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“0 valor das coisas nao estd no tempo em que elas duram,
mas na intensidade com que acontecem.

Por isso existem momentos inesqueciveis, coisas inexplicdvers
e pessoas incompardveis.”

Fernando Pessoa
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Resumo

Nesta dissertacao de mestrado sao descritas as caracteristicas fundamentais dos condutores
mesoscopicos, e as origens e propriedades das varias fontes de ruido em condutores. Primeira-
mente, descrevemos o ruido com distintos métodos e enfatizamos as propriedades de cada tipo de
ruido. Em seguida, apresentamos a abordagem da matriz de espalhamento para condutores com
coeréncia de fase, a qual permite-nos tratar as propriedades de transporte de forma unificada.
Estudamos um modelo proposto para descrever as propriedades de transporte de nanofios e na-
nocontatos dos metais magnéticos de transicdo. E assumido que os orbitais de conducdo sdo do
tipo s, o que permite a existéncia de dois canais de conducgao devido ao spin. Da mesma forma,
consideramos os orbitais d como fontes de momentos de dipolos magnéticos locais. O modelo é
aplicado ao caso de nanocontatos constituidos de dois atomos, os quais estao acoplados a dois
eletrodos magnéticos. Usando um pequeno campo externo, é possivel controlar os estados de po-
larizagao dos eletrodos: paralelamente e anti-paralelamente. Nesse nanocontato, sao estudados as
propriedades do coeficiente de transmissao, da condutéancia, do ruido shot quéantico, do fator de
Fano e da magnetoresisténcia.



Abstract

This dissertation describes the fundamental caracteristics of mesoscopic conductors, and the
origins and properties of the sources of noise in conductors. Firstly, we describe the noise through
different methods and emphasize the properties of each kind of noise. In the following, we present
the scattering approach for coherent phase conductors, which allows us to get the transport pro-
perties from a unified picture. It is studied a particular model to describe the transport properties
of magnetic transsition metal nanowires and nanocontacts. It is assumed that conduction orbitals
are s-like, with the occurrence of only two conductions channel due to spin. In turn, d-like orbitals
are sources of local magnetic moments. The model is applied to a simple nanocontact built of
two atoms, which are coupled to two magnetic electrodes. Using small external fields, one can
handle the polarization state of the electrods: in parallel or antiparallel alignment. From that
nanocontact, we investigate the properties of the transmission coefficient, the conductance, the
quantum shot noise, the Fano factor and the magnetoresistance.
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Capitulo 1

Introducao

A Fisica da Matéria Condensada é uma das areas da Fisica mais rica e diversa, como comenta
Eduardo Fradkin em um classico da areal, em traducao livre: Se definirmos a fisica da matéria
condensada como sendo tudo aquilo que ¢ publicado na secao de Matéria Condensada dos jornais
de fisica, concluiremos que ela vai desde problemas tipicos de ciéncias dos materiais até disciplinas
que sao tao fundamentais quanto fisica de particulas elementares e cosmologia.

Dentro desse grande universo que ¢ a fisica da matéria condensada, existe uma sub-area cha-
mada Fisica Mesoscopica?. A fisica mesoscopica se ocupa com o estudo das propriedades dos
materiais na escala de tamanho entre o mundo Microscopico e o Macroscopico. O que se entende
por microscopico é a escala de tamanho da ordem de poucos diadmetros atémicos ou do com-
primento de onda de de Broglie (i.e. 4tomos e moléculas), estes da ordem de poucas dezenas de
Angstrons (107'%m), notando que o prefixo micro é apenas uma convengao historica e nao se refere
a milésima da milésima parte do metro necessariamente. O macroscopico indicando comprimentos
na escala cotidiana ou grande nimero de particulas (nimero de Avogadro ~ 10?3 particulas) que
constituem o sistema, ver Figura 1.1.

Na escala mesoscopica surgem novos e caracteristicos fenomenos dessa escala, que apresentam
poucas particulas para se aplicar os métodos da Mecanica Estatistica e muitas particulas na pers-
pectiva de uma possivel descricao completamente baseada na Mecanica Quantica. Um dos mais
marcantes, do ponto de vista de condutores mesoscopicos, trata-se do transporte com coeréncia de
fase dos elétrons (comprimento de coeréncia de fase L,) por uma distancia comparada ou maior
ao comprimento do sistema (L) ou do livre caminho médio inelastico (I;,,) desse sistema. E bem
sabido que um elétron ao se mover dentro de um condutor sofre diversos tipos de espalhamentos
(com a rede, com impurezas, com outros elétrons e etc.).

Quando o comprimento do condutor é muito maior que o livre caminho médio (ou algum outro
comprimento caracteristico do sistema, como, o comprimento de espalhamento inelastico [;, ou
o comprimento de espalhamento elétron-elétron [._.), dizemos que em termos de transporte esse
condutor esta no regime difusivo (L >> L,). Nesse regime, os elétrons sofrem varios eventos de
espalhamento que o fazem perder a coeréncia de fase da funcao de onda que os descreve entre a
entrada e a saida do condutor, dessa forma os elétrons nao preservam nenhuma “memoria” dos

'E. Fradkin, Field Theories of Condensed Matter Systems, Addison-Wesley Publ. Co., 1991.
2Do gr. mésos = “ meio”. Termo bastante apropriado, primeiramente cunhado por N. G. van Kampen em
1981 [1].



CAPITULO 1. INTRODUCAO 2

seus estados iniciais ao sairem do condutor. Com isso, nao pode-se estabelecer uma conexao direta
entre os estados eletrénicos de entrada e saida do condutor.

Entretanto, ao reduzirmos o tamanho do sistema de tal forma a este ser comparado ou menor
que o livre caminho médio, gracas aos avancos das diversas técnicas de microscopia e litografia
esse limite é uma realidade atualmente, o comprimento de coeréncia de fase do elétron torna-se
comparado com o tamanho do condutor, e assim diz-se que o transporte é balistico (L, > L). Rolf
Landauer, no final da década de 1950 [1,2,4], foi talvez o primeiro a defender que em condutores
reduzidos ocorria um transporte eletréonico onde a fase da funcao de onda desses elétrons nao
era alterada por processos de colisoes elasticas, ou seja, durante um evento de colisao elastica o
vetor de onda e a energia do elétron antes e depois da colisao eram preservados em magnitude.
Com isso, os elétrons podem atravessar todo o condutor mesoscopico sem perda de energia, o
que permite ao elétron “lembrar” o seu estado de entrada ao sair do condutor, e assim pode-
se estabelecer uma ligacao entre os estados de entrada e os estados de saida dos elétrons. No
transporte balistico, o processo de transporte deve ser visto como um processo de transmissao, ¢
importante notar a ligacao de conceitos. Fendmenos de transporte estao ligados ao conceito de
fluxo de particulas, ja os processos de transmissao estdo intimamente relacionados ao conceito de
propagacao de ondas. Dai surge o carater ondulatorio do elétron, que nao pode-se mais desprezar
no estudo das propriedades de transporte de sistemas mesoscopicos. Ao contrario do que é feito em
teorias classicas do transporte eletronico, como a teoria de Drude e a equagao de Boltzmann [2,3,5].
Portanto, tem-se uma clara analogia entre transporte em condutores do estado sélido e propagacao
de ondas eletromagnéticas em guias de onda da Eletrodinamica Cléassica, e dessa forma pode-se
falar em uma “optica de elétrons” em sistemas mesoscopicos.

Outra caracteristica marcante dos sistemas mesoscopicos é o fato da condutancia, que pela
baixa dimensionalidade do sistema ser igual a condutividade, poder ser expressa em termos de
multiplos inteiros de um valor minimo universal, isto é, a condutancia é quantizada em multiplos
do quantum de condutancia Gy = 2¢%/h. E possivel ter uma nocao intuitiva de como surge a
quantizacao da condutancia, visto que o carater ondulatorio dos elétrons os fazem se comportar,
ao atravessar um condutor balistico, como a radiacao eletromagnética ao se propagar em guias de
onda. E bem conhecido que o confinamento lateral imposto pelos guias de onda faz surgir modos
de propagacao discretos para a radiacdo, dessa forma ¢ intuitivo que surjam “modos” (canais)
de propagacao para os elétrons em um condutor com coeréncia de fase, o que representaria a
quantizacdo da condutancia. Quanto maior sao as dimensoes laterais dos guias de onda, ha
mais modos permitido de transmissao. Ja no caso de condutores mesoscopicos, quanto maior é a
espessura do condutor mais canais sao abertos, e assim a condutancia aumenta.

A quantizacao da condutancia mostra a nova fisica da escala mesoscopica, o transporte em
condutores com coeréncia de fase nao obedece a lei de Ohm. A condutancia apresenta regimes de
plateaus de condutancia que dependem unicamente do quantum de condutancia e da probabilidade
de transmissao de cada canal, e nao ha uma dependéncia linear como é obtido pela lei de Ohm.

Esta dissertacao esta organizada da seguinte forma. No Capitulo 2 é descrito as propriedades
fundamentais dos sistemas mesoscopicos, as escalas de comprimentos que definem esses sistemas,
o transporte classico, a distincao entre condutores macroscoOpicos e mesoscoOpicos, o transporte
com coeréncia de fase, a formula de Landauer e sua verificacao experimental. No Capitulo 3,
descrevemos as origens e as propriedades do ruido em suas multiplas formas e ocorréncia, da-
mos énfase as propriedades do ruido shot quantico. No Capitulo 4 é estudado um modelo para
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nanofios e nanocontatos magnéticos acoplados a reservatorios polarizados magneticamente, e no
caso de nanocontatos, sao obtidas expressoes perturbativamente analiticas para os coeficientes de
transmissao, a condutancia, o ruido shot quantico, o fator de Fano, para a polarizacao paralela e
anti-paralela dos reservatorios, e a magnetoresisténcia nos casos monocanal e bicanais de conducao
abertos. No Capitulo 5 é apresentado os resultados e as discussoes para um exemplo pratico de
um nanocontato constituido de dois atomos. Por fim, no Capitulo 6 apresentamos as conclusoes
deste trabalho.

=,
>
- E
o
- £
= = £
:'_' =]
- [+
[ or =
oL
T O L s
g s|, : .
a E_—.Q 5 e
E — & 3
E o 3
e B S o
5 - ws E
(=] — [v]
< “ %
- =
e = E £
= o
= w
o
[ &
o 2]
2 4 3
© | c
Q E = 3
- £
i @
o B ~
g i 5
3
o
{=
]
wm
=
3
7y
0
= =
.
-
[¥)
(]
m
m
2
L2}
2
=1
=
[ =
S
P2, |
3 E S
= ;g
o E
o
<~
=
3
1]
2 g s
2 £
[
~< E
@
=
':‘ogwa:
Lo

Figura 1.1: Escalas macroscopicas, mesoscopicas e microscopicas.



Capitulo 2

Fundamentos

Com o advento e avanco das vérias técnicas de microscopia, do alto grau de pureza e controle
das amostras utilizadas em dispositivos microeletrénicos e da crescente demanda pela constru-
cao de dispositivos cada vez menores, aproximadamente a partir da década de 1980, surgiu uma
area de pesquisa chamada Fisica Mesoscopica. Ela lida com fenémenos que estao entre o mundo
macroscopico e o microscoOpico, e possibilita uma dialética entre a fisica fundamental e as apli-
cagoOes tecnologicas. Questoes basicas da Mecanica Quantica e do limite semi-classico tem sido
respondidas, ao mesmo tempo em que novos fenomenos proprios dessa regiao sao descobertos e
confirmados experimentalmente.

Fenomenos intrinsecos da fisica mesoscopica sao a aparicao da caracteristica ondulatoria dos
elétrons na descricao das propriedades de transporte, o transporte com coeréncia de fase eletronico
por distancias comparadas ao comprimento do sistema, o processo de conducgao ser visto como um
processo de transmissao, a quantizacao da condutancia em miultiplos inteiros de um valor univer-
sal, o ruido shot sub-Poissoniano e nulo para canais totalmente transparentes, o comportamento
nao Ohmico, a flutuagao universal da condutancia vista no regime difusivo, os processos de locali-
zagao fraca, as oscilagoes da condutancia no efeito Aharonov-Bohm, as contribuigoes dos estados
localizados e estados estendidos para condutividade e o surgimento de estados da borda no efeito
Hall quantico inteiro, dentre outros fenémenos concernentes a supercondutores mesoscOpicos.

Essencialmente ao se tratar de transporte em nanoestruturas ¢ necessario fazer um balanco
das escalas de comprimentos importantes para caracterizar o fendmeno, é instrutivo conceituar
esses comprimentos que permearao todas as nossas discussoes:

O comprimento do sistema L paralelo a direcao da corrente, e a area W (com Wy, Wy, e
W1 L Ws) transverso a direcao da corrente, com L > Wy > TV sem perda de generalidade.

O livre caminho médio elastico | = vp7T é a distancia que um elétron percorre livremente
entre duas colisoes elastica em um condutor, onde vy é a velocidade do elétron no nivel de Fermi
e T =m"uy/e é o tempo de relaxagio, p, é a mobilidade eletronica. E o livre caminho médio
inelastico l;,, = vpT, ¢ a distancia percorrida por um elétron entre duas colisoes inelésticas em
um condutor, onde 7, é chamado de tempo de colisao inelastico ou tempo de quebra de fase. Por
colisoes elésticas em um condutor temos, por exemplo, colisdes entre os elétrons de conducao e
impurezas que nao sofrem recuo ou colisdes do elétron com a borda do condutor nao dissipativo.
Ao mesmo ponto em que colisdes ineldsticas sao aquelas entre os elétrons de conducao e outros
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Parametro GaAs | Si Unidade
Densidade 4,0 40 | 10Mem=—2
Mobilidade 10° 10* | em?V-is!
Tempo de relaxacao 3,8 1,1 10~ 1%
Vetor de onda de Fermi 1,6 1,6 10%cm ™1
Velocidade de Fermi 2,76 | 0,97 | 107cm s7!
L.c.m. elastico 1,05 | 0,107 10~%cm
L.c.m. inelastico 5,0 0,5 10~%cm
Tempo de quebra de fase 1,8 0,57 10~ 1s
Constante de difusao 1,45 | 0,52 | 10%°cm?s!
Comp. coeréncia de fase 1,62 0,54 10~%cm

Tabela 2.1: Alguns parametros para 2DEG em heteroestruturas semicondutoras [3].

elétrons, com fonons e outras excitagoes eletronicas, e com impurezas que sofrem recuo. Quando
falarmos em livre caminho médio, estara implicito que é aquele devido a colisoes elasticas, caso
contrario sera explicitado.

O comprimento de coeréncia de fase L, = /D7, ¢ a distancia percorrida por um elétron
até ele perder sua coeréncia de fase da fun¢ao de onda que o descreve, onde D = vit/d ¢ a
constante de difusao, d ¢ a dimensao. Fundamentalmente é esse comprimento que caracteriza os
processos de transporte em condutores mesoscoOpicos. E importante enfatizar que ao se mover den-
tro de um condutor um elétron podera sofrer espalhamentos elastico, entretanto tais espalhamentos
nao influenciarao na fase da funcao de onda eletronica, visto que ha preservacao da conservacao
do momento e da energia do elétron, como foi enfatizado pioneiramente por Landauer [1-4|. A
fase da funcao de onda eletronica somente é destruida por processos de espalhamentos inelésticos,
isto é, elétron-elétron, elétron-fonon e etc.

H4 outros comprimentos que citaremos e cujos conceitos ja sao bem claros, como o comprimento
de onda de de Broglie A\yp e o comprimento de onda de Fermi \p = h/pp = 27/kp, em sistemas
mesoscopicos a conducgao é dominada por elétrons no nivel de Fermi, em metais A é tipicamente
da ordem de alguns diametros atomicos e em semicondutores é da ordem de 10-100nm. Para
termos uma nocao das ordens de grandezas desses comprimentos em sistemas reais, apresentamos
na Tabela 2.1 alguns valores para gases de elétrons bi-dimensionais (2DEG) formados na interface
de heteroestruturas semicondutoras de GaAs/AlGaAs e Si/SiOs.

Podemos, também, classificar a dimensao do condutor através desses comprimentos de acordo
com a Tabela 2.2. Nesta dissertacao, o caso 1D é o mais relevante, primeiramente ao explicarmos
as propriedades dos condutores mesoscopicos através dos contatos quanticos pontuais formados
em heteroestruturas semicondutoras de GaAs/AlGaAs, e posteriormente ao caso particular desta
dissertacao concernente a nanocontatos metalicos magnéticos.

O regime de transporte, ainda, pode ser discutido em relacao a comparacao desses compri-
mentos, Tabela 2.3. Nos regimes dissipativo e difusivo, o transporte é dominado por processos de
espalhamentos similares ao caso classico. Ja no regime balistico, todas as dimensoes do condutor
sao menores que os comprimentos caracteristicos dos elétrons de condugao, o que torna raro os
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Dimensao Condigao
Uma (1D) Wl,WQ < Ap <L
Duas (2D) | Ap = W) << Wy, L
Trés (3D) Ap << Wy, Wy, L

Tabela 2.2: Classificagao da dimensao do condutor mesoscopico.

Regime Condicao

Balistico | Wy, Wy, L < Ly, 1

Difusivo [ << Wy, Wy, L
Dissipativo | L, << Wy, Wy, L

Tabela 2.3: Classificacao dos regimes de transporte do condutor mesoscopico.

processos de espalhamento (mesmo que haja, tais colisoes serao elasticas e dessa forma ha conser-
vacdo do momento e da energia) e dessa forma os elétrons fluem através do condutor sem alterar
seu momento total e a energia total, ou seja, sem perder a coeréncia de fase.

2.1 Transporte classico

A fim do regime de transporte quantico ser apreciado devidamente, é instrutivo iniciar pelo
caso classico. Propriedades de transporte sao obtidas a partir da observacao da resposta do
sistema a um estimulo externo. O transporte térmico sonda o transporte de calor, o transporte
eletronico sonda a conducao dos portadores de carga pelo material. Na maioria dos casos, a relacao
entre o estimulo e a resposta é considerada sendo linear e a razao entre essas duas quantidades
(estimulo/resposta) da informagoes do sistema.

Materiais metalicos macroscopicos apresentam uma relacao linear entre a corrente e a voltagem,
a lei de Ohm. Na qual a relacao entre a voltagem aplicada V' e a corrente [ é a resisténcia R. A
resisténcia depende da condutividade o (resistividade p, com o = p~!) intrinseca do material e da
geometria do condutor (comprimento L e espessura W), [ = (W/L)oV. A origem da resisténcia
nesses metais ¢ devido a processos de espalhamento inelésticos (defeitos, impurezas, temperatura).

Resisténcia é um observavel estatistico macroscopico visto que muitos elétrons estao envolvidos
no processo de conducao. Mais precisamente, do ponto de vista estatistico, a resisténcia é um
valor médio ou média da razao entre as medidas da corrente e da voltagem. Intrinsecamente
havera flutuacoes ao redor do valor médio da resisténcia medida em funcao do tempo, usualmente
chamadas de ruido em eletronica. Na Figura 2.1(a) é mostrado uma medida tipica de um resistor
macroscopico, uma relacao linear entre a corrente e a voltagem é observada, como esperado. As
flutuacoes da corrente dependentes do tempo, no mesmo resistor ¢ mostrado na Figura 2.1(b),
com uma voltagem fixa de V' = bmV. Essas flutuacoes ou ruido correspondem a variancia do
valor médio em estatistica. A primeira caracteristica desse ruido é limitar a precisao das medidas
feitas, em segundo esse ruido intrinseco permite obter informagoes da dinamica do transporte dos
portadores de carga.

Em um condutor macroscopico (L, W >> [, L,) com uma concentragao de impurezas bastante
diluida e distribuida aleatoriamente pelo volume, a cinética dos portadores de carga é dada pela
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Figura 2.1: (a) Medidas da corrente e da voltagem de um resistor de 23,5k€2. Uma regressao
linear mostra uma condutancia de G ~ 41,3165 (resisténcia de R ~ 24,204k). (b) Medidas da
corrente em fungao do tempo para uma voltagem de 5mV na mesma amostra [6].

equagao de transporte de Boltzmann (geralmente uma equacao integro-diferencial):

g+v.g+F.10_f: (g>
ot or h 0k Ot ) coriso

onde, nessa equacgao a fungao de distribuicao f = f(r,p,t) de uma carga em relagdo ao fluxo de
cargas, r ¢ a posicao, p ¢ o momento e t o tempo. O termo da direita se refere aos processos de
colisbes com impurezas, com algumas aproximagoes (tempo de relaxacao independente da energia,
e do elétron livre e independente) sobre essa equagdo (termo de colisao) é possivel reconstituir a
teoria de Drude para condutividade, o = ne*r/m* (n densidade de carga, 7 tempo de relaxacao
e m* massa efetiva eletronica), valida quando Ap << 1 [5].

Uma aproximacao mais pratica ¢ considerar apenas a resposta linear do sistema a um estimulo
externo. Esse tipo de aproximacao ¢ uma grande simplificacao em relacao ao método cinético
de Boltzmann, visto que a resposta linear fornece apenas as propriedades de equilibrio (ou bem
proximo a ele) do sistema (o contrario em que o sistema pode estar fora do equilibrio pelo método
cinético). A teoria da resposta linear assume que o estimulo externo é pequeno de tal forma a
ser possivel trata-lo como perturbacao (expansao em séries de Taylor). Essa série é considerada
convergente rapidamente apos o primeiro termo, dessa forma considerar apenas o primeiro termo é
suficiente. A resposta linear é uma quantidade mensuravel (valor real) e esta relacionada as fungoes
de correlacao do sistema, assim, sistemas fora do equilibrio podem serem tratados como flutuacoes
do estado de equilibrio. Por isso, ¢ essencial entender a dinamica do sistema em equilibrio para
poder predizer as propriedades fora do equilibrio [10].

Supondo um sistema isolado, cujo Hamiltoniano é escrito Hy, se um pequeno distirbio depen-
dente do tempo A - F(t) é aplicado ao sistema no instante to, o Hamiltoniano perturbado H em
um tempo posterior ¢ sera,

H="Ho+A F(t) (2.1)

onde A é uma quantidade interna conjugada a F'(t). A teoria da resposta linear diz que a média
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de A no estado de nao-equilibrio (A(t)) é dado por,

t

(A(t)) = (A(t))o +/ dt' R(t,t)F (') + O(F(t)?) (2.2)
onde (.)o é a média sobre ensembles de equilibrio, R(t,t") é a resposta linear que relaciona dois
tempos t e t/, t' é o tempo em que a perturbacao externa atua sobre o sistema e ¢ ¢ o tempo de
medida. Os limites de integragao respeitam o principio de causalidade. Um exemplo simples de
funcao resposta é a condutividade no equilibrio. A condutividade o de um sistema 1D sujeito a
uma voltagem constante V em ¢ = 0 é obtida da funcao de correlacao da densidade de corrente
Jz(t) em tempos distintos,

o0

= 5T o dt(72(0)7x(t))o (2.3)

essa expressao ¢ conhecida como Formula de Green-Kubo [1,10].

o

2.2 Transporte quantico balistico

Condutores mesoscopicos apresentam escalas de comprimentos limitadas entre o comprimento
de onda de de Broglie do elétron e o comprimento dos varios mecanismos de espalhamentos que
destroem a coeréncia de fase eletrénica. No caso mais simples, é possivel assumir que os elétrons
movem-se sem sofrerem espalhamentos (por impurezas, fonons ou outros elétrons). Esse regime
de transporte é chamado balistico, ver Tabela 2.3. O pioneiro em estudar esse regime foi R.
Landauer [4], na interpretacao dele, os elétrons sdo caracterizados por suas respectivas fungoes
de onda e a regiao do condutor é caracterizada pelos coeficientes de transmissao e reflexao, ou
seja, o condutor é visto como uma barreira de potencial (potencial de espalhamento) pela qual
os elétrons ao tentar atravessi-lo sofrerao tunelamento. Com essa interpretacao, o processo de
conducao eletronica no regime balistico deve ser visto como um processo de transmissao das
funcoes de onda que caracterizam os elétrons, o que ja é um clara distin¢ao do caso classico. Os
dois regime sao ilustrados na Figura 2.2.

g e e - e

Difusivo Balistico

H-'rl_._ H'g [ i Lf;.._l’

Figura 2.2: Tlustracao dos regimes de transporte difusivo e balistico.
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2.2.1 A férmula de Landauer

A formulacdo de Landauer para condutores reduzidos relaciona a condutiancia com as propri-
edades de espalhamento sofridas pelos elétrons ao fluir dentro do condutor. A baixa dimensio-
nalidade do condutor torna a caracteristica ondulatoria dos elétrons evidente, fazendo com que o
processo de condugdo dos elétrons seja melhor representado (ou visto como) por um processo de
transmissao da funcao de onda que descreve esses elétrons. Somente por isso, a conducao ser vista
como um processo de transmissao, ja obtém-se uma distin¢ao da descri¢ao classica da conducao,
onde os elétrons sao vistos como particulas que sofrem colisoes aleatorias num substrato de fons
imo6veis. No regime mesoscopico as consideragoes sobre os elétrons de condugao serem livres e
independentes, assim como na descrigao classica da condugao, ainda estao em voga, mas o carater
ondulatorio dos elétrons implica em uma interagao intrinseca devido a estatistica fermionica (anti-
simetria da funcao de onda decorrente da troca de duas particulas fermionicas). Essa interacgao
devido a estatistica faz surgir fenomenos novos, proprios do regime mesoscopico, como a condu-
tancia ser multiplos inteiros de um valor universal (quantum de condutancia), a condutancia ser
vista como transmissao, o ruido shot nulo para canais completamente transparentes (como mos-
traremos no Capitulo 3) e outros. Toda essa gama de novos fendmenos deve-se em grande parte
ao trabalho pioneiro de Landauer.

Nesta se¢do, demostraremos de forma intuitiva a féormula de Landauer [1,3,4] no caso extremo
de um condutor 1D com um tnico canal de condugao aberto, em seguida apresentamos a con-
dutancia para o caso multicanal (apresentaremos uma demostragdo mais rigorosa no Capitulo 3
através da matriz de espalhamento). Ha também diversas outras formas de obter a formula de
Landauer, como pela matriz de transferéncia, pela teoria da resposta linear e por funcoes de Green
de nao-equilibrio [2].

Um condutor com coeréncia de fase permite aos elétrons fluir em seu interior por uma longa
distancia com a mesma fase da funcao de onda eletronica. No caso extremo de um condutor
unidimensional, onde se tem apenas um canal ocupado, ligado a dois reservatoérios caracterizados
pelos potenciais eletro-quimicos p; e po (g > p2), ver Figura 2.3. Os processos de espalhamento
no condutor serao representados por uma barreira de potencial entre dois fios unidimensionais
ideais, que por sua vez estao conectados aos dois reservatorios. A corrente fluindo do reservatoério
1 para o reservatorio 2 é dada pela integral sobre o fluxo de elétrons que saem do reservatorio 1
com vetor de onda k e entram no condutor, menos o fluxo de elétrons com vetor de onda k' vindos
do reservatorio 2 para o condutor:

+o0 oo Jk!
T2 [ | s - [ e e TE) (2.4)

271— 0 27T

onde o fator 2 é devido a degenerescéncia de spin do canal, v(k) é a velocidade, 7 é o coeficiente
de transmissao, fi(k) e fo(k') sdo as funcdes de distribuigdo fermionicas caracterizadas por py e
2. Os limites de integragdo respeitam a nossa consideragio do sentido do fluxo (reservatorio 1 —
reservatorio 2). A baixas temperaturas, as funcoes de distribuigdo serdo unitarias e o valor de k
tera limite superior dado pela energia p. Fazendo a troca de variaveis de integracao para a energia
através da relacdo, dFE = hv(k)dk, temos:

[= j—; UOM dE <5—2> o(k)T(E) - /0”2 dE (Z—g) v(k’)T(E)}
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(a)
—
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R
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H2

Figura 2.3: Tlustracao da geometria de Landauer: (a) I é a corrente incidente, T' o coeficiente
da transmissdo e R é o coeficiente de reflexdo. (b) p; e pg sdo os potenciais eletro-quimicos dos
reservatorios e (4 € pup sao os potencias do condutor ideal dos dois lados da regiao de espalhamento.

2e [
2rh J,,
Dessa forma, é importante notar que a corrente é independente da velocidade de Fermi e da

densidade de estados. Se a voltagem aplicada é baixa, pode-se considerar que o coeficiente de
transmissao serd independente da energia, assim:

dET(E) (2.5)

2e

I'= E(Nl — )T (2.6)

A passagem dos elétrons pelo condutor dard uma carga espacial ao condutor, que por sua
vez ir4 alterar localmente os potenciais eletro-quimicos na regiao de contato entre o condutor e os
eletrodos. Assim, os potenciais eletro-quimicos efetivos podem ser escrito p4 e g, com a diferenca
de potencial entre os eletrodos dada por eV = pus — up, o qual serd menor do que a voltagem
quando os estados do condutor nao estao ocupados 1 — po. Essa diferenca é chamada de voltagem
de contato. Agora é necessario procurar uma relacao entre as energias pa — pp € py — fo. Para
fazer isso, é tomado a densidade de carga do lado esquerdo do condutor:

=g [ akh(B) = 5 [ = T)AE) + Th(E)

onde f,(F) é a funcao de distribui¢ao proxima do equilibrio no lado esquerdo do condutor. A inte-
gracao leva em consideracao os fluxos de elétrons vindos da esquerda e da direita, e a conservacao
da probabilidade 7 + R = 1 é utilizada.
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Da mesma forma, podemos escrever a densidade de carga do lado direito do condutor:

2 [ kg = 2 / k(2 = T a(B) + T ()

nb:% oo 2m

Considerando baixas temperaturas, a diferenca na densidade An = n, —n; é facilmente obtida:

Ha dk s dk i dk
smee [Ma () < [Mar(B)oom- [Mas (1)
s dE o dE 12 dE
Se os potenciais eletro-quimicos estao proximos ao nivel de Fermi, o coeficiente de transmissao

pode ser considerado independente da energia (de fato fazemos T'(E) = T(Er)), bem como o
inverso da velocidade dk/dE. Portanto:

Q/MHdE<%> :(2_7%:1@(%) —T/l:dE<%)
pa — pip = (1= T) (1 — p2) (2.7)
Como, eV = s —pup=(1—=T) (11 —p2) e G=1/V:

2
e T 2.8)
h 1-T
Essa é a formula originalmente deduzida por Landauer [3,4] para o caso monocanal. No entanto,
deve-se a Landauer e Buttiker [3] a correta ligacao desse resultado e os dados experimentais. O
ponto chave estd no arranjo dos terminais de medidas, se as medidas de voltagem sao feitas de
forma nao invasiva, ou seja, se a voltagem é medida no par de terminais paralelos aquele que
estamos usando para injetar corrente (configuracdo de 4 terminais) a relacdo para condutancia
G =2e?/h x T /(1 —T) é a correta. Entretanto, ao medirmos a voltagem nos mesmos pares que
estamos inserindo corrente, a resisténcia de contato deve ser levada em conta e tem-se eV = 17— pio,

com: 5 9
G = %7 (2.9)

Essa tltima ¢ a relagdo comumente encontrada na literatura como a formula de Landauer [1-3].
O significado dessa férmula é que a condutancia é um valor constante que depende apenas de
constantes fundamentais (G = 2¢?/h = (12,9kQ)~! = 77,51S) multiplicadas por um coeficiente
quantico. Ela é independe da velocidade, da densidade de estados e nenhum tempo caracteristico
como no caso classico.

No caso de dois terminais com multiplos canais abertos, sem a troca de cargas entre esses
canais, a condutancia total é dada pela soma dos coeficientes de transmissao de cada canal aberto
multiplicado pelo quantum de condutancia (com degenerescéncia de spin):

a=2y7 (210)
Sy |

A demostragao dessa féormula sera feita no Capitulo 3, ao deduzirmos as expressoes para o ruido
através da abordagem da matriz de espalhamento, que veremos ser bastante poderosa e intuitiva.
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Entretanto, quando o condutor é completamente transparente para os canais abaixo da energia
de Fermi, temos 7; = 1 para todos os canais, ou seja, o somatorio pode ser substituido por N,
o namero total de canais discretos abertos (abaixo do nivel de Fermi) transversos ao condutor.
Assim,

92 2
G = %NL (2.11)

Z2DEG

; Reservatario 2

Figura 2.4: Esquema de um contato quantico pontual de comprimento L, conectado a dois gran-
des reservatorios de elétrons. Os primeiros canais transversos permitem propagacao de elétrons.
Devido a baixa dimensionalidade, os canais F,(0) sdo bem separados na regido do contato. Em
contraste, ha uma grande densidade de canais na regiao dos reservatorios.

A formula de Landauer tem sido verificada experimentalmente, primeiramente em 2DEG com
alta mobilidade formado por epitaxia na interface de heteroestruturas semicondutoras de GaAs e
AlGaAs dopado ver Tabela 2.1, quando uma voltagem de gate é aplicada para criar um contato
quantico pontual cuja espessura W permite acessar o regime balistico Figura 2.4. Esse confina-
mento lateral, essencialmente forma fios finos o suficiente (da escala \yp) para que as fungoes de
onda dos elétrons devam ser quantizadas na dimensao transversa, gerando auto-valores de ener-
gia discretos (canais) F,, com n = 1,2 .... Cada canal é considerado um “fio” 1D pelos quais
um elétron flui com energia cinética (longitudinal) F; = h%k?/2m. Assim, temos a energia total
E,.(k) = E, + E;. Os reservatorios, geralmente macroscopicos, sdo as unicas fontes e sorvedouro
de elétrons e da energia dissipada quando um elétron atravessa o contato. Nesses reservatorios, ha
modos transversos, no entanto por serem macroscopicos, esses modos estao muito mais proximos
entre si e h4 um nimero maior de modos do que na regiao de contato. Todos os modos nos re-
servatorios sao assumidos serem igualmente populados com elétrons de acordo com a distribuicao
de Fermi-Dirac com um potencial eletro-quimico p. Isso implica que para uma dada energia (de
Fermi) abaixo de p, todos os modos tém exatamente o mesmo nimero de elétrons, o qual é unitario
devido ao principio de exclusao de Pauli (ou dois se a degenerescéncia de spin é incluida).
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Figura 2.5: Condutancia em funcao da voltagem de gate em um contato quantico a 0,6K
(GaAs/AlGaAs). A condutancia mostra plateaus miiltiplos inteiros de 2e*/h. Ver [3].

Se a energia de Fermi é menor que Fy, ver Figura 2.4, entao o contato serd fechado para o
fluxo de elétrons, ou seja, o coeficiente de transmissao 7 vai para zero e o transporte entre os
reservatorios acontece apenas por tunelamento. Isso pode ser feito aplicando uma alta voltagem
de gate negativa, e assim diminuindo a zero a espessura W do contato. Quando a energia de
Fermi esta sobre ou pouco acima de E; (diminuindo a voltagem de gate negativa aplicada, por
exemplo), é aberto esse canal para passagem dos elétrons e teremos uma condutancia finita de
2¢%/h. Aumentando ainda mais a energia de Fermi, os outros canais sao abertos e ¢ observado
plateaus de conducao devido a quantizagao da condutancia, confirmando a formula de Landauer,

Figura 2.5.



Capitulo 3

Ruido

Neste Capitulo sera descrito as origens e as caracteristicas do ruido em condutores eletronicos.
Como flutuacoes e ruido sao fendémenos caracteristicos de processos estocasticos, é introduzido
alguns conceitos dessa teoria. Em seguida, descreveremos os varios tipos de ruido associados a
circuitos eletronicos e por fim, é utilizada a abordagem da matriz de espalhamento para descrever
alguns tipos de ruido em uma mesma base. A importancia do ruido de forma alguma pode ser
subestimada, como disse Rolf Landauer, um dos pais da fisica mesoscopica: “O ruido é o sinal” [15].
O sentido dessa frase é que as flutuagoes dependentes do tempo de uma medida podem ser fontes
de informacoes que nao estao presentes no valor médio da quantidade medida.

3.1 Conceitos basicos de processos estocasticos

A teoria das flutuacoes é baseada na bem desenvolvida teoria matematica dos processos es-
tocésticos, dessa forma, serd introduzido alguns conceitos basicos de processos aleatorios. Por
defini¢do, um processo aleatério ¢ uma funcao () da variavel independente ¢ (tempo). Seja
P(...) a probabilidade de ocorrer um dado evento, as fungoes de distribui¢ao de primeira, segunda
e n-ésima ordem para a variavel aleatoria z(t) sao definidas,

Wi(xy,t1) = P(z(ty) < a4)

Wa(xy, ty;xe, ta) = Px(ty) < 15 2(tz) < x9) (3.1)

Wiy, ty; o 2, tn) = P(x(ty) < ;5 ..52(t,) < )

onde z; é o valor da variavel aleatéria no instante t;. Wy(x1,t1;29,t2) é a probabilidade de = no
instante ¢, seja menor que um valor z1, e no instante ¢y seja menor que xa. Se W, (z1,t1;...; T, )
sao funcoes diferenciaveis das varidveis x4, ..., x,, € possivel introduzir as correspondentes fun¢oes

densidade de probabilidade,

oW1 (xq,t
wl(xlatl) = %
1
OPWy (1, t1; w9,
wa (21, t1; To, ta) = 22; 81x 2, o) (3.2)
109

14
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onde w, sao fungoes densidade de probabilidade n-dimensional da quantidade x(t). Tais fung¢oes
devem ser consistentes entre si, cada funcao densidade k-dimensional pode ser obtida a partir
de uma funcao n-dimensional se n>k, através de integracdo sobre as variaveis extras, isto é,
Wi (@1, 815 s Ty t) = [ AT drpwy (T, t1; o T b))

Processos aleatorios sdo estacionarios se todas as funges de distribuicdo wy,(x1,t1;...;2p, ty)
mantém-se invariaveis sobre um desvio idéntico de todos os tempos pontuais ti,...,t,, isto &,
Wy (21, t1; oy Ty b)) = wy(x1,t1 + € .52, t, + €) para todo e. Isso significa que wy(x1,t;) nao
depende do tempo t1, wo(x1, t1; e, t2) depende somente da diferenca t; — to (wo(xy, T2, —ta)) €
assim por diante. Um processo estacionario nao varia com o tempo. Um processo nao-estacionério
nao obedece o considerado acima, nesse caso o conceito de média sobre um ensemble é valida, mas
o de média temporal é falho.

O valor médio da varidvel aleatéria x(t) é igual a,

(x(t)) = / z(t)dWi(z) = / dxzwi(x,t) (3.3)
Pode-se, também, definir o momento de r-ésima ordem como o valor médio da quantidade
aleatoria (0x(t))", onde a flutuagao dx(t) = z(t) — (x) da quantidade z(t),

((0z(t))") = /OO dx(dz) wy (z,1t) (3.4)

—0o0

A variancia é o momento de segunda ordem. Sabendo a densidade de probabilidade w,,(x1, t1; ...; Tn, t,)
em instantes de tempo diferentes tq, ..., t,, é possivel calcular a funcao de correlacao,

(0x(t1)...0z(t,)) = /dxl...dxn5x1...5xnwn(x1,tl; iy Ty ) (3.5)

A funcao de correlagdo é uma caracteristica nao aleatéria da cinética das flutuagoes de z(t),
isto é, ela mostra como as flutuacoes evoluem no tempo em média. Considerando um ensemble
de um grande nimero N de sistemas submetidos as mesmas condigbes, seja as flutuacoes dx;(t1)
e dz;(t2) no i-ésimo sistema do ensemble nos instantes ¢; e to. A fun¢do de correlagdo dessas
flutuagoes é definida,

Colty, o) = (0x(ty)dx(ty)) = lim —Z&xl t1)0xi(ts) (3.6)

N—»oo

onde () denota a média sobre um ensemble. Em um sistema estacionario, C, depende somente da
diferenca t; — t5. A funcao de correlacao também pode ser determinada por uma média sobre um
periodo de tempo bastante longo de medida t,,,

1 tm/Q
Cu(ty — to) = dz(t1)dx(ty) = lim —/ dtox(ty + t)ox(ta + t) (3.7)

tm—00 m *tm/Q

ambas as fungoes de correla¢ao Eq.(3.6) e Eq.(3.7) coincidem se o sistema é ergodico [8-10,29,30].
A Figura 3.1 ilustra as duas formas de se tomar a média de uma quantidade aleatoria.
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Figura 3.1: Média temporal e média sobre um ensemble de uma quantidade aleatoria.

Na mecanica quantica a quantidade z(t) serd um operado, X (t), h& varias representacoes equi-
valentes para descrever as propriedades de um sistema quantico. Na representacao de Schrodinger
a funcao de onda depende do tempo e a dinamica do sistema é governada pela equacao de Schro-
dinger. Na representacao de Heisenberg, ao contrario, a funcao de onda é independente do tempo
e a completa dependéncia do tempo esta no operador X (), o qual obedece a equagao de Heisen-
berg [27,28]. A funcao de correlagdo é melhor expressa em termos dos operadores de Heisenberg
das quantidades flutuantes, no entanto, a fungao de correlacao é um observavel fisico e por isso
deve ser real, para tal a funcao de correlagao deve ser hermitiana,

Cx (t1,ta) = 5 (X (t1) X (t2) + X (t2) X (t1)) (3-8)

DN | —

satisfaz essa condicao, é facil ver que Cx (t1,t2) = Cx(ta,t1).
No caso geral em que véarias quantidades aleatorias estao correlacionadas, X, (o = 1,..., M),
a funcao de correlacao ¢ uma matriz,

1
Caplts t2) = 5 (Xa(t1)Xs(t2) + Xs(t2) Xa(th)) (3.9)
a qual os elementos satisfazem,
Cap(t1,t2) = Caalta, t1) (3.10)
e se o sistema é estacionéario,
Cap(ty — t2) = Cgaltz — t1) (3.11)

essas relacoes entre as fungoes de correlacao, sao apenas um pequeno esbog¢o de relagoes mais
profundas e menos 6bvias entre as fun¢oes de correlacdo. As relagoes de Onsager [9, 10| dos
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coeficientes cinéticos para as simetrias da equacao de evolucao de qualquer sistema de particulas
sobre a simetria de reversao temporal, e para a simetria com respeito ao campo magnético que
o sistema esta embebido, B — —B. As relagoes de Onsager ao serem aplicadas a sistemas
estacionarios, sa0 Cup(t; — t2;B) = £C,5(t2 — t1; —B), onde o sinal 4+ é quando as quantidades
fisicas x,(t) e xp(t) (tanto para variaveis classicas quanto quanticas) sdo ambas invariantes sobre
a reversao temporal ou ambas mudam simultaneamente de sinal, a velocidade de uma particula é
um exemplo de quantidade que muda de sinal sobre uma reversao temporal. O sinal — é quando
somente uma das duas variaveis muda de sinal.
A transformada de Fourier da funcao de correlacao para um sistema estacionario é,

Cop(w) = /_ N dte™ Cop(t) (3.12)

(0.9]

onde t = t; — t5. Como a fungao de correlagdo ¢ uma quantidade real, as seguintes relages (de
Onsager) para a transformada de Fourier: Cjs(w) = Cap(—w) e Cop(w) = Cpa(—w) = Cj,(w)
que sdo facilmente demostradas, e Cop(w;B) = +Cop(—w; —B) = £C}5(w; —B). A fisica dessas
relagoes implica que C,3(w) é hermitiana, e na auséncia de campo magnético aplicado, a funcao
Cop(w) € puramente real ou puramente imaginaria, dependendo da simetria das quantidades x,(¢)
e x3(t) perante a reversao temporal.

A decomposicao espectral das flutuagoes da quantidade z(¢) (ou da funcao de correlagao associ-
ada a essa quantidade) é propriamente a quantidade que chamamos de ruido (densidade espectral
do ruido) S,(f). O teorema de Wiener-Khintchine [7,9,10] estabelece a relagao entre a densidade

espectral do ruido e a transformada de Fourier da funcao de correlacao,

S.(f) =2 /_ h dte™'C,(t) = 2C,(w) (3.13)

[e.9]

no caso geral de flutuagoes de varias quantidades correlacionadas, temos,

Sag(f) = 2Cap(w) (3.14)

dessa forma, a matriz densidade espectral de ruido obedece as mesmas relacbes de Onsager mos-
tradas anteriormente para Cop(w).

No caso de circuitos eletronicos, a densidade espectral do ruido da corrente S;(w) e da voltagem
Sy (w) sao,

Si(w) = /_ TU@)1(0) + 10)1(1))e " d (3.15)

[e.9]

Sy(w) = /_Oo (VV(0) + V(0)V(t))e™dt

e}

tem as unidades A%/ Hz quando hé variagao da corrente e V2/Hz quando é a voltagem que flutua.

3.2 Fundamentos de ruido

O termo Ruido em circuitos eletronicos tém dominantemente um sentido negativo, pois ele
refere-se ao sinal espiirio, nao desejado e incontrolavel obtido nas medidas do sinal. No entanto,
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o ruido (em outras palavras, as flutuagoes do sinal) é um fator limitante da sensibilidade do
equipamento. Sistemas eletronicos sao sensiveis as fontes de ruidos externos, via acoplamento
magnético, capacitivo ou radio-freqiiéncia, por exemplo. Além desses ruidos externos incomodo,
ha outros tipos de ruido, isto é, um ruido intrinseco dos sistemas. Essa tdltima fonte de ruido
nao pode ser eliminada por técnicas de filtragem, pois esse ruido intrinseco reflete a natureza
estatistica devido ao grande ntimero de elétrons associados ao processo de transporte. E dessa
forma, esse ruido intrinseco pode fornecer informacoes sobre a dinamica interna dos sistema nao
acessiveis as medidas de valores médios [1,8,11,12].

3.2.1 Movimento Browniano

O movimento Browniano descreve o comportamento aleatério de uma particula embebida em
um fluido, e é o resultado de flutuacoes estatisticas do equilibrio térmico desse sistema. Consi-
derando o caso uni-dimensional de uma particula que se move na dire¢do x com velocidade v(t)
no tempo t. O sistema nao esta completamente isolado do mundo externo, mas esta acoplado
fracamente com o ambiente. Considerando um acoplamento externo que varia lentamente F () e
uma parte que interage com os outros graus de liberdade do sistema F'(t), que varia rapidamente.
F(t) define um tempo de correlacdo 7*, o qual mede o tempo médio entre méximos de F(t). Para
um tempo macroscopico T, isto ¢, T >> 7%, a equagao de evolucao é,

mee = F(t) + F(t) (3.16)

onde m é a massa da particula, Eq.(3.16) é conhecida como equacao de Langevin. Integrando
sobre 7 e tomando a média sobre um ensemble, tem-se,

t+1
m(v(t +7) —v(t)) = f(t)7+/ (F(t))dt (3.17)
t
o integrando (F'(t)) é associado a variacao da energia AE do mundo externo a temperatura 7,
1
(F(1)) = .—(F({)AE)q (3.18)
kgT

onde (.)o é a média sobre um ensemble de equilibrio. A variagdo da energia é equivalente a um
trabalho negativo feito pela for¢a F'(t),

AE = / " E () ~ —o(t) / ") (3.19)

essa ultima aproximacao é valida quando a velocidade do sistema varia muito lentamente em
relagdo a escala de 7. Substituindo a Eq.(3.19) na Eq.(3.18), obtemos,

(F() =~ F(0u(0) / W) =~ 70 / d" (F(E)F ()0 (3.20)

Como fisicamente o que é importante é a variacao temporal do fenomeno, pode-se fazer a troca
de variaveis s = t” — t’. Dessa forma a Eq.(3.17) fica,

m(v(t+ 1) —v(t)) = F(t)r — kB_TU / dt’ / ds(F(t")F(t' + s))o. (3.21)
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Notemos a fungao de correlacao (F(¢')F(t' + s))o. O segundo termo do lado direito da Eq.(3.21)
esta relacionado com a dissipagao no sistema.

3.2.2 Ruido térmico

A temperatura finita (kT >> e|V|, hw), as colisdes dos elétrons com as vibracoes da rede
e impurezas induzem flutuagoes nas velocidades e posicoes desses elétrons. O movimento dos
elétrons é bem descrito por um modelo de particula Browniana. A agitacao térmica dos elétrons faz
surgir uma flutuagao da voltagem do resistor. Como esse tipo de flutuacao independe da aplicacao
de uma voltagem externa, esse ¢ um fendémeno inerente a sistemas em equilibrio. As flutuacgoes
térmicas microscopicas estao relacionadas com as correlacoes entre as quantidades fisicas, tanto a
corrente quanto a voltagem, que por sua vez esta associada a termos dissipativos, condutancia ou
resisténcia. Esse ruido é chamado de ruido Nyquist-Jonnson ou ruido térmico.

1(t)

Vﬂ.(@ é R L

Figura 3.2: Circuito resistor-indutor.

Considerando um circuito resistor-indutor (RL) mostrado na Figura 3.2. Aplicando uma vol-
tagem V(t) ao resistor, a lei de Kirchhoff diz que LdI(t)/dt = Vi(t), onde I(t) é a corrente no
circuito. Supondo que Vj(t) pode ser decomposta em uma parte que varia lentamente V' (¢) e uma
parte que varia rapidamente v(t). E importante notar que nesse circuito ha trés constante de
tempo relevantes: 7,7,,, 7*. 7 é uma constante de tempo para uma quantidade macroscopica do
circuito mudar, por exemplo, I(t). 7, é uma constante de tempo para uma mudanga na velocidade
(momento) do elétron e 7* é o tempo associado ao livre caminho médio entre colisdes sucessivas
do elétron com a rede. Assumindo 7 >> 7, >> 7*. A parte V/(t) varia na escala de tempo 7 e
a parte v(t) varia na escala 7*. No circuito, V(¢) atua para mante I(¢) ao redo de I(t) = 0, ou
seja, V(t) é o termo de relaxagao para quando I(t) tenta se desviar do valor estacionéario. Dessa
forma, pode-se decompor I(t) em uma parte que varia rapido e uma parte que varia lentamente:
I(t) = I(t) +i(t). Sobre a escala de tempo 7, a componente que varia rapidamente i(t), apos ser

tomado a média, pode ser desprezada (I(t) ~ I(t)), e assim a lei de Kirchhoff fica,

dI(t)
L——==V(t
o (t)
Como V() ¢ uma forca de restauracao para o valor estacionario de I(t), com um coeficiente R.
Assim, V(t) = —RI(t). Negligenciando pequenas modulagoes do sinal na corrente, temos,
dI(t
LL =V(t)+v(t) = —RI(t) + v(t) (3.22)

dt
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fazendo v = R/L, a equacao de Langevin pode ser obtida para o caso do circuito,

O 1) = o) (3.23)

Multiplicando a Eq.(3.23) por €' e rearranjando os termos,

derI(e) 1,

Integrando a Eq.(3.24),
1 0
10) = 7 / "t dt (3.25)

Supondo que a flutuagdo da voltagem v(t) é estacionaria. A fungdo de covaridncia dependera
apenas da diferenca dos tempos, isto é, v(t")v(t") = v(t’ — t")v(0),

_ / / = ) o(0Vdtdt. (3.26)

Mudando a variavel de integracdo s =t +t" e s =t — t”, temos,

07 = — /_ " S0 ds (3.27)

2~y L2

Através do teorema da equiparticio da energia, tem-se [( )2 = kgT/L, substituindo s por t,
obtemos,

_ %LT /_: o(0V0()dt (3.28)

A Eq.(3.28) diz que as correlagées na voltagem devido ao movimento aleatorio térmico dos
elétrons sao relacionadas a resisténcia no equilibrio, que por sua vez é um termo dissipativo no
circuito. Aplicando o teorema de Wiener-Khintchine,

Sp(w) = 4/000 v(0)v(t) cos(wt)dt (3.29)

Como v(0) e v(t) sdo correlacionadas apenas na escala de tempo 7%, pode-se aproximar wr* << 1
e assim cos(wt) ~ 1. Combinando as Eq.(3.28) e Eq.(3.29), finalmente obtemos a expressdo para
o ruido térmico,

S,(w) =~ 2/0O v(0)v(t)dt

Sy(w) = 4kpTR (3.30)

E importante notar que a Eq.(3.30) ¢ independente da freqgiiéncia, indicando que o ruido
térmico ¢ um ruido branco, até uma certa freqiiéncia de corte pelo menos. Similarmente o ruido
Nyquist-Johnson em termos da corrente pode ser derivada tal que teremos, S;(w) = 4kgT'G, com
G condutancia. A maneira de diminuir o ruido térmico é através do resfriamento do resistor
(desprezando os efeitos térmicos do cabeamento) o mais proximo possivel do zero absoluto, e esse
ruido irad ser suprimido linearmente com a temperatura.



CAPITULO 3. RUIDO 21

3.2.3 Teorema da flutuacao-dissipacao

A mecanica estatistica é o estudo de sistemas de muitos corpos, tratando de maneira efetiva
incontaveis graus de liberdade desses sistemas [9,29,30|. Ela descreve excelentemente a termo-
dinamica dos fenémenos macroscopicos em equilibrio, e também tem investigado processos de
nao-equilibrio e irreversiveis. Das inimera abordagem, o teorema da flutuagao-dissipacao é de
grande importancia visto que ele diz que as propriedades de nao-equilibrio sao intimamente rela-
cionadas com as propriedades de equilibrio [7]. Mais precisamente, esse teorema estabelece uma
relagao geral entre a resposta do sistema a uma perturbacao externa e as flutuacoes internas do
sistema sem perturbacao. A validade do teorema da flutuacao-dissipagao esta dentro do regime
da resposta linear, o que indica que a perturbacao externa é fraca e o termo dominante é linear.
A resposta do sistema é caracterizada por uma funcao resposta, a condutancia ou a impedancia
em circuitos eletronicos, por exemplo. Por outro lado, as flutuacoes internas refletem as funcoes
de correlagao de quantidades fisica no equilibrio térmico. Sumariamente, o papel do teorema da
flutuacao-dissipagao pode ser sintetizado: primeiro, ele prediz as flutuagoes caracteristicas ou o
ruido intrinseco a partir de propriedades conhecidas; segundo, ele estabelece uma férmula bésica
para conhecermos propriedades como a resisténcia, a partir da analise das flutuagoes no sistema.

Para demonstrarmos o teorema da flutuacao-dissipacao, ¢ considerado um sistema que in-
terage fracamente com o ambiente (banho) a temperatura T e esta em equilibrio térmico com
esse ambiente. Esse sistema é governado por um hamiltoniano, Hv,, = E,,1,, e a probabi-
lidade desse sistema ser encontrado no m-ésimo estado v, ¢ dado pela distribuicao de Gibbs,
wy, = exp((F — E,,)/kgT), onde E,, é a energia do m-ésimo estado e F' é a energia livre do
sistema, com ) w, = 1. De acordo com as Eq.(3.8) e Eq.(3.13), a densidade espectral das
flutuacoes associadas a quantidade fisica (operador) X () em equilibrio,

Sx(f) = /OO d(ty — t2)Tr(p(X (t1) X (t2) + X (t2) X (t1)))

SX<f) = /Oo d(tl — tg) Zwm(an(t1>Xnm(t2) —f- an(t2>Xnm(tl))eiw(tl_tQ) (331)

onde p é a matriz densidade do sistema (p = D> Wy |Um)(Wn| € Ep — B, = hwmy), T7(.)
é o trago e X,n(t) = (| X(1)|t,) € o elemento de matriz de Heisenberg do operador X(t).
Resolvendo a equagao de Heisenberg para esse operador, 0X,(t)/0t = iwWympXmn(t), obtém-se

Xon(t) = e“mtX,.(0), onde X,,,(0) = X,,, é 0 operador na representacio de Schrodinger.
Assim, a Eq.(3.31) fica,
Sx(f) =20 won| X > (0 (@nim — w) + 6 (@nm + ) (3.32)

onde §(.) ¢ a funcao delta de Dirac. Ou de outra forma (trocando os indices mudos do segundo
delta),

Sx(f) =21 (W + wn)| Xpnn|*6 (Wi — w) (3.33)

No caso de um sistema em equilibrio, a probabilidade de transicao entre os estados m e n depende
somente da diferenca de energias, w,, = exp(—hw/kgT)w,,. Dessa forma, a Eq.(3.33) fica,

Sx(f) =2m(1+ e ™/FT) N " | X6 (wm — w) (3.34)

mn
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Queremos comparar a Eq.(3.34) com a equagdo para a resposta do sistema a perturbacao
causada pelo ambiente (dentro da teoria da resposta linear), similarmente a Eq.(2.1). Supondo
a energia de interagao entre a quantidade fisica X e um campo F(t) como: Hp = —XF. Como
exemplo, X pode representar um momento de dipolo elétrico embebido em um campo elétrico F'.
Se é suposto que F' é uma perturbacao periddica, com freqiiéncia w = 27 f e amplitude Fp,

1 ) )
F(t) = §(Foe_“*’t + Fgye™t) (3.35)
Essa perturbacao induzira transicoes entre os estados do sistema. Conforme a regra de ouro de
Fermi, as transicoes entre esses estados sao,

s
2h?
essas transicoes serao acompanhadas por uma absorcao ou emissao de hw. A poténcia transferida
para o sistema é obtida pela média sobre os estados iniciais,

mn

Substituindo a distribui¢do de Gibbs e Eq.(3.36) em Eq.(3.37), obtém-se,

W = |Fo %1 X |2 (6 (Wnm + @) 4+ §(Winp — w)) (3.36)

— W
Q= %]FOF (1= e ™55 N " 0 X [0 (Wi — w) (3.38)

mn

De acordo com a teoria da resposta linear (ver Eq.(2.2)) e considerando a Eq.(3.35), o valor
esperado para a quantidade X sera,
1 , ,

(X(t) = 3 (FoR(w)e ™" + FyR(—w)e™") (3.39)
onde R(w) (geralmente chamada de susceptibilidade complexa) é a transformada de Fourier da
fungao resposta R(t). Dessa forma, a poténcia absorvida pelo sistema e dissipada por ele apos
uma média temporal por um periodo 27 /w, seré

— dFF 1 ‘ , . :
Q= —<X(t)>ﬁ = Z(—inOR(w)e*Wt + iwEF R*(w)et) (Fye~ ™t + Fyeit) (3.40)

onde a barra superior denota uma média temporal. Somente os termos independentes do tempo
contribuem para dissipacao, assim,

0- %|FO|2¢W(R*(M) _ Rw)) = %|F0|2w1m(R(w)) (3.41)

Ao comparamos as Eq.(3.34), Eq.(3.38) e Eq.(3.41), finalmente obtemos o teorema da flutuagao-
dissipacao:
nf Im(R(w)) (3.42)
2kpgT '

ou seja, a relagao entre a densidade espectral do ruido e a poténcia dissipada (fungao resposta)
ambas na mesma freqiiéncia.

Sx(f) = 2hcoth (
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Explicitando a féormula do teorema da flutuagao-dissipagao para o caso de sistemas eletronicos,
a relagdo entre a susceptibilidade R e a condutancia generalizada G(w), a qual é a resposta da
variagao temporal de X (isto ¢, [ = dX/dt) a perturbagdo F, G(w) = —iwR(w), com Re(G) =
wIm(R). E a relagao entre as densidades espectrais siao, S;(f) = w?Sx(f). Portanto,

hf
2kpT

Si1(f) = 2hf coth ( ) Re(G(w)) (3.43)

O movimento Browniano discutido na secao 3.2.1 é um prototipo para o teorema da flutuacao-
dissipacao, visto que na Eq.(3.21) também ha uma relagao entre a flutuagao interna do sistema
e a resposta (dissipagdo) desse sistema a perturbacao externa. Também é facil ver que quando
kT >> hf na Eq.(3.43), recuperamos a Eq.(3.30) para o ruido térmico.

3.2.4 Ruido 1/f

O ruido 1/f ou ruido de baixa-freqiiéncia tem varios nomes alternativos, por exemplo, ruido
flicker, ruido pink ou ruido telegrafico aleatério. Como o nome indica, o ruido 1/f é a fonte
dominante de ruido no regime de baixas freqiiéncias. Em um circuito, as seguintes igualdades sao

validas [7],
Si(f) _ Svlf) _ Self) _ Self) _ Cuy

= = = = 3.44

JE V2 R2 G2 f (3.44)

onde C/; mede a intensidade do ruido. Experimentalmente, as quantidades S;(f) sao proporcio-
nais a f* onde o grau medido @ = —1,0+ 0,1 [7]. A origem microscopica desse ruido ndo é clara

e constitui uma significante area de investigacdo tanto em ciéncia quanto em engenharia, devido
a sua presenca numa vasta gama de sistemas (semicondutores, metais, supercondutores, vidros de
spins e etc.). Das muitas especulagdes tedricas sobre a origem, universalidade, existéncia de um
cutoff, por exemplo, o fato é que o ruido telegrafico aleatério deve apresentar um espectro tipico
proporcional a 1/ f, um modelo simples consiste em associar esse ruido a centros de aprisionamento
no sistema que capturam e liberam os elétrons ou buracos de maneira aleatoria. No entanto, a
questao de quais sao os candidatos a serem esses centros de aprisionamento permanece, dentre os
possiveis eleitos, defeitos na superficie ou interfaces fazem uma boa campanha.

Considerando um ruido cuja quantidade fisica seja x e sua flutuagdo Az. Supondo que Az
decaia com a escala de tempo 7 |21], a equacdo diferencial de decaimento &,

_dAz(?) _ Ax(t)

4
dt T (3:45)
integrando essa equacgao temos,
Az(t) = Ax(ty)e 007 (3.46)
A funcao de correlacao de x €,
Co(t) = (Ax(to)Az(t + to)) = ((Ax)2>e*(t*t0)/7 (3.47)

Utilizando o teorema de Wiener-Khintchine, a densidade espectral de ruido sera,

S.(f) =4 /O T Cu(t) cos(2m f)dt = 4((Ax)?) (m) (3.48)
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A Eq.(3.48) apresenta um espectro tipicamente Lorentziano, mostrando que essa rela¢ao apresenta
caracteristica de ruido branco (terminologia utilizada para ruido independente da freqiiéncia)
quando f7 << 1 e apresenta espectro proporcional a 1/f? para fr >> 1. Se h4a um grande
nimero de espectros Lorentzianos, o ruido total SI°(f) ¢ dado através da soma de processos
independentes. Matematicamente, esse novo espectro pode ser obtido através da introducgao de
um fator g(7) inversamente proporcional a 7, isso implica que o processo Lonrentziano possui um
tempo de relaxacao 7 satisfazendo a desigualdade 77 < 7 < 7, e g(7) pode ser expresso como
g(T)dr = ;)dr Assim,

Tin(ra/m
SINf) = /ng(7)<<m)2> <%) ir

T1

2 1
850t<f) = W (?) <(Al’)2> (tan 1(27Tf7'2) — tan 1(27Tf7'1)) (349)

E possivel identificar trés regimes na Eq.(3.49): (1) para f < 1/277, temos SI°(f) =
479((Ax)?) /in(9/71), a qual é independente da freqiiéncia; (2) para 1/277, < f < 1/277, te-
mos ST(f) = ((Ax)?)/In(m2/71)f, a qual apresenta um espectro proporcional a 1/f; (3) para
f > 1/2r7, temos ST f) = ((Ax)?)/mmin(r2/71) f?, a qual decai mais rdpido com 1/f2. Con-
tudo, essa abordagem teorica é bem sucedida, pois apresenta um espectro proporcional a 1/f em
concordancia com os experimentos.

Uma rela¢ao empirica para o ruido 1/ f foi proposta (relagoes de Hooge) [7,21] para condutores
homogéneos (semicondutores e metais),

-2

Si(f) = C‘N[fa (3.50)
—2
Sv(f) = CNVfa

onde o =~ 1, N, é o ntimero total de portadores de carga livres, C = 2 x 1072 é um coeficiente
universal (coeficiente de Hooge). Pelo fato de em metais haver um maior nimero de portadores
livres em relagao aos semicondutores, a amplitude do ruido 1/f é menor em condutores metalicos
do que em semicondutores [7].

3.2.5 Ruido shot

Em 1918, W. Schottky |2, 3, 14] previu que devido a discretizacao dos portadores de carga
em um condutor ou em um tubo de raios catodicos, deveria haver uma flutuacao intrinseca das
medidas de corrente nesses sistemas, ele chamou Schroteffekt e atualmente é denominado ruido
shot classico ou ruido Poissoniano. Cujos desenvolvimentos posteriores sao devidos a J. B. Johnson
e H. Nyquist em meados da década de 1920. Desprezando interacoes entre os elétrons, cada elétron
emitido pelo catodo e movendo-se no vacuo entre o citodo e o anodo e por fim chegando no anodo,
cria um pulso F(t) medido, estatisticamente esse ¢ um tipico evento Poissoniano: cada elétron
tem uma probabilidade de ser emitido por unidade de tempo e essa probabilidade nao depende
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(a) (b) Ft)

A A

Figura 3.3: Tlustragoes: (a) Um tubo de raios catodicos. Devido a discretizagdo da carga dos
portadores, a corrente nao flui continuamente e dessa forma apresenta ruido shot. (b) Seqiiéncia
de pulsos aleatorios medido no anodo.

do que acontece ao outros elétrons (se eles sdo emitido ou ndo). A integral da fungdo F'(t) sobre
o tempo ¢ igual a carga do elétron, Figura 3.3.

Considerando que cada pulso é caracterizado pelo indice k, e £, é o instante que corresponde
a chegada do k-ésimo pulso no anodo. Um pulso pode ser descrito por uma fungao F(t — t;ay),
a qual depende se os pulsos sao idénticos ou nao, que serd escrito no parametro aleatoério ap =
(ak1y -y Qpm), €sse parametro inclui a amplitude do pulso, a duragao e etc. A quantidade medida
€,

2(t) =Y F(t —ty;ay)

onde as quantidades aleatorias t; e a, sao independentes para k diferentes e as suas funcoes de
distribuicao nao dependem de k. A probabilidade do tempo t; estar entre ¢t e t + dt é proporcional
a dt e igual a nydt, onde n; é a freqiiéncia média do pulso. Se o tempo de medida do fenémeno
pulsado é t,,, o namero de pulsos n nesse intervalo de tempo flutuard em torno do valor médio
n = nit,,. Utilizando a distribuicao de Poisson,

onde n é um evento aleatorio. Obtemos a funcdo caracteristica ¢,(u) da variavel aleatoria x,

tm/2
dtk equ(t—tk;a)

buu0) = caplinrs) = [ dava(a) |

7tm/2 tm

onde u é uma constante real e w é a funcao densidade de probabilidade. A funcao caracteristica
total ¢pp = (Pn, )" ser4,

o0

ba(u) = exp(m / dauw,(a) / db(exp(iuF (6, a)) — 1))
onde § =t —t'. A média e a variancia de x, de acordo Eq.(3.3) e Eq.(3.5), sao

() = /_ R / daw,(a) /_ " d0F (9, a)

(0.9] (0.9)
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(52)2) = my / daw, (a) / " 46F(0,2)

oo

Lembrando que estamos considerando um processo estacionario, a fungao de correlagao (Eq.(3.6)
e Eq.(3.7)) pode ser obtida,

Co(ty —ta) =y /dawa(a) /OO dOF(0;a)F (0 +t; — to;a)

o0

Utilizando o teorema de Wiener-Khintchine Eq.(3.13), a densidade espectral do ruido seré:

S.(f) = 2n1/dawa(a)]F(w;a)|2

se todos os pulsos sao idénticos, a integral sobre a desaparece. Quando F'(w = 0), temos a integral
sobre o pulso (carga) @, dessa forma,

Sz (0) = 2Q2n1

com, N
Q- / a0

A freqiiéncia com que os pulsos sao detectados, ny , é a corrente média pela carga, portanto:
S1(0) = 2el (3.51)

que é a bem conhecida formula para o ruido shot classico. Medindo o ruido S§;(0) e a corrente [
simultaneamente, é possivel determinar a carga dos portadores de corrente. Veremos na proxima
secao que para condutores com coeréncia de fase, o ruido shot apresenta um novo comportamento
nao somente devido a discretizacao da carga, mas também devido a estatistica (férmions ou bosons)
que essa carga pertence.

3.3 Abordagem da matriz de espalhamento

A idéia basica da matriz de espalhamento é relacionar as propriedades de transporte de um
sistema, em particular a condutancia e as flutuagoes da corrente, com as propriedades de espa-
lhamento desse sistema, ou seja, com os coeficientes (probabilidades) de transmissdo e reflexao.
Essas tltimas propriedades sao obtidas através de calculos quanticos das auto-funcoes de onda.
Em sua forma tradicional, o método é aplicado para sistemas de particulas nao interagentes no
regime estacionario. O sistema pode estar tanto no estado de equilibrio quanto no estado fora
do equilibrio, a distincao é introduzida por meio das funcoes de distribuicao dos terminais que a
regiao de espalhamento (condutor) esta conectada. A fim de esclarecer, é considerado um condu-
tor conectado a dois terminais e particulas fermidnicas. Nesta secao é seguido o formalismo das
Refs. [11,13,16].
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3.3.1 Formalismo

Um sistema mesoscopico conectado a dois reservatorios (terminais), esquerdo (L) e direito (R),
onde é assumido que os reservatorios sao tao grandes de tal modo a serem caracterizados pelas
suas respectivas temperaturas T, p e potenciais eletro-quimicos pr, g, e as funcoes de distribuigao
de elétrons nos reservatorios serao aquelas da estatistica de Fermi-Dirac:

1
e(E—pa)/kpTa 4 1

fo(E) = (3.52)
com o sub-indice & = L, R. E necessario notar que um estado de equilibrio nos terminais somente
pode ser estabelecido via processos inelasticos internos de cada terminal. Entretanto, nao é consi-
derado processos ineldsticos nos sistemas mesoscopicos, esse sistemas apresentam coeréncia de fase
eletronica. Tal consideracao é justificivel pelo fato dos reservatorios serem grandes comparados
com a sec¢ao transversal reta W (sec¢ao de choque) e do comprimento L dos condutores mesosco-
picos, dessa forma os condutores mesoscopicos podem ser considerados como apenas uma pequena
perturbacao entre os reservatorios, os quais podem ter suas propriedades locais descritas por es-
tados de equilibrio. Outro fato a ser enfatizado ¢ sobre a irreversibilidade do fen6meno, apesar
da dinamica do espalhamento no condutor ser descrita por um Hamiltoniano, a irreversibilidade é
introduzida em decorréncia dos processos de entrada e saida dos portadores de carga na regiao de
espalhamento (condutor mesoscopico) nao serem eventos relacionados (estatistica Poissoniana).

Pode-se assumir, sem perda de generalidade, que longe da regiao de espalhamento o movimento
eletronico longitudinal (ao longo do eixo do condutor) e transversal (perpendicular ao condutor)
sdo separaveis, considera-se o transporte efetivo sempre ocorrendo do reservatorio esquerdo (L)
para o direito (R). O movimento longitudinal é continuo e caracterizado pelo vetor de onda k;Z,
com auto-valor de energia F; = h*k?/2m. O movimento transverso ¢ confinante ao deslocamento
dos portadores de carga, dando origem a quantizagao desse movimento e caracterizado pelo indice
discreto n, com auto-valor de energia E,.,, que pode ser diferente em cada reservatorio. Esses
auto-valores de energia do movimento transverso sdo chamados de canais (modos) transverso de
conducao. Assim temos E = E;+ F,. O nimero total de canais do reservatorio esquerdo para o
condutor e do direito para o condutor ¢ denotado por Ny, g(E), respectivamente.

Introduzindo os operadores aTLn(E) e ar,(F) de criagao e destruicdo, respectivamente, de elé-
trons com energia E no canal transverso n no reservatorio esquerdo que incidem no condutor
mesoscopico, e os operadores de criacao bTLn(E) e destruicao by, (F) fermionicos que descrevem
elétrons refletidos do condutor mesoscopico para o reservatorio esquerdo. Tais operadores obede-
cem as seguintes relacoes de anti-comutacao:

aTLn<E)aLn’(E,) + aLn’(El)aTLn(E) = 0 0(E — E),
aLn(E>aLn’(El) + aLn’(E/)aLn(E) = Oa
aTLn(E>aJ£n’(E/) + aTLn’(E/)aTLn(E) = 0.

Com significados similares podemos introduzir os operadores de criacao e destruicao a;n(E)
e apn(E) para os elétrons incidentes, e b, (E) e br,(E) para os elétrons refletidos do condutor
mesoscOpico para o reservatorio direito. Ver Figura 3.4.
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o ; 1

Condutor

Balisti

alistico J HR
bﬂ.

Figura 3.4: Ilustracao do condutor balistico acoplado a dois reservatorios de elétrons, no caso de
um dnico canal transverso aberto para condugao

Queremos criar uma relacao entre os operadores a e b, tal feito é possivel através da introducao
de uma matriz de espalhamento S

bra ari

bine | _g x| WM (3.53)
bri ar1

brNg, ARNp

A matriz S possui dimensao' (Ny + Ng) x (Ny + Ng) e cada elemento de matriz depende da
energia total F, bem como a propria S = S(FE). A forma em bloco da matriz S é dada por:

S = ( 7; f, ) (3.54)

Nessa matriz S, os elétrons refletidos do condutor para os reservatorios esquerdo e direito
sdo descritos pelas matrizes-bloco diagonal r (dimensdo N x Np) e 1’ (dimensdao Nr x Ng).
Ja os elétrons transmitidos através do condutor mesoscopico sao descritos pelas matrizes-bloco
nao diagonal ¢ (dimensao Nr X Np) e t' (dimensao N, x Ng). Consideramos que o processo
de espalhamento conserva o ntimero de particulas (elétrons) envolvidas no transporte, isto é, a

IA forma completa da matriz de espalhamento é:

Scpan o0 Scoang Stri11 - SLRiANg
| Scrinet 0 Stronven: SpriNit 0 SLRNLNg
S =
Srr;i1 o SRLiaN. Srri1 - Srr;11
Srr:Ng1 '+ SRL:NgN. SRRiNm1 -+ SRR:NzNg

Onde os elementos de matriz Sy mn, com o, = L, R e m,n = N,, Ng indexando os reservatérios e os nimeros
de canais de cada reservatorio, respectivamente.
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matriz de espalhamento S é necessariamente unitaria. Ainda, na auséncia de campos magnéticos
(0s quais quebrariam a simetria de reversao temporal) a matriz S é simétrica.
A caracterizacao do fenémeno de transporte quantico é feito pelo operador de corrente:

]L(Z,t) fie dI‘l

QZm

0y (r,t) O (r,t
0z 0z

Ol (r, 1) )\IJL(r,t) (3.55)

onde o sub-indice L é referente ao reservatorio esquerdo e os operadores de campo fermionico W
e UT sdo expressos por [12],

NL(E)
U, (r,t) = / dEe Et/h Z %;;” r.) TE [apne™* + bp,e” 7] (3.56)
Ln
e 0 seu hermitiano conjugado,
W (r,1) = / dBe™!/! Z gﬂ;i;ff - E [ e 4 o] e (3.57)

onde r; sao os eixos transversos (perpendiculares) ao condutor (definido ao longo do eixo z), x1n
sdo as funcdes de onda transversas, kr, = h~'[2m(E — Ep,)]"/? sdo vetores de onda (tomamos
sempre F — Fp,, > 0 para todos os canais n abertos) e v,(E) = hkr,/m é a velocidade dos elétrons
de conducgao no n-ésimo canal.

Com isso, obtemos a seguinte expressao para o operador de corrente:

IL(Z t) =
(E ENt/h

dEdE'
47Th Z/ \/ULn an El) .

X [[VLn(E) + vpn(E)) [0 EV Rzt (B)ay, (E') +
_ei(kLn(E)_kLn(El))ZbEn(E) bLn(E,)] +

+Horn(E) = vpn(E)][e” R Bk EDz6] (E)bp, (E') +

— kLB FRn (BN (B)ay, (E')]] (3.58)

Podemos simplificar essa expressao ao considerarmos E proximo de E’, neste caso os termos
como velocidades e o vetores de ondas, que dependem da energia (de fato ambas as energia sao
consideradas ligeiramente deslocadas do nivel de Fermi Er), aproximam-se entre si mais rapido
que a diferenca de energia FF — E’. Dessa forma, obtemos uma expressao mais simples:

IL(t) = % > / dEdE' ¢~ E0M ol (E)ap,(E') — b} (E)br.(E)] (3.59)

Da expressao acima é possivel notar n} (F) = aTLn(E)aLn(E), o operador do ntimero de ocupa-
cao dos elétrons incidentes sobre o condutor a partir do reservatorio esquerdo através do canal n,
eng, (E) = b\ (E)br.(E), o operador do nimero de ocupacio dos elétrons refletidos do condutor
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para o reservatorio esquerdo pelo canal n. Fazendo F' = E + hw e integrando em relacio a w,
obtemos:

L) = 5 > / dE[nt (E,t) —n7 (E,1) (3.60)

onde nfn(E, t) sdo os operadores ntimero de ocupacao dependente do tempo. A Eq.(3.60) diz que
a diferenca no ntimero de ocupacao dos elétrons fluindo do reservatorio esquerdo para o direito,
em cada canal, fornece a corrente em cada instante t.

Utilizando a matriz de espalhamento S, pode-se escrever o operador corrente em termos de a
e a' apenas:

L) =555 / AEAE ¢ E-EN/hgl () A™S(L; B, E'asa(E') (3.61)
af mn

onde os sub-indices « e (3 dizem respeito aos reservatorios L e R, e A é uma matriz dada por [13],

(L B E') = Smnbar0sr = Y Shaomi(E)SLawn(E') (3.62)
k

com os elementos da matriz de espalhamento Sz, (E) relacionando os estados refletidos (by,,(E))

para o reservatorio L pelo canal m com os estados incidentes (aqax(E)) pelo reservatorio a e canal
k.

3.3.2 Condutancia

Com a Eq.(3.61), podemos obter a corrente média que flui pelo condutor mesoscopico. Para
um sistema no equilibrio termodinamico, a média quantico-estatistica do produto de operadores
de criacao e destruicao de elétrons de um gas de Fermi ¢ dado por,

(al(E)agn(E")) = 6a50mnd(E — E) [o(E). (3.63)

Usando as Eqs.(3.61) e (3.63), e como a matriz de espalhamento S é unitéria, obtemos,

e
(1) = 5o [AETAEMENE) - fa(E) (3.64)
Onde t ¢ a matriz-bloco nao diagonal da matriz de espalhamento, ¢,,, = Sgr;mn. No limite de
temperatura nula, e para pequenas voltagens aplicadas, obtemos uma condutancia,

G = ﬁTT[tT(EF)t(EF)]. (3.65)

Dessa forma, é possivel observarmos a relagao entre a matriz de espalhamento no nivel de
Fermi e a condutancia na Eq.(3.65), a qual é uma expressao basica invariante para a descri¢ao das
propriedades de transporte em sistemas mesoscopicos. Diagonalizando a matriz tt, ela tera um
conjunto real de auto-valores (coeficientes ou probabilidade de transmissao) 7, (E) variando entre
zero e a unidade. Na base dos auto-canais de condugao, podemos reescrever a Eq.(3.64),

1) =555 Y [ AET(BN(E) - fa(E) (3.66)



CAPITULO 3. RUIDO 31

e dessa forma obtemos a féormula de Landauer para multi-canais de condugao abertos:
o2
G=— T.(EF). 3.67
oo DB (367)

onde n sao canais degenerado em relacao ao spin dos elétrons.

Também é possivel, através da introducao de processos dissipativos (como a absor¢do ou emis-
sdo de radiagao eletromagnética), expressarmos a condutancia em termos dos coeficientes de trans-
missao Trr.mn = |SrL:mn|” Para elétrons transmitidos do reservatorio L pelo canal n (entrada) para
o reservatorio R pelo canal m (saida). Assim obtemos,

2
(&
G=5 ; Ton(Er). (3.68)

Essas bases dos auto-canais sao chamadas de bases naturais para a expressao da condutancia.
Apesar de detalharmos posteriormente a seguinte assercao, é instrutivo, agora, lembrarmos que
apesar da condutancia ser descrita apenas com os coeficientes de transmissao, ha parametros
como o ruido shot quantico (quando e|V| >> kpT, hw) que ndo sdo apenas descrito por esses
coeficientes, assim, os coeficientes de transmissao nao sao os elementos fundamentais da descricao
do transporte, mas sim a cinética eletroénica ¢ governada pela matriz de espalhamento S.

Apesar do trabalho original desta dissertacao, considerar apenas uma nanoestrutura condutora
acoplada a dois reservatorios (ver Cap. 4), por uma questao de completeza da teoria, tratamos o
caso geral de um condutor mesoscopico acoplado a multiplos reservatérios. Considerando um con-
dutor mesoscopico conectado a multiplos reservatorios eletronicos («), caracterizados pela funcao
de distribui¢ao de Fermi f,(F), onde E = Ep + u,. Para uma dada energia, um reservatorio o
apresentard N, (F) canais de conducao abertos. Com isso, podemos mais uma vez introduzir os
operadores de criagdo e destruigao eletronicos dos estados incidentes (al , a.,) e dos refletidos
(b1, ban), através do canal n. Novamente, ambos esses operadores estdo relacionados por meio
da matriz de espalhamento, como na Eq.(3.53), da seguinte forma,

barn(E) = 3 Supin( E)au(E). (3.69)
Bn

Em conformidade com as derivacoes anteriores, podemos generalizar o operador de corrente,
Eq.(3.61), para o caso do fluxo eletronico do reservatorio « para o condutor,

terminais canais

1,(1) :% >y / dEAE' e P F) el (E)AR" (0 B, E')ay,(E'), (3.70)
By mn
com, '
(05 B E') = Spnboploy — > Stk (E)Savin (E'). (3.71)
k

onde os sub-indices v e k referem aos eletrodos e aos canais abertos para conducao em cada
eletrodo, respectivamente.
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A corrente média do condutor, provinda do reservatorio 3, o qual se encontra com um potencial
eletro-quimico pg = peq + €V, onde p., refere-se ao potencial quimico no equilibrio, é dada por,

e? of
L)=-— Vs [ dE | =25 ) [Nadas — T7(S! 5S0s)], 3.72
(1) = 3 Vo [ 48 (=55 ) Vados = Tr (S S00) (3.72)
B(B#)
onde o traco é tomado sobre os indices dos canais do reservatorio . No regime linear, a corrente
média é expressa,

(L) = GapVs (3.73)
B
com a matriz de condutancia Gug = d(ly) /dVs|y,—o. Assim,
62 8f 1
Gaﬁ = % dE <_8_E) [Na(saﬁ - TT(SaﬁSa,@)]- (374)

lembrando que os elementos da matriz de espalhamento sao calculados no nivel de Fermi, S5 =
Sap(Er). Essa expressao para a matriz de condutancia tem sido aplicada com sucesso, pionei-
ramente por Buttiker, no inicio da década de 1990, & uma gama de sistemas mesoscopicos com
(condutores balisticos multi-terminais) e sem (efeito Hall quantico inteiro) simetria de reversao
temporal [13].

A soma da corrente que entra no condutor por todos os terminais é nula em cada instante de
tempo (conservagao da corrente), para garantir que nao haja fontes nem sumidouros de cargas in-
ternas no condutor, no caso de dois terminais temos: I;, + I[r = 0. Também é considerado que nao
h& corrente liquida no condutor se os potenciais eletro-quimicos de todos os terminais sao simul-
taneamente alterados por uma mesma voltagem aplicada (invariancia de gauge), desconsiderando
a variacao do potencial devido a um possivel gradiente de temperatura. Para a matriz de condu-
tancia G, a conservagao da corrente e a invariancia de gauge implicam: ) Gog = D5 Gap = 0.
Especialmente, no caso de dois terminais: G = G, = Grr = —Grr = —Ggr. Assim, no caso de
dois terminais, calculando apenas um dos elementos da matriz de condutancia é suficiente para
se obter a matriz de condutancia completa. Quando é aplicado um campo magnético externo
B ao condutor e considerando uma corrente estacionéria, as relagdes de Onsager (ver segio 3.1)
podem ser aplicadas a matriz de condugao: Guog(B) = Ggo(—B). Contudo, nos casos estaciona-
rios (corrente DC), a conservagao da corrente e a invariancia de gauge sao devidos a matriz de
espalhamento ser unitaria.

3.3.3 Densidade espectral das flutuacoes da corrente

As flutuacoes da corrente, em fun¢ao do tempo, em torno do valor da corrente média, associadas
ao reservatorio o é definida como:

AL(t) = I,(t) — (L) (3.75)

A fungado de correlacdo corrente-corrente (uma caracteristica ndo aleatoria da cinética das
flutuacoes ao acaso, a qual mostra como as flutuagdes evoluem no tempo em média) entre os
reservatorios a e 3, Fog(t —t'), é definida (ver Eq.(3.9)):

Fopt—=t) = % (AL, ()AL () + (Alz(t)ALL(1))). (3.76)
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Ha varias defini¢oes para a fungao de correlacao corrente-corrente, que diferem por um fator
numérico, na literatura. Utilizamos a definicdo usada por Landau [31]. Em um sistema esta-
cionario, isto é, na auséncia de campo externo dependente do tempo, o funcao de correlacao
corrente-corrente deve ser dependente apenas da diferenca t — ¢'.

O espectro de excitagoes dependente da freqiiéncia, isto é, a transformada de Fourier da fungao
de correlacdo corrente-corrente, seré:

, 1
w4 w)Sup(w) = Py

((Ala(w)Alg(w)) + (Alg()AlL(w))), (3.77)

onde S,3(w), ¢ a densidade espectral do ruido.

A densidade espectral do ruido, Eq.(3.77), é dependente do valor esperado do produto de
quatro operadores a. Esse valor esperado para um sistema em equilibrio é dado por (teorema de
Wick),

(al (B ag(Es)al,, (Es)as.(Ey)) — (al,(Er)ag(E2))al,, (Es)as,(Ex))
= 00508, OknOmid (1 — Ex)0(Ey — E3) fo(E1)[1F f5(E2)].
(3.78)

onde o sinal de cima, —, corresponde a estatistica de Fermi-Dirac, e o sinal de baixo, +, a
estatistica de Bose-Einstein. Também, fica implicito que para férmions, f,(E) é a funcao de
distribui¢ao de Fermi e para bosons, f,(F) é a funcao de distribui¢do de Bose. Essas convengoes
serao mantidas daqui para frente nesta dissertacao, apesar de estarmos interessados apenas em
sistemas fermionicos.

Portanto, substituindo a Eq.(3.70) e Eq.(3.78) na Eq.(3.77) e integrando sobre w’, temos:

Saplw) = ;Th 3 Z/dEAgg"(a; E, E + ho) AY™(8; E + hw, E) x
Y6 mn
X{(E)LF fs(E + hw)] + fs(E + hw)[1 F f1(E)]}-
(3.79)

A Eq.(3.79) é a expressao mais geral que se pode obter com a abordagem da matriz de espalha-
mento para a densidade espectral do ruido, observamos a relacao de simetria Spg(w) = Sga(—w).
Com freqiiéncia arbitraria e uma matriz de espalhamento S qualquer, a Eq.(3.79) ndo conserva
corrente e nao é invariante de gauge. Portanto, para obtermos um sentido fisico dessa equacao, é
necessario consideragoes adicionais proprias de cada problema analisado.

3.3.4 Ruido

Com o intuito de relacionar alguns dos varios tipos de ruido descritos na secdao 3.2 com a
abordagem da matriz de espalhamento, para tratar o ruido em condutores com coeréncia de fase,
mostraremos que para certos valores dos parametros, a Eq.(3.79) obtém alguns dos tipos de ruido
descritos. Com excecao do ruido 1/f.
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No caso da densidade espectral do ruido com freqiiéncia nula (eV = 0 e kgT >> hw = 0),
obtemos a relagao [11,13]:

Sup = Sapw = %hZZ/dEA a; E, E)AY™(B; B, E) x
¥ mn
X[LE)L T fs(E)] + fs(E)1 T f+(E)].
(3.80)

A Eq.(3.80) conserva a corrente e ¢ invariante de gauge. Se o condutor esta em equilibrio térmico a
temperatura 7" com os reservatorios, a funcao de distribuicao em todos os reservatorios sao iguais
(f(E)). Através da relagao f(1F f) = —kgTOf/OE e como a matriz de espalhamento ¢ unitéria,
temos: > __; TT(SLVSM;S;}(;SM) = 00Ny, onde o trago é feito sobre os indices dos canais, N, é 0
nimero de canais abertos no reservatorio a. Assim,

2e2ksT of
Saﬁ = hB /dE( 8E) (2N 5@5 TT(SL,BSaﬁ +STaSﬂo¢)) (381)

Esse é o ruido térmico de equilibrio (Nyquist-Johnson), cuja origem é devido as flutuagoes térmicas
do numero de ocupacao dos portadores de carga entre os reservatorios. Para obtermos a forma
familiar do ruido térmico, basta substituir a Eq.(3.72) na Eq.(3.81),

Sag = 2]€BT(GQB + Gga) (382)
Na auséncia de campo magnético aplicado, a matriz de condutancia é simétrica e portanto,
Sop = 4kpTGop (3.83)

a qual & a expressao obtida anteriormente Eq.(3.30) para o ruido térmico. O ruido térmico
de equilibrio nao fornece nenhuma informacao adicional do que aquela obtida com medidas da
conducao.

No limite de temperatura nula e considerando apenas um sistema fermionico, a funcao de
distribui¢do de Fermi-Dirac sera uma funcdo de Heaviside, f,(F) = 1 — 0(o — E), com isso, a
Eq.(3.80) pode ser escrita,

Sap = Z/dETT (S8, Sa5ShsS5,) (£ (E)(1 = f5(E)) + fs(E)(1 = f,(E))) (3.84)

Y#6

No caso de um condutor com coeréncia de fase conectado a apenas dois reservatorios, e tempe-
raturas e freqiiéncias nulas (eV >> kpT, hw), o sistema esta fora do equilibrio e o ruido associado
a esse caso deve ser exclusivamente para situacoes de nao-equilibrio. Devido a conservacao da
corrente, temos S = Sy, = Sgr = —Spr = —Sgr- Com a Eq.(3.54) e a unitariedade da matriz
de espalhamento S (r'r + ¢t = 1), obtemos,

S 2ie\vm( rith) (3.85)

onde |V| é a voltagem de bias, a matriz de espalhamento é calculada no nivel de Fermi, e o traco
¢ a soma sobre k,l,m,n. Essa ¢ a relacao béasica entre o ruido shot quantico e a matriz de
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espalhamento, é a expressao para o ruido shot quantico como tnica fonte de ruido no sistema.
Como a condutancia, Eq.(3.67), o ruido shot quantico na base dos auto-canais é,

2¢3| V|
S==—— Zn:Tn(l ~T,) (3.86)

onde 7,, ¢ R,, = 1—T,, silo os coeficientes de transmissio e reflexdo, respectivamente. E importante
enfatizar que o ruido shot quantico puro (e|V| # 0 e kgT = hw = 0) é, primeiramente, um ruido
exclusivamente de sistema fora do equilibrio (tanto o ruido shot quéantico como o ruido shot cléssico
satisfazem essa condigao); segundo, o ruido shot quantico apresenta a forma da Eq.(3.86) devido
a estatistica fermionica dos portadores de corrente (para férmions, o numero de ocupacdo de um
determinado estado n é zero ou um, o que implica n? = n e An = n? — 7% = T,(1 — T,)), o
que o diferencia do ruido shot cléssico; terceiro, o ruido shot quantico nao depende apenas dos
coeficientes de transmissao como ocorre no casso classico, mas sim do produto dos coeficientes de
transmissao e reflexao. O caso classico (ruido Schottky) é recuperado para condutores com baixa
transmissao 7, << 1 (estatistica Poissoniana) em todos os canais.

2¢3|V|
Sp="— ;T = 2¢(I) (3.87)

Comparando a Eq.(3.86) e a Eq.(3.87), vemos que o ruido shot quantico é geralmente sub-
Poissoniano [12], quando sao desprezadas interacoes Coulombianas. A distingdo entre o ruido
Poissoniano e ruido shot quantico é dramatica nos limites de canais completamente fechados
7, = 0 e totalmente abertos 7, = 1, visto que o ruido Poissoniano sera nulo e maximo nesses
limites, respectivamente, ja a formula para o ruido shot quantico prediz a completa supressao
do ruido quantico de nao-equilibrio em ambos os casos. Sendo que picos de ruido shot quantico
ocorrerao quando 7, = 1/2; justamente entre os plateaus de condutancia na teoria de Landauer,
ver Figura 3.5. E importante enfatizar que no regime classico, 7,, << 1, medidas do ruido Pois-
soniano nao acrescentam mais informacoes do que aquelas obtidas por medidas da condutéancia,
medidas simultaneas do ruido e da condutancia sondarao a carga dos portadores, mas sem obter
nenhuma informacgdo da dinamica dessas cargas. No entanto, medidas de ruido shot quantico
darao informacoes além das obtidas pela condutancia no mesmo regime, pois o ruido apresenta
dependéncia quadratica em relacao aos coeficientes de transmissao, isso porque esse tipo de ruido
é sensivel nao apenas a granularidade da carga, mas também a estatistica que essas cargas obede-
cem, mesmo desprezando interacoes Coulombianas entre as cargas ainda persistira uma correlacao
fundamental devido a anti-simetria da funcdo de onda global perante a troca de duas particulas
fermidnicas (principio de exclusao de Pauli). Essa supressao do ruido shot abaixo do valor Pois-
soniano, dado pela Eq.(3.86), foi um dos aspectos da teoria do ruido em sistemas mesoscopicos a
qual desencadeou muitos dos trabalhos teéricos e experimentais posteriores.

Uma medida entre o ruido shot quantico e o caso classico é dado pelo fator de Fano, no caso
em que os coeficientes de transmissao sao independentes da energia,

See 2 Tn(1=7,)
Sp >nTn

o fator de Fano pode assumir valores entre zero (regime de ruido shot quantico dominante) e um
(dominio do ruido Poissoniano). Em particular, no caso de apenas um canal, temos, FF =1 — 7.

F =

(3.88)
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Para alguns sistemas, o fator de Fano apresenta um valor universal: para condutores metalicos
difusivos quase-1D (L >> [) o fator de Fano ¢ 1/3; em cavidades caoticas (pontos quanticos em
gases de elétrons 2D) o fator de Fano é 1/4 [11].

Conductivity, G [e?/h]
Noise, S [10-26 A2/Hz]

R bl boX ..

Gate Voltage, VG V]

Figura 3.5: (E) Ilustragio da condutancia em unidades de ¢?/7h (curva 1) e do ruido shot quantico
em unidades de e3|V'|/67h (curva 2) para um contato quantico pontual com E, = 4F; em fungao
da voltagem de gate, £ = (Er — Vp)/E; é uma energia adimensional. Notar os picos de ruido
justamente entre os plateaus de conducao e a auséncia de ruido nos regimes de plateaus. (D)
Medidas da condutancia e do ruido em contatos quanticos pontuais formados em heteroestruturas
semicondutoras GaAs/AlGaAs a T=1,5K em fun¢ao da voltagem de gate Vi para diversos valores
de voltagem de bias, |Vpg| = 0,5;1;1,5;2;3mV. No detalhe, a dependéncia do primeiro pico
(nas mesma escalas que a figura maior) em funcao da voltagem de bias Vps = 0,5;1,5;3mV ;| a
linha pontilhada é a predigao tedrica com a Eq.(3.86). Notar que nesse grafico experimental existe
outros tipos de ruido coexistindo com o ruido shot quantico puro e o primeiro pico ¢é a regiao onde
o ruido shot quantico é dominante. Ver |11,46]

Ainda no caso quando w = 0 e apenas dois reservatorios, e ha coexisténcia de ruido térmico e
de ruido quantico de nao-equilibrio, o ruido total das flutuacoes da corrente seré,

Sw=01v) =25 [ABTE 07 f2) + a1 7 )+

+T(E)(1 = To(E)(fr — fr)*) (3.89)

onde os primeiros dois termos é a contribuicao da parte em equilibrio, e o terceiro termo é devido
a parte fora do equilibrio, a qual muda de sinal devido a estatistica das cargas (+/— para fér-
mions,/bosons). No caso de férmions, a parte de nao-equilibrio aumenta o ruido total em relagao
a parte de equilibrio e diminui para o caso de bésons. Devido ao termo quadratico na funcao
de distribuicao, e sabendo que em altas energias as fungoes de distribuigoes quanticas se aproxi-
mam da func¢ao de distribuicao de Maxwell-Boltzmann, temos que em altas energia o ruido shot
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é negligenciavel em relacao ao ruido de equilibrio. Quando os coeficientes de transmissao sao
independentes da energia (de fato calculado na energia de Fermi), temos,

Sw=0,T,V) = 22 <2kBTZT2 + ¢|V| coth (Qk T) ZT (1-— ) (3.90)

considerando apenas férmions de agora em diante, e |V| é a voltagem de bias aplicada nos dois
eletrodos. Quando kgT >> e|V|, é recuperado o ruido térmico.

Como o ruido shot é sensivel a carga dos portadores, ele pode ser usado para detectar portadores
cujas cargas diferem do valor esperado. Uma das aplica¢oes da Eq.(3.90) foi na investigacio da
carga fracionaria no regime Hall quéantico fracionario (FQHE) feita por De Picciotto et al [22],
considerando um contato quantico pontual formado por uma voltagem de gate em um 2DEG de
GaAs/AlGaAs a T=1,5K, Figura 3.6. Onde é observado que apenas considerando o ruido shot
quantico é obtido o valor correto da carga fracionaria. Outro exemplo é a detecgao da variagao da
carga dos portadores de corrente em um supercondutor (pares de Cooper) [1].

T e o e 7

Current noise, S, (10728 AZ Hz'T)
Current noise, 5 (10729 A2 Hz 1}

i t=073

4 1 2
Current, /{nA)

200 400

&
l‘_"!.

Backscattered current, /, (pA)

Figura 3.6: Medidas e ajuste teérico para um contato quantico pontual do ruido shot quantico em
fungao da corrente, dado pela Eq.(3.90) nos casos: (E) sem campo magnético aplicado e T=57mK.
A transmissao é 0,37 e a concordancia é impressionante. (D) com campo magnético aplicado
no regime FQHE com o fator de preenchimento v = 1/3 para dois coeficientes de transmissao
diferentes. A linha solida é a Eq.(3.90) com uma carga dos portadores @) = e/3. A linha pontilhada
é um ajuste utilizando a relagao para o ruido shot cléssico com ) = e. Mais uma vez observamos
a excelente concordancia da Eq.(3.90) com o experimento. Ver [22].

Quando a freqiiéncia nao é nula (w # 0), teremos um densidade espectral do ruido dependente
da freqiiéncia®?. No caso de dois terminais e considerando que a matriz de espalhamento seja

2Isso ndo quer dizer que estamos considerando o ruido 1/ f, de alguma forma esse tipo de ruido deve ser eliminado
no experimento.
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independente da energia, a Eq.(3.79) nos dara:
Ser(w, T, ZTQ/CZE fro(E,w) + frr(E,w)) +
-I—ZT /dE(fLR( w) + fre(E,w))] (3.91)

onde fop(E,w) = fo(E)(1— fs(E+w))+ (1 — fo(E)) fs(E + hw) e os canais n sdo degenerados.
Fazendo a integracao,

SLL<W, T, V)

e? hw hw + eV
—[2hw coth T2 hew th [ ————
h[ co (2k3T> ; w4 [(hw +€eV) co ( T ) +

+(hw — eV) coth( T ) ZT
(3.92)

Na Eq.(3.92) ha a coexisténcia de diversos tipos de ruido devido a freqiiéncia, temperatura e
voltagem e é um resultado bastante geral, valido para coeficientes de transmissao calculados no
nivel de Fermi. Dela, podemos extrair os outros tipos de ruido ja estudados. Quando w = 0,
temos a coexisténcia do ruido térmico e shot Eq.(3.90). No regime de equilibrio (eV = 0),

2w hw
Spr(w, T,V = 0) = — coth (2kBT) Zn:Tn (3.93)

o qual é a mesma relagao para o teorema da flutuagao-dissipacao da Eq.(3.43). Quando a tempe-
ratura é nula e iw > eV, a Eq.(3.92) nos da um ruido dependente da freqiiéncia chamado ruido
quantico (flutuagdo quéantica de vacuo), o qual é o tipo de ruido dominante na regido de altas
freqiiéncias,

2
Spp(w, T =V =0)= || > T, = 2w|G (3.94)
m

A coexisténcia do ruido quantico e do ruido shot quéantico é obtida, a temperatura nula e

fw < e|V],
Spi(w, T=0,V) <h|w|ZT2 —|—eVZT ) (3.95)

o ruido quantico apresenta dependéncia linear com a frequenc1a, com freqiiéncia nula é recuperado
o espectro do ruido shot quantico puro, Eq.(3.86). Um crossover ocorre quando fuw = +eV.

3.3.5 Classificacao do ruido

Pode-se classificar os varios tipos de ruidos estudados em funcao da freqiiéncia, como mostra
a ilustracao na Figura 3.7. Na qual identificamos trés regimes: (1) em baixa freqiiéncia, onde o
ruido 1/f é o dominante; (2) freqiiéncias intermediarias, onde os ruidos térmico e shot (ruidos
brancos) sao as fontes majoritarias; (3) alta freqiiéncia, onde o ruido quantico é o dominante.



CAPITULO 3. RUIDO

Ruido 1/ Ruido quantico

S, (A”/Hz)

Ruido térmico

Ruido shot
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Figura 3.7: Classificacao do ruido em fung¢ao da freqiiéncia. Ver [6].



Capitulo 4

Nanocontatos

Neste capitulo descreveremos um modelo para representar os processos de conducao eletronica
em nanofios e nanocontatos dos materiais magnéticos de transicao acoplados a dois reservatorios da
mesma espécie, proposto nas Refs. [23-26]. E considerado que os elétrons itinerantes pertencem
aos orbitais s e os orbitais d, que estao semi-preenchidos nesses materiais, constituirao fontes
de momentos magnéticos locais e sao descritos por um Hamiltoniano de Ising ferromagnético,
determinando a separagao dos canais de conduc¢do permitidos nesse fio ou contato (interagao de
troca s—d, que serd governada por um Hamiltoniano misto de Heisenberg-Ising ferromagnético com
interacdes locais). E utilizado um Hamiltoniano tipo tight binding para descrever o transporte, que
serd diagonalizado através de aproximacoes permitidas pela teoria de perturbacgoes com vetores de
estado hibridizados em relacao ao spin e a condutancia é calculada pela formulacao de Landauer-
Buttiker para o transporte balistico. No caso de um nanocontato, é possivel obter expressoes
analiticas para os coeficientes de transmissao, a condutancia, o ruido shot quéantico (o qual
apresenta maior contribuicao em relacao aos outros tipos de ruido, visto que sao considerados
temperaturas e freqiiéncias identicamente nulas), o fator de Fano (que mede justamente a razao
de importéancia do ruido shot quantico em rela¢do aos ruidos Poissonianos) e a magnetoresisténcia.
Todas essas quantidades sao estudadas nos casos monocanal e bicanais de conducao abertos, visto
que os orbitais s sao considerados como sendo os de condugao, e para a polarizacao magnética
paralela e anti-paralela dos eletrodos.

4.1 Motivacoes

Recentes experimentos tem sido divulgados na literatura sobre a fabricacao de fios e contatos
constituidos de poucos atomos, principalmente dos elementos Au, Al, Ag, Pb, Nb, Pd, Ni e
Co [33-37,39,43|. As técnicas experimentais de fabricagao desses sistemas sao diversas, como por
exemplo por eletro-deposicao, que consiste em fazer pontas muito finas de um determinado metal
através de uma reacao eletrolitica quando esse fio metélico é colocado em contato com uma solucao
eletrolitica (por exemplo, de KCI ou NaCl) suspensa (por um outro metal em forma de anel) e
¢ passado uma corrente elétrica para que o fenémeno de oxi-reducao ocorra. Em seguida essas
pontas sao colocadas em contato com um outro fio metalico e é passado uma pequena corrente
por esse sistema. Por essa técnica tem sido reportado valores de MR da ordem de 3000% [36].

Outra técnica, é utilizar a ponta de um microscopio de corrente de tunelamento (scanning

40
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tunneling microscope - STM ), o qual permite investigar a topografia e as propriedades eletronicas
de superficies metalicas e semicondutoras com resolugcao atémica, e também é a ferramenta ideal
para estudar contatos na escala atomica. Ao se encostar a ponta do STM de uma amostra
condutora, havera uma pequena mistura dos atomos da ponta e os atomos na regiao de contato
da amostra, em seguida ao se puxar a ponta, por algum tempo existird uma ligagao de poucos
atomos entre a ponta e a amostra e dessa forme tém-se um nanofio ou nanocontato, Figura 4.1.

Figura 4.1: Tlustracao de um STM. O STM investiga a densidade de estados de um material
através de uma corrente de tunelamento, a qual flui do da ponta metalica do microscopio para a
superficie. A corrente de tunelamento depende sensivelmente (exponencial) da distancia da ponta
a superficie; uma resolucao de 0,1nm é possivel. A resolucao lateral é limitada pela espessura da
ponta, a ponta de um bom STM ¢é feito de apenas um tnico dtomo, dando resolucao lateral de
0,1nm.

A técnica experimental mais largamente utilizada é a mechanically controllable break junction
(MCBJ) [33], ilustrada na Figura 4.2. Essa técnica consiste em prender um condutor parcialmente
cortado no centro (com espegura da ordem de 0,1 mm) em um substrato flexivel, e em seguida
aplica-se uma tragao (através de um material piezo-elétrico) de tal forma a estirar (afinar) o
condutor na regiao ja parcialmente cortada. Com essa técnica é possivel obter fios e contatos
constituidos por fileiras de poucos atomos.

Através da técnica de MCBJ, foram obtidos resultados bastante impressionantes ao permitir
a construcao de contatos constituidos de trés, dois e até mesmo um tdnico 4tomo. Como foi dito
no Capitulo 2, nesse regime de baixa dimensionalidade as caracteristicas ondulatorias dos elétrons
sao de fundamental relevancia na descricao do transporte por essas nanoestruturas. O transporte
eletronico torna-se balistico, e é excelentemente descrito pela formula de Landauer [1-4], nessa
formula temos que considerar o coeficiente de transmissao em cada canal aberto. FEntretanto
é necessario uma palavra aqui sobre quem faz o papel dos canais, visto que nao temos mais
efetivamente bandas e sim a estrutura eletronica do &tomo em si como mediadora para conducao.
A explicacdo mais aceita é que nessa escala, os orbitais de valéncias atomicos farao o papel dos
canais permitidos de conducao [33,35|, por exemplo, nos metais de transi¢ao, os orbitais s, p e
d podem potencialmente abrir 24+6+10 canais degenerados [35]. Apesar de essa explicagdo nao
dar conta da condutancia medida de e?/h nos casos da Pd e Pt [43], nos quais ja ¢ sabido que
no volume nao muito limpo tais metais desenvolvem propriedades magnéticas devido a efeitos de
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Figura 4.2: Ilustracao da técnica de MCBJ.

proximidade, mas na escala atomica h4 uma caréncia de explicagao.

Para fios na escala atdomica, é bastante dificil obter graficos I-V diretamente, para contornar
esse problema foi criado o método de histogramas. Ao fazer medida da condutancia, cada nanofio
feito apresentard um conjunto de formas diferentes de ligacao em termos dos seus eixos cristalo-
graficos, dessa forma, nao se pode dizer que medidas feitas numa mesma amostra resultam em
valores idénticos, mas sim em um conjunto de dados que devem ser tratados estatisticamente.
Esse tratamento culmina na elaboracao de histogramas, Figura 4.3, que medem qual o valor da
condutancia as milhares de medidas feitas em uma amostra apresentam em média.

Nesta dissertacao, os nanofios e nanocontatos sao imaginados formados mecanicamente (esti-
ramento de um fio comercial) mostrado em Figura 4.4 [39]. Através de um microposicionador para
fazer o contato entre dois eletrodos de Ni com 2mm de didmetro e extremidades adequadamente
arredondadas e polidas. Para minimizar os efeitos térmicos e magnetoestritivos, e aumentar a
rigidez mecanica, os eletrodos de Ni sao colocados em um orificio perfurado através de um bloco
de teflon. Mesmo assim, a estabilidade mecanica ainda é um problema persistente para os ex-
perimentais. O problema da temperatura nao é significativo, pois a quantizacao da condutancia
pode ser observado a temperatura ambiente [1,34]. Nas espiras que envolvem o eletrodo do lado
esquerdo é aplicado uma corrente DC com o intuito de gerar um campo magnético H, ép, e simulta-
neamente, é aplicado uma corrente AC nas espiras do lado direito que gera um campo magnético
H fsp. Com esses campos magnéticos gerados pelas espiras, é possivel polarizar ligeiramente (visto
que os campos internos sao muitos maiores que esses campos externos aplicados [5]) os eletrodos
volumétricos ferromagnéticos de ambos os lados nas configuragoes paralelas, H, eLSp =H e’f,p = H.qp,
e anti-paralela, HELSp = —Hﬁp = H,,. Tipicamente, ¢ encontrado na literatura campos magnéticos
aplicados H.,, entre 1000e e 1200e¢ [39].

Estudar as propriedades de transporte em fios e contatos constituidos por cadeias atomicas
interligadas dos metais magnéticos de transicao tem atraido bastante atencao, devido as suas po-

tenciais aplicacoes para dispositivos spintronicos e mesmo para a tecnologia atual, pela sua alta
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Figura 4.3: Medidas da condutancia de um nanofio de Co em ultra-alto vacuo pela técnica de
MCBJ, a temperatura ambiente e sem campo magnético externo aplicado, onde: (a) curvas do
transporte eletronico mostrando os plateaus de condutancia; (b) histograma exibindo o compor-
tamento estatistico da condutancia de uma seqiiéncia de nanofios gerados. E importante notar
que os plateaus em (a) coincidem com o primeiro pico de €?/h em (b). Dados devido a Rodrigues
et. al. [43].
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Figura 4.4: Tlustracao do aparato experimental.

magnetoresisténcia reportado na literatura [34,36]. Pelo carater magnético desses materiais, a
degenerescéncia de spin do quantum de condutancia ¢ levantada, isto é, temos miltiplos inteiros
de N x e2?/h, no caso de N canais nao degenerados completamente transparentes. Neste Capitulo,
serd descrito um modelo de nanofio definido [23,24] por uma cadeia linear de atomos magnéticos
acoplados pelos extremos do fio, a dois reservatorios (do mesmo material do fio) de elétrons pola-
rizados magneticamente por campos magnéticos aplicados externamente (gerados pelas espiras).
Tais elementos apresentam orbitais d semi-preenchidos, e é considerado que os elétrons de condu-
¢cao sao somente aqueles do tipo s e os orbitais d sao fontes de momentos magnéticos locais que
interagem com os elétrons de conducao somente por interacao de troca, e dessa forma, separam
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os canais de conducdo pertencentes aos orbitais s. Experimentalmente [33,35|, tais sistemas tem
sido construidos e medidas de condutancia de e?/h, mesmo a temperatura ambiente, sem campo
magnético externo aplicado e feitas no ar [43] confirmam esse valor. Além da condutéancia, é obtido
o ruido shot quantico no caso de nanocontatos constituidos de dois atomos, considerando tempe-
raturas e freqiiéncias nulas. Esse tipo de ruido é o mais interessante para se estudar a dinamica
temporal dos elétrons, visto que ele é uma conseqiiéncia da discretizagao da carga dos portadores
de corrente e esta associado a estatistica fermionica (Principio de Exclusao de Pauli) [12,19].

4.2 Modelo teoérico

Uma ilustracao dos nanofios formados por estiramento de um condutor volumétrico podem
ser visto nas Figuras 4.4-4.5. Desprezando os efeitos de geometria estrutural do fio (o que, de
forma efetiva, ainda pode ser incorporado no modelo como um efeito de diminuicao do overlap das
fungbes de onda dos orbitais de condugao), que é considerado linear. Estamos interessados em fios
dos metais magnéticos de transicao, como foi discutido na seccao anterior, é considerado que os
elétrons de conducgao sao devido apenas aqueles dos orbitais s, o qual apresenta apenas dois canais
de spin de transmissao proximos ao nivel de Fermi. Os spins dos elétrons dos orbitais s serao
representados por ¢. Ja os orbitais d, serao fontes de momentos magnéticos locais g@ que atuaram
sobre os elétrons itinerantes dos orbitais s via uma interacao de troca do tipo ferromagnética s —d,
a localidade da interacao é garantida por uma funcdo delta de Dirac §(.). Essa dinamica é dada
pelo Hamiltoniano:

Hoa = — Y Jua(i)S; - 3:0(x — x;) (4.1)

A interagdo entre os spins dos orbitais d, é mapeada por um Hamiltoniano ferromagnético
(J > 0) tipo Ising com campo transverso H; [38]:

N-1 N
Har = —J Y iS4y — g(HiS; + HyS%) — gH, Y S (4.2)
i=1 =1

A interac@o entre o primeiro e o ultimo dtomo do fio com os eletrodos é dado através dos
acoplamentos longitudinais Hf e H;, definindo o eixo z ao longo do fio como a direcao de condu-
¢ao. Introduzimos flutuagoes quanticas por meio do “campo” transverso H;, este campo assegura
o regime quantico do sistema, pois as componentes do operador de spin S? e S¥ ndo comutam [38]
e o principio de incerteza de Heisenberg permite flutuacoes desse spin. E interessante notar que o
campo transverso H; ¢ uma forma efetiva de considerar as interagoes entre as componentes trans-
versas do spin de cada sitio na regiao do nanofio. Controlando os acoplamentos longitudinais nos
eletrodos, pode-se alterar levemente os estados de polarizagao dos reservatorios ferromagnéticos,
na configuragio paralela (P) H; = Hy, e para o alinhamento anti-paralelo (AP) dos mesmos,
H, = —Hy, surgird uma parede de dominio quantica na regiao central do fio, cuja localizacao
ird depender da importancia em relacao as flutuagoes quanticas induzidas por H;. O efeito dos
acoplamentos longitudinais sobre as componentes de spins das fungoes de onda eletronicas, que
transitardo entre os reservatorios através do fio, sera criar estados de spin |T) e ||). J& o campo
transverso é o responsavel pela mistura desses estados de spin (|T) e |])) na regido da parede de



CAPITULO 4. NANOCONTATOS 45

dominio quantica, e permitird a ocorréncia de magnetoresisténcia finita (quando H; = 0, temos
que a Eq.(4.2) sera puramente do tipo Ising, o qual apresentaria MR infinita). E importante
ressaltar que os acoplamentos longitudinais e o campo transverso sao campos internos ao material
ferromagnético do qual é constituido o fio, que por sua vez sao ordens de grandeza maiores que os
campos magnéticos gerados pelas espiras. O campo magnético das espiras sdo introduzido para
dar uma pequena polarizacao aos eletrodos ferromagnéticos, e assim permitir que os acoplamentos
longitudinais sejam configurados nas polarizacoes paralela e anti-paralela. Ou seja, H, esp # H7

egp # H%,. O acoplamento Zeeman entre os campos magnéticos das espiras e os momentos de
dipolos magnéticos dos sitios do fio é negligenciada. Nessas escalas de comprimentos, o regime é
balistico e a formulacao de Landauer é a que melhor descreve os processos de conducao. Tomando
as medidas da condugao como feitas nos dois reservatorios ferromagnéticos.

{::-{:}oi-i{:}.

IR SR ) ) D
‘——:av <
>

}f!

}ff?

ESp ESp

Figura 4.5: Tlustracdo do nanofio ferromagnético entre dois reservatérios Ry e Rr da mesma
espécie.

A descricao do transporte dos elétrons itinerantes ao longo do fio é dada pelo Hamiltoniano:

p2
H. = — +H 4.
c 2m sd ( 3)

onde p?/2m é o termo de energia cinética e Hq, Eq.(4.1), é o termo de troca magnético entre os
elétrons de conducdo (orbitais s) e os elétrons localizados (orbitais d). Os termos de acoplamento
Zeeman e interacoes spin-orbita sao negligenciados, como é feito usualmente. E mais conveniente
tratarmos o Hamiltoniano de transporte em termos do método de Segunda Quantizagao, através
dos operadores de campo de destruigao e criagao fermionico, ¥(x) = Y., ¢:(X)XoCio € Ui(x) =
> e O (%)X w, respectivamente, onde ¢; sao funcoes de orbitais centradas no i-ésimo sitio do
nanofio, x ¢ o spinor de Pauli ! e ¢;, ¢ o operador fermionico de destrui¢do. Ha apenas um orbital
s por sitio. Com,

1X2LTO'ZXU’ = U(Sao’; Xjro'JrXa’ = 50T60’1; X(T107XU’ = 6(&&7’]‘
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H= /+00 Ul (x)H, U (x) (4.4)

Portanto o Hamiltoniano de transporte expresso em termos dos operadores fermionicos sera:

H= thy CigCjo + Z [A:; ¢ Gt + AZ] CirCil T A7 (CzTCJT Ticji) (4.5)
ij

b= [ pasioo (2) o0 (1.6

oo 2m

com as definicoes,

como o parametro de hopping candnico, e

A== Ta(k)d; (xi)ds(xk) (S (4.7)
Az_] = — ZJsd Xk qu Xk <S > (48)

sao termos de transferéncia com precessao de spin induzido pela interagao de troca s—d transversa,
e

Z Jsa(R) @7 (xk) 05 (xx) (SE) (4.9)

é a componente longitudinal da interacao de troca s — d, sem inversao de spin. Na obtencao das
Eqs.(4.7)-(4.9) foi feita a substituicdo dos operadores de spins locais S§, com a = (+, —, 2), por
seu valores médios sobre os auto-vetores de estado do Hamiltoniano Hyr, Eq.(4.2), i.e. (S¢) 2 A
partir do conhecimento dessas distribui¢oes ((S5)), as quais dependem fortemente das condigdes
de contorno impostas sobre a Eq.(4.2), pode-se obter as propriedades de transporte através da
Eq.(4.5).

E importante notar que a Eq.(4.5) ¢ bastante completa, pois nela temos a interagio magnética
entre o elétron de conducao em cada sitio com todos os demais elétrons localizados no fio. O
problema da diagonalizagdo da Eq.(4.5) é tratado através da teoria de perturbagao de segunda
ordem independente do tempo [27,28|, comegando por separarmos a Eq.(4.5) em duas partes:

H="Ho+ H; (4.10)
com o qual definimos um Hamiltoniano nao perturbado Hy, que possui apenas termos locais,
Hy = Z ezc »Cio T Z [ uczT + AchTczl + A7 ( CitCit — Tlcil)] (4.11)

o
onde ¢; = t;, pode-se ver que a escolha nao foi arbitraria, pois Eq.(4.11) ja é diagonal nos indices
de sitio, ficando somente o problema da diagonalizacao em relacao aos indices de spin. Para

2E importante ressaltar que essa ndo é uma média estatistica sobre um ensemble cano6nico [29,30], mas uma
média quantica sobre os auto-vetores de estado do sistema. Os quais serdo obtidos neste capitulo.
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escrevermos a parte perturbada, ¢ considerado que a superposi¢ao entre as fungoes de onda dos
elétrons itinerantes se d& apenas entre os primeiros vizinhos, i.e. j = ¢ & 1. Portanto temos o
Hamiltoniano perturbado H;:

Hr = Zfz‘,z'+102ro.€i+1,g+ (4.12)

o

+> [AZ;HCLCHLT + Mgy chei + A (CITCHLT - CleCHl,l)] + h.c.
1

na Eq.(4.12), o primeiro termo é o hopping canonico do modelo Tight-binding [1], os termos A;EZ-H

dizem respeito a interacao de troca entre os orbitais s e d, e sao responsaveis por um hopping com
inversdao de spin. O termo com A7, ¢ referente a um hopping que depende do spin, mas sem
inversao de spin. Algumas simplificacoes nas fun¢ées de onda do Hamiltoniano H sao necessarias,
a fim de obtermos os coeficientes A:

(7) As funcoes de onda de cada sitio sdo todas equivalentes, diferindo apenas por uma translagao
ao longo do fio;

(77) A superposicao entre as fungdes de onda de cada sitio somente se dara entre sitios adja-
centes, como ja foi feito ao substituirmos j =i 4 1.

Denotando ¢;(x;) como a amplitude da fungao de onda do i-ésimo sitio, centrada no i-ésimo
orbital, a amplitude dessa mesma funcao de onda nos sitios adjacentes x;+; é atenuada pelo fator
n, onde |n| < 1. Esse fator n pode assumir um valor complexo, em geral, entretanto ele é tomado
como sendo um ntmero real,

Gi(Xiv1) = di(xi—1) = nPi(x;). (4.13)
A superposicao entre vizinhos mais distantes é negligenciada,
Gi(Xp)Pig1(xx) = 0

onde X5 # X; e X; # X;41. O maximo da distribuicao de probabilidade da amplitude de cada
fungao de onda ¢ independente do indice de sitio, i.e. |¢;(x;)|* = |¢|>. Fazendo a integral de troca
Jsq uniforme ao longo do fio, podemos definir um acoplamento que nao depende do sitio,

K = Ju|o|. (4.14)

Assim obtemos,
A = —K[(Sf) +n*((S{_1) + (SE)] (4.15)
Al = —Kn((Sf) + (St.1)) (4.16)

onde p = (+,—,z2). Como S;E = S7 + 1S, temos <SJ+> = <S]_> = <Sf> Sa0 numeros reais,
pois por simetria <S]y> = 0 para os auto-vetores da Eq.(4.2). O que permite definir as seguintes
quantidades:

a; = (S") +n*((Si11) + (Sia)) = (Si) +n*({Sis1) + (Si) (4.17)

Bi = (S7) +1°((S71) + (Sii1)) (4.18)
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Vigr1 = (SF) + (S7q) (4.19)

Com as Eqs.(4.17)-(4.20), obtemos Hy e H; como segue:

Ho =Y eiclcio — K Y (el e + clieiy) + Bilclein — e eal]

= Z(EZ — aKﬁi)cjaciJ - K Z O[i(CIlCiT + chcil) (4.21)

Hr = Zti,z‘ﬂcjgcz'ﬂ,a —nkK Z[Fi,iﬂ(c}lcwm + CZTCiJrl,l)‘i‘

i %
+%,¢+1 (CITCZ'+17T — CLCiJrl’l)] + h.c. (4.22)
=N e —nKS T (c e I e h
i,i+1CicCitl,0 — 1] [ Z,H-l(czicH‘LT + CZTCH'LL)] + n.c.
i 7

com o parametro de hopping dependente do spin ¢7,,; dado por,
t7iv1 = tiitr — oK Vi (4.23)

com o = *.
O Hamiltoniano Hy, Eq.(4.21), é diagonal nos indices de sitios, mas nao nos indices de spins.
Podemos obter a diagonalizagao de H através de fungoes de onda de orbitais hibridizados de spin:

|W; _) =cosb;|i T) +sinb;|i |) (4.24)
|W; ) =sinb;|i T) —cosb; |i |) (4.25)

com auto-valores de energia,
E@, =€ — KAI (426)

respectivamente, onde A; = y/a? + 32. A separacao entre os dois canais de condugao E; + ¢ devido
a interagao de troca s — d, os quais estao localizados proximos ao nivel de Fermi se a energia ¢;
for aproximada do valor de volume. O angulo 6; é dado pela relacao:

2% o A; — B
Bi + A, o
Para um nanofio bastante curto, em decorréncia do efeito da repulsao eletrénica e do tempo
muito pequeno dispendido pelos elétrons de conducao para atravessar esse curto nanofio, é 6bvio
que o processo de hopping de um tnico elétron contribuird para a corrente. Com o intuito de
aplicar o modelo descrito, na secao seguinte considera-se o caso mais simples, mas em absoluto

nao trivial e nem simplorio, de uma nanofio constituido de apenas dois 4tomos (um nanocontato)
em baixas voltagens e temperatura nula.

(4.28)

tanf; =
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4.3 Aplicacao: contato constituido de dois Atomos

Na secao anterior, foi descrito o modelo de um nanofio ferromagnético conectado a dois re-
servatorios ferromagnéticos (Ry e Rg). Nesta secdo, aplica-se o modelo descrito para o caso de
um nanocontato®, caracterizado por dois dtomos dos metais magnéticos de transi¢io acoplados
a dois reservatorios da mesma espécie, polarizados magneticamente, ver Figura 4.6. Quando o
nivel de Fermi esta sobre ou pouco acima do auto-valor de energia do estado fundamental no
nanocontato, Eq.(4.26), estamos no regime de baixas temperaturas e baixas voltagens, ja que a
energia de troca pode ser estimada entre 2h.J;q ~ 0,1 — 0, 5eV. Para elevarmos o nivel de Fermi,
e assim ativarmos o auto-valor de energia do estado excitado, Eq.(4.27), podemos considerar um
pequeno aumento proporcional a 2K A do potencial eletro-quimico entre os eletrodos.

oo
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I'4

HL Hﬁ.‘

e8P E5D
Figura 4.6: Ilustracao do nanocontato constituido de dois atomos.

Dentro das aproximacoes da teoria de perturbacao, por meio da Regra de Ouro de Fermi, a
probabilidade |(¥; 1 ,/|H[|V;,)[* de um elétron saltar do sitio i com spin o para o sitio i 4+ 1 com
spin ¢’ é diretamente proporcional a transmissdo ao longo do nanofio/contato. A condutancia
para a configuracao de dois terminais ¢ encontrada através da famosa Formula de Landauer [1-4].
A teoria de Landauer diz que a condutéancia é proporcional a soma dos coeficientes de transmissao
de cada canal de conducao aberto no nanocontato:

2
(&
G=- ;Tn, (4.29)

onde 7, é o coeficiente de transmissao do n-ésimo canal nao degenerado de spin, préximo ao
nivel de Fermi. Os calculos dos coeficientes de transmissao sao feitos através do Hamiltoniano
de transferéncia H;, Eq.(4.22), para dois sitios. O coeficiente de transmissdo seré proporcional a
probabilidade de transi¢ao |(Wox|H|¥1z)[* do elétron pular do primeiro sitio para o segundo, a
conducao ¢ tomada no sentido da esquerda para a direita devido ao potencial, mantendo-se no
mesmo canal. As transigoes cruzadas, (Vo |H;|W1y) e (Ui |[H | Wy_), sdo proibidas, a menos que

30 termo “contato atomico pontual”, também é encontrado na literatura.
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processos inelasticos sejam considerados. A probabilidade de transicao deve ser normalizada pela
integral de hopping do volume %, que corresponde aos eletrodos, com o hopping no contato menor
que o hopping no volume. Portanto, os coeficientes de transmissao para cada canal e estado de
polarizagao magnética dos eletrodos sao escritos:

| (US| H O ) P

T¢ = , 4.30
PE (4.30)
| (UG, [H| V) |°
T = (V5 5 i) , (4.31)
o]
onde C' = P, AP, ver Figura 4.7.
| Ey
S ¢
E_
n 1 =
Figura 4.7: Ilustracao dos canais de condugao no nanocontato.
Com dois atomos constituindo o nanocontato (N = 2), o Hamiltoniano magnético Hyy,

Eq.(4.2), pode ser diagonalizado ao escolhermos as bases do operador S?, dadas por {| 17), | T1),
| 1T), | L)}, com a notacdo |spin do dtomo 1, spin do dtomo 2).

Na configuragao paralela dos acoplamentos longitudinais, (H; = Hy = H), e considerando
o campo transverso H; apenas como uma perturbagdo pequena em relagdo a H (no regime de
forte anisotropia), intuitivamente é obvio que o estado dominante seja | T1). Por outro lado,
o auto-vetor de estado | ||) dard uma contribui¢do pequena (de segunda ordem na expansao
perturbativa) para a distribui¢do de spins do nanocontato nessa configuragao. Devido a simetria,
o auto-vetor que descreve o sistema, no estado fundamental, pode ser escrito como:

[P)=AN) +B(TH+111)+Cl L), (4.32)

Na configuracao anti-paralela dos acoplamentos longitudinais, H; = —Hs = H, o auto-vetor
| T1) serd o dominante e o auto-vetor | |1) dard pequenas contribui¢oes. Assim, mais uma vez
pela simetria do problema, temos:

|AP) = A 11) + B(| 11) + | L1)) + C| 11). (4.33)
Os valores médios dos operadores de spins, nas configuracoes P e AP serdo:

(SH)p=(S93), =(S1)p=(S7),=hB(A+C), (4.34)

I~

(Shp = (S5)p = 5(A* = C?), (4.35)

<ST>AP - <S;_>AP - <Sl_>AP - <S2_>AP - hB(A +0C), (4.36)

(\V]
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<Sf>AP = <S2Z>AP = S(A2 - 62)- (4-37)

onde utilizamos a notagdo (S), = (P|S|P). Conhecendo os valores médios de spins, podemos
determinar os parametros «, (3, v e I" nas relagoes Eqs.(4.17)-(4.20) em ambas as configuragoes.

Para se obter A(A), B(B) e C(C), a partir de Hy, Eq.(4.2), utiliza-se a teoria de perturbagao
de segunda ordem nao degenerada, a qual é bastante apropriada na obtencao de aproximacoes
analiticas. Primeiramente, pode-se reescrever H,; em termos dos operadores de Pauli, para ambas
as configuracoes P e AP:

Hﬁ:__4 {0102+§(U1 +02)+§(U1 +02)} ’ (4.38)
A O T
Hy = R [‘71‘72 + 5(‘71 —o3)+ 5(‘71 + ‘72)1 ; (4.39)
onde definimos,
49H
49 H,
A= gjt' (4.41)

Considerando os termos nao diagonais nas Eqs.(4.38) e (4.39) como pequenos campos per-
turbativos, isto ¢, A/2 < 1. Portanto, podemos obter os coeficientes das Eqs.(4.32) e (4.33) até
segunda ordem, e dessa forma os estados:

1 A 22
P)= — |11+ 550 i+ ] )
142 (525)
1 A 22
|AP) = = [T+ 5—7 (1) + [ L1) + 5[ 1) (4.43)
1“(2%—4) { 2p =4 Ap(p - 2) }

Os estados sao renormalizados dentro da aproximagao de segunda ordem em A [27]. Uma singu-
laridade ocorre em p = 42, neste caso deve-se aplicar a teoria de perturbacoes degenerada e as
relagoes (4.42) e (4.43) nao sao mais validas. Como essa singularidade é um caso especifico do
problema de dois 4tomos, e nao representa perigo & teoria geral, tal singularidade sera evitada.
Com base fisica podemos tomar, seguramente, |p| > 2 e || < 1, na Eq.(4.38) e Eq.(4.39).

Com as Eqs.(4.42)-(4.43), tém-se os parametros «, (3, v e I' das Eqgs.(4.17)-(4.20), conforme o
prometido, para uma contato constituido de dois &tomos em ambas as configuragoes de polarizacao
dos eletrodos.

No caso P,

ap=ay=a=hBA+C)(1+7%) = PAQL+ ') s ] (4.44)

(2p +4) lHQ(ﬁﬂ {Hm
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S T 2\ _ A1+ %) A2 2
Bi=th=p=—5h(A c>2[1+2(2’;4>2] 1—(m)] (4.45)
o oy h A2 2

2
2hA T } (4.47)

(2u +4) [1+2<2ﬁ>2] { dp(p +2)

No caso AP,
RA(1 + n?)

Ozl:ag:@:hf?(f_l+c_')(1+772)= 2
(2 — 4) l1+2(2%4

PR T Lol 9y S : [1}312(;)2] [1 _ (Wimﬂ (4.49)

Y2 =7 =0 (4.50)
_ L 2R\

(21— 4) [1+2<2#+4

Explicitando o estado de mais baixa energia Eq.(4.24) e o estado excitado Eq.(4.25) de H,
para a polarizacao paralela dos eletrodos, obtemos:

(4.51)

)2} {1 N 4u(:2— 2)}

UL ) = cosfp|1 1) +sinbp|l |), (4.52)

|WE ) = cosOp|2 1) +sindp|2 |), (4.53)
e

(W) =sinfp|l T) — cosfp|1 |) (4.54)

(WL ) =sinfp|2 T) — cosOp|2 |) (4.55)

onde 0 = 0F = 0p é dado pela Eq.(4.28)*. Utilizando Eq.(4.6) e Eq.(4.13) para dois sitios, o
hopping aproximado sera,

0 2
o= [ o0 (£ 0a6x) = s = s = e

[e.9]

fp = arctan

«
B+ P
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Dessa forma, pode-se obter os coeficientes de transmissao, Eqgs.(4.30)-(4.31), para configuragao

P:
7" = WME—UK [Tsin 20p +  cos 20p]|° (4.56)
0
77 = ]t_|2 |ne + nK [['sin 20p + v cos 29p]|2 ) (4.57)
0

Da mesma forma, os estados de mais baixa energia, Eq.(4.24), na configuracdo anti-paralela dos
eletrodos, temos:

\\Ilff> = cosfap|l 1) +sinfyp|1 |) (4.58)
| W) = sinO4p[2 1) + cosOap|2 |) (4.59)
e
(WY = sinfap|1 1) — cosOap|l |) (4.60)
|\If’245> = —cos04p|2 T) +sinb4p|2 |) (4.61)

onde, sin 01 = cos 03 = sinfp e cosO'F = sinB5'F = sinf,p ¢ dado pela Eq.(4.28)°. E os
coeficientes de transmissao para a configuracao AP:

1 _

TA = B nesin20,4p — K|, (4.62)
1 _

TAP = B Inesin20.ap + nKT|”. (4.63)
0

Necessitamos incluir a polarizacao magnética dos eletrodos na férmula para a condutancia,
Eq(4.29). Quando um elétron esta vindo de um eletrodo ele possui momento e spin definidos
(dados pelos eletrodos), em seguida ao entrar na regidao do contato esse elétron escolherd um
dos canais de conducao disponiveis, entao serd transferido para o outro eletrodo com momento
e spin definido pelo canal escolhido. A polarizacdo magnética é proporcional ao produto das
correspondentes densidades de estados das bandas de spins em ambos os eletrodos. Portanto, ver
Apéncide A, temos:

pra o (14 Cpcos20p’
fZ(0p) = (—1 e ) (4.64)
. 1+ CF COS 29Ap 2
ffP(QAP) = < 1 +CF ) (4.65)

«
04p = arctan

B+ a2+ 2
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[ 1—(pcos20p 2
fL(0p) = (T) (4.66)
AP ~ (1—(rcos20ap 2
1 (0ap) = ( 1T e ) (4.67)

onde o sub-indice se refere ao canal (-/+) e o sobre-indice (P/AP) ao estado de polarizagao
dos eletrodos. Com,
Cp = Dy (Er) — Din(EF)
" Du(Er) + Dyu(Er)

é a polarizacdo dos eletrodos no nivel de Fermi, e M/m dizem respeito a banda de spin majorita-
ria/minoritaria. E considerado que as densidades de estado nio variam muito no nivel de Fermi,
uma descri¢ao condizente com orbitais de conducao tipo s.

A partir da formula de Landauer, Eq.(4.29), e das polarizacoes dos eletrodos descritas acima,
podemos obter a condutancia no caso P:

(4.68)

2

GP = % FPO)T7, (4.69)
Gl = S ASOTE + FLORTLY. (4.70)
E no caso AP:
GAP = % FAEO4p) T, (4.71)
Gt = 7 {fAP p)TAY + [P (04p) T} (4.72)

onde a soma sobre os canais n abertos torna-se a soma sobre os canais F_ e F,, com as devidas
correcoes devido a polarizacao dos eletrodos, abertos no nosso caso de nanocontato.
Da mesma forma, obtemos as expressoes para o ruido shot quantico no caso P:

e’|V|

SF = ; —— TP - TP, (4.73)
P 3|V| P P P P
SToml h {T— (]‘ -7 ) + TJ,- (1 - T+ )} ) (474)
E no caso AP:
3
SAP = #7_1“’(1 — TAP), (4.75)
STotal ’V‘ {TAP - T—AP) + T-:‘P(l - Tfp)} . (476)

No Capitulo 3, foi obtido a expressao geral para o ruido shot quantico a temperaturas e freqiiéncias
nulas, Eq.(3.86), onde, da mesma forma que nas expressoes para a conduténcia, os canais n
referem-se aos canais disponiveis £ e E.
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O fator de Fano, Eq.(3.88), também pode ser obtido no caso P:

SP
FP="—"—=1-7%,
-7, Z
P TP1-TP)+ T/ -1F)
Total /]1P n T+P )
E no caso AP,
FAP =1 - T14°
par _ TA=TA) + TAP(0 - TP)
Total — ,Z:AP + Tfp
Da mesma forma, definimos a magnetoresisténcia, para o canal E_ aberto:
GP —@AP
MR_<%) = m X 100%7

e a magnetoresisténcia quando os dois canais E_ e E, estao abertos,

(GF + GT) — (GA? + G4T)
G+ GI + GAP + G4

M Reporat (%) = % 100%

%)

(4.77)

(4.78)

(4.79)

(4.80)

(4.81)

(4.82)

No Capitulo 5, aplicaremos as Eqgs.(4.56)-(4.57) e (4.62)-(4.63) para os coeficientes de transmis-
sdo, as Eqs.(4.69)-(4.72) para a condutancia, as Eqs.(4.73)-(4.76) para o ruido shot, as Eqs.(4.77)-
(4.80) para o fator de Fano e as Eqs.(4.81)-(4.82) para a magnetoresisténcia ao adotarmos valores

baseados na literatura para os parametros que essas grandezas dependem.



Capitulo 5

Resultados e Discussao

Neste Capitulo serd analisado as relacoes para o coeficiente de transmissao, a condutancia, o
ruido shot quéantico, o fator de Fano e a magnetoresisténcia para um nanocontato constituido de
dois atomos ferromagnéticos (ver Figura 4.6 e Figura 4.7) ligados a dois reservatorio da mesma
espécie, que sao submetidos a um campo magnético aplicado nos eletrodos (gerado pelas espiras)
na direcdo da conducao, tal campo favorecerd um acoplamento longitudinal, entre os 4tomos dos
eletrodos e os atomos do nanocontato, com as configuracoes paralela P e anti-paralela AP, e um
campo transverso (tal campo é considerado como a intera¢ao dos graus de liberdade transversos
intrinsecos do spin) a direcdo da conducao, o qual permitird flutuacoes quanticas, devido ao
principio de incerteza de Heisenberg, dos spins dos elétrons de conducao, descrito no Capitulo 4.
Nesse intuito, sera adotado valores para os parametros baseados em resultados experimentais.

Como um exemplo préatico para aplicarmos as férmulas obtidas no Capitulo 4 e analisarmos
as quantidades de interesse, é adotado os seguintes valores para os parametros [23, 24, 36, 39]:
p = 4,0, K/tg = 0,05; €/to = 0,85; (r = 0,3; |[V| = 1,0mV. Onde observamos uma forte
anisotropia imposta pelo acoplamento longitudinal p, ver Eq.(4.40); a razao K/t, sugere uma
pequena interacao de troca entre os elétrons itinerantes nos orbitais s e os elétrons localizados
nos orbitais d, Eqs.(4.1) e (4.14); a razdo €/ty diz que a chance de um elétron sofrer hopping ¢é
maior que a chance desse elétrons ficar em um dado sitio no nanocontato, como é o esperado para
elétrons itinerantes no orbital s, ver Eq.(4.6) com ¢5; a polarizacdo (r dos eletrodos é fraca, ver
Eq.(4.68); |V| é um voltagem usual para nanofios.

A partir desses valores, podemos estudar o coeficiente de transmissao, a condutancia, o ruido
shot quantico, o fator de Fano e a magnetoresisténcia nas configuracoes P e AP dos acoplamentos
longitudinais, e no caso monocanal e bicanais de conducao abertos, em funcao do parametro de
sobreposicao entre as fungoes de onda eletronica em cada atomo n, a qual referiremos como overlap,
e da flutuacao quantica transversa A, com A < 2, devido a aproximacao perturbativa utilizada
A < p. Com um exemplo similar, C. A. Dartora e G. G. Cabrera [23,24] estudaram as propriedades
da condutancia e da magnetoresisténcia, quando somente o canal E_ esta aberto para conducao.
Para valores de magnetoresisténcia, eles obtiveram M R(%) =~ 370%, que é uma boa aproximagcao
dos resultados experimentais obtidos para nanofios de Ni e Co [34, 36, 37|. Nesta dissertagao,
reconstituimos os resultados do Dartora e Cabrera, e apresentamos originalmente um estudo da
condutancia, quando os dois canais de conducao F_ e F, estao abertos, um estudo da dindmica
temporal da condutancia acessada pelo ruido shot quantico nos casos monocanal e bicanais abertos,
a comparagao entre o ruido shot quantico e o ruido shot classico (ruido Poissoniano) através do

26
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fator de Fano nos dois casos de abertura dos canais, e uma descricao da magnetoresisténcia nos
casos monocanal e bicanais abertos, tomando uma faixa de variacao para os parametros.

A Figura 5.1 apresenta os graficos dos coeficientes de transmissao do canal E_, Eqs.(4.56)
e (4.62), e a Figura 5.2 os graficos dos coeficientes de transmissao do canal E,, Eqs.(4.57) e
(4.63), parametros adimensionais que variam de 0 & 1, em fun¢do do overlap 7 e alguns valores
da flutuacao quantica \. No caso da configuracao P dos acoplamentos, é observado um aumento
monotonico do coeficiente de transmissao em relacao a 1. Esse aumento monotoénico, é o mesmo
obtido através de calculos ab initio para contatos atomicos de Co [48]. Um resultado novo e
intuitivamente inesperado, no caso P, é o coeficiente de transmissao independente das flutuacgoes
A. J& no caso AP, para valores grandes de A\, h4& um comportamento similar ao caso P. No
entanto, quando A toma valores pequenos, o coeficiente de transmissao decresce apreciavelmente,
apesar de haver um aumento de 7.

1.0y

\ 1.0,
ey — 001 0.8 = /;.01
T" 0.6} — 08 .. 04l ~ o83
079 7° 079
> Timo o =1
= ) -8

00 02 04 06 08 10 60 02 04 06 08 10"

Figura 5.1: Coeficientes de transmissao 77 (E) e 747 (D) com o canal E_ aberto para condugio
em funcao de 7.

1.0/ A 1.0,

0.8} e 0.8}

77 0.6} =i TAP 0.6}

0.4} =1 g

0.2} — 5 0.2}
0.0 02 04 06 08 107 T 0 0 ua

Figura 5.2: Coeficiente de transmissao 7 (E) e 72" (D) com o canal E, aberto para condugao
em funcao de 7.
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Na Figura 5.3 é mostrado as curvas da condutancia no caso monocanal, Eqs.(4.69) e (4.71),
e na Figura 5.4 as curvas da condutancia no caso bicanais, Eqs.(4.70) e (4.72), que apresentam
comportamento similar aos dos coeficientes de transmissao, tanto na caso P quanto no caso AP.
E importante notar os valores da condutancia, considerando alto overlap (n = 0,8), temos uma
condutancia no caso monocanal da ordem de ~ 0,65¢?/h e no caso bicanais de ~ 0, 75¢2/h para
configuragao P, e de ~ 0,35¢%/h e ~ 0,65¢*/h nos casos monocanal e bicanais, respectivamente,
para configuracao AP. Esses resultados estdo dentro da faixa de valores para nanocontatos de
Ni obtidos experimentalmente, pela técnica MCBJ, de =~ 17kQ a ~ 28k} (convertendo teremos,
~ 0,65¢%/h & ~ 1,08¢%/h, respectivamente) [35], e de ~ ¢?/h medidos para nanofios de Co (em
nanofios feitos dos outros metais ferromagnéticos de transicao 3d, também foi observado esse
comportamento), em ultra-alto vicuo pela mesma técnica [43|, Figura 4.3. Tal fato, ¢ um sinal de
uma corrente com polarizacao de spin. Os valores de condutancia aproximados de e?/h, mesmo
para os dois canais de conducao abertos, em grande parte, sao devidos aos fatores de polarizacao
dos eletrodos ((r) deverem ser incluidos no calculo da condutancia no modelo, pois, caso contrario,
tém-se uma soma simples dos coeficientes de transmissdo, Figuras 5.1 e 5.2, 7_ + 7, ~ 2 (ou
seja, 2¢2/h) no caso bicanais abertos, isto ¢, a condutancia esperada de 2¢?/h para dois canais
nao degenerados e completamente abertos nao é observada, devido a polarizacao dos eletrodos
ferromagnéticos afetar a condutancia de cada canal. Dessa forma, enfatizando a visao “de baixo
para cima” do modelo estudado, onde o quantum de condutancia é o limite superior permitido [44].
Ainda, como podemos observar, a condutancia AP é mais afetada, que a condutancia P, pela
abertura do segundo canal. Pois, na configuracdo P, o estado fundamental |¥,; _) e o excitado
|W; 1), sao dominados pelos estados majoritarios e minoritarios, respectivamente, fazendo com
que a condutancia do primeiro canal seja mais representativa que a contribuicao do segundo
canal. Diferentemente, na configuracao AP, no estado fundamental e no estado excitado, ambos
os estados majoritarios e minoritarios contribuem significativamente para a condutancia de cada
canal, ver Apéndice B. Assim, a contribuicao do segundo canal no caso AP é maior que no caso
P. Da mesma forma que para os coeficientes de transmissao, é observado a independéncia da
condutancia em relacdo a A no caso P. Entretanto, vemos a dependéncia da condutancia em
relacao a A no caso AP nesses graficos.

0.8 0.6/

A /) \
= OB — 001 — 0.5} A BB
e 02t = f '
R — o083 &% 94 -
:.'-“..l 041 079 o 0.3} 0'79
S — 105 < -

1.31 0.2t :

0.2} — 157 12_}
— 183 0.1t -
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00 02 04 06 08 1.0 .
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Figura 5.3: Condutancia monocanal G¥ (E) e GAP (D) com o canal E_ aberto para condugao em
funcao de 7.

O comportamento do ruido shot quantico, Eqgs.(4.73)-(4.76), é mostrado nas Figuras 5.5-5.8.
No caso da configuracao P do acoplamento, Figuras 5.5 e 5.7, o comportamento qualitativo do
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Figura 5.4: Condutancia total G%,, ; (E) e G#AE (D) com os canais E_ e E abertos para condugio
em fungao de 7.

ruido shot quando somente o canal mais baixo E_, e quando ambos os canais F_ e E, estao
abertos, é bastante similar, diferindo apenas pela amplitude do pico do ruido, Sf(Mm) ~ 1,6 x
107%"A%/Hz e Sfoml(Mm) ~ 3,1 x 1072"A?/Hz, respectivamente. Nessa mesma configuragao, é
possivel observar que o ruido shot nao depende apreciavelmente das flutuacoes A, assim como
foi notado para os coeficientes de transmissao e a condutancia na configuracao P. No caso da
configuracao AP do acoplamento, Figuras 5.6 e 5.8, o ruido shot depende tanto de n quanto de A,
o qual é suprimido quando 7n vai para 1 e A tende & 0. Como medidas de ruido shot, no sistema
que estamos estudando, é atualmente um grande desafio para os experimentais, para termos uma
nocao das escalas de valores do ruido shot quantico em nanocontatos, apesar de serem em outros
tipos de elementos e diferentes geometrias, pode-se citar as seguintes medidas: para contatos
constituidos de poucos atomos de Au a temperatura de 4, 2K, corrente de bias 0, 9uA e freqiiéncia
nula, com a condutancia entre 0,8 x 2¢?/h e 2,5 x 2¢*/h, foi medido ruido shot na faixa de
6,9 x 10726 A%/Hz (0,24 x 2el) a 1,15 x 1072 A?/Hz (0,4 x 2el) [16,33,52[; para contatos de
poucos atomos de Al, nas mesmas condi¢oes de temperatura, corrente e freqiiéncia, a condutancias
entre 0,8 x 2¢/h e 2,5 x 2¢%/h, medidas de ruido shot entre 8,65 x 1072642/ Hz (0,3 x 2el) a
1,7 x 107%A2/Hz (0,6 x 2el) sdo observadas [16,33] (em ambas as medidas, Au e Al, o ruido
térmico contribui de certa forma, visto que a temperatura nos experimentos é de 4,2K, além de
poder haver algum tipo de auto-aquecimento eletronico devido a corrente); e medidas feitas em
contatos quéanticos pontuais (formados por processo de confinamento lateral por uma voltagem de
gate de um gés de elétrons bi-dimensionais gerado na interface de heteroestruturas semicondutoras
de GaAs-AlGaAs) apresentam pico de ruido shot de 6,2 x 10727A%2/Hz a Vi, = 1mV | baixas
temperaturas e freqiiéncia nula, ver Figura 3.5(D) [46]. E importante ressaltar a forma geral de pico
e decréscimos apresentada nos nossos resultados, e as caracteristicas da formula de Lesovik [12], que
estamos utilizando para calcular o ruido shot a temperatura e freqiiéncia nulas. Por essa formula
é observado picos de ruido shot quando temos um coeficiente de transmissao igual ao coeficiente
de reflexdo (7 = R = 1/2), ou seja, os picos do ruido shot quantico ocorrem entre os plateaus
de condutancia, e minimo para transparéncia/opacidade total (7 =1 ou 0), isto é, no regime de
plateaus de condutancia. Ainda, nota-se que os valores maximos do ruido shot independem da
configuragao P ou AP, dependendo apenas do ntimero de canais abertos e de 7, no caso P, e de
1 e da flutuagdo quantica A considerada, no caso AP. Essa caracteristica de pico e decréscimo é
observada no sistema estudado, e as escalas de valores obtidas estao aproximadamente de acordo
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com as medidas citadas anteriormente, demostrando que o presente estudo apresenta resultados
que podem guiar na elaboracao de experimentos no sistema considerado.
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Figura 5.6: Ruido shot, SAF, para configuracdo AP com o canal £_ aberto para conducio.

A comparagao entre o ruido shot quéantico e o ruido Poissoniano (S; = 2el) é dada pelo fator
de Fano, Eqs.(4.77)-(4.80), o ruido shot quantico apresenta valores sub-Poissonianos. Nas Figuras
5.9-5.10, na configuracao P, tanto no caso monocanal E_ aberto, quanto no caso em que ambos
os canais F_ e /| estao abertos para conducao, o fator de Fano decresce monotonicamente com 7,
saindo do limite do ruido Poissoniano, com 7 préoximo da origem, e chegando na regiao onde o ruido
shot quantico domina, quando 7 tende a 1. Fica evidente a afirmacao que o ruido shot quantico é
sub-Poissoniano no sistema estudado, pois apresenta valores menores que a unidade. Além de, na
mesma configuracao, observarmos o fator de Fano independente das flutuagdes A\. No caso AP, o
fator de Fano é deslocado para valores onde o ruido Poissoniano é dominante, quando temos altos
valores de n, e A se aproxima da origem. Como um exemplo, é encontrado na literatura medidas
para o aluminio de um fator de Fano entre 0,3-0,6 [52]. Fatores como a geometria dos nanocontatos,
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Figura 5.7: Ruido shot, S, ;. para configuragio P com os dois canais F_ e E, abertos para
conducao.
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Figura 5.8: Ruido shot, S5, para configuragdo AP com os canais F_ e E abertos para condu-
¢ao.

podem reduzir o fator de Fano em até ~ 25% no caso do Al [53]. Tais fatores geométricos afetam
a forma com que os atomos no nanocontato ligam-se, o que influenciara (diminuindo) o overlap
das funcoes de onda dos elétrons de conducao, os quais podem ser levados em conta, no modelo
estudado, por um pequeno valor do overlap 7.

Fisicamente, é possivel entender a independéncia observada em relacao as flutuagoes A do
coeficiente de transmissao, da condutancia, do ruido shot e do fator de Fano, na configuracao
P, como uma auséncia de espalhamento induzida magneticamente por A. Nesse caso, nao ha
uma estreita parede de dominio magnética formada no centro entre os dois atomos, com isso, os
elétrons de conducao no orbital s nao necessitam sofrer spin flip, e atravessam o nanocontato
adiabaticamente [39]. Mesmo se localmente o campo transverso alterar a magnetizacao, essa
alteragao serd a mesma para os coeficientes de todos os estados (ver Eqs. 4.52-4.55), e dessa
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dene

Figura 5.10: Fator de Fano, FF . (E) e FaAL (D), com os canais E_ e E, abertos para condugio
em funcao de n e A

forma nao induzird variacao da fase dos elétrons de conducao ao passarem de um atomo para
o outro. Portanto, mantendo a independéncia das quantidades citadas em relacao ao campo
transverso A. No caso AP, para as mesma quantidades, temos duas regioes, quando temos baixas
flutuacoes A a supressao observada para o coeficiente de transmissao, a condutancia, o ruido
shot e o fator de Fano pode ser entendida, intuitivamente, da seguinte forma, a energia dada pelo
campo transverso A para que os elétrons de conducao atravessem a parede de dominio magnética se
torna menor ou comparada com a energia da parede, fazendo com que os elétrons de condugao nao
consigam se acomodar ao brusco spin flip imposto pela parede, e assim, ha um maior espalhamento
induzido magneticamente, com a supressao das quantidades citadas nessa regiao. Fazendo o campo
transverso maior, chega-se a uma regiao quase independente de A, com comportamento em relacao
a n semelhante ao caso P. Isso pode ser visto como decorrente da energia dada pelo campo
transverso ser muito maior que a energia da parede, fazendo com que os elétrons de conducao
atravesse a parede com facil acomodacgao a magnetizagao local de um atomo para o outro.



CAPITULO 5. RESULTADOS E DISCUSSAO 63

As magnetoresisténcias para o canal E_ aberto, Eq.(4.81), e para os canais F_ e E abertos,
Eq.(4.82), sdo mostradas nas Figuras 5.11 e 5.12, respectivamente. Em ambos os casos, a MR
é reduzida com o aumento de A, pois, como foi mostrado nas Figuras 5.3 e 5.4, a condutancia
AP se aproxima da condutancia P com o aumento de A. Tal fato, é devido a maior facilidade
dos elétrons itinerantes sofrerem spin flip com o aumento de A, de acordo com o principio de
incerteza de Heisenberg. Conforme a curva universal da MR em funcao da condutancia, proposta
por Chung et. al. [39], e nas medidas de Tatara et. al. [34], para nanocontatos de poucos atomos
dos metais ferromagnéticos, o crescimento no nimero de canais abertos produz uma diminuicao
da MR. Esse decréscimo da MR com o aumento no ntimero de canais é observado nas Figuras 5.3
e 5.4, onde as amplitudes das condutancias sao aumentadas ao passarmos do caso monocanal para
0 caso bicanais de conducio abertos. E importante notar os altos valores de MR que obtivemos,
mesmo com eletrodos fracamente polarizados ((r = 0, 3).

Calculos utilizando a teoria do funcional densidade (DFT) para nanocontatos formados por
dois e trés atomos, em cadeia linear e em zig-zag para Ni e Co, sugeriram que a magnetoresisténcia
obtida experimentalmente de algumas centenas de porcentagem (280% para Ni-Ni a temperatura
ambiente e 1000e de campo magnético aplicado [37]; 300% para Ni-Ni e Co-Co a temperatura
ambiente e 1200e [34]; 700% para Ni-Ni de 10-30 nm a temperatura ambiente e 7200e, feito por
eletrodeposicao [50]; 3000% para Ni-Ni a temperatura ambiente e £2, 5kOe e uma corrente cons-
tante 2004, feito por eletrodeposigao [36]) pela técnica de estiramento de um fio macroscopico,
nao poderiam exceder uma MR de 50% em cadeias puras, quando apenas efeitos eletronicos sio
considerados, e justificando um limite de MR nao maior que 450%, como sendo devido a impurezas
(oxigénio) que deverido reagir com os atomos no nanocontato [47-49|. Entretanto, enfatizamos
que o modelo sugerido por Dartora e Cabrera [23-26] e estudado em detalhes nesta dissertacao, o
qual considera apenas efeitos eletronicos e utilizando as regras da Mecanica Quéantica, nos permite
obter valores de MR similares aos resultados experimentais [39], apenas alterando alguns para-
metros (de fato, a definicdo de MR utilizada nessas medidas ¢ MR = (Gp — Gap)/Gap [37,50],
mas essa defini¢do tende a infinito quando G 4p vai para zero (A — 0), recuperando o resultado do
modelo de Ising em que a MR ¢ infinita, dessa forma, utilizamos a definicao de MR dadas pelas
Eqgs.(4.81)-(4.82), visto que essa defini¢ao permite-nos observar melhor o comportamento da MR
quando 7 se aproxima da origem e nao ha divergéncia). Portanto, o modelo descreve muito bem
os resultados experimentais, considerando apenas efeitos eletrénicos, contrariando os calculos por
DFT. De fato, Tatara et. al. [34] ja calcularam analiticamente uma MR de 300% considerando
apenas processos eletronicos, mas utilizando uma aproximagao semi-classica.
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Figura 5.11: MR para o canal E_, MR_(%), aberto.

(%) Ly v

Figura 5.12: MR total, com os canais E_ e E, abertos, M Ry (%).



Capitulo 6

Conclusao

Nesta dissertacao, fizemos uma revisao das caracteristicas fundamentais de condutores me-
soscopicos, das origens e propriedades dos diversos tipos de ruidos que surgem no processo de
transporte eletronico, em varios tipos de condutores.

Com o intuito de descrever as propriedades de transporte de nanofios e nanocontatos feitos dos
metais magnéticos de transi¢do, é estudado um modelo proposto por Dartora e Cabrera [23,24].
Para nanofios com N atomos, sao obtidos os auto-valores de energia e os vetores de estado de cada
canal de conducao. Para nanocontatos, constituidos de dois d4tomos, é obtido expressoes analiticas
para os coeficientes de transmissao, as condutancias, os ruidos shot quéanticos, os fatores de Fano
e as magnetoresisténcias para os dois canais disponiveis.

No nanocontato estudado, na configuracao P, é observado que os coeficientes de transmissao, as
condutancias, os ruidos shot quanticos e os fatores de Fano sao independentes da flutuacao quantica
transversa A, isso implica na auséncia de espalhamento com spin flip dos elétrons itinerantes, devido
a cada canal ser dominado por um tipo de estado de spin, majoritario ou minoritario. Ja& na
configuracao AP, as quantidades citadas dependem de A, como esperado, visto que é a flutuacao
quantica A (através do principio de incerteza de Heisenberg) que possibilita o brusco spin flip
sofrido pelos elétrons ao transitarem entre os eletrodos. No caso AP, os estados majoritarios e
minoritarios contribuem quase que igualmente nos dois canais, pois os coeficientes cos 0 p e sin04p
nao diferem muito, entre si, para A grande. Ainda, temos que para grandes valores da flutuacao
A, a condutéancia, o ruido shot quantico e o fator de Fano, em ambas as configuracoes P e AP,
sao similares.

Comparando com os dados experimentais para nanocontatos, os valores dos méaximos das
condutancias obtidas, no caso P de G = 0,8¢*/h e G%.,,, = €*/h para monocanal e bicanal
de condugdo abertos, respectivamente, e para o caso AP de GAP = 0,6¢*/h e GAL = €2/h
para monocanal e bicanal abertos, respectivamente, estao dentro da faixa de valores medidos de
0,65¢%/h & 1,08¢*/h para Ni [35], e de e?/h para Co [43]. Nos casos do ruido shot quantico
e do fator de Fano, ha caréncia de medidas especificas para o sistema estudado, por isso, foi
feita a comparagdo com as medidas existentes para nanocontatos de metais normais (Au e Al)
e contatos quanticos pontuais em semicondutores (heteroestrutura de GaAs/AlGaAs), a fim de
termos um espectro de valores grande, com o qual possamos inferir as ordens de grandezas do
ruido [16,33,46,52]. Os valores obtidos nesta dissertagao para o ruido shot quantico, com picos
no caso P de S = 1,5 x 1072"A%/Hz e S, = 3,0 x 10727 A%/ H > para monocanal e bicanais
abertos, respectivamente, e no caso AP de S =1,5x107%"A%/Hz e S, =3,0x 10727 A% /H
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para monocanal e bicanais abertos, nessa ordem, e o fator de Fano, estao dentro desse espectro
de valores medidos. Portanto, este trabalho fornece resultados que podem guiar na elaboracao de
experimentos que visao o estudo do ruido shot quantico em nanocontatos metalicos magnéticos.

Similarmente aos resultados obtidos por Dartora e Cabrera |23,24| e Tatara et. al. [34], mos-
tramos que ao contrario do previsto por céalculos utilizando a teoria do funcional densidade [47-49],
considerando apenas processos eletronicos é possivel obter os altos valores de magnetoresisténcia
(280% [37], 700% [50] ou 3000% [36]) que concordam com os dados experimentais para nano-
contatos e nanofios dos metais magnéticos de transicao, através de ajuste de alguns parametros
no modelo. Com esses ajustes, tomando a flutuacao quantica A pequeno, até mesmo valores de
magnetoresisténcia muito maiores que 3000% podem ser obtidos, pois o espalhamento com spin
flip é bastanta aumentado.



Apéndice A
Polarizacao dos eletrodos

A polarizacao dos eletrodos é proporcional ao produto das correspondentes densidades de
estados das bandas de spin em ambos os eletrodos. Escrevendo D((,O‘)(EF) como as densidades de
estados no nivel de Fermi, com o = (7, |) como as bandas de spin e a = (L, R) os indices esquerda
e direita dos eletrodos, e os estados Eqs.(4.52)-(4.55) e Eqs.(4.58)-(4.61). Como os orbitais de
conducao sao do tipo s, é possivel considerar que as densidades de estados nao variam muito ao
redor desse nivel e é aplicado uma voltagem pequena em relagao ao nivel de Fermi.

SE(01,60,) = D%L)(EF)D%R)(EF) cos® 0 cos? O+ (A.1)
+D(L) (EF)D(R)(EF) cos? By sin? 0, +
+DE )(EF)D(R)(E ) sin? 0, cos? O+
”‘DEL) (EF)DER)(EF) sin? 6, sin? 0,

AP0, 6,) = D%L)(EF)D%R)(EF) cos® 0 sin” O+ (A.2)

cos? 0y cos® By +

fL(01,02) = )(EF)D%R)(EF) sin? 0, sin” O+ (A.3)
+D% )(EF)Dﬁ (Er) sin® 0; cos® 0y +

L (EF)D%R)( Er) cos® 0 sin? 0+

)

cos® 0; cos® 0,

)
+D<L (EF)D@( F) sin® 6, sin® 6, +
—i—D(L (EF)D%R)(EF) cos? 0 cos? O+
‘I‘D(L (EF)DER)(EF) COS2 01 SiIl2 02
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Tomando, D\ (Er) = Dy(Er), D\"(Er) = Dy(Er), D\”(Ep) = Dy(Er) ¢ DI (Er) =
D, (Er). A polarizacdo dos eletrodos ferromagnéticos no nivel de Fermi é,
Dy (Erp) — Di(EF)

P = Di(Br) + Don(Er) (A.5)

onde M/m diz respeito a banda de spin majoritaria/minoritaria. Notando que no caso AP, as
bandas M e m devem ser trocadas. Assim,

fr(0p) = D3,(EF) cos? Op cos® Op+ (A.6)
+D72n(EF> SiIl2 t9p SiIl2 ep + 2DM(EF)Dm(EF) COS2 Qp SiIl2 ep

pois 7 = 02 = 0p. Utilizando, (pD = Dy — D,,, € D = Dy + D,,, temos,

14 (pcos20p 2
Plop) = | ——"— AT
R ) (A7
Da mesma forma, podemos obter,
14 (pcos204p 2
AP(04p) = < ) A8
fZ7(0ap) 11 ¢ (A.8)
1 — (Fcos20p 2
Pgp) = —— "% A9
o) = (S (A9

2
AP (0ap) = (1 — iFj(?FQQAP> (A.10)



Apéndice B
Coeficientes

Para observarmos a contribuicao dos estados majoritarios e minoritarios nas duas configuracoes
P eAP, & mostrado os graficos dos coeficientes de cada estado Eqgs.(4.52)-(4.55) e Eqs.(4.58)-(4.61),
dentro do exemplo discutido no Capitulo 5, com p=4en=0,7.

Na configuragdo P, os estados majoritarios e minoritarios sao {|1 1), |2 T)} e {|1 1), |2 |
)}, respectivamente. Assim, o comportamento dos coeficientes desses estados, cosfp e sinfp, é
mostrado na Figura B.1. Portanto, observamos que os estados com o coeficiente cosfp, sao os
dominantes. No estado fundamental, |¥_), o estado dominante & {|1 T), |2 1)}, e no estado
excitado, | W, ), o estado {|1 |), |2 |)} dominaré.

Na configuragdo AP, os estados majoritarios e minoritarios sao {|1 1), 12 [)} e {|1 1), [2 T)},
respectivamente. Os coeficientes, cosf4p e sinf p, sao mostradas na Figura B.1. Agora, nao
é possivel desprezar a contribuicao do coeficiente sinf,p. Dessa forma, em ambos os estados,
fundamental e excitado, os estados {|1 1), |2 |)} e {|1 |), |2 T)} contribuem.

cOos Hp sin 9_4 P
1.0 0.ir-
05l
0.8}
costap il
06}
0.3l
04l .
02} sinfp
0.2t ol
A A

0.0 0.5 L0 L5 20 0.0 0.5 Lo L5 2.0

Figura B.1: Coeficientes: (E) cosfp e cos@ap, (D) sinfp e sinfp.
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