdleulos, ao resultado;

@)

:;{e) = <L (4] {4% )?,z 2 f&fff" 5(%7 &)
AR PRl P AT

(25)



onde:

ﬁ: Te { 6%@;? r,goJ_% = (‘eﬁﬁ)@gﬂ(ﬂ)_‘_ 4 )_1 (26)

que tem a forma de uma distribulg#o de Fermi-Dirac Instanténea;

z/f:%?-{ Z;%@ﬁ)}wE{Z;%F/éw} 27)

é a distribuicdo dos fonons LO dado em (16), levando em conta a

condicldo II-5,
A -
%‘ﬁ 72 {ahasptint = (F7- 4) (28)

J4 que tratamos o hanho de fonons actsticos como estando em equili
brio com o reservatdrio térmico & temperatura Tg;
fpnet < 2 -+
| Gz | = [Cs ]+ Cps Gz (29)
7 pilt Rt 7

tendo-se usado gue
Te ’c’i}; ﬁ?p/‘fw} =T {ﬁ; 97?/»50’} =0 (30)

A integral de colis3o da equagdo {Z4) para Qa , devido
3 presencga do comutador multiplo, exlge uma elaborada e longa tare
fa de cdlculo. O Hamiltoniano H,, com as respectivas parcelas da-
das em (3), aparece quatro vezes no camutador de (24), © gue Pper-
faz 45 possipilidades de arranjo destas parcelas. Estaremos parti-
cularmente interessados naqueles arranjos que resultem em contri-
buig®es bilineares &s populagBes de fonons LO, basicamente HeLo

quatro vezes € HALD gquatro vezes, com um arranjo cada. Também deve

mons levar em conta termos em Que aparecem duas VEZIES HELD e duas
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vezes Hpy g, resultando em seis arranjos, que, embora déem uma con-
tribuig8o linear s populag@ies de fonons L0, respondem pelo peculi
ar processo de troca de energia do sistema elétron-fonon LO com o8
campos de radiagdo, em particular com o laser, de 4% ordem na teo-
ria de relaxaclo devido ao processo de intermediagdo de fonons LO
e elétrons, impossivel de ser tratado na teoria linear de relaxa-
c3o0 {28 ordem nas intensidades de interagfo), devido & ndo conser-
vagdo de momentum e energia nos processos intra-banda. Na verda-
de, somente trés destes arranjos sobrevivem, pois os demais inici-
am com o comutador [G-, HR] , que & nulo, Qutros arranjos, resul
tantes de diversas comblinag@es das parcelas de H1 se anulam por
conterem o comutador [05’ HR] de 1nicio, ou por resultarem em com
binac¥es de numero Iimpar de operadores criag¥o e aniquilagdo de bo-
sons, que tornam nulos o$ tragos devido & peculiar escolha das va-
ridvels de base que aparecem em fi(t,D) , ou alnda por resultarem
em tragos de pares de operadores para fonons A do tipo (30). Final
mente, ocarrem outros arranjos de comblnagfies de parcelas de H1que
fornecem somente contribulgles lineares 4s populagles de fonans e
visto serem corregies de 4% prdem nas intemsidades de interaglo po
dem ser desprezadas gquando comparadas &s contribuigBies de 28 ordem
nas lntensidades de interagsio contidas em J%Z)(t) . A tabela III.1
resume todas estas discussdes.

Explicitamente, os termos que sobrevivem no comutador

maltiplo (24) s83o0 as somas

Te { j_- 1‘{9 ('), [f'/e('a'), [f h‘fmfﬁ) , [ f}j ﬁg@]ﬂ]ﬁféﬂl}
+ Te { [ S [ Aote), L6 [ 5 oo 11p50)8
¢ Tel[ A [H, &) (46 D Tp0l o
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ARRANJOS DAS

PARCELAS DE H.I

N2 DE ARRANJOS CONTRIBUICAD A v

q

ELO

ELD

ELD

ELO

ELO

ELO

HeL g

+ 1 HR

bilinear

zero

linear (alimentac#o)
22I0

zero

linear

linear

Zero
ZeTra
linear

Zero

bilinear

TABELA III.1 - Arranjos de 1 a 2 tipos distintos de operadores de

H, & o tipo de contribuig8o & populaglo de fonons.

Arranjos com trés tipos distintos de operadores de

H1 rnio contribuem & va g estdo omitidos. Zero quer

dizer que o comutador e/ou trago se anulam.
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que se referem aos processos de interag8o com o0s campos de radla-

t30 sob medlacBo mitua de elétrons e fonons-L0, mais:

T { Do), LM 9 [He, 00, [, e T hptgf 020

7e {[ Hm(g“)' [ ﬁm(g’), [ /?.ézg(g)/[ }:;‘: HAMJ}J] (3/40) (3211)

para as contribuigBes bilineares nas populag@es dos fonons-L0O,
A contribuiclo parsa Jéﬂ)(t) provenlente do grupo de
comutadores mJiltiplos (31), referente & interacdo do sistema elé-

tron-~fonon LD com os campos de radiag#o, é:

37({,)/ - QJTM

quh"/" - G—F-Sfﬂ l gx
A TR DT G fih i

) (Goute) 2
X@.’; Fa {J-/éf(,lf-llé‘)-if(/ﬂ-?f)gﬁﬂr 4 ) ¢ x

S(6gs3- F- g+ #1%)

@ﬁlgi/u" — = 6‘%5;
*‘”: M Z\ e B b
7 B %z

Yl {29} ¢
Frait e P o ) BT }

o ( SEai 6’5"’&‘{* 2% (33)

€
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onde:

)../j-z = 7;3 {3\;“ j;;u 'F'/z,“,o)} (34)

g ¢ ndmero de fotons de frequéncis Rs e Indice de polarizacBo yn..
A expressio {33) contém as seguintes contribuigBies no que se refere

4 interagdc com os campos de radiagdo:

i) absorgio de radiag8o do laser e recombinag8o & fregléncia deste;
11} recombinagdo esponténes e Induzids e auto-absorgo com o reser

vatdrio de radiag8o nas demais freguéncias.

Como jé& fol dito, esta sequnda contribuicdo serd desprezada em nos
50 tratamento, visto ser uma correg8o de 42 ordem na interacgfo, as
soclada aos termos llneares em Vi , gue negligenciamos gquando
comparado com as contribuigdes de segunda ardem contidas em
Jég)(t) . Deste modo, restringlndo-nos &s contribuigles rele-
vantes, as somas em (33) excluem todos os modos de radiacg3o, exce-
to aguele, EL , associado & fregliéncia 9, do laser. Desprezsndo

também o momentum do foton frente aquele do elétron (§L|<¢|ﬁ]) e

considerando v% u => 1, (33) se reduz nestas condigdes &:
LL

(!
Sle = L Y Lisge e nfOHG
<

F #) gz utt)
u Jeafed

G%GE}-Eﬁ)ﬂL‘ GaiéﬁxééL
D T
/z

S (tg- - Fups #12)




g4
+%/ﬁ’3{1+%ﬂ%£gﬁlfa?+ﬂ&)}

G;i'*,ia  — é%iﬁb #) ¢ ﬂﬂ)
2 | Hmma- en %%ﬁﬁ 2

’ é.Q&
o (eig — e~ Hug- 1) (35)

Pelo uso de (11), os elementos de matrliz em (35) s#o:

é,’ 52
izgi \ <;&+q, ﬁufk é; ¢2/QL %?‘ 2Ire :[*ZELI 5;& ?l

w") c Qﬁ.’

P #Qgg

{38)

onde temos usado, em consequéncis do teorema de Poynting, que a

intensidade do laser é:

L = lj%FfE \'f;fzﬁjc‘: (37)

Resulta também, que:

-1 = &
£ .4 = c;osC?b = Tqlen g 38)
45, M T ? -ﬁ’.ﬂ ? %)7 ﬁd“' (
pelo teorema de adig8o, onde os &ngulos e vetores envolvidos 2m

(38), com os dols sentidos de polarizagHo do fotom, est3o 1lustra-
des na figura III.3. Na medida em gue estamos tratando com um la-

ser n¥o-polarizado, podemos substituir a soma sobre os indices de



&5

polarizacio em (35) por uma média sobre todas as diregdes azlmu-

talis, de modo que
& g
E A &
[ — = —
AL % en bjd/c/w&?g- é

e obtemos que:

/l 5% <
#Z\ﬁ.tsﬁﬂ"]):é‘f%%? (39)

T
z I
- I
L SL
|
o |
~ gl.'_q. - I
35uuL *ﬁk.L |
N ¢*
N SH&_ | y
| e

FIG. IITI.3 -~ Angulos e vectores envolvidos no desenvolvimento  de
(38).
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A contribuig8o para JéA)(t) proveniente da interaglio
de Frohlich, obtido a partir do cdlcule sobre o comutador mdltiplo

(321) em (24) é:

4 2 2
i | = LI g Mg 4 4
% fe % fezg g lflfﬁ-@-%?**vg o G+ i3

) -
s g
x o( Gﬁﬁ'?’_ - Zfa?--f pws)
+ o7 //MafJeZ )/”zf
3 s

=

/

4 4
R Gy - e G- g-huE

) (Guf) i
xcfﬁﬁﬁﬁﬁ (e {(H»‘?-)(A)g-)_}?'.)é;ﬁ#h“f*wf)}

xS (Gﬁ“ﬁ'-ﬁ: - &g —-'ﬁﬂffﬂ Zl—cug)

(40)

Finmalmente, a contribulg8o para Jéé)(t) proveniente da

interacdc anarmdnica, obtido a partir do ecdlculo sobre o comuta-

dor miltiple (3211) em (24) é&:
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) )
+ 2 X'c‘l's‘ ((/14-147'))/5-* L;J,-(/t+yg—-)£ﬂm“‘°f a'f)}

¢ L
T ; X:;“é {(/4'17‘*)(/44-)_ SV L e }

" ; 3 {(/{‘”f“)%" )'7/‘(1"")?)?/2'#%)} (42)

(431ii)



&9

) | 2
X_f'f:; .JZ - / hed /{ _ // %
1° T %///%/ ;/%7*:3'%?1%' St g+ s

;Ez;rf‘e /%.e/w @) S( CF 7S = 6%~ 'hLe?-.t 7‘{«/;)

(43iv)

— bk 4 A
Zge BGFGEY £ g s Sy
P (Q}.._.-{-(J-A Qg-) (43v)

cam:

7
)f _ el g% em %;? (44)

%b?' J?(hf*)éif:%gkl

em (43i111) proveniente da substitulglo de (39) em (36) e desta em
(35), engquanto que em (4311i) e (43v} fol assumido que o coeficien-
te (24), oriundo dos elementos de matriz de imteragfo anarmdnica,
depende somente do segundo Indice.

Vamos analizar a segulr as diferentes contribuigfes 3 ta
xa de populac8ao de fonons-LQ em (42), O0s primeliros dols termos em
(43) s8a lineares nas populagdes de fonons LO, provenientes da a-
proximag8o linear nma teorla de relaxagdo, enguanta que os restan-
tes, com contribuigfes lineares e hilineares, sdo provenientes da
4% prdem em teoris de relaxac3o. 0 coeflciente Aa de (431) pode re
presentar uma excitag8o ou uma relaxagdo no modo dos fonons~L0

dependendo se a guantidade entre colchetes do correspondente termo
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em (42) ¢ positiva ou negativa. 0 segundo termo em (42), aquele do

coeficiente Ba , expressdo (4311), € um termo de relaxagdo ao re-

servatdrio teérmico via Interag3io anarmbnica, O terceiro e quarto
termos em (42), cam coeflcientes S(") e S(+) respectivamente, da
dos em (43111), estdo associados 3 efeitos de bombeamento proveni-
ente do laser, Aquele de S (=) podendo ser de exclitagHdo ou relaxa-

q
(+) necessariamente de relaxag3o. 0s termos associa-

{x)

gd0 e o de 55
dos aos coeficlentes xag ] Zag , de 42 gordem na interac#o de
Frohlich e na interacio anarménica respectivamente, xa§(+) sempre
produzinde relaxag¥o ao sistema de elétrons na sua parte bilinear,
L)

enquanto xas e Z+» podem produzlir excitagdo ou relaxagBo ag

qs

modo nas parcelas bilineares, dependendo do slnal na diferencga
wg - wg. Desde que a relagdo de freqiiéncias para os fonons-LO u-
sualmente é mixima no centro da zona e minimo nmo extremo no nosso
modelo de semiconduwtor (fig. III.3), as contribuigdes bilineares
w05 termos com coeficientes xag(h) e Za—g em (42) levam a um au-
mento na populagdo daqueles modos em que § & grande, nas vizinhan-
pas do extremo da zona de Brillouin, pals neste caso ma-m§ < 0. Is
to acontece em detrimento daqueles modos com ﬁ pequeno, Que como
veremos, s3o os preferenclalmente excltados no processo de trans-
feréncia de energia bombeado do laser ap sistema. Este efeito, no
entanto, somente deve passar a ser relevante para altos nivels de
intensidade da fante. E interessante observar que os coeficientes
em (43) satisfazem certas condig@ies de simetria que se far@o (teis
mals adianﬁe. E fdcil mostrar que através de permutagles adequadas

de Indices, fazendo uso das deltas de conservag3o, que os trés Glti-

mos coeficientes em (43) satisfazem as condigBes:
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) W (upids) 6
%?1- :gﬂ “? X?g

() (+)

ERAL

o = = o (45)
59 p4 bAd

Por outro lado, assumindo que a zona de Brillouin apre-

senta uma simetria de invers83o de centro; de modo que

@-—7;';&/’7' ) C(}_.A;_. C&/)O’? ) §E= G‘F (46)

tambeém & fdcil notar em decorréncia, que

A F ol ) .
B 555 Kee XE @

e também, desde que se supfiem que

N
C - (48)

AN
o

temos:

- . (o {49)
=9 1 —g-$

Isto leva & conclusdo, visto gue os coeficlentes permane

cem invariantes frente as trocas de § + -4 , que a equaclo (42) &

idéntica para vy ® v_a » de mado que v_x & indistinguivel de

Q
vy (modelo isotrdpico). A adigdo de um campo elétrico, por exem-
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ple, quebra esta simetria, e as condigBes acims ndo seriam mais v

lidas, tal gue as equagBes para va av_a seriam diferentes,

5. Célculo dos coeficlentes lineares

Em seguimento, queremas calcular os coeficientes (431) &
(43111), associados 3s contribuigdes lineares & taxa das popula-
¢Ges de fonons-L0 da equag8o (42). Vamos assumir condigles de exci
tacdo altas, de modo que a distribulg8o de Fermi-Dirac pode ser

MB

aproximada por uma distribuiclc de Maxwell-Boltzmann it , com

quase-temperatura T,. Deste modo

ﬁ_}fgff)(ﬂ';«fﬂ)_: A@)Z”@‘flégzdpg‘s (50)

com:

MB are
Al gff W %%(M)
S Ak R ™
Zzﬂ/ﬁ)%’ zzﬁ V' \earr
Z * (51)
onde N/V € a concentragio de elétrons na amostra. A soma sobre Qs

estados eletrfnicos fol efetuado fazendo-se

l/ 52
2 jdfé'= L [ Hlbdemaldp oo

4

onde levamos em conta o fator de degenerescéncla do spin do elétron,
A contribuigdo linear da interagso de Frohlich (431i) com
a aproximac8o (50) e fazendo-se uso da respectiva delta de conser-

vacdo, toma a forma:
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A 2 PN Sty o

que apds 0 desenvalvimento de soma em ﬁ, conforme cdlculo efetuado

no apéndice D, resulta:

0 ; 42 *, . 14
AE]’: vz ,e%w‘fﬂfﬁ)cfai"é)ﬁ __a_/?_:é -F:)“" (%“n# (54)
L a /7

com a substitulc8o de (9) e (51).

A contribuig8o linear devido ao bombeamento de emergiado
laser, com o uso de aproximagdo (50) e de respectiva delta de con-

servagdo, toma a forma:

) -
(7) e\L _prlta" ()
e AT (TN HB | )
17 % WII )'5197£ ;aé' g&ﬁ? * (55)
cam a(;) = wa + REL . Conforme cdlculo do apéndice D, resulta:

SCEL 97% /g (6o, ) T, s rﬁ%@“?ﬁf
= ;;(w*)g‘”»@fc 7 7(/2?'6’ g
Z

(56)

com a substituic8o de (9), (44) e (51),
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frequéncia dos fonons-LO no centro da
zona(a) W, = 5.4x10 75"
frequéncia dos fonons-LO no extremo de
zona(a) wg = 4‘5x10135'1
frequéncia das fonons A no extremo de
zonat?d) mg = 4,3x10 %"
mumero de onda no extremo de znna(c) R = 5.6x1D7 cm'1
velocidade do som(E) Vg = 5x1D5 cm/s
constante dielétrica de alta freqlén-
cia(b) e = 11.1

(=]
constante dielétrica estdtica P’ e, = 12.5
massa efetiva do elétron‘o’ mo= 6 4x10'299
volume da célula unitdria‘'C’ Veg = 1 BxID'22 cm?
tempo de relaxagdo caracteristico
dos fonons-LD(d) = 10 ps

(@) J.L.T. Waugh, G. Dolling - Phys. Rev., 132, 6, 2410-2412(1963)

(b) S. Visvanathan - Phys. Rev., 120, 2, 376-380 (1960)

(¢) R. Banerjee, Y,P, Varshni, Canadian Journal of Physics, 47 ,
451-462 (19469)

(d) A.R. Vasconcellos, R, Luzzi, Sol. State Comm., 44, 7, 1019-1024
(1982)

(e} B.R. Nag, "Theory of Electrical Transport in Semiconductors"

(Pergamon Pres, 1972)

TABELA III.2 - Parémetros caracteristicos para o AsGa.
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A figura III.4 mostra as curvas para oS5 coeficientes

Sa(+) em termos de quantidades reduzidas sdimensionals

&)

(%) + Y
S—o = 8—- Q/ ) = (m} 7 (57)

sendo w, a frequéncia dos fomons LO no centro de zona de Brillouin,
usando pardmetros tipicos do AsGa, relacionados na tabela III,Z2 ,
cuja estrutura caracteristica para as curvas de dispersfo das fre
quéncias daos fonons, LO e A, estd mostrado na figura III.Z2, Foram

10

tragadas para os valores tipicos de I, 10 erg/cm?s = 1 kw/cm?

para a intensidade do laser, ﬂg = 3.2u, para a frequéncia do la-
L
ser, N/V = 1017 elétrons/cem”® para a concentracgfo gletrénica ,

T, = 300K para a guase-temperatura dos elétrons, considerando um

dngulo mais favordvel (GSL 4 T 90% e desprezando a dispers3o para
o ?
as fregléncias dos fonons-LD (ma x wy). Como se pode observar da

eq. {36), a intensidade do laser e a concentragdo dos portadores
afetam unicamente a altura das curvas. Nota-se, para os valores

dados, que o coeficlente Sé+) & cerca de guatrocentas vezes menor

da que Sé'), o que prioriza a absorgH®o. Também se observa que &8s
CUrvas Sél) se distribuem por uma estreita regl¥o do espago 4, cor
respondentes 4 pequenos valores de ﬁ, onde a Interag8oc com o la-
ser apresenta valores de pleco (v=1.3 para Sé') e v=1,8 para Sé+)h
se¢ comparados ao valor v=21 para o extremo de zona de Brillouin

Fortanto, peguenos valores de E, nas imediagBes do centro da zona
de Brillouin, apresentam forte absorgfo de energiaz do laser, en-
guanto que pasra a maior parte de zona, abrangendo valores Interme
didrios e grandes de §, a absorcdo & multo fraca. Desta forma, e-
xiste uma regifo privilegiada do espagu reciproco, onde um reduzi
do mumero de modos, se comparado a zona Inteira, absorvem energla

-3

do laser. Isto grosseiramente representa menos de 10 dos modos
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de toda & zona de Brillouin, implicando gque o mecanismo de exci-
tag8o que estamos usando € pouco eficiente, resultado da restri-
GHo sobre a conservag¥o de energla e momentum nos processos de ab
s0rgdo de radiagdo por mediagfo dos elétrons,

Por fim, a figura III.5 mostra a curva para o coeficlen
te Aa, também em grandezas reduzidas adimensionals em termos da
transformagdo (37), para as mesmas concentraglo e temperatura. Ve
mos que estd centrado em torno de v=0.5 e também distribuido por
uma regifo restrita do espago reclproco. Nas condigBies em que foi
calculado, estd assoclado a um tipico termo de relaxaclo para )
sistema de elétrons, podendo se associar & um termo de bombeamer-
to na condigdo em que Be < Bo.

0 coeficiente assoclado & contribuicio linmear do termo
anarmfmico, (43ii), que assegura a relaxagdo de energia dos fo-
nons-L0 ao reservatdrio térmico via fonons A, depois de alguns cdl
tulos e aproximagles, apresentados no apéndice E, resulta na for-

ma aproximada:

B = [ E‘q‘ le 4
Jrr/af A4 Y3

(58)

onde Ve ¢ a velocidade do som no melo, resultante da aproximac3o

de Debye, com mg = vs]BI. A quantidade lﬁalz, relacionada ags e-
lementos de matriz do Hamiltoniano de interag%o anarmbnica, até
aqui mantida em aberto, pode ser estimada através da aproximagio

do tempo de relaxagdo

?35- {fl-u?&- J*}é,pﬂ‘t%‘} &= ﬁéﬁ—}?‘a— (59)

%



77

b= ! ]
0.5 |-
-
= o
g
W
Wl =
_ o
+ <
n
ul
s
H -~
O
b
_3 S
3 10t
| I

05 |
NUMERO DE ONDA(\.q)

FIG. ITIT.4 - Grafico dos coeficientes Séx), assoclados ao bombea-
mento de energia do laser aos fonons-LO, contra o nu

mero de onda, 0 fator de escala & ) = 1fh/2mwo e

vale 38.04 E para AsGa,
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FIG. III.5 - Curva do coeficlente Aa , assoclado & efeitos de re-
laxag#o devidos & interag#io elétron-fonon LO, contra

ndmero de onda (fator de escala X = 38.04 .to\).
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ande ?E & 0 tempo de relaxagdo para os fonons-L0 e v% ¢ a distri
buig¢so destes no equilibrio, & temperatura do banho. Resulta de(59)
gue

v}

que substituvido em (58 ) fornece:

(g < = o
|G 15 a0 o5 (61

Isto completa a andlise dos coeficlentes assocliados aos

termos lineares em (42).

6, Proposta de um modelo simplificado para estimar as populagbes

de fonons-L0D,

No zentido de obter algum resultado guantitativo do sis
tema de equagBes ndo-lineares (42) para as populagdes de fonons-LO
no estado estaciondrio, devemos recorrer &4 alguma modelagem do sis
tema. Basicamente esta consiste em reduzir todos ovs modos da zong
de Brillouwin & dois conjuntos relevantes de modos representativos,
com aproximag®o & um modelo & dois modos degenerados, com o gual
esperamos obter uma vers®o simplificada do sistema (42). Temos
dois argumentos vidvels para justificar esta modelagem, Primeiro,
como estd ilustrado mas figuras III-4 ¢ III-5, o bombeamento de
energia do laser para o sistema, sob mediagio mdtua de elétrons e
fonons-L0, representado pelos coefleientes Sé:), mals as trocas
diretas via Interagl#o de Frohlich, com absorg8o ocu relaxaglio re-

presentado pelo coeficiente Aa, s80 seletivas no sentldo de gque a
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absorg8o efetiva ocorre em uma regifo restrita e de pequengs valop
res para os mados dos fonons-LO. Todos os demais modos, em termas
de varidvels reduzidas adimensionais, situados no intervalo inter
medidrio de v=2 até ve=22, permanecem praticamente inalterados du-
rante o processo. Segundo, os coeficientes xé;) e Zag,associadas
aos termos bilineares tem o efeito de transferir a enmergia dos mo
dos com peguenos valores de g para dgueles com valores mails al-
tos de q, desembocando nos modos situados no extremo da zona de
8rillouin, que serdo os beneficidrios finals deste processo  de
transferéncla de energia. Portanto, ficamas, de fato, com dois
conjuntos relevantes de modos, que desempenham papel efetive no
processo de absorgdo, enquanto os demais, na regifio intermedidria,
abrangendo quase totalidade da zona, pouca particlpacfo tem no
processo, Podemos, entdo, restringir o sistema de equagles (42) &
somente estes dois conjuntos de modos, aqueles com valores de g
situados na regifio onde a absorgdo € efetiva, por exemplo,iqueles
valores pars os modos gue caem & 9'1 do valor de pico de Séh) {fig
II1.4) e o outro conjunto que abrange os modos gue diferem em fre
quéncia dos valores dos modos do extremo de zona de Brillaouin,por
digamos, no méximo, por menos do que 10% da largura de todo o es-
pectro de frequéncias, Por fim, dois modos, um no primeiro conjun
to, na regifo de valores reduzidos de §, e outro no segundo con-
junto, os modos do extremo da zona, s30 escolhidos como represen-
tativos pars todos os outros modos em cada conjunto. Estamos, des-
ta forma, recorrendo 3 um modelo simplificado de dols modos, com
uma degenerescénclia, para cada modo representativo, igual so ndme
ra de modos em cada conjunto relevante. Deve-se salientar que es-
te & um tratamento pars ¢ problema que reflete um comportamento
qualitativo, com resultados guantitativos grosseiros nas estimati
vas.

0s dois modos representativos que escolhemos, pars ilus
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trar cada conjunto, 580, em unidades reduzidas adimensionais ,
V = 1,2 na regido dos modos alimentados e V =~ 21 no extremo da zo
na. Os intervalos estabelecidos para ambos estes conjuntos de mo
dos relevantes s%o 0.5<v<1,8 num caso e 20«ve2? no outro casao ,
trabalhando com o5 parfmetros do AsGa. Para construir as equagles
conforme esta modelagem, vamos denotar por g o numero de onda re-
presentativo da regifo dos modos pequenos e por Q dqueles do  ex-
tremo da zona. E claro que, devido 4 simetria do modelo, temos de
considerar de fato quatro modos, *g e +§j, nas somas dos termos a
riundos da 48 ordem na teoria de relaxag¢do, mas samente dols modos
na populag8o dos fonons-L0, pois v_a = va e Vg TV -

Para simplificar & notagdo, vamos Introduzir as seguin-

tes abreviacfes nos termos com soma na equaglo (42):

(4e)

= (A+lf-)lé- - 3%;(,4 ),{,'_.)fﬁg,a % f%-wr)

—

i

i

—

Wt lagrtus)
2, ) (1) =23 (&

g gue satlfazem, devido & simetria de invers3o de centro na zona

de Brillouln, as condigdes:

%ffm) _ g_-,e}ai ﬂf)d #faf-%')

—

P T Ja7

- <
Hoao = WE?' (63)
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£ obtemos para a modelagem com dois conjuntos de modos represen-

tativos da equag8o (42) as formas:

AL S S

g g < <l
DGR AC e
$ 2 ) > )

PACE ,,gg;:;@ v
4 Aalr g ol A S g S U

- fz))

. ~) ' ) o
2 (X-‘ 2‘3& f*(%{va Z( 3" Yy 97

(+] )
+! (o) (+ ce) ¢+ (e) n X-n- (e )
* Z ('X"-@x@d-l- §§%§)+Z(Xp',7-7]ﬂ V7 :7

i {”
]
o () z "’J %0-7- )
r ( '3 37'6? p’& gq@
{fa% (6411)
aonde: () —{
f) (e felh A ) (65)

‘b

@) (s)
ACI)E W%@‘ . A= Q%Tg_-.(zs;; ﬁ5%+9§£

. -
% = (9] o
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g onde

2. ez

{6} {%f

representam as somas sobre os valores de ﬁ e ﬁ, compreendlidos en-
tte as camadas esféricas correspondentes aos intervalos de valo-
res de modos g & §, entre o minimno e o mdximeo de cads conjunto.
Muitos termos e coeficlentes das equagdes (64) serfo nu
los ou podem ser agrupades devido as condigdes de simetria. Desta

forma, vemos facllmente de (62} gue

(o) (4e)

99 77

(4,0) (40

—— —- e — (67)
58 = Jig =C

enquanta gue da forma dos coeficientes (43iv)

)(_‘H = X (68)

1 ‘?"‘Q'
)
Z’E - (69)

esta tltima decerrente guando % & um vetor do extremo de zona da
rede reciproca. Também podem ser desprezadaes os coeflcientes Aﬁ e
Séx) que assumem valores muito peguenes no extremo de zana. Par
fim, devido &s condigBes de simetria, os seguintes agrupamentos se

verificam:
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qi*ti 7151'6?'
X(—i-l X('*')
755~ TR
,#(ca?—-ft/e‘)
(40) (¢0)
T - ‘“—: _ _/9 + %‘-) {e0)
W_rﬁei _ ,a'.(.{}ﬂ ”(F/ (70)

7
. %)\ H) ¢)
+{%} (X )éf” % 7,Ca+ ><§32'> ;ZI'
#H el
. X % (Z .+ Za (711)
,{fzﬂ 7 f1 i “ZE v 76?)347

e “1Y
(X7. ) 7%
{534

(+) +) (0}
D) e D By
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Az somas sobre os modos em cada conjunto ou regifo no

gspago reciproco séo entendidas, dentre desta modelagem, como:

¢ ¢}
z C Xf,-6_2+ X— ____ (/t 7} ¢/ 2
{35 e e
VG VAW LAY 3.
‘()%J'X,;@" g o :?

= (,X 2 )Zﬂ. Y. #r( “Z:;'Jf)

% R 7 dﬁfs 3 ZHAX

- &
= ()%El );(P) S* (73)

,"6?

onde q & o limite inferior e g & o0 limite superior dos modos

min max

na regifo, com

3
%ﬂ EZ_S' (i ™ oo ) (74)

representando a degenerescéncia dos modos na regifo. Obtemos as-

sim, para o conjunto (72) a forma finmal:



Ba

J%—: A? {A _;ET} 7);/1 fj‘g}+ 5;:1{4-%}4 87{*){#}{?}

)
7
~) a @) ~ W& (() ™~ H‘ (() SE 1l
+ - - _+. -+ X - 59
X*JG. 35?? 78 57 i 7'7 %;R 237(751)

Py 9{#»@ %, YT 2.
. p&é"‘} 7§78 Xﬁ? e “ak By

(7511)
orge:
(F)at) c::
38 Z( 7-’& %") -
28 _
2 = Z, 4 zﬁ) “Sﬁf‘) (7611)
L W)
@) (+)
X* 75 X_*,. cg_. (76111)
99 v/
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7. Avaliaclio dos coeficientes dos termos bilineares

Dentro do contexto de modelagem proposta temos agora
condigBes de avaliar, de forma aproximada, 0s coeficientes Xéé) e
z;a, na medida que um dos modos indicados € de extremo de zona.

O0s coeficientes xég) de (421v), tomam a seguinte forma,
guando se usa a aproximagdo (50) e s respectiva delta de conserva
G&D:

) ﬂu)#/az:mg:)

X_._, = %I/“«]l /’{g[,e

1
M8 \ -
% Je %:cr’é)" g £ 74 Griay B

S( G{ﬁ;(ﬂ})"‘;@‘ #(“’7“?“"5)) (17)

Nas condicBes da modelagem, desprezando |G| frente & |%l, e se-
gulndo cdlculo similar aquele do apéndice D, obtemos para (761)
Yot
o @P)Q@)

XAJ = .?/r[ &{é}vf'?
7:& /“?IW;’J l/ (.?fhu n?ﬁ,
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Observamos que, por um dos modas envolvidos ser um vec-
tor do extremo de zona, o exponencial em (78) resulta ser muito
pegquena, da ordem de 10'53, e os coeficlentes X(+)Q(q) podem ser
desprezados em (75), Isto significa que o acoplamento entre os mo
dos alimentados pelo laser e aqueles do extremo da zona devidos &
interag8o de Frohlich na 48 ordem na teoria de relaxagdo podem ser
desprezados 0 mesmo n¥o ocorre porém ao coeflciente xéa)q &m
(75), que com o uso da sproximacdo (50) e respectiva delta de con

servacdo, toma,apds desenvolvimento similar aquele do apéndice D,

a forma:

YT _ (..?7?')6 /p{-{ 2w N w* X
X?f? 95 ,,,,,3 ( % ) ﬁff)h‘z

foff . ﬁﬁﬂ#z (7+ajfﬁf)e§ 57:' (79)

i %
com A dado por (51), que estd assoclado ago termo

cu
7 (80)

< '€~a§ﬁﬂf
Wy H:)
(24~ B (raog (B4, ) (-
e representa, para T, = 300k, uma relaxacd3o ao sistema de elétrons,
coma, no caso, o termo assoclado & Aa.
0 coeficiente relacionado & interac8o anarmdnica na 42
ordem de aproximac¥o na teoris de relaxagdo(a forma (43v)),resul-

ta, com as aproximagfes e cdlculos efetuados no apéndice F, den-

tro da modelagem segqulida, na formas



ag

VP RPVN.
Z = o fC’;]e[Cgl o?fr\/ wg_(%__w)

?Frg -éé‘ JA- 9 2 7 2 A -
(wﬁﬂa/ﬂ> o zg/fﬁ Wg +c:.47=+—a/a,(8”

e que substituideo em (7611), apds substituigdo de (61) fornece:

(|) o
= Imogre AT o ) 57@‘)

V%’% (- i) wf'%cqf Wi

(82)

B. Discusséio dos resultados

{(+)0(q)

Na medida em que os ceeficlentes qu 580 desprezi-

vels, (75) assume & Torma:
G AL ) e
7
N XC—rJqS\ )»L(ﬂﬁ' tu{'{_ }EL/!-— y_ﬂ)}

'zzzf;gg %.(H—l?)lfy"# (AHﬁ‘)eﬁ’ %uﬁ)} (851)

/
)
%= % V i; k G¢ [L(/IW)JA*?#(/%') : [aﬁfaé‘)ig

(8911)
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onde introduzimo

-y (20)
/

(21)
S DY SV
1 7

com:

) )
Nas condig@es que estabelecemos (Te = 300k e Qg = 3. 2w,) Aa é

L

sempre negativo.

Consideremos, inicialmente, o caso completamente linea-

rizado, onde s#o negligenciados gs termos com ?éa)q e Egéqj em
(6%). Obtemos entHo:

Vg &g

caom:

A
;,Q} = =7 (94)
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As equagfes (%3) podem ser integradas e fornecem as so-

lugdes, com Te constante:
M":'— H —
1 ”Vé#)v”“zéfé

(95)

i

|
ZE
N
5’&
&
~—
4
g
ba
q\
a}

gue mostram que se pode atinglr um estado estaclondrio com valo-

o

TES aa/ba para ua e “ﬁ para Yo para tempos multo malores do

que os tempos de relaxaglo caracteristicos baﬂ e‘Eﬁj. A figura TII.é
mastra valores estaciondrlos ma populag8io dos fonons-LO alimenta-
dos, em termos do ndmero de onda, para algumas intensidades do la
ser abalxe do limiar c¢ritico limear, acima do qual va tende a in-
finito. Iste € um resultado espurio e simplesmente significa gue
acima do limiar de intensidade nenhum estado estaciondrio é atin-
gido, mas Vg segue um crescimento continuo no tempo, llnearmente
para ba = 0 e exponenclalmente para ba-c-u.

A figura III1.7 mostra as curvas, no estado estacliondrio,
pata & populagdo de fonons-L0O, no modo representativo daqueles a-
limentados pelo laser (v=1,2, em unldade reduzidas adimensionals),
contta valores da intensldade do laser gquando os coeficlientes dos
termas n¥o-lineares s3o imcluidos. 0 grdfico abrange a regifdoc in-
termedidria de intensidades do laser onde ocorre a explosdo do 1i
near (linha achuriade),mostrando também s corregso devido aos ter
mos nde-lineares (linha cheia), que J& se tormam sensivels nesta
escala.

Contuda, a ndo-linearidade comega realmente a adguirir

relevincia na regifio de altas Iintensidades da fonte, onde, a par-

tir de um certo valor (~12 TW/cm?® nas condigles dadas) os  modos
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do extremo da zona ﬁassam & ser brusca e preferencialmente alimen
tados, passando & subtrair a energia dos modos de menor ndmers de
onda, Conforme estd ilustrado na figura II1.8, nessa regido, os mo-
dos que recebem diretamente a energia do laser atingem um nivel

de saturagHo, com uma populagdo da ordem de 1.6x105,

engquanto  A-
queles do extremo da zona v3o sendo amplificados, sumentando suas
populagfes, linearmente com a Intensidade do laser., Como mostra a
figura 1I1.8, tal crescimento € muito abrupto, dando lugar a que
ocorra uma grande amplificac3o para peguenos Incrementos da inten
sidade do laser acima do valor limite (~12 Tw/cm?®). Nestas condi-
gies de alta excitag3o € fdcil deduzir as seguintes formas assin-

‘tédticas para as populagdes de fonons-LO no estaclondrio:

PV — 4 (96)
1 j %, Gl agar) 1)

?1

para as populagfes de modos alimentados, e
- SHF ¢
. $a (o7 A 7 99 (97)
%~ 4w ] 25| L oy Xaggef

para aqueles do extremo de zona, cam g% = eBEhmq+1 , & lembran-
da gque Sa aumenta linearmente com a intensidade do laser. A forma
(97) nos fornece uma estimativa do valor limite que deve ter a in
tensidade do laser, & partir do qual os modos do extremo da zana
passam a ser fortemente populados. Para Te = 300k, HEL = 3.2w,, B
concentragio de 1017 elétrons/cm?, isto estd na casa das d#zenas
de TW/cm? calculadas. Desta forma, vemos que &5 ndo-linearidades,
como resultade da relaxac8o para o banho e para os elétrons, per-

mitem atingir, para qualquer intensidade do laser, um estado esta
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cionario.

por outro lade, & desejdvel obter alguma informagdo a-
cerca da dependéncla temporal das soluglies do sistema (B?). A so-
lugdo patrsa v§ estd mostrada graficamente nas curvaes da figura TII.9
para alguns valores da intensidade do laser. Baslcamente, para
intensidades de até 2GW/cm?, o estado estaciondric € atingldo em
tempos de ordem de picessegundos. Desta forma, o sistema pode e-
voluir pars estados estaciondrios para pulsos de laser cuja dura-
¢80 ¢ da ordem de nanossegundos.

Para fimalizar, & importante frisar, coma j& foi dito
anteriormente, gue a modelagem e Bs gproximagfes gue foram feitas
nos fornecem somente uma estimativa grosseira do problema, mas con
fiamos que ela contenha a descrigdo gualitative adequada. Qutro
ponto importante & que a guase-temperatura dos elétrons foli toma-
da como constante e igual aguela do banha, entrando entfo wunica-
mente como um parametro, pols evitamos a equagio de evoluglo da g
nergia dos elétrons (e consequentemente de sua quase-temperatura)
que acampanha a equagio de evoluglo das populagBes de fomons-L0O .
Acreditamos que esta guase-temperatura do sistema de elétrons de-
ve aumentar com a intensidade do laser, mas de gualguer forme seud
efeito modificaria unicamente os resultados numéricos, sem intro-
duzit diferengas qualitativas significativas. Também se verificou
que valores muito altos de intensidade do laser s&p necessérios
para que os efeltos ndo-lineares sejam notdvels. No caso do semi-
condutor polar, tomando o AsGa como prototipo, isto corresponde a
situagfes extremas gue ndo s&o experimentalmente acessiveis. Mes-
mo um laser operando com pulsos da ordem de nanossegundos bombea-
ria para o sistema energias da ordem de dezenas de Joules/cm?,que
levariam & um superaquecimento da amostra e geventual fusdo do ma-
terial. Tals niveis de intensidade de fonte decorrem da Ineflicé-

cia do métode de bombeamento usado para transferir energla ao s5is
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tema. Contude, acreditamos que a modelagem desenvolvida, embora
tenha frustrado nossas expectativas quanto ao semicondutor, mos-
tra que as ndo-llinearidades Introduzem efeitos noveos e Interessan
tes ¢ que a sistemdtica desenvolvida deve ter sucesso, guantitati
vamente, em sistemas de matérla condensada energlzada através de
processos mals eficlentes de excltagio, slstemas bloldglicos como
adquele de Frahlich e mesmo semicondutores sob a aglo de campos e-

létricos intensos,
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FIG. III.6 - Populag8o de fonons-LO no estado estaciondrio para
diversos valores de intensidade do laser, abalxo do
limiar erftico linear contra ndmero de onda (A=38.04AX

a) 0.1GW/cm? b) 0.5GW/cm?, c) 1GW/em?,



g6

DE FONONS

POPULACAO

\ T R |

0.l 05 | 2
INTENSIDADE DO LASER (6W/erf)

FIg. III.7 - Populagdo de fonons-LO bombeados pelo laser, no esta
do estaclondrio contra intensidade do laser. Curva
achuriada quando efeitos ndo-lineares sdo despreza-

dos e a curva chela, que inclue o efeito n3o-linear.
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FIG. III.9 - Evoluglo temporal para os fonons LO diretamente ali-
mentados do laser para diversas intensidades

a)D.5GW/em?; h) 1GW/cm?; c) 1.5GW/ecm?;  d) 2GW/cm?

1

no Asta. (w]' = 1.85x10" °s),



9%

capiTuLO IV

CONCLUSOES E COMENTARIOS

Como acabamos de ver, partindo do algoritmo de ensemble
de Gibbs e seguindo um procedimento varlacional, que segue a linha
de pensamento de Jaynes, & no qual € Introduzida s irreversibili-
dade por uma hipdtese ad hoc e feita uma conex&o com uma termoding
mica generalizada, constroi-se um operador estatistico de n¥o-equi
librio que nos leva & elaborag8o de uma teoria de transporte quén-
tica ndo-linear, capaz de lidar com sistemas de multos corpos lon-
ge do equilibrio termodinfmico. Fol de fundamental importéncia nes
ta elaborag#o, a separac8o do Hamlltoniano na forma II-38, Junto
cam & propriedade II-47 (a condig8o de simetria de Zubarev-Pelet-
minskil), que permitliyu que se chegasse & formular eqguagdes de evoly
¢80 nio-lineares e n3o-Markovianas na forma de uma expans3o nas ip
teragdes fracas para &s macrovaridveis do sistema, tratadas como
médias no sentido de Bogoliubov de um conjunto de varldvels dinémi
cas escolhidas paras descrever o sistema em um estdgle apropriado.
Estas equagfies de evolug8o, usando uma terminoclogia de Murizg, s80
compastos de um termo de precessfo oriundo de Ho, uma corregdo de
primeira ordem em H1 e efeitos de relaxagfo (de segunda ordem em
H1 para cima), apresentadas numa forma que lembra a representagdo
de interagBo da mecénica guéntica. Esta é a esséncia da formulagdo
de Zubarev ao DENE, cujas principals vantagens s3o a transparéncia
e fadcil aplicabilidade & situagBes fisicas reais, além da utilida-
de na discussfo de questdes tedricas fundamentals em mecénica esta
tistica de n#p-equilibrio.

As equagfes de evoluclo da teoria de transporte sHo cons

tituidas na forma de uma série de quantidades, as integrais de co-
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lisdo 1I-57 contendo efelitos de memdris, seguindo um processo ela-
horado em ordens crescentes de Iterag3o do OENE. Em uma etapa se-

guinte estes efeitos de meméria, contidos nos ﬂ?n),

s8o transferi-
dos a um operador de evolug@o (que chamamos Ca, eq. [I-64), que nos
permite reorganizar estas integrais de colisdo com memdria em um
nova conjunto de integrals de colisdo, os J(”) das equacgfes II-88-
90, instanténeos no tempo, Isto sugere Qgue cada n(”) {(nz?) das e-
quagBes II-57,seja tratado como um funclional de todos os J(m%m;Z),na

forma 2t = g(n)yamdy

n,mz2, como estd ilustrado na tabela II.1,
de tal forma que 0S5 J(m) (mpn) carregam os efeltos de meméria de
cada Q(n) em termos de ordens crescentes na intensidade de intera-
cio. E importante ressaltar que a expans&o €& obtida pelo rearranjo
das séries de perturbagdo para as equagBes de evoluclo sem qguais-
guer hipdteses no gue se refere 3 natureza Markovlana dos proces-
sgs e portanto levando em conta plenamente os efeitos de meméria.
Foram dadas expressfies explicitas até a 4a ordem, tanto &05 n(”)
(eq. 1I-57), comp para os J(n) (eq. 1I-88 & II-%0).

fs integralis de colisdo J(n) apresentam caracteristicas
interessantes. Primeiro, se mostra que na assim chamada teoris 1i-
mnear de relaxacHo, gue conslste em reter contribuicBes até & 29 or
dem em H,, 1lsto ¢, mantendo somente J(Q), 3(1) g 3(2), as equa-
c8es de transporte s¥o Markovlenas. Os efeitos de meméria estdo”con
tidos nas integrais de colisdo com n>Z. £ mostrado também gque &
produgdco de entropia € no minimo de 28 ordem na intensidade de in-
teracgdo, e portanto Markoviana até essa ordem., Segundo, as inte-

grals de colis#o J(“),

nz3, sio basicamente compostas de trés ti-
pos de contribuigBes. Uma € o resultado direto das colisBes no sen
tido de poder ser identificado com os termos de uma sérle de Born
de ordem n na teoria de perturbagBo mediada sobre o estado estatis
tico definido pelo operador suxliliar F (t,o). Esta contribulgdo ,

particularmente, s sssemelha em 3(2) 4 "golden rule" da mecénica
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gudntica mediada sobre o ensemble de nio-equilibrio. Outro conjun

to de contribuigdes (contidos em (2)3(2), (3)3(3) e (A)J(Q)

pela II.1) resulta de variagdes nas n-1 integrals de colisdo an-

na ta

teriores devido & varlag3o das macrovaridveis Q(t). Filnalmente hd
aquelas contribulgdes devido & evoluglo prévia no tempo das varlg
vels intensivas F(t), que n3o aparecem &m J(Z) {e 580 o0s termos
(Z)J(B)’ (2)3(4) e (3)3 nas ordens superiores). Estas trés
contribuigéies diferentes s#o efeltos de dissipagio resultantes de
"fgrcas viscosas", variag@ies no estado das macrovaridveis e da
histéria prévia do sistema. E tentador relacionar estas contribui
cBes Aquelas dadas por Coleman no que se refere & termodindmica

de materlais viscoelésticosjo

e conjéturar se tal separagio é
caracterfstica geral dos sistemas dissipativos sobre os guais se
fundamenta o método do OENE.

Como uma aplicagfio & teoria elaborada no capitulo II,con
sideramos como efeitos de relaxagho nio-lineares Influenciam o es
tado macroscdplco de nfiv-equilibrio de semicondutores fotoexclta-
dos, o que requer uma teoria de transporte nio-linear que trans
cenda a tearia Markovisnma linear de relaxagfio, No semicondutor po
lar dopado tipo n, o3 fonaons sHEo fotoexcitados por intermediagdo
dos elétrons (absorg3o por portadores livres), devido & restriglies
sobre a conservagdo de energla e momentum. Fol mostrado que em de
corréncia, somente uma estrelta regldo do espago reciproco,aquela
associada sos modos préximo ao centro da zona de Brillouin s3o ex
citados pelo laser, enguanto os outros, abrangendo a malor parte
do espago reciproco, gque val dos valores intermedidrios aos gran-
des do numero de onda, pouco sdo afetados pelo laser. Os modos
afetados pelo laser tem populagles gue crescem com & intenslidade,
e na auséncia de efeitos ndo-lineares ne relaxagfo, existe um va-
1or critico de intensidade db laser, acima do gqual a populagdo
cresce continuamente sem atinglr um estado estaciondrio. A primel-
ra manifestaclo de n¥co- linearidade & justamente se opor a este pro

cesso, permitindo o estabelecimento de um estado estaciondrio em
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gualquer nivel de excltaglo. Isto permite que em altos nives de
fotoexcitagie, termos ndo-lineares assoclados 3 relaxagBo ao ba-
nho & ao sistema de elétrons se tornem responsdvels pela transfe-
réncia de energia dos modos de ndmero de onda baixos para Bgque-
les do extremo de zona de Brillouln. Esta transferéncla de ener-
gia ¢ eficiente na presenga de n3on-llnearidades e faz com gue, a-
tingido um estado estacliondrio, as populagles dos modos alimenta
dos ditretamente pelo laser atinjam um nivel de saturagdo, enguan-
to 0s modos do extremo de zona crescem rapldamente com a poténcia
da laser, apds o fenfmeno se manifestar subltamente & uma dada
intensidade critica.

Estes resultados foram estimados a partir de uma modela

gem, na qual reduzimos um sistema acoplado de ~1023

modos & um
sistema com dois modos representativos com degenerescéncla  igual
a0 nimero de modos de cada conjunto relevante participando do prg
cesso. Embora isto fornega resultados grosselros, acreditamos caon
ter uma descrigdo qualitativa sdequada ao problema. E de notar que
tomamos a quase-temperatura do sistema de elétrons como canstante
e igual aquela do banho, sem introduzir explicitamente a equagio
de evolugio para o slstema de elétrons, mas € de esperar que ela
cresca com a intensidade da fonte, embora acreditamos que este
efeito n#o introduza diferengas qualltativas novas pofan afete nu
mericamente os resultados. Deve se notar também os altos valores
para a intensidade do laser necessdrios para gue os efeitos ndo-
lineares sejam notdveis. Para o caso do AsGa, nosso protdtipo de
semicondutor polar, isto corresponde a situagBes ndo acessivelsex
perimentalmente, pois tals intensidades implicam em um bombeamen-
to de energla ao sistema em um nivel gue levarla 4 produzir danos
na amostra. Ista decorre do fato de o método de bombeamento usado
ser bastante ineficiente. No entanto, isto deve servir de encora

jamenta, para reslizar, dentro desta mesma modelagem, experimentos
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em que métodos mals eficlentes de absorglco de energia, tais como
a substituig8o dos eslétrons por buracos, 0 que implica em lidar
~om massas efetlivas malores & concentragdes malores, que sob fre-
gliencias de excltag#o apropriadas, podem baixar a intensidade eri
tica a nfvels tolerdveis, levando a mostrar que nHo-linearidades
podem efetivamente levar a efeitos novos e Interessantes, de modo
% que slistemas de matéris condensada exibam condlgdes mais eflica-
zes e acessiveis de excltagSo. Isto pode ocorrer em sistema biold
glcos como aqueles referidos por Frdhlich, incluindo os elétrans,
ou em semicondutores sob a ag¥o de campos elétricos intensos, co-
mo em futuro pretendemas desenvolver.

Por fim velores crescentes da populaglo de fonons com o
aumento da intensidade do laser implica em valores crescentes da
amplitude destes modos, que podem se torpar compardvelis ao espa
camento da rede e levar & uma instabllidade dos modos polares. E
interessante conjecturar se isto n#o poderia provocar uma tramsi-
c3o de fase & uma estruturs dissipativa auto-ordenada com uma or-
dem espacial que consiste em uma quebra de simetria levande a uma
duplicacio do parfmetro de rede. Esta possiblidade requer ums ex-
tensdo do conjunto de macrovaridveis no método do OENE, Incorpo-
rando as amplitudes de Fourler dos deslocamentos das vibragdes po
lares. Isto pode resultar em uma manifestagd3o de coeréncia de of
dem de longo alcance nos sistemas  bioldgicos imaginados  por

Frohlich,
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APENDICE A

Demonstragdo da equaglo II-50

9'_/160) c( 57,65) A1
Cpten, )= Z St

n partir da seguinte regra de derivag8o de operadores:

fdﬂ( C)A “"’4 A A2

se tem para'?(t,o), definido emII-15, que

-

é“/éo) - N
DEH) "f“’“‘(p/m) A (oo Prhe

onde se faz uso também delI-31. Por outro lado, da conhecida fér

mula de KuhD
A T gA P’A _A |
Ejg]-‘ JJ/BE/Q [’3}, Al 2 A4
se tem gue: y .
[ pto), Ho) = J et (514,0) [H,}ﬁ/é)%@/@)) 7/40)

4 -
= Z FHa,, _/.,[oe(?M,o)j((}g’ﬂl)(pfﬁo))ﬁf#’)
o

- — 2 'F/z!-)a/ c)pfz‘,oj A.5
o EH)
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que decorre de A.3 e da condigdoII-47. Desta mesma condigBo tam-

bém se obtém que

%{[H“VE ﬁ{%)ﬁd]?ﬁlw S = Zf@)ﬂfmnﬁ {7?4?{40)_}

::j:gg; Zﬁ%ﬂkﬁn?ftzﬁgy =0
i A6

devido & que
[;ﬁﬁ}ﬁ,p@wj =0 A7

A derivagdo de A.6 relativamente 3 Q,(t) fornece

F/{-)
Fr)4 O] wn G4t) =0 .8
mt T z c)z%) *

e desta forma para A.5:

- Ftt) tun 20150 o) JEH) o, o)
Z QL H) M% @)apﬁ/ 4l

pl9) I 1)
-2 o) FLJ%

mprl

2 J#E/zjéﬂ}w 6_,2 ) A9



onde s usou que

hH# _ JEH

>G#) D)

que results deII-32, &

Jp [£0) Z Ipléol 21t/
JGH G IEH JGE)

e 1stn demanstra A.1,

APENDICE B
Demonstragido da eqguagdoll-33

tot (T IA

tot _BAI
_,ew‘f’*)(p/,@o)) =2 ! ((,/,;o;)” £

& expansdco do lado esquerdo de B.1 fornece

k) 3« .y tx o pC
¢ (pko) = (pko) + s gl + 5,— )
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A.10

......
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De outra conheclda relagio de derivag8o de operadores

)L{/ﬁm W TR,
9%

se pbtém para o termo de 19 ordem na expansdo B.Z2:

+
L) (*préo))‘ ;_3 Spta)”
a@.rﬁ)

+
(*‘m‘ f o{F (P p&‘o) ffg -2 F R B (P, a)) [Tiféo))-

..!'

I

=23

~

zy ,cl_e_j Jaﬁ(p(fv ’ea((; - 1) (F/*f")) (P{{a))
3

I EHY, jof/a( /:fc?} ('P— %) (P‘M) (,o/m)

{
ﬁ B.4

il

onde se fez uso delIl-31 e também, desde que

z -F%l'ir) 360} B.5
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que derivada relativamente a Ql(t) resulta

CD;]ﬁb f‘ fb]
¥ aFk — O B.6&
; 35)@ ? J(S?.e

de modo gue

of o
2 Jedfe - 2 'Jf@,):)_& _LZ“F&-)G‘(@E

£
e o
em vista a A,10 e do fato de gue
tol
9 J.'G - d_ %f B.B

Por outro lado, da fdrmula de Kubo A.4:

[(F/z‘a})m# 7= [ T2 4]

+ . ™ f
f JP (7o) Fu [ #,, to) %ﬁ]’ﬁ/fp))ﬁg[ﬁo)) *

v
e

1

+30 et £ LS
s > T %, J. JB(ptho) (-8 (71ho) (o)
£n v

B.2
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fazendo-se uso dell-47 e de A.&. Comparando B.9 e B.4 obtém-se;

Jui-4 +a
Jg H) (?’/ﬁa}) = .-_42.{;_ [?P'/z‘}a}) , #ﬂj 8.10
¢

‘ o > ) = A 7] a.hfﬁﬁ 0
S #) (7140) =- #[fm@w) # ] 7 [[ e/, J,H]

B.11

e assim par dlante, repetidamente., Substituindo-se estas formas
em B.2 e lembrandalI-75, obtém-se B.1, Em particular, se ta = 1,

resulta II-74.

APENDICE C

Demonstraglo delII-S5

e 1)
2 IR ST M. (ag) OF M 4 |
grom % W g e

Parte-se da expansdo em série

«cd,
€ Fm_ 2B yr i 3Fm | wel FOE,
e IO Ik 2! °,)z9,@ Fooen



onde no termg de 12 ardem:

CACRICL Ry 3, g c.3
BT Sgmagr)

A primeira deriveda, relativamente & Q,(t), de B.5 é:

_ 4 = o\ £ ) C.4
- LR, t ?j- o fmrl
¢ "”Z “ 2 Q6

onde fol usado B.8. Uma segunda derivada, relativamente & mi(t)

fornece:

- A S, LS Aty 5 g0
! Ein™ 0
(h T OOH) T ik AT gk mz " 9368 . s

-

de modo que apds algumas permutacBes de indices, e usando A.10, e

o fato que

Xew  °ER . g

OQIGH) G

resulta:
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Repetindo este procedimento se obtém:
cfam A Z(;)sz, ,,_,;,{;
%f_%m-‘-dﬁ( g+
KBl (L 3G, WHTELGE |

g assim por diante.

Neste ponto define-se uma matriz C, com elementos:

T
C;Wé yﬁ C}m = cﬂﬂé C.9

onde ET indica a matriz transpousta de C, de modo que C & simétri-

que juntamente com a matriz A, definida em 1I-78, permite que

a partir de D.8 ¢ D.9 ;

ca,

e egscreva para 0.1, em forma matrictal,

erf:C: C+L~’§_(A1;:‘+GA)+ ( ) (AT + ACA+ CAA
g

de modo que coletando os termos obtém-se
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T ra 4
Aot gcAr A (222 ini Vo g (28 AT
2 ¢ 3! (4’ )304 )+,,7 (z‘?f)A
C+ 2 % 2044 )+ .....
3! 4
d&'ﬂ/d'f

<,/+:;f:,4 _,LJ,Cuz)AAT -)C,i

KEAVE g AIK
£ C 2

/ —(XEALY
(ﬂii n(é?%éfl)sz (,E A/, )

I

= J,¢¢'§Zd;;) i Clw%;) C.11

a dltima linha resultando da definig3oII-78.C.10 escrita em tep

mos de elementos de matriz resultas em C.1.

APENDICE D

Queremos desenvolver a soma:

LR AT i
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Introduzindo II1-50 e ITI-Sle lembrando que &, = h*k?/2m"

temos:

- & »ﬁ&d,
Tj- g (LTS BT s(wtry 2

D.II

Pela passagem da soma & integral, comoem III-52, obtemos,
depois de resolvida a integral em ¢ & feita a transformagdo

% = =-Ccosf:

l%’ /V"L)( ) Sz )ééa/oé/,,/,,mr-r) b.111

pnde;

= #)7< 0.1V
p= E |

*
fa?: %,Mﬁ_ D.V

vé""éf

2

A integral em x4 ¢ igual a unidade desde que

0 gue impBem sobre os limites da integral em k a condig3o de que

k>\;}—

D.vII
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Deste modo:

T $A o ()

Se Aﬁ: hma, obtemos, substituindo Ia de{DVIII) em III-53, a expres-

Sdo 11154, se 4= 207 h(ug ¥ 03 ), obtemos, substituindo Iy de
(DVIII) em III-55 & expressfo III-56,

APENDICE E

Queremns desenvolver a soma;

A A A A A
I§»H 2 Jj,é l«’?-_l-; S(Qé-'_F,"!‘wﬁ—- a/f') E.I

—

com u% dado em I1I-28, Fazendo a passagem da soma & integral:

%ﬁ» ?HSJ/D jrwr Fc’:’aé_,‘,{ﬂ_m_;ﬁ)a/ﬁa E.II
& assumindo &s aproximagBes;
/Qfﬁyff a/ﬂ
£7° r_ A~ /é%7§ 5
/8 f. 'f* A ru'/ﬂié'(aé"gég)

E.IIX
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esta Ultima em decorréncia da delta de conservaglio, obtemos, con-

siderando ainds & aproximagf8o de Debye, em que w- = v |Bl, aue:

A onV g " TP
1= <z ; i j pde ja{(-msé)s(lgq@c,aqﬁ@e—%rﬁf)

E.IV

As aproximagdes (EJIII) resultam em considerar unicamente
como contribulgdes relevantes agueles processos envolvendo ndme-
ros de onda dos fonons A na faixa Intermedidria da zons para me-
nos, dentro de nossa finalidade em obter resultados mais qualita-
tives do gue exatos.

Fazendo em (EIV) a transformag#o x = -cos@, obtemos, de
pois de alguns cdlculos sobre a fungdo delta e seus argumentos

que:

_oarV 4 Jfo IuetzP  S2-2.) _
? rrf"gag%)'% @;rﬂ/:’ %7 —J,J " -

onde:

W = QJ;I,‘? "9.5‘? J%u‘s E.VI
’ KPS

& a raiz de fungdo do argumento da delta. A integral em x €& igual

a unidade, desde que

-1 « Xy < 1



APENDICE F

Queremns desenvolver a soma

com v% dada em III-28 Como mo caso em interesse § & um vector do
extremo de zoma de Brillouin, as relaglies de dispersdo para os

actsticos podem ser aproximadas pela chamada condigdo de "mestling":

A
onde nﬁﬁ = wg - (mﬁ - wﬁ)’ gue, conforme a estrutura de bandas do
AsGa, mostrada na figura ITI.2 & positiva. Ao passar de soma para

a integral em F.IIT, resulta:

wk
Z_ anV. 2 dp P -h‘
Iﬂ/i:&d (W*—u}*) 5 73 ~J ( ﬁ,ﬁafﬁ" -d.)( P’ﬁ@?wq-%) i)

p/ d Fws@) 5(1%’1/r?1- qa+-?f7 cos 2 -I-l%F--(‘}'Q-)

F.IV
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cnde usamos a aproximag3oc de Debye wg = Vv p na delta. Restringin
do-nas por um momento & integral em ©, na qual fazemos a trans-

formag8o x = =-cos®, temos:

+4 4
. gl g
S apqeip Gal= g 2 «fr

F.V

ande;

<
X = 1932?'?-}- a?_(%,a‘ ' p- J4% F.vI

ou

2 b g
- a?v,s'??c,{ﬂs 72.;.7@@12/9—% < ﬂy'&f’? F.VII
Dols casas resultam da desigualdade (FVII):

i) '\_%?4.,(%& >0 e 1%?—--..(2?”&{0
de modo que F.VIII

_Op-wg < p < {Eg+%
=<y -%g < P _JF—L-:&

Vs
1) Y9t fFa>o - 39 -4 >0

de modo gue

75;;:, ‘-’55? +~QZ‘§: F.IX
o

Vs



Dentrpo da estrutura de bandas do AsGa para os fonons |,
seguindo a modelagem proposta, a condig®o (i) € a mails possivel

em ocorrer. Acrescentando, alnda, as seguintes aproximagfies:
A
W= A
P BN [ ep

A
xﬁ“ﬁfwﬁ—f-w wa.)_ 4 mﬁp—;& (Mff;.;,%-_.wé-)

w'
,e/%# Fn 4 F.X

justificadas no apéndice E , obtémos para(F.IV):

21V Sty

Z J s
(G 2

If» 5 (wi-up) S0 Mg_af_

£40-%9 VP “"7‘ Wy

s

onde tomamas |V5p - 0 v.p, Tesultando apdés alguns cdl

qal = %qa -
culos, em:

A
IZ = _4 “7’”/ Wy - [‘*‘:&“ ) F.XII
wht = W

Substituindo (F.XI1I) em IJ]-43v resulta III-81 que substi-

tuindg em III-76i1 nos fornece III-82.
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