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Resumo

Neste trabalho disutimos as propriedades de transporte eletrônio n~ao interagente em

sistemas nanos�opios de transporte bal��stio on�nado, onde as �unias fontes de espalha-

mento s~ao os poteniais de on�namento e os de impurezas ontrol�aveis geradas usando,

por exemplo, a ponta de ummiros�opio de for�a atômia (AFM) ou t�enias de split gate.

Dois en�arios quântios s~ao estudados. Iniialmente, diodos de tunelamento ressonante

de GaAs=AlGaAs (RTD) onde o transporte �e perpendiular �a interfae das heteroestru-

turas. Al�em disso, dispositivos nanos�opios feitos de g�as de el�etrons bidimensional de

GaAs (2DEG) estruturados onde o transporte �e paralelo �a interfae das heteroestrutu-

ras. Estes sistemas s~ao modelados na aproxima�~ao da massa efetiva ou fun�~ao envelope

usando m�etodos de disretiza�~ao n�umeria e fun�~oes de Green da rede (m�etodo reursivo

e auto-energias) para alular as probabilidades de transmiss~ao atrav�es do sistema.

No aso dos RTD estudamos a densidade de orrente versus voltagem usando o mo-

delo de Esaki-Tsu em fun�o dos parâmetros da heteroestrutura. Disutimos a emiss~ao

termiônia numa super-rede tipo diodo de dupla barreira de GaAs/AlAs sem aoplamento

X-� e omparamos om o experimento. Tamb�em analizamos o mapeamento das fun�~oes

de onda dos estados disretos em diodos de dupla barreira no regime de tunelamento

ressonante. Para os sistemas de 2DEG estruturados, estudamos omparativamente dife-

rentes poteniais de on�namento: quantum wire (QW), quantum point ontat (QPC),

open quantum dot (OQD) e alguns sistemas aoplados alulando a ondutânia usando

a formula de Landauer-B�uttiker. N�os estudamos as ondi�~oes apropriadas para realizar

o mapeamento das densidades de probabilidade em OQDs usando a ponta de um AFM.

Tamb�em disutimos o ontrole das ressonânias de Fano e estados ont��nuos usando o

mesmo sistema perturbado. Finalmente propomos um dispositivo quântio de multiplas

fun�~oes baseado numa engenharia da fun�~ao de onda, usando dois ingredientes b�asios:

primeiro um adequado mapeamento das densidades de probabilidade e segundo, um es-

tudo do dom��nio de manipula�~ao das ressonânias e estados ont��nuos.
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Abstrat

In this work we disuss the ballisti transport properties of non-interating eletrons in

on�ned nanosopi system, where the sample boundaries and a ontrollable impurity

repulsive, suh as the one indued by sanning a Atomi Fore Mirosope tip or using

split gates tehnique are the only soure of eletron sattering. Two quantum senary

are studied: �rst resonant tuneling diode of GaAs/AlGaAs (RTD) where of transport

is perpendiular with the interfae and mesosopi devie of on�ned 2DEG where of

transport is parallel with the interfae of the heterostrutures. This systems are modelated

in the aproximation of e�etive mass or envelope funtion using ontinuous disreet and

lattie Green's funtion (reursive and self-energy) methods, for alulate the transmission

amplitudes through system.

In the ase of RTD, we study the urrent vs voltage using the Esaki-Tsu model in

funtion of the parameters of the heterostrutures. We disuss the thermioni emission

aross GaAs/AlAs super lattie type double-barrier quantum well strutures without X-�

oupled and ompared with the experiment. Also, we analized the mapping of the wave

funtions of disreet states in RTD: double-barrier quantum well. For the systems of

on�ned 2DEG, we study diferent on�nement potentials: quantum wire (QW), quantum

point ontat (QPC), open quantum dot (OQD) and any systems oupled, alulate the

ondutane using the Landauer-B�uttiker model. We disuss the minimal onditions for

wave funtions mapping in OQD using the AFM tip. Also, study the tuning of Fano

resonanes and ontinuous states using the AFM tip. Finally, we propose a quantum

devie of multiples funtions based in a wave-funtion engineering in quantum dots, using

two ingredients basi: �rts a adequate wave funtion mapping and seond a systemati

tunning of the resonant and ontinuous states.
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Introdu�~ao

Uma das fun�~oes mais importantes que tem a f��sia �e a de entender um fenômeno para

prourar-lhe uma aplia�~ao, algumas vezes esta aplia�~ao �e usada para entender um novo

fenômeno de interesse fundamental e outras vezes para o progresso da tenologia, em al-

gum dispositivo �util para a soiedade, omo por exemplo o hip [1℄. Neste sentido a f��sia

dos sistemas de dimens~oes espaiais menores que o omprimento de oerênia da fase

eletrônia ou mesos�opios umpre om esta fun�~ao, por exemplo uma manipula�~ao das

dimens~oes destos sistemas pode onduzir para diferentes regimes de transporte eletrônio.

Nestes asos as formas de linha na ondutânia podem ser diferentes, assim pode ser ob-

servado \regime de Coulomb Blokade" (intera�~ao entre a arga dos el�etrons), \regime

Kondo" (intera�~ao assoiada om os spins dos el�etrons) e 'regime de Fano" (assoiado ao

aoplamento entre um estado disreto om um ont��nuo) [2℄, al�em disso uma manipula�~ao

da geometria do potenial de on�namento pode levar para transporte atrav�es de estados

disretos (0D), estados ont��nuos 1D ou aoplados (minibandas) [3℄ os quais tem um po-

tenial de aplia�~ao tenol�ogio. Os sistemas mesos�opios s~ao su�ientemente pequenos,

omparados om os sistemas l�assios, para que os efeitos quântios tenham inuênia

nas propriedades de transporte eletrônio e su�ientemente grandes omparados om as

dimens~oes atômias para que os efeitos miros�opios sejam desprez��veis. Estes sistemas

s~ao residos epitaxialmente [4℄ de forma ontrolada e podem ter algumas dezenas de

angstroms de espessura no aso das heteroestruturas de GaAs/AlGaAs. O n�umero de

impurezas presentes nas amostras �e reduzido grandemente para permitir transporte o-

erente, isto �e, esses sistemas s~ao de dimens~oes menores que o omprimento de oêrenia

de fase do el�etron no material. Assim as propriedades de transporte destos sistemas

n~ao pode ser desrita l�asiamente porque os efeitos quântios dominan o transporte dos

el�etrons. Alguns dos efeitos quântios mais estudados nestes sistemas s~ao, por exemplo,

utua�~oes universais da ondutânia [5℄, assoiada aos efeitos de interferênia da onda

eletrônia provoados pelos multiplos espalhamentos do el�etron pelas impurezas. Outro

fenômeno quântio veri�ado nestes sistemas �e o efeito Aharonov-Bohm [6℄, que onsiste

basiamente no ontrole da interferênia da onda eletrônia usando um ampo magn�etio

perpendiular em um anel quântio. Loaliza�~ao do el�etron ausada pela interferênia da

onda provoada pelo espalhamento om as impurezas �e outro efeito presente em sistemas

mesos�opios, onheido omo loaliza�~ao de Anderson [7℄. Esse efeito pode ser estudado

em fun�~ao de um ampo magn�etio apliado, a resistênia assoiada om este fenômeno

1



�e onheida omo loaliza�~ao fraa [8℄. Em todos estos asos o el�etron �e espalhado v�arias

vezes sem perda da mem�oria de fase, este tipo de transporte �e denominado difusivo. A

redu�~ao total de impurezas intr��nseas pode ser obtida diminuindo as dimensôes do sistema

at�e tamanhos menores que o livre aminho m�edio do el�etron (que de�ne o omprimento

entre dois espalhamentos el�astios), desta forma pode-se obter um regime de transporte

bal��stio. Assoiado om este �ultimo tipo de regime, podemos menionar tamb�em uma

outra manifesta�~ao dos efeitos quântios em sistemas mesos�opios que �e o Tunelamento

Ressonante [9℄ atrav�es de estados disretos gerados por on�namento quântio. Este pro-

esso �e muito efetivo, hegando a uma probabilidade de transmiss~ao m�axima (T (E) = 1),

quando as impurezas s~ao totalmente reduzidas.

Considerando que outros proessos de espalhamento, tenham uma tendênia para zero,

por exemplo, si as rugosidades das interfaes [10℄ e os fônons [11℄ podem ser suprimidos,

temos um regime de transporte bal��stio em sistemas mesos�opios, onde as �unias fontes

de espalhamento s~ao os poteniais de on�namento. Estes sistemas tem dimens~oes espai-

ais nanom�etrias (sistemas nanos�opios) no aso de estruturas on�nadas lateralmente de

g�as de el�etrons bidimensional de GaAs (2DEG). Existem varias evidênias experimentais

do regime de transporte bal��stio on�nado nestos sistemas estruturados de 2DEG om

dimens~oes de ao redor dos 300 nm, o qual �e aproximadamente 7 vees o omprimento de

onda de Fermi (para as onentra�~oes de el�etrons usuais nos experimentos) e leva para a

observa�~ao de efeitos quântios assoiados om os l��mites das amostras para baixas tem-

peraturas, omo por exemplo temos o trabalho pioneiro da Quantiza�~ao da Condutânia

em um 2DEG on�nado transversalmente ou Quantum Point Contat (QPC) [12℄. Ou-

tro importante experimento que demostra a existênia do regime de transporte bal��stio

on�nado �e a observa�~ao de estados disretos na ondutânia de um 2DEG on�nado nas

duas dimens~oes e aberto nos extremos para realizar medidas de transporte, na literatura

este dispositivo �e onheido omo Open Quantum Dot [13, 14℄, estos estados disretos

s~ao assoiados om pios de tunelamento ressonante observados na ondutânia de forma

similar omo se faz nos diodos de tunelamento ressonante RTD [9℄. Um mais reente

experimento onde o transporte bal��stio on�nado tem sido veri�ado �e o mapeamento

do uxo de orrente de el�etrons em um QPC [15℄.

Nosso trabalho trata basiamente dos efeitos de on�namento quântio em sistemas

mesos�opios de transporte bal��stio n~ao interagente de GaAs na esala nanom�etria, onde

as dimens~oes das amostras s~ao da ordem de alguns omprimentos de onda de Fermi. Aqui

os efeitos quântios gerados pelas ondi�~oes de ontorno (forma geometria dos poteniais

de on�namento) ontrolam o transporte de el�etrons. Estos dispositivos s~ao estudados em

fun�~ao da geometria do potenial de on�namento (os quais podem ser fabriadas usando

a t�enia de \split gate" [4℄) e do ontrole dos efeitos de interferênia da fase das fun�~oes

de onda eletrônias apliando poteniais perturbadores tipo a \ponta do Miros�opio de

For�a Atômia (AFM)" [15℄. Desta forma três importantes resultados foram obtidos:

1)Enontramos as ondi�~oes apropriadas para o mapeamento das densidades de proba-

bilidade em Open Quantum Dots (OQDs) de 2DEG, 2)Estudamos a possibilidade de uma

2



ompleta sintonia das ressonânias de Fano ( estado que resulta do aoplamento entre um

estado disreto om um estado ont��nuo) e estados ont��nuos em OQDs e 3)Propomos um

dispositivo quântio de multiplas fun�~oes baseado numa engenharia da fun�~ao de onda

em OQDs.

O desenvolvimento desta tese ser�a dado da seguinte maneira:

No Cap��tulo I apresentaremos os oneitos b�asios do transporte bal��stio em siste-

mas mesos�opios de GaAs=AlGaAs na esala nanom�etria e on�nados. Dois en�arios

quântios s~ao apresentados: diodos de tunelamento ressonante (RTD) e dispositivos de

2DEG estruturados (QPC e OQD). Disutiremos brevemente alguns experimentos im-

portantes e representativos do regime de transporte bal��stio on�nado n~ao interagente

nestes sistemas.

No Cap��tulo II disutiremos o transporte bal��stio on�nado perpendiular �a interfae

das heteroestruturas, representado pelo tunelamento ressonante em RTDs. Desreveremos

a modelagem e t�enias usadas e depois daremos alguns exemplos.

O Cap��tulo III, traz uma disuss~ao do transporte bal��stio on�nado paralelo �a in-

terfae das heteroestruturas, isto �e, fazemos um estudo do transporte em dispositivos

de 2DEG estruturados. Tamb�em apresentamos os m�etodos de �alulo e no �nal deste

ap��tulo damos alguns exemplos simulados om as t�enias desritas. Estudamos aqui

Quantum Wire (QW), Quantum Point Contat (QPC), Open Quantum Dot (OQD) e

alguns sistemas aoplados.

No Cap��tulo IV, disutimos os resultados originais obtidos: Emiss~ao Termiônia em

RTD, o mapeamento das fun�~oes de onda em RTDs e OQDs, tamb�em sobre o ontrole das

ressonânias de Fano e estados ont��nuos em OQDs e no �nal deste ap��tulo propomos

um dispositivo tipo split gate baseado numa engenharia da fun�~ao de onda.

Finalmente, no Cap��tulo V, apresentamos as onlus~oes.

Alguns dos resultados apresentados no Cap��tulo IV est~ao publiados em:

* A. Verik, Y. Galv~ao, M. Mendoza e P.A. Shulz, Transport and Optial Properties

of Resonant Tunneling Strutures,Brazilian Journal of Physi, 32-2A, S331, (2002).

* M. Mendoza e P.A. Shulz, E�ets of a perturbative spike in open quantum dots:

supression of the ondutane and disreet states imaging, Miroeletronis Journal, 34(5-

8), 499 ( 2003).

* M. Mendoza e P.A. Shulz, Wave funtion mapping onditions in Open Quantum

Dots strutures e Tuning of Fano resonane, Phys. Rev. B, 68(20), 205302 (2003).
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Cap��tulo 1

Sistemas Nanos�opios Bal��stios:

Experimentos Importantes

1.1 Sistemas Mesos�opios

Muitas das arater��stias importantes assoiadas om o transporte de el�etrons podem

ser estudadas alulando a ondutânia. A ondutânia l�assia bidimensional para uma

amostra ondutora de dimens~oes espaiais W (dimens~ao transversal) e L (dimens~ao lon-

gitudinal) �e de�nida omo:

G =
I

V
= �

W

L
(1.1)

onde I �e a orrente longitudinal gerada pela aplia�~ao da diferen�a de potenial V nos

extremos da amostra e � �e uma onstante propria para ada material independente das

dimens~oes da amostra denominada ondutividade [16℄.

Durante muito tempo os pesquisadores se pergutaram, qual �e o tamanho m��nimo

de um sistema para que ainda preserve o omportamento ohmio da equa�~ao (1.1). A

resposta a essa pergunta somente foi obtida experimentalmente na d�eada dos oitenta

om a implementa�~ao das t�enias experimentais de resimento epitaxial e on�namento

quântio adiionadas por t�enias litogra�as [4℄. O omportamento ohmio n~ao ontrola

mais o transporte de el�etrons, quando os efeitos quântios s~ao importantes, isto �e, quando

o tamanho do sistema �e menor que o omprimento de oerênia de fase dos el�etrons, este

regime de transporte e denominado mesos�opio. Quando os sistemas mesos�opios s~ao

da ordem do omprimento de onda de Fermi do el�etron, efeitos de interferênia quântia

provoadas pelos l��mites das amostras ontrolam o transporte. No aso do g�as de el�etrons

bidimensional que se forma na interfae das heteroestruturas de GaAs=AlGaAs (2DEG)

efeitos assoiados om as ondi�~oes de ontorno geradas por on�namento (usando t�enias

de split gate [4℄) s~ao observados em estruturas de dimens~oes nanom�etrias (menores que o

omprimento de livre aminho meio do el�etron), estas estruturas s~ao as que estudaremos

ao longo de toda a tese e os denominaremos omo: Sistemas Nanos�opios Bal��stios.

Em geral, para limitar os distintos tipos de omportamento no transporte de�nen-
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se omprimentos de esala arater��stios, a saber: l� (omprimento de oerênia de

fase), le (omprimento de livre aminho meio) e �F (omprimento de onda de Fermi)

(l�>le>�F ). Assim o transporte l�assio de omportamento ohmio �e dado para siste-

mas om dimens~oes muito maiores que os omprimentos de esala arater��stios, ou seja

L;W >> l� > le > �F . Nesses sistemas l�assios os limites das amostras n~ao s~ao impor-

tantes e os el�etrons s~ao multiplamente espalhados por imperfei�~oes do ristal at�e perder

a oerênia da fase da onda eletrônia, perdendo-se assim a informa�~ao quântia.

Por outro lado, se diminuimos as dimens~oes do sistema, de forma que L e W sejam

menor que l�, temos um sistema onde os efeitos quântios s~ao importantes, este tipo de

sistema e denominado mesos�opio. Nestos sistemas o transporte �e difusivo (multiples

espalhamentos produzidos pelas impurezas) e a oerênia de fase �e mantida sempre que:

le < L;M < l� [5℄. Diminuindo ainda mais o sistema para dimens~oes menores que o

omprimento de livre aminho meio do el�etron (L;W < le) de forma que nehum entro

espalhador intr��nseo �que ontido nele, teremos um sistema mesos�opio de transporte

bal��stio [9, 12, 14, 15℄. Na Fig.1.1 mostramos de forma esquem�atia os diferentes sistemas:

l�assio-ohmio (L,W ), mesos�opio-difusivo (LM ,WM ) e mesos�opio-bal��stio (LB,WB).

Na presente tese temos em mente sistemas feitos deGaAs om �F de aproximadamente

400 �A para uma onentra�~ao de el�etrons de n � 3x1011m�2 e um livre aminho meio, le,

de aproximadamente 105�A. Assim poderiamos esperar que estruturas laterais em GaAs

om dimens~oes de alguns omprimentos de onda de Fermi (n�F de ao redor dos 3000
�A=300 nm) apresentem omportamento de tipo bal��stio a baixas temperaturas e om

efeitos quântios provoados pelos l��mites da amostra.

Desta forma podemos de�nir a ondutânia nanos�opia bal��stia para baixas voltagens

e baixas temperaturas (�V ,T � 0) omo sendo devida somente aos el�etrons om energia

igual �a energia de Fermi, EF (�F ) bem omo da forma geom�etria do sistema, assoiada

om um potenial de on�namento, V, o qual �e gerado usando t�enias de split gate. Al�em

disso, um potenial externo perturbador, Ve (el�etrio ou magn�etio), poderia tamb�em

manipular esta ondutânia dentro dos limites de transporte bal��stio. Desse modo, a

ondutânia mesos�opia bal��stia pode ser esrita omo:

GM = GM(E(�F ); V; Ve) (1.2)

Esta ondutânia bal��stia �e governada pelos efeitos de interferênia das fun�~oes de

onda eletrônias provoada pelo espalhamento dos el�etrons produzido pelos poteniais de

on�namento (tipo split gate) e dos ampos perturbadores apliados. O 2DEG de GaAs

apresenta esse omportamento quando �e on�nado lateralmente para formar estruturas

de dimens~oes de ao redor dos 3000 �A=300 nm. Para realizar medidas de transporte pode-

se abrir a estrutura nos extremos e aoplarla om dois reservat�orios de el�etrons (estas

estruturas s~ao denominadas sistemas abertos ou open systems). A intera�~ao eletrônia

pode ser diminuida aoplando fortemente o sistema nanos�opio om os reservat�orios de

el�etrons. Por exemplo na Fig.1.1 temos representado uma aixa quântia aberta ou open

quantum dot (OQD) gerado por split gate [13, 14, 2℄, observamos aqui que o dot entral
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enontra-se unido om o 2DEG bal��stio (reservat�orios) mediante dois anais nanos�opios

denominados quantum point ontats (QPCs) onetores. Um forte aoplamento entre

o dot entral (sistema nanos�opio) om os reservat�orios pode ser obtido aumentando a

largura transversal dos quantum point ontats onetores. Este tipo de sistema �e o que

estudaremos ao longo desta tese, mediante uma abordagem n�umeria.

A seguir desreveremos brevemente os dois en�arios quântios que ser~ao estudados e

tamb�em disutiremos alguns experimentos representativos desses en�arios de transporte

bal��stio n~ao interagente, que ser~ao simulados mais adiante, usando as t�enias desritas

nos proximos ap��tulos. Esses en�arios nanos�opios s~ao: 1) o diodo de tunelamento

ressonante (RTD), que apresenta transporte perpendiular �a interfae das heteroestruturas

de GaAs=AlGaAs e 2) dispositivos nos quais o 2DEG (g�as de el�etrons bidimensional),

�e estruturado, apresentando interessantes efeitos no transporte paralelo �a interfae da

heteroestrutura.

W

L

WM

LM

WB

LB

le

lφ

nλF

Figura 1.1: Representa�~ao esquem�atia das dimens~oes espaiais dos regimes de transporte para o

2DEG de GaAs (os ��rulos representan os poteniais espalhadores das imperfei�~oes do ristal): l�assio

(L,W>>l�) de transporte ohmio, omparado om o regime mesos�opio (LM ,WM<l�) de transporte

difusivo oerente, neste �ultimo enontramos o regime bal��stio (LB ,WB<le) o qual n~ao tem impurezas

intr��nseas e o transporte �e bal��stio. Dentro do regime mesos�opio-bal��stio se onstruem os sistemas

nanos�opios on�nados om dimens~oes de ao redor de alguns omprimentos de onda de Fermi (n�F ),

por exemplo aqui temos uma aixa quântia aberta ou open quantum dot gerado pela t�enia de split

gate.
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1.2 Cen�ario Quântio I: Diodos de Tunelamento Res-

sonante de GaAs/AlGaAs. Transporte Perpendi-

ular �a Interfae

O desenvolvimento das t�enias de resimento epitaxial permitiu fazer realidade os diodos

de tunelamento ressonante e superredes propostas primeiramente por Esaki e Tsu [17℄. Os

sistemas mais estudados s~ao baseados em heteroestruturas de ligas III-V, prinipalmente

feitas de GaAs e AlGaAs, omo mostrado na Fig.1.2(a). A t�enia de MBE permite

um resimento ontrolado de material, monoamada por monoamada, desta forma as

espessuras dos omponentes s~ao ontrolados na dire�~ao de resimento, por exemplo [100℄

ou dire�~ao z. Devido a que esses materiais terem iguais estruturas ristalinas (zin blende)

e similares parâmetro de rede, o resimento na interfae �e onseguido sem stress, levando

a interfaes quase-ideais. O fundo da banda de ondu�~ao do GaAs �e parab�olia e om

estados tipo s. Inorporando uma onentra�~ao x de Al no lugar do Ga durante o res-

imento da amostra onsegue-se elevar a energia do fundo da banda de ondu�~ao. Desta

forma pode-se reser heteroestruturas de GaAs/AlxGa1�xAs onde as amadas de GaAs

onstituem po�os quântios e as de AlxGa1�xAs resultam em barreiras quântias, om as

respetivas espessuras dadas pelo n�umero de monoamadas depositadas durante o resi-

mento da heteroestrutura, Fig.1.2(b). A diferen�a entre os fundos das bandas de ondu�~ao

de ambos materiais �e o valor da altura da barreira de potenial, Vb(x). Este on�namento

quântio na dire�~ao de resimento da heteroestrutura, disretiza a energia assoiada a

esta dire�~ao, neste aso, z. Na dire�~ao paralela �a interfae (plano xy), as bandas per-

maneem parab�olias. Assim ada estado disreto dentro do po�o tem assoiado uma

banda parab�olia de ondu�~ao no plano xy. Esta situa�~ao pode ser aproximada por um

sistema de interfaes quase-ideais om per�s de potenial abruptos, omo o mostrado na

Fig.1.2(b), o qual orresponde ao per�l de potenial do diodo de tunelamente ressonante

(RTD) de dupla barreira da Fig.1.2(a).

Para realizar transporte de el�etrons nestes sistemas, neessitam-se de ontatos, emissor

e oletor, de el�etrons (de GaAs dopado om uma onentra�~ao dada de doadores). Os

efeitos das impurezas doadoras no transporte podem ser reduzidos oloando uma amada

espa�adora de GaAs entre o dispositivo (barreira 1-po�o quântio-barreira 2) e os ontatos

emissor e oletor respetivamente (Fig.1.2(a)) [18℄.

A modelagem destes sistemas pode ser realizada usando a aproxima�~ao da massa

efetiva (fun�~ao envelope) [19℄, na qual ada uma das amadas (po�os ou barreiras) da

heteroestrutura �e representada por uma massa efetiva, m�

i , propria de ada material

(GaAs/AlxGa1�xAs). Esta massa efetiva ontem a informa�~ao ristalina do material asso-

iado om o fundo da banda de ondu�~ao, Fig.1.2(). Assim as propriedades de transporte

atrav�es da heteroestrutura, s~ao dadas pelos oe�ientes de transmiss~ao, Tz(Ez) e de re-

ex~ao, Rz(Ez), alulados usando a equa�~ao de Shr�odinger nesta aproxima�~ao. A fun�~ao

de onda se propaga atrav�es da heteroestrutura sendo espalhada nas barreiras (interfa-
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es) e movimentandose livremente om uma massa efetiva espei�a quando se enontra

dentro de ada material. O transporte atrav�es destas heteroestruturas �e governado pelos

fenômenos de tunelamento ressonante, onde temos probabilidade de transmiss~ao m�axima,

Tz(Ez = �n) = 1, quando a energia do el�etron inidente �e igual a uma das energias dos es-

tados disretos dentro do po�o quântio, denominados estados ressonantes, �n, Fig.1.2().

O fenômeno de tunelamento ressonante nestas heteroestruturas foi modelado primeiro

por Esaki e Tsu [20℄, que utilizara uma express~ao para a densidade de orrente perpen-

diular �a interfae, atrav�es da estrutura, JRTD, omo uma fun�~ao da voltagem apliada

entre os ontatos, da onentra�~ao de el�etrons nos ontatos, da temperatura do sistema

e do oe�iente de transmiss~ao atrav�es da heteroestrutura, alulada na aproxima�~ao da

massa efetiva. Mais adiante se tratar�a om mais detalhe estes sistemas de tunelamento

ressonante.
�A ontinua�~ao, om o �m de familiarizarmo-nos om estes sistemas, apresentamos

alguns experimentos esolhidos, que mostram de maneira simples as prinipais ara-

ter��stias f��sias destes sistemas e que ser~ao simulados depois, omo uma aplia�~ao da

t�enia implementada por n�os.
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Figura 1.2: (a) Heteroestrutura de GaAs=AlxGa1�xAs resida porMBE. Neste aso temos um diodo

de tunelamento ressonante (RTD) de dupla barreira (AlxGa1�xAs) om um po�o quântio (GaAs). A

orrente de tunelamento ressonante (JRTD) �e perpendiular �as interfaes da heteroestrutura (ao longo da

dire�~ao [100℄ ou z). (b) Per�l de potenial do fundo da banda de ondu�~ao ao longo da heteroestrutura

(dire�~ao z) mostrada na parte (a) no ponto de simetria � (E�
 ), neste aso um RTD de dupla barreira que

on�na os estados dentro do po�o, assim os estados dentro do po�o s~ao disretos (�n) �e om probabilidades

de sair do po�o (estados extendidos, representados aqui pela fun�~ao de onda envelope). () Componentes

b�asios do transporte em Heteroestruturas. No plano paralelo as interfaes (plano xy) as bandas s~ao

parab�olias. Os ontatos s~ao desritos pelas massas efetivas m�

1 e m�

5, as barreiras por m
�

2 e m�

4 e o po�o

por m�

3. O tunelamento ressonante �e dado atrav�es dos estados disretos �n om uma probabilidade dada

por Tz(Ez).
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1.3 Experimentos esolhidos em Diodos de Tunela-

mento Ressonante (RTD)

Aqui estudaremos de forma breve três situa�~oes experimentais que ont�em as prinipais

arater��stias dos sistemas de transporte unidimensional por tunelamento ressonante.

Primeiro disutiremos os trabalhos pioneiros em diodos de tunelamento ressonante de

dupla barreira [17, 9℄, depois falaremos do transporte ativado t�ermiamente atrav�es destas

heteroestruturas [21℄ e por �ultimo mostraremos um dos experimentos mais interessantes

do ponto de vista fundamental, que �e o mapeamento das fun�~oes de onda em po�os

quântios [22℄. Esse �ultimo exemplo n~ao �e um experimento de tunelamento ressonante,

mais onstitui a motiva�~ao para uma das propostas desse trabalho: mapeamento da fun�~ao

de onda por espetrosopia de propriedades de transporte.

1.3.1 Evidênia de Tunelamento Ressonante

O primeiro trabalho propondo heteroestruturas de tunelamento ressonante foi feito por

Esaki e Tsu, em 1973 [20℄. Neste trabalho eles modelaram as propriedades de transporte e

alularam a densidade de orrente em heteroestruturas em fun�~ao da diferen�a de poten-

ial apliada nos ontatos. A voltagem apliada move o estado disreto dentro do po�o at�e

que ele entra em ressonânia om os estados eletrônios oupados no ontato emissor, le-

vando ao transporte de el�etrons do ontato emissor para o po�o atrav�es do estado disreto

e do po�o para o ontato oletor, onstituindo o meanismo de tunelamento ressonante.

Esse meanismo foi veri�ado experimentalmente tamb�em por Esaki e Tsu [17℄.

As arater��stias nominais deste diodo de tunelamento, s~ao mostradas no inset da

Fig.1.3(a). Aqui temos uma dupla barreira sim�etria e um po�o quântio om dois es-

tados ressonantes. Na verdade ter um ontrole desses parâmetros (largura e altura das

barreiras) ainda hoje �e dif��il, mas as evidênias desse trabalho de 1973 s~ao laras. Outra

arater��stia esperada, raz~ao orrente de pio/orrente de vale alta, tampoo foi obser-

vada. O que suede �e que os efeitos de impurezas e rugosidades das interfaes, alargam

as larguras de linha dos pios ressonantes e diminuem a transmiss~ao atrav�es do sistema,

diminuindo por esta ausa a diferen�a entre o pio e o vale, perdendo-se os pios bem

pronuniados. Muitos trabalhos experimentais foram realizados ap�os essas medidas pio-

neiras. Um exemplo importante �e o trabalho de T.C.L.G. Sollner e olaboradores em 1983

[9℄. Eles onseguiram pios bem marados na orrente-voltagem arater��stia em siste-

mas quase-sim�etrios, diminuindo os defeitos nas heteroestruturas. Uma destas t�enias

para reduzir os efeitos de impurezas ausada pela dopagem nos ontatos �e, omo j�a men-

ionado, introduzir uma amada espessa de GaAs entre a heteroestrutura e os ontatos,

separando-se espaialmente om isso as impurezas doadoras da regi~ao onde oorre o tune-

lamento ressonante [18℄. Por outro lado, t�enias para reduzir as rugosidades de interfae

s~ao baseadas na dinâmia de resimento das amostras [23℄.
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Figura 1.3: (a) Primeira evidênia de tunelamento ressonante (de Esaki-Tsu [17℄). Os m��nimos que

s~ao observados na dI=dV est�am assoiados ao tunelamento ressonante atrav�es dos estados disretos do

po�o quântio (inset desta �gura). (b) Pio de tunelamento ressonante bem difereniado (de Sollner e

olaboradores [9℄). Este pio esta assoiado ao transporte ativado pela diferen�a de potenial entre os

ontatos do RTD de dupla barreira atrav�es do estado disreto do po�o quântio. A diferen�a de potenial

apliada permite deser a energia do estado disreto para que entre em ressonânia om o mar de el�etrons

do ontato emissor. () Controle dos estados ressonantes aumentando a largura L do po�o quântio (de

Mendez e olaboradores [24℄). Um aumento da largura L do po�o leva para uma diminui�~ao da energia

dos estados disretos do po�o.

1.3.2 Transporte Ativado T�ermiamente em um RTD

At�e agora os exemplos desritos referem-se ao transporte eletrônio ativado pela diferen�a

de potenial apliada entre os ontatos. Nesta parte trataremos de algumas arater��stias

observadas no experimento sobre transporte ativado t�ermiamente em diodos de tunela-

mente ressonante. Como exemplo disutiremos o trabalho experimental de P. Gu�eret e C.

Rossel [21℄, num diodo de dupla barreira de GaAs=AlGaAs. As arater��stias da hete-

roestrutura s~ao: um po�o quântio de 70 �A e as dois barreiras sim�etrias de 275 �A. Cada

urva da Fig.1.4(b) orresponde �a orrente ativada t�ermiamente para diferentes valores
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da diferen�a de potenial entre os ontatos. Essa voltagem permite aproximar o estado

ressonante ao n��vel de Fermi do ontato emissor. Enontra-se três regimes de transporte:

1) para baixas temperaturas, a orrente �e quase-onstante e muito pequena, o transporte

�e dominado pelo tunelamento n~ao ressonante (abaixo do n��vel do po�o) atrav�es das bar-

reiras, 2) para temperaturas intermedi�arias, a energia t�ermia faz que os el�etrons sejam

exitados at�e entrar em ressonânia om o nivel disreto do po�o, agora o tunelamento

�e ressonante e ativado t�ermiamente e a orrente aumenta apreiavelmente e no regime

para altas temperaturas, 3) a orrente �e determinada pelo transporte de el�etrons exitados

om energia aima das barreiras, Fig.1.4(a).

O regime intermedi�ario �e na verdade um proesso de emiss~ao termoiônia atrav�es dos

estados ressonantes do sistema e pelo tanto se ajusta muito bem om as l�assias urvas

de Arrhenius, omo s~ao mostradas na Fig.1.4(b). A tangente da reta assoiada om este

regime de transporte �e a energia de ativa�~ao t�ermia, �, neste aso relaionado om o

estado ressonante pelo qual o transporte foi ativado. O ponto de orte desta reta no

eixo da orrente �e a \onstante de Riharson" para esses sistemas. C�alulos a partir

da orrente de Esaki-Tsu mostram que este valor �e proporional om a largura de linha

do pio da orrente, o qual depende dos proessos de espalhamento el�astios produzidos

dentro do sistema, prinipalmente os produzidos pelas rugosidades nas interfaes. Por esta

raz~ao para este dispositivo este ponto de orte independe da voltagem apliada. Outras

heteroestruturas teriam diferentes pontos de orte, por ter diferentes on�gura�~oes de

impurezas e rugosidades. No ap��tulo de Resultados, analizaremos uma superrede tipo

diodo ressonante de dupla barreira ativada t�ermiamente.
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Figura 1.4: (a) Per�l de potenial para uma dupla barreira, indiando os omponentes b�asios da

emiss~ao termoiônia em heteroestruturas. Aqui � �e a energia de ativa�~ao termoiônia para gerar trans-

porte eletrônio por tunelamento ressonante atrav�es do estado disreto �n do po�o. (b) Corrente ativada

t�ermiamente vs 1=T (urva de Arrhenius). As diferentes urvas de Arrhenius s~ao para diferentes volta-

gens apliados entre os ontatos do RTD. A urva de linha grossa mostra os três regimes de transporte

ativado t�ermiamente: 1) tunelamento n~ao ressonante abaixo de �n para baixas temperaturas, 2) tunela-

mento ressonante atrav�es de �n para temperaturas intermedi�arias e 3) transporte ativado aima da altura

das barreiras para altas temperaturas (de Gu�eret e olaboradoes [21℄).

1.3.3 Mapeamento das Fun�~oes de Onda em Po�os Quântios

Uma das arater��stias mais importantes e interessantes dos sistemas quântios on�na-

dos �e a distribui�~ao espaial dos estados disretos, isto �e, a distribui�~ao da densidade de

probabilidade da fun�~ao de onda. Em 1989, Marzin e G�erard [22℄, publiaram o paper:

\Experimental Probing of Quantum-Well Eigenstates", no qual eles de maneira simples e

ingenhosa onseguem mapear as densidades de probabilidade dos primeiros estados dis-

retos de um po�o quântio de GaAs/AlxGa1�xAs. Eles utilizaram algumas amostras

de po�os quântios de largura nominalmente iguais de 160 �A, aresidas de uma barreira

de aproximadamente uma monoamada de largura feita de AlxGa1�xAs, em diferentes
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posi�~oes dentro do po�o ao longo da dire�~ao de resimento para as diferentes amos-

tras, Fig.1.5(a). Assim os estados disretos do po�o quântio s~ao perturbados e usando

perturba�~ao em primeira ordem, a diferen�a de energia entre o estado perturbado e o

estado n~ao perturbado do po�o �e diretamente proporional �a densidade de probabilidade

do estado n~ao perturbado na posi�~ao da perturba�~ao, permitindo mapear a densidade de

probabilidade dos três primeiros estados disretos do po�o, Fig.1.5(b). Neste aso Marzin

e G�erard usaram medidas �optias de fotoluminisênia para obter a diferen�a de energia

entre o estado perturbado e o n~ao perturbado, para as diferentes amostras om a barreira

perturbativa em diferentes posi�~oes. Este trabalho foi a motiva�~ao prinipal para estu-

darmos as ondi�~oes de mapeamento em sistemas bidimensionais, Open Quantum Dots,

usando poteniais perturbadores de dimens~oes espaiais maiores das onsideradas tipo

delta, omo as geradas, por exemplo, pela ponta de um Miros�opio de For�a �Atomia.
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Figura 1.5: (a) Per�l de potenial de um po�o deGaAs om uma monoamada perturbadora de AlGaAs

loalizada na posi�~ao z. Esta barreira tipo delta permite perturbar a energia dos estados disretos do

po�o. (b) Varia�~ao das energias dos estados disretos do po�o em fun�~ao da posi�~ao z da perturba�~ao.

Esta varia�~ao �E vs z fornee o mapeamento dos três primeiros estados do po�o quântio (de Marzin e

G�erard [22℄).

1.4 Cen�ario Quântio II: Dispositivos de 2DEG de

GaAs Estruturado. Transporte Paralelo �a inter-

fae

At�e agora tratamos sistemas ou estruturas de transporte de el�etrons perpendiular �a

interfae das heteroestruturas, basiamente representados pelos diodos de tunelamento

ressonante, denominados nesta tese de \Cen�ario Quântio I". Nesta parte, disutire-

mos os sistemas bidimensionais de transporte paralelo �a interfae, os quais s~ao gerados
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num g�as de el�etrons bidimensional (2DEG) usando on�namento lateral. Esses sistemas

s~ao �uteis para estudar aspetos fundamentais das propriedades ondulat�orias dos el�etrons

e tamb�em para gerar dispositivos quântios, tais omo: \Quantum Wires" (QW) [5℄,

\Quantum Point Contats" (QPC) [12℄,\Open Quantum Dots" (OQD) [14℄,\Quantum

Rings" (QR) [6℄, \Quantum Superlatties" (QSL) [25℄, et; denominados nesta tese omo:

\Cen�ario Quântio II".

As heteroestruturas de GaAs/AlxGa1�xAs residas por MBE [4℄ em ombina�~ao

om t�enias para dimimuir os entros espalhadores intr��nseos, omo por exemplo a

t�enia de \Modulation Doping" (MD) [26℄, permitem a gera�~ao de um 2DEG na interfae

de n � AlGaAs/GaAs (o AlGaAs enontra-se dopado om ��ons doadores de arga e o

GaAs �e n~ao dopado), Fig.1.6(a). No in��io a distribui�~ao de arga �e diferente em ambos

materiais (desequil��brio na densidade de arga na interfae), para T = OK as energias

de Fermi de ambos os lados enontram-se desalinhados. El�etrons das impurezas doadoras

do n�AlGaAs s~ao redistribuidos para reuperar o equil��brio e omo onsequênia desta

redistribui�~ao, o fundo da banda de ondu�~ao do n�AlGaAs �e abaixada em energia e o

fundo da banda do GaAs �e aumentada, gerando um po�o de potenial triangular dentro

da regi~ao do GaAs na interfae, Fig.1.6(b) [26℄. Este on�namento triangular na dire�~ao

de resimento gera estados disretos, assoiados ada um deles om um g�as de el�etrons

bidimensional paralelo �a interfae, esta �e a origem do 2DEG. A dopagem modulada,

presen�a de espa�adores no n � AlGaAs, separa os ��ons doadores (impurezas) da regi~ao

do po�o triangular, diminuindo om isso os entros espalhadores no 2DEG.

O 2DEG formado na interfae GaAs/AlxGa1�xAs pode ser on�nado lateralmente,

usando por exemplo t�enias de \split gate", para gerar dispositivos mesos�opios de

transporte bal��stio [4, 27, 28, 29, 30℄. A t�enia de split gate basiamente onsiste em

depositar material met�alio (gate) aima da heteroestrutura na dire�~ao de resimento

das amostras, Fig.1.6(a). Esses gates podem ser usados para manipular o 2DEG loa-

lizado abaixo. Coloando arga nos gates pode-se repelir os el�etrons do 2DEG gerando

assim regi~oes permitidas para os el�etrons (regi~oes do 2DEG n~ao loalizadas abaixo dos

gates) e outras regi~oes que n~ao tem estados para os el�etrons (regi~oes do 2DEG abaixo

dos gates). Variando a arga nos gates, onsegue-se variar as dimens~oes espaiais destas

regi~oes e usando gates de formas geom�etrias diferentes pode-se gerar diferentes formas

geom�etrias de on�namento assoiadas om as formas dos gates. Dimens~oes espaiais e

formas geom�etrias de on�namento ontrolados pelos gates s~ao ombinados para gerar

dispositivos que permitem ontrolar os fenômenos de interferênia das fun�~oes de onda

eletrônia. Na Fig.1.6() mostramos esquem�atiamente o que seria a aplia�~ao da t�enia

de \split gate" para gerar um open quantum dot (OQD). A voltagem, Vg, permite variar

a arga nos gates e om isso manipular o tamanho do quantum dot entral e os point

ontats onetores, at�e onseguir dimens~oes bal��stias. As regi~oes nos lados dos gates,

n~ao tem on�namento lateral e se omportam omo ontatos emissor e oletor. Quando

temos el�etrons em ambos reservat�orios at�e um n��vel de Fermi, EF , n~ao temos transporte

de el�etrons atrav�es do sistema por enontrar-se em equil��brio. Quando apliamos uma
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pequena diferen�a de potenial, ÆV , podemos onseguir transportar os el�etrons om ener-

gia, E � EF , tendo assim um dispositivo de dimens~oes bal��stias e on�nado interessante

para o estudo do aoplamento entre os estados disretos assoiados om o Quantum Dot

e os estados ont��nuos assoiados om o quantum point ontat (QPC) que oneta o dot

om os reservat�orios. A seguir apresentaremos alguns experimentos interessantes que ilus-

tram as prinipais arater��stias destes sistemas e que serviram omo inentivo para a

realiza�~ao dos trabalhos apresentados no ap��tulo denominado Resultados.
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n-AlGaAs GaAs
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Vg

contacto

gate

-
-
-

2DEG

I
dV

- - -
-
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Figura 1.6: (a) Heteroestrutura de GaAs=n � AlGaAs resida por MBE e MD. (b) Po�o triangular

formado na interfae de GaAs=n�AlGaAs por ausa do desequil��brio entre as energias de Fermi de ambos

materiais. O estado disreto dentro do po�o triangular tem assoiado um g�as de el�etrons bidimensional

(2DEG). () Manipula�~ao do 2DEG usando a t�enia de split gate (material met�alio argado ou gate que

permite repelir os el�etrons que se enontram abaixo dele). A forma geometria do gate permite gerar um

potenial de on�namento assoiado om essa geometria. Por exemplo neste aso a geometria do gate

pode gerar um open quantum dot (OQD). Uma ÆV apliada entre os ontatos (reservat�orios de el�etrons)

permite o transporte eletrônio (orrente I) paralelo �a interfae da heteroestrutura.
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1.5 Experimentos Importantes om o 2DEG Con�-

nado Lateralmente

Aqui apresentamos alguns experimentos importantes que veri�am regime bal��stio on�-

nado em sistemas mesos�opios de 2DEG de GaAs on�nado lateralmente. Estes en�arios

quântios de transporte bal��stio s~ao os que ser~ao estudados num�eriamente no transurso

dessa tese. Três exemplos muito laros das manifesta�~oes deste regime s~ao apresentados:

primeiro, a quantiza�~ao da ondutânia em um quantum point ontat (QPC) [12℄, provo-

ada pelo on�namento transversal o qual gera bandas quase-unidimensionais; segundo, a

disretiza�~ao de estados em um open quantum dot (OQD) [14℄, gerada pelo on�namento

nas duas dimens~oes espaiais e por �ultimo, o mapeamento do uxo de el�etrons em um

QPC [15℄ assoiado om o transporte quase-unidimensional. Um quarto sistema, no qual

intera�~oes eletrônias s~ao importantes tamb�em �e apresentado: observa�~ao de ressonânias

de Fano em OQDs [2, 31℄. Variando o aoplamento entre o dot entral e os reservat�orios

isto �e variando as dimens~oes espaiais dos QPCs onetores onsegue-se diferentes regi-

mes de transporte: \Regime de oulomb blokade" (intera�~ao entre a arga dos el�etrons),

\Regime Kondo" (assoiada om a intera�~ao entre spins) e \Regime de Fano" (assoiado

ao aoplamento entre um estado disreto om um estado ont��nuo), esto foi observado

no trabalho de J. G�ores e olaboradores [2℄, onde laramente três regimes de transporte

s~ao determinados simplesmente variando as barreiras efetivas entre os reservat�orios e o

dot entral. Sera estudado ao longo desta tese exlusivamente o regime bal��stio sem

intera�~oes eletrônias.

1.5.1 Quantiza�~ao da Condutânia em um Quantum Point Contat

(QPC)

Um dos experimentos mais interessantes na �area de transporte mesos�opio �e a desoberta

da quantiza�~ao da ondutânia em QPCs [12℄. Uma representa�~ao esquem�atiamente de

um QPC �e mostrada no inset da Fig.1.7(a), o qual �e gerado on�nando transversalmente

o 2DEG para dimens~oes menores dos 300 nm usando gates met�alios de forma geome-

tria similar que a mostrada no inset da �gura, neste aso regi~oes esuras do dispositivo.

Neste sistema os el�etrons s~ao injetados na regi~ao de espalhamento (onstri�~ao de largura

transversal w) pela aplia�~ao de uma pequena diferen�a de potenial entre os ontatos

de forma que somente os el�etrons de Fermi partiipam no transporte para baixas tem-

peraturas. A espessura, w, da onstri�~ao �e manipulada usando gates met�alios. Uma

diminui�~ao de arga el�etria nos gates ausa a diminui�~ao da voltagem negativa nestes

gates, aumentando om isso o tamanho da onstri�~ao, w. Nesta situa�~ao, om o aumento

de w, mais anais de transporte s~ao abertos, diminuindo a resistênia do sistema. A re-

sistênia da Fig.1.7(a) �e ahada subtraindo da resistênia total medida a resistênia de

\bakground" intr��nsea do material. O resultado �e uma resistênia quantizada provoada

pelo on�namento transversal. Esta resistênia quantizada diminui formando patamares,
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assoiados om os anais de transporte que s~ao abertos om o aumento de w. A quan-

tiza�~ao da ondutânia em QPCs �e observada quando se inverte a resistênia, Fig.1.7(b).

Agora observa-se patamares quantizados em fun�~ao da voltagem nos gates, diminuindo a

voltagem negativa, w aumenta e um novo anal �e aberto, este anal na verdade �e uma

banda quase-unidimensional gerada pelo on�namento transversal. Assim �e observada ex-

perimentalmente os quantums da ondutânia, e2=h=38; 7 �S e o orrespondente quantum

da resistênia, h=e2=25; 8 k
.

Esta �e uma prova importante da existênia do regime de transporte bal��stio on�-

nado em sistemas mesos�opios. Efeitos de impurezas ou imperfei�~oes omo rugosidades

anelam os patamares, mas ainda pode-se obter informa�~ao quântia, omo �e o aso de

transporte difusivo sem perda de oerênia quântia, onheido na literatura omo Flu-

tua�~oes Universais da Condutânia [5℄. Nesta tese n�os estamos interessados no regime de

transporte bal��stio on�nado (sistemas nanos�opios) sem intera�~ao el�etron-el�etron para

o 2DEG, omo o aso das Fig.1.7(a) e 1.7(b).
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Figura 1.7: (a) Resistênia quântia para um QPC em fun�~ao da voltagem nos gates (de van Wess e

olaboradores [12℄). No inset desta �gura temos esquematizado um quantum point ontat gerado por

split gate, as regi~oes esuras s~ao os gates met�alios que on�nam transversalmente o 2DEG para uma

onstri�~ao de largura transversal w. Uma pequena diferen�a de potenial apliada entre os reservat�orios

(2DEG nos extremos da onstri�~ao) gera uma orrente de el�etrons I. (b) A Condutânia do QPC �e obtida

invertendo a resistênia dada em (a), laramente observa-se os patamares da quantiza�~ao assoiados om

bandas unidimensionais doQPC. Ditas bandas unidimensionais s~ao formadas pelo aoplamento dos modos

transversais (gerados pelo on�namento transversal) om os estados ont��nuos longitudinais. Um aumento

de w (diminuindo a voltagem negativa apliada nos gates) leva para o aumento da ondutânia em forma

quântizada, onde ada patamar est�a assoiado om uma banda unidimensional.

1.5.2 Estados Disretos em um Open Quantum Dot (OQD)

Outro exemplo experimental importante de transporte bal��stio on�nado em sistemas me-

sos�opios �e a observa�~ao de estados quase-ligados em umOpen Quantum Dot (OQD) [14℄.
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Um OQD �e uma aixa quântia aberta nos extremos para permitir o aoplamento om

os estados ont��nuos dos reservat�orios de el�etrons nos experimentos de transporte (inset

da Fig.1.8). Este experimento resulta interessante pela di�uldade de obter ressonânias

bem difereniadas assoiadas om o dot entral dos patamares do ont��nuo assoiado om

os point ontat onetores. Efeitos de temperatura e de impurezas alargam e diminuem

os pios ressonantes (estados quase-ligados) di�ultando sua observa�~ao. Um efeito ainda

mais forte �e a intera�~ao el�etron-el�etron, que no aso de ter muitos el�etrons partiipando no

transporte pode gerar um bloqueio eletrost�atio, onheido omo \oulomb blokade" [32℄,

originando pios peri�odios de ondutânia onde ada pio �e assoiado om o transporte

de um s�o el�etron, atrav�es da estrutura omo uma fun�~ao do voltagem que ontrola o dot

entral.

No inset da Fig.1.8 apresentamos uma representa�~ao de um Open Quantum Dot

(OQD) gerado por split gate. Este tipo de on�namento gera estados disretos asso-

iados om a aixa quântia ou quantum dot (QD). Por outro lado os quantum point

ontats (QPCs) que onetam o dot entral om os reservat�orios de el�etrons (para gerar

uma aixa quantia aberta ou OQD) geram bandas unidimensionais, expliadas no ex-

perimento anterior. Assim temos estados disretos assoiados om o QD os quais geram

pios de tunelamento ressonante na ondutânia e estados ont��nuos assoiados om os

QPCs onetores os quais geram patamares na ondutânia. Trabalhando sempre om

temperaturas tendendo para zero, podem-se onstruir dots fortemente aoplados aos on-

tatos (quantum dots abertos, por tanto) nos quais os efeitos de intera�~ao eletrônia s~ao

minimizados. Desta forma pode-se obter o sistema da referênia [14℄, onde laramente

se observam dois pios ressonantes, sinalizados om setas, na Fig.1.8, assoiados om os

estados disretos do quantum dot entral, antes do primeiro patamar da ondutânia asso-

iado om os QPCs onetores. Simula�~oes n�umerias on�rmam que estas ressonânias

s~ao produto do on�namento quântio provoado pelo dot na presen�a de pequenas tem-

peraturas, T1, que alargam os pios sem intera�~ao entre el�etrons. Observa-se tamb�em o

aumento das larguras dos pios e sua diminui�~ao om o aumento da temperatura, por

ausa de defeitos, omo impurezas e rugosidades. Estes sistemas tamb�em podem ser usa-

dos para estudar a intera�~ao entre estados ressonantes do quantum dot, om os estados

ont��nuos dos QPCs onetores, o qual �e um dos temas prinipais desta tese.
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Figura 1.8: Condutânia para um Open Quantum Dot (OQD) em fun�~ao da voltagem apliada nos gates

que de�nem o dot de dimens~oes Lx e Ly (ver inset) para diferentes temperaturas. Observamos laramente

dois pios de tunelamento ressonante de energia menor que o primeiro patamar da ondutânia indiados

om setas para baixas temperaturas (T1). Estos pios est�am assoiados om os estados disretos (gerados

por ausa do on�namento provoado pelo dot) de energias menores que o primeiro modo transversal

provoado pelos Quantum Point Contats (QPC) onetores de largura transversal w (de Lundberg e

olaboradores [14℄).

1.5.3 Mapeamento do Fluxo de El�etrons em um QPC

Nesta parte desrevemos um pouo de um dos experimentos que motivaram o trabalho

entral desta tese: ontrole de estados disretos e ont��nuos usando pontas perturbadoras

em OQDs.

B�asiamente o experimento de Topinka e olaboradores [15℄, �e mapear o uxo de

el�etrons em um QPC usando a ponta de um Miros�opio de For�a Atômia (AFM). O

uxo de el�etrons atrav�es do QPC est�a distribuido nas regi~oes dos m�aximos da densidade

de probabilidade dos el�etrons ao longo do sistema. Por exemplo o uxo de el�etrons orres-

pondente om o primeiro patamar da ondutânia (primeira banda unidimensional) tem

que ter todos os el�etrons movimentandose ao longo de um unio tra�o longitudinal no

meio da dire�~ao transversal do QPC o qual poderia ser observado na sa��da do dispositivo,

este unio tra�o �e assoiado om o m�aximo do primeiro modo transversal. No aso do

segundo patamar os el�etrons seriam distribuidos em dois tra�os longitudinais nas posi�~oes

dos m�aximos do segundo modo transversal e assim por diante. Na Fig.1.9(a) mostramos
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o QPC feito pelo grupo de Topinka, usando t�enias de split gates. Os tra�os de or

brano que se observam na entrada e saida do dispositivo �e o uxo de el�etrons mapeado

orrespondente ao tereiro patamar da ondutânia. Claramente observamos três tra�os

assoiados om os três m�aximos do tereiro modo transversal que onstitui o tereiro pa-

tamar da ondutânia. A ompara�~ao entre o mapeamento experimental e as simula�~oes

para o tereiro modo revelam boa onordania, Fig.1.9(a) direita. Topinka e olabora-

dores, onseguiram mapear o uxo de el�etrons para os três primeiros modos transversais

do QPC, provoados pelo on�namento transversal. Na Fig.1.9(b)-(A), mostramos a on-

dutânia do QPC n~ao perturbado. Coloando a ponta do AFM no entro de uma das

entradas do QPC onsegue-se diminuir o primeiro patamar da ondutânia, Fig.1.9(b)-

(B) e posiionando a ponta fora do entro onsegue-se diminuir o segundo, Fig.1.9(b)-(C)

ou tereiro patamar dependendo da posi�~ao exata da ponta. O mapeamento onsiste em

gr�a�ar a varia�~ao da ondutânia para um dado patamar em fun�~ao da posi�~ao da ponta

perturbadora.

Baseados neste experimento, oloamo-nos algumas perguntas. Ser�a poss��vel mapear

os estados quase-ligados de um OQD, usando a ponta do AFM?. Quais s~ao as ondi�~oes

para obter este mapeamento?. O desenvolvimento do trabalho para responder essas per-

guntas, teve por onsequênia a proposta de realizar um experimento usando a ponta

do AFM para n~ao somente mapear as fun�~oes de onda, mas tamb�em para manipular as

ressonânias de Fano em um OQD. O experimento que n�os propomos �e mais simples

que usar um quantum dot embutido num interferômetro de Aharonov-Bohm, que foi a

maneira omo Kobayashi e olaboradores �zeram no experimento que ser�a disutido de

forma breve a seguir.
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Figura 1.9: (a) QPC gerado por split gate (esquerda). Os três tra�os de or brano na entrada e

sa��da do QPC s~ao o uxo de el�etrons mapeado (de Topinka e olaboradores [15℄) assoiado om os três

m�aximos que tem o tereiro modo transversal orrespondente om o tereiro patamar da ondutânia

(�guras de fundo preto). Modo transversal do uxo de el�etrons mapeado omparado om o simulado

(�gura da direita). (b) A. Condutânia n~ao perturbada para o QPC mostrado em (a), B. ondutânia

perturbada para o aso de oloar a ponta do AFM no entro de uma das entradas, aqui observamos a

diminui�~ao do primeiro patamar da ondutânia e C. om a ponta do AFM fora do entro (na posi�~ao

de um dos m�aximos do segundo modo transversal) da entrada do QPC, aqui observa-se a diminui�~ao do

segundo patamar da ondutânia. O proedimento de mapeamento onsiste em gr�a�ar a varia�~ao da

ondutânia de um dado patamar em fun�~ao da posi�~ao da ponta do AFM .

1.5.4 Controle das Ressonânias de Fano

Finalmente falaremos brevemente sobre o trabalho de K. Kobayashi e olaboradores [33℄,

o qual trata sobre a primeira demostra�~ao da sintonia do efeito de Fano em sistemas

mesos�opios. Neste experimento usando um quantum dot embutido num dos ramos que

onstituem um interferômetro de Aharonov-Bohm [6℄, Fig.1.10(a), onsegue-se manipu-

lar o aoplamento entre os estados disretos do ramo que ontem o dot om os estados
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ont��nuos do outro ramo, ontrolando desta forma as ressonânias de Fano que oorrem

por ausa deste aoplamento. Um interferômetro de Aharonov-Bohm �e formado por um

anel quântio na presen�a de ampo magn�etio perpendiular ao plano do anel. A pre-

sen�a do quantum dot num dos ramos disretiza os estados desse aminho, mantendo os

estados do outro ramo ont��nuos. O ampo magn�etio apliado gera um vetor potenial

que atrasa o momento linear (ao longo do ramo) num ramo e adianta no outro ramo,

gerando uma interferênia da fase da onda eletrônia na sa��da do anel quântio que �e

uma fun�~ao do ampo magn�etio apliado. Assim este grupo de experimentadores onse-

gue ontrolar o aoplamento dos estados disretos om os ont��nuos por meio do ampo

magn�etio apliado, Fig.1.10(b). Aqui observa-se as mudan�as na forma de linha da on-

dutânia omo uma fun�~ao do ampo magn�etio. Estas diferentes formas orrespondem

a diferentes aoplamentos entre os estados disretos e ont��nuos. Os pios assim�etrios

observados s~ao onheidos omo ressonânias de Fano. Nos propomos nesta tese a rea-

liza�~ao de um experimento similar, usando um sistema mais simple e sem presen�a de

ampo magn�etio. N�os estudamos nesta tese a possibilidade de usar um OQD na pre-

sen�a de uma ponta de AFM movida ao longo de todo o dot para explorar as simetrias

das fun�~oes de onda dos estados disretos e ont��nuos. N�os mostramos que o ontrole das

ressonânias de Fano e estados ont��nuos �e possivel om este sistema. A diferen�a b�asia

entre os dois trabalhos, �e que no trabalho de Kobayashi e olaboradores o dot apresenta

intera�~ao entre el�etrons e o aso estudado por n�os, �e realizado para sistemas sem intera�~ao

omo os sistemas experimentais das referênias [14, 34, 15℄ expliados anteriormente.
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Figura 1.10: (a) Representa�~ao esquem�atia de um interferômetro de Aharonov-Bohm om um dot

(QD) num dos ramos (�gura da esquerda) e imagem deste sistema tipo split gate (direita). (b) Con-

dutânia em fun�~ao do voltagem que de�ne o dot para diferentes valores do ampo magn�etio apliado

perpendiular ao plano do dispositivo. Observa-se a manipula�~ao das ressonânias de Fano, isto �e, a

manipula�~ao do aoplamento entre o estado disreto (orrespondente om o dot) om o estado ont��nuo

(proveniente do outro ramo), os quais aoplam-se na sa��da do dispositivo. O aoplamento destos anais

�e ontrolado por um ampo magn�etio apliado perpendiular ao plano do dispositivo (de Kobayashi e

olaboradores [33℄).
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Cap��tulo 2

Transporte Bal��stio Con�nado

Perpendiular �a Interfae

2.1 Tunelamento Ressonante em RTDs

O fenômeno de tunelamento ressonante em heteroestruturas de GaAs=AlGaAs de trans-

porte perpendiular �a interfae (RTDs) �e importante pelas multiplas aplia�~oes teno-

logias [9℄ e por que tem os ingredientes b�asios do transporte de el�etrons em sistemas

on�nados. Neste sentido o estudo de diodos de dupla barreira por exemplo, onde o

on�namento �e dado numa s�o dimens~ao, permite-nos ganhar intui�~ao e experiênia para

entender o tunelamento em sistemas mais omplexos, omo �e o aso dos sistemas de 2DEG

estruturado.

Lembremos que um diodo de dupla barreira esta formado por uma regi~ao de es-

palhamento omposta de um po�o quântio de GaAs on�nado por duas barreiras de

AlxGa1�xAs unidas om dois ontatos (emissor e oletor) ao longo da dire�~ao de resi-

mento da heteroestrutura, Fig.1.2. Para o aso de interfaes ideais (sem rugosidades na

interfae que espalhem a onda eletrônia, aoplando os modos transversais om os per-

pendiulares) podemos separar as vari�aveis transversais (x,y) da vari�avel perpendiular

�a interfae (z) para ada material omponente da heteroestrutura, araterizado por sua

massa efetiva, m�, de forma que onsegue-se expressar a energia total, E, do el�etron no

po�o por exemplo, da seguinte forma:

E = Ez +
�h2(k2x + k2y)

2m�
(2.1)

e a fun�~ao de onda total para a energia, E, assoiada ao el�etron �a expressada omo:

	E(x; y; z) = 	E(z)	E(x; y) (2.2)

Assim temos estados disretos na dire�~ao de resimento, z, e bandas parab�olias no plano

(x,y).
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Os ontatos dos RTDs s~ao feitos de GaAs e tem uma onentra�~ao de el�etrons, ND,

at�e uma energia de Fermi, EF . Para expliar o fenômeno de tunelamento ressonante na

dire�~ao de resimento (z), utilizaremos a Fig.2.1(a), que representa o fundo da banda

de ondu�~ao ao longo da heteroestrutura, para um diodo de dupla barreira. Nesta �gura

a regi~ao de espalhamento �e de�nida pela regi~ao B (barreira 1-po�o- barreira 2) e tem

assoiado um estado ressonante, ER. Os ontatos emissor e oletor s~ao representados

pelas regi~oes A e C respetivamente, linha ont��nua. Podemos apliar uma diferen�a de

potenial, VAC , entre os ontatos A e C de forma que o ampo el�etrio gerado desloque a

banda e om isto diminua a energia do estado disreto, ER, do po�o, linha pontilhada. A

rela�~ao entre o aumento de VAC e a diminui�~ao de ER, em primeira ordem de aproxima�~ao,

�e dada por:

ER(VAC) = ER(0)�
eVAC
2

(2.3)

onde ER(0) �e o estado ressonante n~ao perturbado, quando a diferen�a de potenial apliada

�e zero. Por ausa que o ontato oletor, C, dese om o aumento de VAC , apareem estados

permitidos para os el�etrons nesse ontato. Quando ER(VAC) entra em ressonânia om a

energia EF , os el�etrons tunelam desde a regi~ao A at�e o po�o e desde o po�o at�e a regi~ao C,

atrav�es do estado ressonante, ER(VAC). Este �e basiamente o fenômeno de tunelamento

ressonante. Com o aumento de VAC mais el�etrons partiipam do tunelamento at�e que

ER(VAC) �que abaixo do n��vel de referênia, E. Isso �e o que suede ao longo da dire�a~o

de resimento, z. Na dire�ao transversal, paralela �a interfae dentro da regi~ao B do po�o

quântio, as bandas s~ao parab�olias por n~ao ter on�namento quântio, Fig.2.1(b). No

iniio, quando VAC=0, a banda parab�olia assoiada om o estado ressonante ER (linha

�na) se enontra longe de entrar em ressonânia om o mar de el�etrons (banda parab�olia

de linha grossa) do ontato emissor assoiado om EF . Quando apliamos VAC entre os

ontatos desemos a banda ER at�e que ela entre em ressonânia om a banda EF , linha

pontilhada.
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Figura 2.1: (a) Per�l de potenial do fundo da banda de ondu�~ao para um Diodo de tunelamento

ressonante (RTD) de dupla barreira ao longo da dire�~ao de resimento da amostra (z) om um estado

disreto, ER, linha ont��nua. Diminui�~ao da energia ressonante pela aplia�~ao de uma diferen�a de

potenial, VAC entre os ontatos para fazer que ER entre em resson^ania om o mar de Fermi do ontato

emissor (per�l de potenial de linha pontilhada). (b) Bandas de ondu~ao na regi~ao paralela �a interfae

(plano xy) sem VAC apliado (linha ont��nua) e om aplia�~ao de VAC (linha pontilhada). A regi~ao

pontilhada (da banda parab�olia orrespondente om o po�o) superposta om a banda de Fermi do

ontato emissor �e proporional om a orrente de tunelamento ressonante, a m�axima orrente �e dada

quando a banda pontilhada est�a totalmente superposta om a banda de Fermi, aqui temos um pio na

orrente (Vp). () Forma de linha da orrente-voltagem arater��stia para um RTD, ada pio �e assoiado

ao tunelamento ressonante atrav�es de um estado disreto do po�o. A linha ont��nua �e para o aso de

interfaes ideais e a linha pontilhada quando se tem rugosidades nas interfaes.

O aumento de VAC aumenta a regi~ao de resson^ania entre as bandas (�area de linhas

pontilhadas) e mais el�etrons tunelam at�e que ER(VAC) �que abaixo da banda EF , o qual

�e dado para VAC=VP (voltagem de pio), quando oorre o m�aximo na orrente assoi-

ada om o estado disreto em fun�~ao da voltagem apliada, Fig.2.1(). Para voltagens

maiores onsegue-se que um segundo estado disreto des�a, podendo tamb�em ontribuir

31



para o transporte. Assim ada pio da orrente-voltagem �e assoiado ao tunelamento

ressonante atrav�es de um estado disreto do po�o. No aso de interfaes n~ao ideais os

diversos espalhamentos ausados pelas rugosidades aumentam a largura de linha do pio

da orrente. Estas rugosidades tamb�em geram assimetrias que diminuem a transmiss~ao

atrav�es do sistema, diminuindo assim a orrente, linha pontilhada da Fig.2.1().

Para o aso de interfaes ideais, Esaki e Tsu modelaram a densidade de orrente para

heteroestruturas em fun�~ao da probabilidade de transmiss~ao T (Ez; VAC), da voltagem

apliada VAC, da temperatura do sistema T e da onentra�~ao de el�etrons nos ontatos

assoiado om uma energia EF [20℄. Assim toda a desri�~ao qualitativa expliada antes

�a resumido �a equa�ao de Esaki e Tsu, a qual tem a seguinte forma:

J(VAC ; T; EF ; T (Ez))) =
em�kT

2�2�h3

Z Ez

0
T (Ez; VAC)Ln(

1 + e(EF�Ez)=kT

1 + e(EF�Ez�eVAC)=kT
)dEz (2.4)

onde m� �e a massa efetiva dos ontatos, neste aso de GaAs. A densidade de orrente J

expressada na equa�~ao (2.4) �e a orrente de tunelamento atrav�es de uma heteroestrutura

onformada de po�os e barreiras de potenial de larguras �nitas e formas arbitrarias. A

probabilidade de transmiss~ao T (Ez; VAC) �e de�nida omo a raz~ao entre a orrente transmi-

tida e a orrente inidente atrav�es do sistema para o aso que o equil��brio termodin�amio

sej�a rompido om a aplia�~ao de uma voltagem VAC entre os ontatos. Na regi~ao do on-

tato da esquerda (regi~ao A da Fig.2.1(a)) os el�etrons enontram-se distribuidos de aordo

om a distribui�~ao de Fermi-Dira no equ��librio termodin�amio (f(E)) e no ontato da

direita por ausa da aplia�~ao de VAC a distribui�~ao �a f(E + eVAC), esta diferen�a �e

integrada no plano paralelo �a interfae (integrada sobre o momento paralelo) e d�a por

resultado a ontribui�~ao da orrente observada na Fig.2.1(b) a qual est�a assoiada om o

termo logaritmio da equa�~ao (2.4). A ontribui�~ao perpendiular �a interfae �e a integral

para Ez observada na equa�~ao, onde a origem de energia �e o fundo da banda de ondu�~ao

do ontato que funiona omo dreno (ontato da esquerda da Fig.2.1(a)). Para estudar

a demostra�~ao matem�atia desta f�ormula pode-se usar a referênia [35℄. As grandezas

f��sias VAC , T e EF podem ser ontroladas e obtidas experimentalmente. O oe�iente de

transmiss~ao, T (Ez; VAC) depende da geometria (larguras e alturas) das barreiras e po�os

quântios, este oe�iente em geral tem que ser alulado numeriamente.

Em geral a equa�~ao de Esaki e Tsu (equa�~ao 2.4) �e v�alida somente para heteroestrutu-

ras tridimensionais ideais, isto �e, para sistemas onde a energia �e onservada e o momento

transverso tamb�em �e onservado (n~ao existem interfaes rugosas que espalhem os el�etrons

para outros momentos). Al�em disto nesta equa�~ao tamb�em �e suposto que n~ao existe ao-

plamento om outras bandas (somente �e onsiderada uma banda, a banda assoiada om

o ponto de simetria �), isto �e, n~ao �e onsiderado aoplamento X-� o qual gera outros

anais de transporte. A equa�~ao de Esaki e Tsu presupone um regime de transporte de

quase-equil��brio (utiliza a distribui�~ao de Fermi-Dira ou distribui�~ao de uma s�o part��ula)

e para introduzir irreversibilidade no formalismo assume-se que os ontatos s~ao perfeitos

absorvedores, isto �e, nos ontatos a part��ula perde sua oerênia de fase e seu exesso
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de energia atrav�es de olis~oes inel�astias om o mar de Fermi dos ontatos, somente na

regi~ao efetiva de espalhamento (barreiras e po�os) a oerênia de fase �e mantida. Por

outro lado, nos asos reais a presen�a de interfaes rugosas, aumentam a largura de linha

na transmiss~ao, reduzindo a diferen�a entre o pio e o vale na orrente omparada om o

aso ideal de Esaki e Tsu. Os proessos inel�astios provoados por fônons, por exemplo,

levam para uma n~ao onserva�~ao do momento transverso e para uma perda da oerênia

de fase.

2.2 Coe�iente de Transmiss~ao

A probabilidade quântia de que um el�etron tunele atrav�es de um sistema de barreiras e

po�os quântios �e dado pelo oe�iente de transmiss~ao, T (Ez). Este oe�iente fornee

informa�~ao sobre os regimes de transmiss~ao bal��stia atrav�es da heteroestrutura. Pode-

mos observar tunelamento n~ao ressonante atrav�es de uma barreira ou quando o el�etron

tem uma energia diferente da energia ressonante (estado disreto dentro do po�o) de um

RTD . Por outro lado, podemos observar tunelamento ressonante atrav�es de um estado

disreto do po�o quântio. Por �ultimo temos o transporte aima das barreiras. Estes três

regimes s~ao bem difereniados na forma de linha de T (Ez). No aso de tunelamento n~ao

ressonante tem-se probabilidades de transmiss~ao muito baixas, para o tunelamento res-

sonante observam-se pios om altura e largura bem de�nidos de probabilidade m�axima,

T (Ez) = 1 para as energias dos estados disretos do po�o quântio e �nalmente para o

aso de transmiss~ao aima das barreiras, a probabilidade de transmiss~ao apresenta a-

rater��stias de transporte de maxima transmiss~ao om modula�~oes quântias ausadas

pela presen�a das barreiras. Estudaremos as prinipais arater��stias do oe�iente de

transmiss~ao no regime de tunelamento ressonante. Na Fig.2.2(a) novamente temos esque-

matizado o per�l de potenial de um diodo de dupla barriera, neste aso as larguras das

barreiras s~ao Lb1 e Lb2 om a mesma altura, Vb, temos um estado ressonante, �n, dentro

do po�o quântio. Este estado disreto tem um tempo de vida de permanênia dentro do

po�o assoiado om sua largura, �n, pelo prin��pio de inerteza. Assim este estado res-

sonante, �n(z) , sai da regi~ao do po�o atrav�es das barreiras, extendendo-se at�e as regi~oes

dos ontatos. Assim para ter em onta o tempo de vida �nito do estado ressonante, a

energia total assoiada om este estado �e esrita omo:

En = �n � i
�n
2

(2.5)

A largura de linha deste estado ressonante �e uma fun�~ao dos espalhamentos produzidos

pelas barreiras, ou seja �n tem duas ontribui�~oes, uma assoiada ao espalhamento da

primeira barreira na posi~ao O, e outro assoiado ao espalhamento da segunda barreira

na posi�~ao L:

�n = �On + �Ln (2.6)
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Na Fig.2.2(a) tamb�em temos oloado uma largura de po�o quântio Lw para de�nir

mais adequadamente �n, pois a energia deste estado depende prinipalmente desta lar-

gura. Tamb�em de�nimos uma massa efetiva m�

i para ada po�o e barreira, omo �e usual

na aproxima�~ao da massa efetiva, que omo j�a foi menionado antes �e valida para esses

sistemas. Assim toda a informa�~ao ristalina de ada uma das omponentes da hetero-

estrutura �a ontida em sua massa efetiva, para energias pr�oximas do fundo da banda

de ondu�~ao onde as bandas s~ao parab�olias. Similares parâmetros de rede e estrutura

ristalina s~ao fundamentais para obter interfaes abruptas de�nidas pelas barreiras de po-

tenial. Uma an�alise desta aproxima�~ao pode ser enontrada na referênia [36℄. Podemos

inidir el�etrons n~ao interagentes desde o ontato emissor (m�

1) para a regi~ao efetiva de es-

palhamento (barreira 1(m�

2)-po�o(m
�

3)-barreira 2(m�

4)) da forma expliada anteriormente

no modelo de Esaki e Tsu. O espalhamento gera ondas inidentes e reetidas na regi~ao

1, 	1(k1; z1), e ondas transmitidas na regi~ao do ontato oletor (5), 	5(k5; z5); onde ki

e zi s~ao o vetor de propaga�~ao da onda e a posi�~ao da part��ula na regi~ao i. Usando os

estados ressonantes podemos alular o propagador atrav�es do sistema (fun�~ao de Green:

G+(O;L;E)). Este propagador permite-nos alular a probabilidade de transmiss~ao entre

os pontos O e L, Fig.2.2(a). Uma boa disuss~ao destes �alulos pode ser enontrada na

referênia [37℄. Assim o oe�iente de transmiss~ao para a regi~ao de ressonânia pode ser

esrito da seguinte forma:

T (Ez) =
�On�

L
n

(Ez � �n)2 + (�n
2
)2

(2.7)

A forma deste oe�iente de transmiss~ao esta representada na Fig.2.2(b). Para o aso

Lb1 = Lb2 o sistema �e sim�etrio e T (Ez) �e uma Lorenziana om seu pio m�aximo na

posi�~ao da energia ressonante, �n, om meia largura �n, linha ont��nua. Isto signi�a

que o el�etron tem uma probabilidade m�axima de tunelar quando sua energia �e igual que

a energia do estado ressonante e sua largura india o tempo de vida dentro do po�o de

t��h=�n relaionado om o on�namento quântio provoado pelas barreiras. Por exemplo

no aso de aumentar a largura de uma das barreiras, o sistema se torna assim�etrio

e a probabilidade diminue, al�em disto o aumento de uma das barreiras on�na mais

o estado ressonante, onsequentemente temos uma diminui�~ao da largura de linha da

energia ressonante, linha pontilhada da Fig.2.2(b).
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Figura 2.2: (a) Representa�~ao generalizada de uma dupla barreira om um estado ressonante �n(z)

(estado extendido) dentro do po�o. O estado disreto tem uma energia �n e largura �n (assoiado om

o tempo de vida do estado dentro do po�o). Aqui mostramos os elementos b�asios para o �alulo da

probabilidade de transmiss~ao T (Ez): materiais usados na onstru�~ao da heteroestrutura (m�

i ), geometria

do per�l de potenial (larguras e alturas das barreiras e po�os quântios). (b) Forma Lorenziana do

oe�iente de transmiss~ao, para um aso sim�etrio (Lb1 = Lb2), linha ont��nua e para o aso assim�etrio

(Lb1<Lb2), linha pontilhada. �n leva a informa�~ao do espalhamento da onda eletrônia provoado pelas

barreiras na entrada (O) e na saida (L) do RTD.

Agora que j�a temos os ingredientes b�asios para ompreender o fenômeno de tunela-

mento ressonante em RTDs, estamos em ondi�~oes de abordar as t�enias de �alulo para

obter T (Ez) e assim alular a orrente-votagem arater��stia, J(V ), para diferentes

heteroestruturas. A seguir apresentamos duas t�enias importantes que n�os utilizamos,

nesta tese para estudar o \Cen�ario Quântio I: Diodos de Tunelamento Ressonante de

GaAs/AlGaAs (RTD)". Estas t�enias s~ao: 1) disretiza�~ao n�umeria e 2) fun�~oes de

Green da rede.

2.3 M�etodo 1: Disretiza�~ao N�umeria

Basiamente esta t�enia tem três partes importantes: 1)de�ni�~ao da heteroestrutura

(Fig.2.3(a)), 2)�alulo da probabilidade de transmiss~ao T (E) (Fig.2.3(b)) e 3)�alulo da
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densidade de orrente usando a equa�~ao de Esaki-Tsu (equa�~ao 2.4). Primeiro, preisamos

de�nir a estrutura da forma mais geral poss��vel, isto �e, de�nir os materiais usados para

os po�os (GaAs) e barreiras (AlxGa1�xAs) araterizados por sua massa efetiva [38℄, as

quais s~ao:

m�

GaAs = 0; 067mo (2.8)

m�

AlxGa1�xAs = (0; 067 + 0; 083x)mo (2.9)

onde mo �e a massa do el�etron no v�auo e x a onentra�~ao de Alum��nio nas barreiras.

Esta onentra�~ao, x, de�ne uma altura para a barreira om respeito ao fundo da banda

de ondu�~ao do GaAs no ponto de sim�etria �. Assim a altura da barreira [39℄ �e de�nida

omo:

Vb(x) = 0; 86x::::::::(0 � x � 0; 45) (2.10)

Vb(x) = 0; 86x+ 1; 15(x� 0; 45)2::::::::(0; 45 < x � 1) (2.11)

As larguras dos po�os Lw e barreiras Lb s~ao dadas pelo n�umero de monoamadas deposi-

tadas para ada omponente. Podemos onsiderar que uma monoamada destes materiais

tem aproximadamente um valor t��pio de 3�A. Por outro lado, podemos alular a energia

de Fermi EF dos ontatos a partir da onentra�~ao de doadores ND. Considerando que

ada impureza doadora ontribue om um el�etron, temos que a onentra�~ao de el�etrons

nos ontatos �e n=ND, assim podemos esrever a energia de Fermi para T = 0K omo [40℄:

EF (T = 0K) =
�h2

2m�
(3�2n)2=3 (2.12)

desta forma temos uma energia de Fermi de 0; 054eV para uma onentra~ao t��pia

de el�etrons de n = 1x1018m�3. Finalmente de�nindo o n�umero de barreiras e po�os

quântios, podemos onseguir a heteroestrutura desejada. Um exemplo desta estrutura,

�e mostrada na Fig.2.3(a). Observa-se que podemos gerar diferentes per�s de potenial

manipulando as larguras e alturas dos po�os e barreiras.

O segundo passo �e alular a probabilidade de transmiss~ao atrav�es da estrutura de�-

nida antes. A equa�~ao de Shr�odinger na aproxima�~ao da massa efetiva ou aproxima�ao

da fun�ao envelope �e [19, 35, 36℄:

[
d

dz

1

m�(z)

d

dz
+

2

�h2
(E � U(z))℄	(z) = 0 (2.13)

onde U(z) ontem a energia potenial assoiada �as amadas da heteroestrutura (per�l de

potenial da Fig.2.3(a), �a qual denominaremos URTD mais o potenial assoiado om a

diferen�a de potenial apliada entre os ontatos (�V ) que serve para deser os estados

ressonantes (Fig.2.1(a)). Este potenial efetivo pode ser esrito da seguinte forma:

U(z) = URTD � eEoz (2.14)

aqui z �e a posi�~ao, e a arga do el�etron e Eo=�V /d �e o ampo el�etrio gerado por ausa

da aplia�~ao da �V , onde d �e a distânia medida entre o iniio da primeira barreira da
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esquerda at�e o �nal da �ultima barreira da direita (Fig.2.3(a)). Por exemplo no aso de um

diodo de dupla barreira omo o aso da Fig.2.1(a), a distânia d �a: d = Lb1+Lw1+Lb2.

Fazemos agora P (z) = 1=m�(z) e usando:

d

dz
P (z) �

P (z + a)� P (z)

a
=

Pn+1 � Pn
a

(2.15)

onseguimos esrever a equa�~ao (2.13) de forma disretizada:

[Pn+1 + Pn�1 � a2qn℄	n = Pn+1	n+1 + Pn�1	n�1 (2.16)

onde qn = 2(E�Un)=�h
2 e 00a00 �e a distânia entre dois pontos da disretiza�~ao, Fig.2.3(b).

Assim uma disretiza�~ao da vari�avel ont��nua z para obter n pontos disretos, permite

obter uma rela�~ao n�umeria para ada ponto n, entre 	n (fun�~ao de onda no ponto n)e Un
(energia potenial no ponto n, Un = U(na)RTD�eEona) para uma dada energia. Fazendo

Fn = Pn+1 + Pn�1 � a2qn podemos esrever esta rela�~ao de forma mais ompata:

Fn	n = Pn+1	n+1 + Pn�1	n�1 (2.17)

Considerando que a disretiza�~ao �e iniiada no ponto n = 0 do ontato da esquerda

e termina no ponto n = L do ontato da direita, temos L + 1 pontos desrevendo a

heteroestrutura, om n : 0; 1; 2; 3; :::::::::; L�2; L�1; L. Desta forma temos L+1 equa�~oes

do tipo da equa�~ao anterior, isto �e:

F0	0 = P1	1 + P�1	�1

F1	1 = P2	2 + P0	0

F2	2 = P3	3 + P1	1

F3	3 = P4	4 + P2	2

. . . (2:17(a))

. . .

. . .

FL�1	L�1 = PL	L + PL�2	L�2

FL	L = PL+1	L+1 + PL�1	L�1

N�os onheemos Fn e Pn, os quais j�a s~ao de�nidos na esolha da heteroestrutura,

quando geramos o per�l de potenial da Fig.2.3(a). Com isso estas equa�~oes permitenos

enontar 	n para qualquer ponto n. De�nimos tamb�em que no ontato emissor da es-

querda temos ondas inidentes do ontato e reetidas pelas barreiras, Fig.2.3(a), assim

podemos esrever a fun�~ao de onda nesta regi~ao da seguinte forma:

	1 = eiK
1z + �e�iK

1z (2.18)

Na regi~ao do ontato da direita temos somente ondas transmitidas, a qual pode ser ex-

presada por:

	N = �eiK
Nz (2.19)
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En geral a fun�~ao de onda em ada uma das regi~oes j da heteroestrutura (po�os e

barreiras) pode ser expressada omo: 	j(z) = Ajexp(iKjz) + Bjexp(�iKjz) om Kj =

[2m�

j(Ez � U j)℄1=2=�h , ent~ao podemos esrever a probabilidade de transmiss~ao T (Ez), da

seguinte forma:

T (E) =
m�

1K
N

m�

NK
1

=AN=2

=A1=2
=
m�

1K
N

m�

NK
1
� �� (2.20)

onde m�

1 e K1 s~ao a massa efetiva e o vetor de propaga�~ao da onda na regi~ao 1, que

neste aso orresponde �a regi~ao do ontato emissor (esquerda), m�

N e KN s~ao a massa

efetiva e o vetor de propaga�~ao da onda na regi~ao N , que neste aso orresponde om a

regi~ao do ontato oletor (direita). Para enontrar � �� esolhemos o ponto iniial n = 0

do ontato da esquerda e o ponto �nal n = L da disretiza�~ao do ontato da direita, omo

representantes das regi~oes dos ontatos. Neste sentido, a primeira e a �ultima equa�~ao

do grupo (2.17(a)) s~ao importantes. Toda a informa�~ao das outras equa�~oes �e oloada

dentro destas para reduzir o onjunto para 2 equa�~oes gerais.

A primeira equa�~ao geral �e alulada por substitui�~oes suessivas de 	n na equa�~ao se-

guinte ontendo um termo 	n+1. Este proedimento permite enontrar a seguinte rela�~ao:

C	L = PL+1	L+1 +D	0 (2.21)

onde:

C = FL �
aL
bL

D =
QL

i=0
Pi

bL

aL = PLPL�1bL�1
bL = FL�1bL�1 � aL�1
a0 = �1, a1 = 0 e b0 = 0, b1 = 1

Similarmente alulamos a segunda equa�~ao geral om substitui�~oes a partir da �ultima

equa�~ao em (2.17(a)). Desta forma enontramos a segunda equa�~ao geral:

A	0 = B	L + P1	�1 (2.22)

onde:

A = F0 �
L
dL

B =
QL

i=1
Pi

dL

L = FL�1L�1 � L�2PL�1PL�2
dL = FL�1dL�1 � dL�2PL�1PL�2
0 = �1, 1 = 0 e d0 = 0, d1 = 1

Agora s�o resta alular 	0, 	L, 	�1 e 	L+1 das equa�~oes (2.21) e (2.22). As equa�~oes

(2.18) e (2.19) podem ser usadas para alular 	0, 	L, 	�1 e 	L+1. Assim (2.21) e (2.22)

podem tomar a seguinte forma:

C(�eiK
5La) = PL+1e

iK5a(�eiK
5La) +D(1 + �) (2.23)
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e

A(1 + �) = B(�eiK
5La) + P1(e

�iK1a + �eiK
1a) (2.24)

Resolvemos estas equa�~oes para obter � :

� � � =
Z2

X2 + Y 2
(2.25)

onde:

Z = 2DP�1sen(K
1a)

X = (AC � BD)� CP�1os(K
1a)� APL+1os(K

Na) + PL+1P�1os([K
1 +KN ℄a)

Y = PL+1P�1sen([K
1 +K5℄a)� CP�1sen(K

1a)� APL+1sen(K
5a)

Com isso enontramos a probabilidade de transmiss~ao do el�etron atrav�es de uma hete-

roestrutura, equa�~ao (2.20). O efeito da diferen�a de potenial apliado, �a na altera�~ao

do per�l de potenial dado pela equa�~ao (2.14) e pela introdu�~ao do vetor de onda KN

nas equa�~oes para alular T (EZ). No aso que a diferen�a de potenial seja nula, KN=

K1 e a probabilidade de transmiss~ao �a somente omo: � � � omo �e o aso do per�l de

potenial da Fig.2.3(a).

Finalmente, o tereiro passo �e oloar T (Ez; V ) na equa�~ao de Esaki e Tsu (equa�~ao

(2.4)) para alular a densidade de orrente (J) em fun�~ao da voltagem (V ), para uma

dada Temperatura (T ) e energia de Fermi (EF ) nos ontatos. A varia�~ao de V altera o

per�l de potenial da heteroestrutura (vide Fig.2.1(a)), ent~ao para ada valor de V , temos

que alular T (Ez; V ).
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Figura 2.3: (a) De�ni�~ao de uma heteroestrutura em geral mostrando suas omponentes b�asios: ma-

teriais usados (m�
i ) e geometria de potenial (Lbi, Vbi e Lwi), om esto determinamos os estados disretos

ou ressonantes �n. Na regi~ao do ontato emissor temos ondas inidentes e reetidas (�) e na regi~ao

do ontato oletor temos ondas transmitidas (�). (b) Disretiza�~ao da heteroestrutura anterior para o

�alulo de T (Ez).

2.4 M�etodo 2: Fun�~oes de Green da Rede

Outro m�etodo mais poderoso para alular T (Ez), prinipalmente para o aso de siste-

mas mais omplexos omo �e o aso dos sistemas bidimensionais de 2DEG estruturado,

�e o m�etodo de fun�~oes de Green da rede, que ser�a tratado de maneira mais extensa no

pr�oximo ap��tulo. Aqui apresentaremos um esquema geral desta t�enia para os dio-

dos de tunelamento ressonante (aso unidimensional). Uma disretiza�~ao da equa�~ao de

Shr�odinger na aproxima�~ao da massa efetiva tamb�em pode levar at�e um hamiltoniano

tipo tight binding (TB) [41℄. O interessante deste hamiltoniano tight binding �e que per-

mite a possibilidade de desaoplar esse hamiltoniano em sub-hamiltonianos, assoiados

om regi~oes do sistema total esolhidos previamente. Assim, por exemplo, para o aso de

um diodo de dupla barreira o hamiltoniano total pode ser dividido em sub-halmitonianos

em que ada um deles orresponde ao po�o ou barreira desaoplados do resto da hete-

roestrutura. Na Fig.2.4(a) temos que os sub-hamiltonianos H1, H3 e H5 orrespondem

as regi~oes de GaAs na estrutura, om H3 o po�o qu^antio e H1 = CR, H5 = CL s~ao os
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ontatos da direita e esquerda respetivamente. As barreiras de AlGaAs s~ao representadas

pelos sub-hamiltonianos H2 e H4.

Podemos aoplar todos esses sub-hamiltonianos usando um potenial de aoplamento

V , para representar o sistema total, Fig.2.4(b). Para alular o oe�iente de transmiss~ao

usamos a express~ao [37, 35℄:

T (E) = 4V 2sin2(aros[
E

2V
+ 1℄)G+(0; L;E)G(0; L;E) (2.26)

onde V �e o hopping que une ada s��tio da rede unidimensional om seus primeiros vizinhos.

Aqui n�os usamos: VA = VB = V e um parâmetro de rede denominado ax, Fig.2.4(a). E �e a

energia do el�etron inidente eG(0; L;E) �e o propagador ou fun�~ao de Green entre os pontos

0 (entrada) e L (sa��da) para a energia E. Desta forma, para alular T (E) preisamos

da fun�~ao de Green G(0; L;E) assoiada om o hamiltoniano total da heteroestrutura,

Fig.2.4(b). Podemos alular as fun�~oes de Green (Gi) assoiadas om os hamiltonianos

(Hi) da Fig.2.4(a) para depois uni-las reursivamente para alular a fun�~ao de Green

total G(0; L;E). Esta forma de �alulo ser�a disutida no pr�oximo ap��tulo, para sistemas

de 2DEG estruturados. Aqui utilizaremos a t�enia de auto-energias para alular um

hamiltoniano efetivo e usando este, alular G(0; L;E). Este hamiltoniano efetivo �e um

hamiltoniano que tem os efeitos dos ontatos semi-in�nitos inluidos no hamiltoniano da

regi~ao de espalhamento (barreira 1-po�o-barreiar 2).

Para alular G(0; L;E) separamos a heteroestrutura em três partes: CL e CR, as

quais s~ao adeias unidimensionais semi-in�nitas ou ontatos ideais da esquerda e direita

respetivamente, usando eles alularemos as auto-energias �L(R), as quais ser~ao inlu��das

dentro da regi~ao de espalhamento (He) para oloar os efeitos dos ontatos; al�em de CL

e CR teremos uma parte omposta pela regi~ao efetiva de espalhamento que a de�niremos

omo a regi~ao de s��tios tight binding: m=1,2,3,...8,9, da Fig.2.4(a), onde al�em de pegar

H4,H3 e H2 onsideramos os pontos da entrada (0) m = 1 e de sa��da (L) m = 9, om

isso temos um novo hamiltoniano He = HL + H4 + H3 + H2 + HR + Ve (onde ada Hi

�e uma matriz 9x9). HL e HR s~ao hamiltonianos de um s�o elemento de matriz diferente

de zero (no elemento de matriz (m;m0) = (1; 1) para HL e no (m;m0) = (9; 9) para HR,

isto �e na entrada e sa��da do dispositivo respetivamente), Ve �e o potenial que aopla

estas 5 matrizes. Dentro das matrizes HL e HR ser~ao inlu��dos os efeitos dos ontatos em

forma de auto-energias, assim os ontatos semi-in�nitos s~ao transformados para matrizes

�nitas. Agora os ontatos ser~ao matrizes 9x9 onde o unio elemento de matriz diferente

de zero �e na entrada do dispositivo ((m;m0) = (1; 1) para o ontato da esquerda) e na

sa��da ((m;m0) = (9; 9) para o ontato da direita), estos elementos de matriz s~ao dados por

CL(R) = HL(R)+�L(R) (sub-matrizes (m1,m1) e (m5,m5) da matriz total efetiva mostrada

na Fig.2.4(b) que representa o sistema dado na Fig.2.4(a)). Assim temos inlu��do os efeitos

dos ontatos dentro da regi~ao de espalhamento em forma de auto-energias, no �nal temos

um hamiltoniano total efetivo que pode ser esrito omo: Hefe = He + �L + �R.
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Estas auto-energias (�L(R)) s~ao aluladas usando:

�L(R) = V Gsemi
L(R)V

+ (2.27)

om Gsemi
L(R) = [(E+i�)I�Hsemi

L(R) ℄
�1 sendo a fun�~ao de Green dos ontatos semi-in�nitos e V

o hopping que oneta o ontato om o dispositivo (barreira-po�o-barreira). Os ontatos

CL e CR s~ao hamiltonianos tight binding semi-in�nitos expressados da seguinte forma:

Hsemi
L(R)(m0) =

1X
m=m0

[�ma
+
mam + V m+1a+mam+1 + V m�1a+mam�1℄ (2.28)

aqui �m �e a energia do s��tio m, V m+1 hopping da direita, V m�1 hopping da esquerda, a+m
operador de ria�~ao do s��tio m, am operador de aniquila�~ao do s��tio m. O hamiltoniano

tight binding neste aso desreve uma disretiza�~ao do omportamento ont��nuo da fun�~ao

de onda envelope dos estados do sistema. Esta disretiza�~ao leva para: �m = 2�h2=(m�a2)

(energia de s��tio) e V m+1 = V m�1 = ��h2=(2m�a2) (parâmetro de hopping que desreve

o aoplamento efetivo entre s��tios). Estes dois parâmetros s~ao os unios neessarios para

desrever o omportamento eletrônio em heteroestruturas perto do fundo da banda de

ondu�~ao. Este assunto ser�a melhor disutido no ap��tulo 3 para sistemas bidimensionais.

Aqui somente estamos introduzindo os elementos b�asios desta t�enia que ser�am melhor

apreiados no aso de sistemas multianais ou 2DEG estruturado, o qual ser�a tratado no

pr�oximo ap��tulo.

Continuando om o sistema da Fig.2.4(a), a fun�~ao de Green entre um s��tio m e um

m0 de uma adeia linear pode tamb�em ser expressa omo:

Gm;m0 =
1X
�

��m(�
�
m0)�

E � E� + i�
(2.29)

onde ��m �e a fun�~ao de onda no ponto m (autoestado) om energia E� (autovalor). Ent~ao

para o aso do hamiltonianao semi-in�nito orrespondente dos ontatos (equa�~ao (2.28)),

a fun�~ao de onda tem a seguinte forma:

��m =

s
2

�
sen(�(m�m0 + 1)) (2.30)

onde � = K�
xax om K�

x sendo o vetor de onda e m0 �e o ponto onde ome�a o ontato,

nesse aso m0 = 0 (CL) e m0 = 10 (CR) ( Fig.2.4(a)). A energia assoiada om esta

fun�~ao de onda �e:

E� = 2V (1� os�) (2.31)

om V = V m+1 = V m�1 sendo este o parâmetro de hopping entre s��tios. Substituindo as

equa�~oes (2.30) e (2.31) em (2.29) e onvertendo a somatoria da �ultima equa�~ao menionda

numa integral, podemos obter a fun�~ao de Green dos ontatos semi-in�nitos de�nida no

ponto m0:

Gsemi(m0) = Gsemi
L(R) =

eiaros(
�E
2V

+1)

=V=
(2.32)
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esta fun�~ao de Green j�a tem a informa�~ao dos ontatos, isto �e, a partir de m0 (onde

��niiam-se os ontatos) a part��ula n~ao tem mais espalhamento. Desta maneira podemos

expressar o hamiltoniano efetivo do sistema omo:

Hefe = He + �L + �R (2.33)

Assim o hamiltoniano Hefe da Fig.2.4(b) orrespondente ao sistema da Fig.2.4(a), tem

as seguintes sub-matrizes: CL(R) = �1(9) � V 2Gsemi(m0) que s~ao as matrizes que levam

os efeitos dos ontatos da esquerda (L) e direita (R), neste aso s~ao matrizes om um s�o

elemento diferente de zero, para L no s��tio m = 1 e para R no s��tio m = 9. Estes ontatos

est~ao unidos om a regi~ao de espalhamento ou dispositivo (m=2,3,...,7,8) por hoppings

representados por matrizes Vm1xm2 e Vm2xm1 na esquerda e por matrizes Vm8xm9 e Vm9xm8

na direita. O hamiltoniano He da regi~ao de espalhamento (omposta de H4, H3, H2 e

seus aoplamentos do tipo V ) pode ser representado da forma tight binding por:

He =
9X

m=1

(jm > �m < mj+ jm > Vm+1 < m + 1j+ jm > Vm�1 < m� 1j) (2.34)

Voltando agora para o hamiltoniano efetivo da equa�~ao (2.33), este pode ser usado para

alular a fun�~ao de Green prourada, G(0; L;E)=G(1; 9;E) para o aso da Fig.2.4(a).

A matriz de Green total do sistema �e [42℄:

Gefe = [(E + i�)I �Hefe℄
�1 = [(E + i�)I �He � �L � �R℄�1 (2.35)

om as auto-energias dadas por:

�L =

0
BBBBBBBBBBBBBBBBBB�

CL � �1 0 0 : : : : : 0

0 0 : : : : : : 0

0 0 0 : : : : : 0

: 0 0 0 : : : : 0

: : : 0 0 : : : 0

: : : : 0 0 : : 0

: : : : : 0 0 : 0

: : : : : : 0 0 0

: : : : : : : 0 0

1
CCCCCCCCCCCCCCCCCCA

(2.36)

e

�R =

0
BBBBBBBBBBBBBBBBBB�

0 0 0 : : : : : 0

0 0 : : : : : : 0

0 0 0 : : : : : 0

: 0 0 0 : : : : 0

: : : 0 0 : : : 0

: : : : 0 0 : : 0

: : : : : 0 0 : 0

: : : : : : 0 0 0

: : : : : : : 0 CR � �9

1
CCCCCCCCCCCCCCCCCCA

(2.37)
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Finalmente usando a equa�~ao (2.35) pode-se obter os elementos de matrizG(0; L;E) =

G(1; 9;E), e substituir na equa�~ao (2.26) para determinar assim o oe�iente de trans-

miss~ao, T (E).

m1 m2

m1

Hefec=

m5

m2

m4

m3

m3 m4 m5

H4

H2

H3

V

V

V

V

V

V V

V

(b)

H2, G2

VA VB
V

Lw
Lb

CL CR

H1, G1H3, G3

H4, G4

H5, G5

ax

m71 2 3 4 5 6 8 9

(a)
LΣ RΣ

LC

RC

Figura 2.4: (a) Representa�~ao de um RTD de dupla barreira usando s��tios de uma rede tipo tight

binding. Cada po�o ou barreira pode ser representado por um hamiltoniano Hi (sub-matriz de Hefe) o

qual �e usado para alular seu respetiva Gi (fun�~ao de Green). Pode-se reduzir os hamiltonianos semi-

in�nitos assoiados aos ontatos CL(R) usando a t�enia de auto-energia. Assim todos os efeitos dos

ontatos s~ao inlu��dos na regi~ao de espalhamento, somente nas sub-matrizes que representam a entrada

e sa��da do dispositivo. Desta forma o sistema pode ser representado por um hamiltoniano efetivo, Hefe.

(b) Hamiltoniano tight binding que representa o sistema total efetivo (Hefe) da parte (a). C 0

L(R) s~ao as

sub-matrizes dos ontatos da esquerda e direita em forma de auto-energias, H4 e H2 s~ao as sub-matrizes

das barreiras e H3 �e a sub-matriz que representa a regi~ao do po�o quântio.

2.5 Algumas Simula�~oes Ilustrativas

Nessa se�~ao da tese mostraremos alguns resultados preliminares, omo exemplos ilustrati-

vos de simula�~oes de RTDs feitos om o programa em fortran elaborado por n�os, usando

a t�enia de disretiza�~ao n�umeria expliada anteriormente. Exemplos de resultados

usando o m�etodo de fun�~oes de Green da rede ser~ao dados no pr�oximo ap��tulo onde a
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versatilidade do m�etodo pode ser melhor observada. Aqui nestas simula�~oes observaremos

as prinipais arater��stias do fenômeno de tunelamento ressonante em heteroestruturas

de interfaes de GaAs=AlxGa1�xAs. Temos aqui 3 situa�~oes analizadas: 1) omporta-

mente do oe�iente de transmiss~ao T (E) em fun�~ao das larguras dos po�os e barreiras,

tamb�em uma an�alise dos proessos de aoplamento e on�namento quântio �e dada, 2)

estudaremos o omportamento da fun�~ao envelope da onda dos estados disretos em he-

teroestruturas, e �nalmente 3)disutiremos as prinipais arater��stias da densidade de

orrente em fun�~ao da voltagem apliada, energia de Fermi EF , temperatura T e as lar-

guras das barreiras.

Na Fig.2.5(a) temos o oe�iente de transmiss~ao T em fun�~ao da energia do el�etron

inidente para um RTD de dupla barreira om um po�o quântio. A largura do po�o �e

Lw = 50�A e a largura Lb �e a mesma para as duas barreiras (sistema sim�etrio), a massa

efetiva usada para o GaAs �e m� = 0; 067mo. Usando uma onentra�~ao de alum��nio nas

barreiras de x = 0; 3, enontramos uma massa efetiva de m� = 0; 09mo e uma altura

da barreira de Vb = 0; 26eV . Quando as larguras das barreira tem o valor de Lb =

20�A observamos dois pios na transmiss~ao, um para E = 0; 06eV e outro para E =

0; 31eV (linha ontinua da Fig.2.5(a)). O primeiro pio �e assoiado om o tunelamento

ressonante atrav�es do estado disreto dentro do po�o. A natureza do segundo pio �e

assoiado ao primeiro estado virtual aima das barreiras. Os estados virtuais s~ao gerados

pelos efeitos de interferênia da onda eletrônia provoados pelo espalhamento que �e

originado no tope das barreiras, isto �e, tem-se probabilidades quântias de que alguns dos

estados om energia maior que das barreiras �quem on�nados. Estes estados virtuais

tem uma maior largura de linha omparada om a largura dos estados disretos dentro

do po�o. Observamos transmiss~ao de estados ont��nuos para energias bem aima das

alturas das barreiras. Aumentando as larguras das barreiras para Lb = 40�A on�namos

mais os estados disretos, isto �e observado na diminui�~ao das larguras de linha dos pios

ressonantes assoiados om os estados disretos. O aumento do on�namento por ausa

do aumento da largura Lb permite que o tempo de vida do estado disreto do el�etron

dentro do po�o aumente, omo onsequênia temos uma diminui�~ao da largura de linha

�E. Tamb�em observamos que o estado virtual diminue sua energia ressonante, sendo

este outro indiativo do aumento do on�namento (linha pontilhada da Fig.2.5(a)).

Os efeitos de aumentar a largura Lw do po�o quântio numa dupla barreira sim�etria

s~ao mostrados na Fig.2.5(b). Aqui usamos: mw = 0; 067mo (massa efetiva do po�o),

mb = 0; 09mo e Vb = 0; 26eV (massa efetiva e altura das barreiras), Lb = 40�A (lar-

gura de ambas barreiras, sistema sim�etrio), variando Lw : 20�A e 40�A. Observamos que

para o aso de Lw = 20�A temos um estado disreto dentro do po�o aproximadamente

para E = 0; 15eV (linha ont��nua da Fig.2.5(b)). O aumento da largura do po�o para

Lw = 40�A diminue a energia do estado disreto para aproximadamente E = 0; 085eV ,

tamb�em este estado tem agora um maior on�namento por ausa do aprofundamento

da energia. Assim, baseado nas Fig.2.5(a) e (b), podemos onluir que o aumento das

larguras das barreiras em heteroestruturas leva para um aumento do on�namento dos
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estados disretos do po�o, representadas pela diminui�~ao das larguras de linha assoiadas

om estos estados e que o aumento da largura do po�o quântio leva para um aprofunda-

mento da energia destos estados disretos, estas observa�~oes previstas teoriamente foram

veri�adas experimentalmente nestes sistemas omo por exemplo nas referênias [21, 24℄.

Outra situa�~ao interessante �e o aoplamento de estados disretos dos po�os de he-

teroestruturas om multiplas barreiras e po�os quântios. Por exemplo n�os simulamos

duas heteroestruturas de GaAs=AlGaAs om três po�os quântios da mesma largura de

Lw = 40�A para os dois sistemas. As alturas das quatro barreiras para gerar os po�os �e de

Vb = 0; 26eV para ambas heteroestruturas (Fig.2.5()). Para a primeira heteroestrutura

(linha pontilhada) onsideramos que as duas barreiras externas do sistema s~ao de 20�A

e as dois internas s~ao de 30�A. A segunda heteroestrutura (linha ont��nua) tem larguras

das barreiras externas e internas interambiadas om respeito �a primera heteroestrutura,

isto �e as larguras das duas barreiras externas �e de 30�A e as larguras das duas barreiras

internas �e de 20�A. Desta forma, para a primeira heteroestrutura de barreiras internas

grossas, temos que o aoplamento dos estados disretos dos três po�os (estado funda-

mental) �e representado pelo desdobramento em três pios ressonantes, onde ada pio �e

assoiado om o estado disreto de um po�o (linha pontilhada). Observamos tamb�em

aqui que estes pios se enontram muito pertos em energia, por que as barreiras gros-

sas n~ao permitem um bom aoplamento. Pode-se aumentar ainda mais estas barreiras

internas para desaoplar os três po�os e obter um s�o pio ressonante. Por outro lado,

no aso da segunda heteroestrutura om barreiras internas �nas observa-se um melhor

aoplamento, representado numa separa�~ao maior em energia dos pios ressonantes om

respeito ao primeiro aso (linha ont��nua). Al�em disto por ausa que as barreiras externas

da primeira heteroestrutura s~ao mais �nas que da segunda, o on�namento da primeira

estrutura �e menor, o qual �a observado na sua largura de linha dos estados disretos, isto

�e, observamos pios mais grossos (menor on�namento), linha pontilhada; que no aso de

barreiras externas maiores, onde a largura de linha dos estados disretos �a mais �na

(maior on�namento), linha ont��nua no espetro de transmiss~ao da Fig.2.5().
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Figura 2.5: Coe�iente de Transmiss~ao (T) em fun�~ao da energia do el�etron inidente (E).(a) Efeitos

da varia�~ao das larguras das barreiras (Lb). Um aumento de Lb leva para um aumento do on�namento

dos estados disretos araterizado por uma diminui�~ao da largura de linha. (b) Efeitos da varia�~ao da

largura do po�o quântio (Lw). O aumento da largura Lw faze deser a energia dos estados disretos.

() Aoplamento e on�namento quântio em uma heteroestrutura de triplo po�o e quatro barreiras.

A linha ont��nua �e o aso de barreiras internas �nas e barreiras externas grossas. Esto leva para um

forte aoplamento entre os estados dos po�os (maior desdobramento) e para um maior on�namento dos

estados. O aso da linha pontilhada de barreiras internas grossas e externas �nas, leva para um d�ebil

aoplamento entre os estados dos po�os e para um deson�namento destos estados.
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Agora apresentaremos um exemplo do omportamento das densidades de probabilidaes

(D:P ) em heteroestruturas. Na Fig.2.6(a) temos o oe�iente de transmiss~ao em fun�~ao

da energia inidente do el�etron para uma heteroestrutura de tripla barreira om dois

po�os quântios. A primeira barreira tem uma largura de Lb1 = 97�A e uma altura

de Vb1 = 0; 15eV , a segunda e tereira barreiras s~ao iguais om: Lb2 = Lb3 = 18�A e

Vb2 = Vb3 = 0; 4eV . O primeiro po�o �e de GaAs (Vw1 = 0; 0eV que serve omo referênia

) e o segundo de In0;1Ga0;9As (Vw2 = �0; 1eV ), aqui a substitui�~ao de In por Al afunda

o po�o quântio om respeito ao GaAs. No inset da Fig.2.6(a) temos uma representa�~ao

da heteroestrutura. A transmiss~ao ressonante india um estado disreto dentro do po�o

1 (Lw1 = 36�A) de energia �1 menor que Vb1 = 0; 15eV , e um estado disreto dentro do

po�o 2 ( Lw2 = 62�A) de energia �2 ( Vb1<�2<Vb2), este �ultimo tem erto aoplamento om

o primeiro estado virtual aima da primeira barreira orrespondente om o primeiro po�o

quântio. �E interessante observar o omportamento destes dos estados ressonantes em

ada po�o, o primeiro �a on�nado, omo �e de esperar no primeiro po�o e o segundo �a

on�nado no segundo po�o. O interessante �e a forma das densidades de probabilidade para

ada uma delas (Fig.2.6(b)), o primeiro tem a forma qualitativa de um estado fundamental

(�1) e o segundo estado tem a forma de um primeiro estado exitado (�2). O que suede

�e que o primeiro estado do po�o 2, �o abaixo do sistema de referênia (po�o de GaAs

om energia zero), n~ao ontribuindo para o transporte (n~ao tem pio ressonante), por

ser um estado loalizado. Por outro lado, observamos uma probabilidade de enontrar o

el�etron na barreira 1 para a energia �2, por ausa do aoplamento deste estado om um

estado virtual orrespondente om o primeiro po�o. Desta forma �e importante observar a

manipula�~ao espaial seletiva dos estados disretos, usando on�gura�~oes adequadas para

os valores das arater��stias das barreiras e po�os quântios.
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Figura 2.6: (a) Probabilidade de transmiss~ao atrav�es de uma tripla barreira om dois estados disretos

em diferentes po�os quântios. Observamos aqui um aoplamento do segundo estado (orrespondente om

o po�o da direita) om o primeiro estado virtual do po�o da esquerda. (b) Densidade de probabilidade

(D.P) para os dois estados disretos da parte (a): �1 estado fundamental do po�o da esquerda e �2 primeiro

estado exitado orrespondente om o segundo estado disreto do po�o da direita.

Finalmente, dentro deste grupo de exemplos simulados, apresentaremos algumas a-

rater��stias da densidade de orrente em heteroestruturas. Nestes asos teremos um

diodo de tunelamento ressonante de dupla barreira sim�etria. Na Fig.2.7(a) mostramos a

densidade de orrente em fun�~ao da voltagem apliada entre os ontatos. Aqui o sistema �e

omposto de um po�o de GaAs om largura de Lw = 50�A e dois barreira de Lb = 20�A om

Vb = 0; 26eV . Nesta �gura observamos dois pios na densidade de orrente-voltagem, o

primeiro pio �e assoiado om o tunelamento ressonante atrav�es do estado disreto dentro

do po�o, a rela�~ao entre a energia ressonante e a voltagem apliada esta dada pela equa�~ao
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(2.3). O segundo pio �e assoiado om o primeiro estado virtual. Estamos onsiderando

aqui uma temperatura de T = 1K. Neste primeiro exemplo estudamos o omportamento

da densidade de orrente-voltagem para diferentes valores da onentra�~ao de el�etrons nos

ontatos dado pela energia de Fermi, EF . Aqui usamos três valores para EF : 0; 005eV

(estrela); 0; 035eV (triângulo) e 0; 054eV (retângulo), Fig.2.7(a). Observamos um laro

aumento da densidade de orrente onforme aumentamos a EF . Isto �e esperado j�a que

um aumento da EF , orresponde om um aumento do n�umero de portadores que on-

tribuem om a orrente. Outra arater��stia aqui �e o desloamento do pio ressonante

para menores energias om o aumento da EF . Este desloamento oorre por ausa da

diminui�~ao da diferen�a entre a energia de Fermi e a energia do estado disreto dentro

do po�o, assim quanto menor for esta diferen�a menor a voltagem que teremos que apli-

ar entre os ontatos. Na Fig.2.7(b) para o mesmo sistema om energia de Fermi agora

onstante de EF = 0; 054eV fazemos um estudo om o aumento da temperatura. Usamos

tres temperaturas diferentes: T = 1K (estrela), 100K (triângulo) e 300K (retângulo).

Aqui observamos um aumento da orrente quando aumentamos a temperatura. Tamb�em

temos um aumento da largura de linha do pio ressonante. O aumento da temperatura

exita mais el�etrons t�ermiamente, que podem entrar em ressonânia om o estado dis-

reto dentro do po�o, tendo assim um aumento do n�umero de portadores que partiipam

do transporte.

Nas Fig.2.7() e 2.7(d) analizamos os efeitos de aumentar o on�namento quântio. Na

parte () novamente temos a dupla barreira desrita antes, mas variamos as larguras das

barreiras de Lb = 20�A (estrela) para Lb = 40�A (triângulo). Observa-se uma diminui�~ao

muito aentuada da orrente om o aumento das larguras das barreiras. O aumento do

on�namento ausado pelo aumento das barreiras aumenta o tempo de vida dos estados

ressonantes dentro do po�o, diminuindo om isto a largura de linha do estado disreto que

�e a janela pela qual os el�etrons s~ao transportados durante o tunelamento ressonante. Uma

diminui�~ao dr�astia desta janela diminue grandemente o transporte de el�etrons atrav�es

da heteroestrutura. Outra forma de diminuir esta janela por on�namento �e aumentando

a altura das barreiras, aumentando a onentra�~ao de Al nelas (Fig.2.7(d)). Aqui temos

dois valores para esta onentra�~ao de x = 0; 2 (estrela) e x = 0; 3 (triângulo). Tamb�em

observamos uma diminui�~ao da orrente, embora menos efetiva omparada om o aso do

aumento das larguras das barreiras.
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Figura 2.7: Densidade de orrente vs voltagem para um RTD de dupla barreira. (a) Efeitos da varia�~ao

da energia de Fermi, EF . (b) Efeitos da varia�~ao da temperatura, T . () Efeitos do aumento das larguras

das barreiras, Lb. (d) Efeitos do aumento das alturas das barreiras, Vb.
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Cap��tulo 3

Transporte Bal��stio Con�nado

Paralelo �a Interfae

3.1 Dispositivos Nanos�opios de 2DEG Estruturado

O transporte bal��stio on�nado em sistemas bidimensionais apresenta muitas ara-

ter��stias de interferênia da onda eletrônia, que n~ao s~ao observadas em sistemas unidi-

mensionais tipo RTDs. Neste ap��tulo, disutiremos os fenômenos de transporte bal��stio

de el�etrons n~ao interagentes em sistemas 2DEG estruturados, omo os usados para estu-

dar a quantiza�~ao da ondutânia e para a observa�~ao de estados disretos gerados por

on�namento, expliados no ap��tulo 1. Basiamente estes sistemas s~ao gerados usando

a t�enia de split gate, a qual permite o on�namento das dimens~oes paralelas �as interfa-

es (no plano do 2DEG), isto �e, permite on�nar o 2DEG de forma estruturada. Assim

onsegue-se obter uma regi~ao de espalhamento bal��stio assoiada om os gates que de�-

nem a estrutura, unida om dois ontatos pela esquerda (CL) e direita (CR) assoiados

om o 2DEG n~ao on�nado fora da regi~ao de espalhamento (Fig.3.1). Para ter um on-

trole dos estados de entrada e sa��da da regi~ao de espalhamento, usaremos ontatos ideais

feitos de 2DEG on�nado transversalmente, om uma largura transversal WC , maior que

as dimens~oes da regi~ao de espalhamento, isto �e, usaremos omo ontatos CL(R) quantum

wires ideais semi-in�nitos, regi~oes 1 e 3 da Fig.3.1. Nestes ontatos ideais o on�namento

transversal gera N modos transversais sem aoplamento entre eles, isto �e, ada ontato

omporta-se omo um onjunto de anais separados unidimensionais (ada anal assoiado

om um modo ou sub-banda) onetados em paralelo, onde n~ao existe nehum tipo de espa-

lhamento que aople diferentes modos transversais. Desta forma os el�etrons propagam-se

dentro do ontato ideal da esquerda (CL) num modo transversal de entrada � sem ter

espalhamento (regi~ao 1). O espalhamento oorre somente quando o el�etron perebe os

poteniais de on�namento da regi~ao de espalhamento, regi~ao 2 da Fig.3.1. Esta regi~ao

entral �e a regi~ao efetiva de espalhamento, a qual tem um potenial de on�namento dife-

rente dos ontatos, que gera espalhamentos em geral na entrada, dentro e na sa��da desta
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regi~ao. Em seguida a propaga�~ao ontinua na regi~ao do ontato da direita (CR), num

outro modo � 0 (regi~ao 3). Assim temos de�nido os modos transversais da entrada (�) e

saida (� 0), assoiados om o on�namento transversal dos ontatos. Fazendo WC muito

maior que as dimens~oes da regi~ao de espalhamento onsegue-se ontatos similares om os

usados nos experimentos, mas as arater��stias b�asias do transporte bal��stio on�nado

s~ao quase-independentes de WC , de modo que de�nimos WC de forma que seja maior

que as dimens~oes transversais da regi~ao de espalhamento (muitos anais nos �os usados

omo ontatos). Os poteniais de on�namento da regi~ao de espalhamento (regi~ao 2), s~ao

basiamente dados pelas geometrias usadas nos gates, omo por exemplo: quantum wire

(QW ), quantum point ontat (QPC), open quantum dot (OQD), quantum double bend

(QDB), super-lattie (SL), quantum ring (QR); om as dimens~oes espaiais ontroladas

por uma voltagem VG nos gates, vide Fig.3.1. Os el�etrons s~ao injetados na regi~ao 1, pela

aplia�~ao de uma pequena diferen�a de potenial ÆV , entre os reservat�orios de el�etrons

da esquerda assoiada om CL e da direita assoiada om CR, os quais enontram-se om

el�etrons at�e um nivel de Fermi EF para T = 0K antes da aplia�~ao da diferen�a de po-

tenial. Desta forma para um el�etron om energia EF , o uxo normalizado das fun�~oes

de onda nas regi~oes mais extremas dos ontatos CL(R) poden ser expressados por:

	1
�(x1; y1; EF ) =

eik[x1;�℄x1q
k[x1;�℄

��(y1) +
NX

�0=1

r�0�
e�ik[x1;�0℄x1q

k[x1;�0℄

��0(y1) (3.1)

para a regi~ao 1 da Fig.3.1 orrespondente a CL, e

	1
�(x3; y3; EF ) =

NX
�0=1

t�0�
eik[x3;�0℄x3q
k[x3;�0℄

��0(y3) (3.2)

para a regi~ao 3 da Fig.3.1 orrespondente a CR. Nestas equa�~oes k[xi;�j℄ �e o vetor de pro-

paga�~ao longitudinal (kx) da onda na regi~ao i num modo �j e ��j (yi) �e a parte transversal

da fun�~ao de onda num modo �j orrespondente �a regi~ao i. Na dire�~ao longitudinal (x) o

movimento das ondas planas �e araterizado pelo vetor de onda:

k[x;�℄ =
q
k2F � k2[y;�℄ (3.3)

Os t�0� (r�0�) s~ao as amplitudes quântias de transmiss~ao (reex~ao) de um modo �

para um modo � 0. Estas amplitudes levam a informa�~ao do espalhamento dos el�etrons

injetados desde o reservat�orio em CL para o ontato CR usando a diferen�a de potenial

ÆV .

A pequena ÆV apliada entre os reservat�orios permite o transporte de el�etrons atrav�es

da regi~ao de espalhamento om um intervalo de energia eÆV distribuida perto de EF ,

de forma que somente os el�etrons om energia ao redor de EF partiipam do transporte.

Assim estabeleemos um regime de transporte de quase-equil��brio om resposta linear, que

pode ser modelado usando o formalismo para a ondutânia estabeleido por Landauer-

B�uttiker [35℄:

G(E) =
2e2

h

NX
�

(
NX
�0

jt�0�(E)j2) (3.4)
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Estamos onsiderando que os ontatos CL e CR tem a mesma dimens~ao transversal or-

respondendo a N modos para ada um dos ontatos. jt�0�(E)j2 �e a probabilidade de

transmiss~ao para um el�etron entrando na regi~ao de espalhamento num modo � e saindo

da regi~ao de espalhamento num modo � 0 para uma energia E, e �e a arga do el�etron e h a

onstante de Plank. Um exemplo de omo hegar para a equa�~ao de Landauer-B�uttiker

�e enontrado na referênia [35℄. O fator 2 diante da equa�~ao �e por ausa da degene-

resênia do spin. As somat�orias indiam a ontribui�~ao para a ondutânia de todos os

estados om energia E entrando e saindo em todos os poss��veis modos permitidos pelos

ontatos. Esta f�ormula modela o transporte multi-anal para sistemas om dois ontatos.

A primeira somat�oria (
PN
�0) �e a ontribui�~ao para a ondutânia de todos os el�etrons in-

jetados num modo � e saindo num modo � 0. A ondutânia total �e enontrada somando

sobre todos os anais (modos ou sub-bandas oupadas) de entrada �. Observe-se que a

soma �e sobre as intensidades e n~ao sobre as amplitudes, pois assume-se que n~ao existe

oerênia de fase entre os el�etrons injetados nos diferentes modos, assim as ontribui�~oes

s~ao simplesmente aditivas.

As amplitudes de probabilidade de espalhamento t�0� e r�0� satisfazem as ondi�~oes de

unitariedade (onserva�~ao do uxo de orrente) pela rela�~ao:

NX
�0

(jt�0�(E)j2 + jr�0�(E)j2) = 1 (3.5)

Por outro lado, no aso de n~ao ter espalhamento que misture os modos, t�0� = Æ�0�, a

ondutânia toma a forma dada por:

G(E) =
2e2

h

NX
�

jt��(E)j2 =
2e2

h
N (3.6)

onde N �e o n�umero de sub-bandas 1D oupadas at�e a energia de Fermi, esta equa�~ao

expressa a quantiza�~ao da ondutânia veri�ada experimentalmente em quantum point

ontats (QPCs), onde ada sub-banda oupada ontribue om Go = 2e2=h para a on-

dutânia [12℄, esta �e a ondutânia para um sistema de dois ontatos e predize que a

ondutânia �e dada por uma onstante Go vees a soma sobre todos os anais oupados,

os quais tem uma transmiss~ao m�axima. Observe-se que a ondutânia �e dada pelo pro-

duto do n�umero de anais ou modos que ontribuem om o transporte para uma dada

energia de ao redor da energia de Fermi. A ondutânia para um s�o anal �e dada por

2e2=h ou quanta da ondutânia, a qual �e a ondutânia assoiada om um �unio anal

unidimensional. Esto resulta importante porque em sistemas mesos�opios as proprieda-

des da ondutânia pode ser governada pelo transporte atrav�es de alguns dessos anais,

dando lugar a ambios arater��stios de preisamente 2e2=h. A equa�~ao (3.6) da on-

dutânia �e um valor onstante que inlue um valor fundamental multipliado pelo n�umero

de modos que s~ao transmitidos, o qual foi observado no experimento de van Wess e ola-

boradores [12℄. Lembremos que o quantum point ontat (QPC) gera modos transversais

permitidos para o transporte de el�etrons, aqui a transmiss~ao �e 0 ou 1 dependendo si a
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sub-banda de energia assoiada om um modo enontra-se aima ou abaixo da energia

de Fermi do ontato emissor (o n�umero de bandas que servem para o transporte oupam

uma largura eÆV ). Os patamares onjuntamente om o n�umero de bandas 1D observa-

dos no experimento de van Wess e olaboradores s~ao uma forte veri�a�~ao da formula

de Landauer e da existênia do regime de transporte bal��stio on�nado em sistemas

mesos�opios.

A equa�~ao (3.6) �e onheida omo a formula de Landauer, a qual �e uma generaliza�~ao

do formalismo que �e usualmente usada em heteroestruturas 3D ideais de tunelamento

ressonante (formalismo de Esaki e Tsu, apresentado no ap��tulo 2). A formula de Landauer

�e um resultado de um mais omplexo problema 3D quando a estrutura �e reduzida para

sistemas pequenos de dimens~oes mesos�opias (onde a oerênia de fase �e mantida) om

quantiza�~ao lateral. Landauer onsidero o problema numa via diferente do tratamento

usado em diodos de tunelamento ressonante (RTD). No aso unidimensional onsidero

um sistema no qual uma orrente onstante (I) �e for�ada para atravezar uma estrutura

que ontem entros espalhadores (regi~ao de espalhamento na Fig.3.1(b)) e respondendo �a

pergunta de omo seria a distribui�~ao de potenial inhomogenea de espalhadores. Desta

forma pode-se enontrar para este aso unidimensional de um �unio anal a hamada

equa�~ao de Landauer ou equa�~ao (3.6). Na demostra�~ao da equa�~ao de Landauer, se

hega que a distribui�~ao de portadores nos ondutores n~ao �e a distribui�~ao de Fermi-

Dira quando eÆV �e diferente de zero omo no aso da formula de Esaki-Tsu. Aqui os

portadores n~ao populam todos os estados entre os poteniais qu��mios dos reserv�atorios

�1 e �2 (vide Fig.3.1(b)). Mas dependendo entre que ondutores �e medida a voltagem

(num sistema de dois ontatos ou de quatro ontatos), a formula de Landauer pode tomar

diferentes formas. Por exemplo para o aso de dois ontatos, quando medimos a voltagem

(ÆV ) e a orrente (I) atrav�es dos mesmos ondutores, temos que a voltagem medida �e

ÆV =�1 � �2 �e a ondutânia (G = I=ÆV ) �a omo a equa�~ao (3.6). Para os ondutores

aislados (quantum wire ideal), isto �e, sem regi~ao de espalhamento, temos um potenial de

ontato atrav�es dos ondutores gerado pela arga auto-onsistente, a qual resulta numa

resistênia de ontato R = h=2e2.

Por outro lado, a formula de Landauer-B�uttiker (equa�~ao 3.4) �e o aso generalizado

da equa�~ao de Landauer quando os N anais (ou sub-bandas independentes no aso da

equa�~ao de Landauer) que ontribuem para a orrente se mixturam (existe espalhamento

de um modo transversal para outro), isto �e, a formula de Landauer-B�uttiker permite

estudar sistemas de 2DEG on�nados nas duas dimens~oes ou om impurezas que geram

desordem na amostra. O modelo de Landauer-B�uttiker �e apliado para transporte atrav�es

de estruturas muito pequenas (de dimens~oes nanos�opias). Neste quadro a ondutânia

�e determinada pelo n�umero de anais unidimensionais disponiveis (estos anais podem

estar aoplados) para os portadores injetados desde ontatos ideais e pelas propriedades

de transmiss~ao atrav�es da estrutura para ada anal. Nos ontatos ideais ou reservat�orios

a fase da onda eletrônia dos el�etrons �a randomizada. A equa�~ao de Landauer-B�uttiker

�e uma extens~ao dos oneitos de transporte perpendiular �a interfae em heteroestruturas
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ideais (expliadas no ap��tulo 2) para estruturas geometrias mais omplexas (guias de

onda quântia) nas quais a oerênia de fase �e mantida e a desri�~ao em termos de uxo

quântio �e importante. O exemplo mais simple destas estruturas �e o quantum point ontat

desrito no ap��tulo 1 no experimento da quantiza�~ao da ondutânia e modelado aqui

om a formula de Landauer.

Muitos experimentos importantes on�rmam a validade da f�ormula de Landauer-B�utti-

ker (equa�~ao 3.4) em sistemas mesos�opios de transporte bal��stio, onde as �unias fontes

de espalhamento s~ao os poteniais de on�namento [5, 6, 7, 8, 12, 14, 15, 2℄.
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Figura 3.1: (a) Representa�~ao esquem�atia de um sistema nanos�opio de transporte bal��stio

on�nado, mostrando seus elementos b�asios: ontatos da esquerda (CL) e direita (CR), regi~ao de

espalhamento de�nida pela voltagem de on�namento VG, que pode gerar diferentes dispositivos

(QW;QPC;OQD;QDB;SL;QR; et) e transporte gerado pela voltagem ÆV onjuntamente om o es-

palhamento da regi~ao do dispositivo. (b) Representa�~ao esquem�atia do modelo de Landauer para o

transporte em heteroestruturas. A regi~ao de espalhamento �e unida a dois ondutores ideais, os quais

enontram-se em ontato om dois reservat�orios araterizados por suas quase-energias de Fermi: �1

e �2, orrespondentes om as densidades de el�etrons nestos reservat�orios (�gura da esquerda). A re-

distribui�~ao de arga dos reservat�orios (por ausa do transporte de arga do reservat�orio 1 para o 2 ou

orrente I) gera nos ondutores ideais novas energias de Fermi: �A<�1 (perda de el�etrons em 1) e �B>�2

(aumento de el�etrons em 2), sempre que o sistema enontre-se num regime de resposta linear (�gura da

direita).
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As fun�~oes mais importantes para ser aluladas s~ao as amplitudes de probabilidade

t�0� e r�0� que s~ao uma fun�~ao da energia inidente dos el�etrons (E) e dos poteniais de

espalhamento da regi~ao de on�namento (QW;QPC;OQD; SL;QR; et), a qual pode ge-

rar mistura entre os diferentes modos transversais dos ontatos da entrada e sa��da ( � e

� 0 respetivamente). As probabilidades de transmiss~ao atrav�es de sistemas estruturados

de 2DEG s~ao alulados nesta tese dentro do formalismo das fun�~oes de Green apliado

ao modelo de rede na aproxima�~ao tight binding. Este m�etodo tem sido usado em uma

grande variedade de problemas no ontexto de sistemas mesos�opios [35, 43, 42, 16℄. O

m�etodo das fun�~oes de Green da rede �e uma t�enia interessante por que permite um

relativo baixo usto e boa estabilidade omputaional, permite tamb�em modelar diferen-

tes geometrias de on�namento e uma inlus~ao f�ail de impurezas, desordem e ampos

magn�etios; omparada om outros m�etodos. N�os dividimos a disuss~ao dos m�etodos em

duas partes: primeiro disutiremos a t�enia reursiva das fun�~oes de Green da rede, onde

as intera�~oes de adeias transversais vizinhas assoiadas om uma parte do sistema, s~ao

adiionadas omo fun�~oes de Green usando a equa�~ao de Dyson. Segundo, trataremos a

t�enia das auto-energias, onde os efeitos dos ontatos (CL(R)) dentro da regi~ao de espa-

lhamento (regi~ao on�nada) s~ao adiionados omo auto-energias, aluladas a partir de

fun�~oes de Green. O �alulo destas amplitudes de probabilidade ser�a o tema entral dos

dois sub-ap��tulos seguintes.

3.2 1: M�etodo Reursivo das Fun�~oes de Green da

Rede

Iniiamos om um sistema ont��nuo de�nido j�a na se�~ao anterior, onde basiamente temos

uma regi~ao de espalhamento (ou dispositivo) unida a dois ontatos CL (na esquerda) e

CR (na direita). A dire�~ao do transporte (dire�~ao longitudinal) �e o eixo x, om dimens~ao

transversal ao longo do eixo y, vide Fig.3.2(a). Este sistema ont��nuo, para energias or-

respondentes ao fundo da banda de ondu�~ao, pode ser modelado usando a aproxima�~ao

da massa efetiva. Assim o sistema total, omposto da regi~ao de espalhamento (HD),

dos ontatos (HL e HR) e do potenial de aoplamento entre estas partes V , pode ser

expressado da seguinte forma:

HT = HD +HL +HR + V =
��h2

2
r:

1

m�(r)
r+ V (r) (3.7)

onde m�(r) �e a massa efetiva na posi�~ao r(x; y) e V (r) �e o potenial efetivo do sistema que

ontem a parte orrespondente ao dispositivo (VD) e a parte orrespondente aos ontatos

(VL e VR).

Este hamiltoniano ont��nuo pode ser disretizado (via diferen�as �nitas), de forma

similar omo na referênia [41℄, para expressa-lo num outro que tem a mesma forma de
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um hamiltoniano tight binding, o qual pode ser esrito omo:

H =
X
r

jr > �r < rj+
X
r;r0

jr > Vr;r0(m�

r; m
�

r0 < r0j (3.8)

onde �r = 2�h2=(m�a2) �e a energia do s��tio r = (x; y) e Vx;y = ��h2=(2m�a2) �e o parâmetro

de hopping que desreve o aoplamento efetivo entre os s��tios da rede, nestas �ultimas

rela�~oes a �e o parâmetro de rede (o mesmo para as dire�~oes longitudinal e transversal)

e m� = 0:067m0 para emular a massa efetiva do fundo da banda de ondu�~ao do GaAs.
�E importante notar que a rede tight binding enontrada neste ontexto n~ao orresponde

om a rede do ristal, onde ada s��tio da rede representa um �atomo. Semelhantes tipos

de redes f��sias s~ao usadas para modelar propriedades espe���as dos materiais, omo por

exemplo a estrutura de banda para os el�etrons. A rede tight binding usada aqui representa

uma disretiza�~ao matem�atia do omportamento ont��nuo da fun�~ao envelope da onda

eletrônia. Considerando somente aoplamento entre primeiros vizinhos, as bandas para

os el�etrons s~ao da forma de osenos, as quais podem-se aproximar om a rela�~ao parab�olia

da part��ula livre em fun�~ao da massa efetiva quando usamos o l��mite de vetores de onda

pequenos (por exemplo diminuindo o parâmetro de rede), este �e o quadro que n�os estamos

interessados aqui.

Desta forma temos agora disretizado o sistema ont��nuo numa rede tight binding onde

estamos onsiderando um �unio orbital s por s��tio e uniamente elementos de hopping de

primeiros vizinhos. Estes dois parâmetros s~ao os �unios neess�arios para desrever o

omportamento eletrônio em heteroestruturas moduladas lateralmente, perto do fundo

da banda de ondu�~ao do GaAs onde a banda �e aproximadamente parab�olia. Assim

podemos representar agora o sistema numa rede de parâmetro a om energia hopping

V = Vx = Vy = VD, isto �e, um mesmo hopping para as regi~oes de espalhamento e dos

ontatos, vide Fig.3.2(b). Nesta �gura a regi~ao de espalhamento est�a representada por

��rulos esuros e as regi~oes dos ontatos por ��rulos laros. A regi~ao de espalhamento

�e uma rede de M s��tios longitudinais e N s��tios transversais, ou seja uma rede de MxN

s��tios, o que representa uma matriz tight binding de (MxN)2 elementos. Por outro lado os

dois ontatos s~ao hamiltonianos tight binding semi-in�nitos na dire�~ao longitudinal om

N s��tios transversais. Agora as oordenadas ont��nuas (x; y) s~ao oordenadas disretas

(m;n) orrespondendo �as posi�~oes de s��tios da rede.

N�os estamos interessados nas amplitudes de transmiss~ao t�0 ;� e de reex~ao r�0 ;� as quais

s~ao relaionadas �as fun�~oes de Green G+(� 0; r; �; l; E) e G+(� 0; l; �; l; E), respetivamente.

Aqui l(r) representa a oluna da esquerda(direita), um s��tio longitudinal antes de entrar

na regi~ao de espalhamento (entrada e sa��da), omo �e indiado na Fig.3.2 (b). �(� 0) s~ao

os modos transversais inidentes(espalhados) dos ontatos para uma dada energia E. As

amplitudes de transmiss~ao e de reex~ao no lenguaje tight binding s~ao [35℄:

t�0�(E) = i2jVxj
q
sin��0sin��e

i(��l���0r)G+(� 0; r; �; l; E) (3.9)

e
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r�0�(E) = i

s
sin��0

sin��
ei(��+��0)l � [2jVxjsin��G

+(� 0; l; �; l; E) + iÆ�0�℄ (3.10)

om

�� = os�1[
(E � E�)

2Vx
+ 1℄ (3.11)

nesta �ultima

E� = 2Vy � 2Vyos(
�:�

(N + 1)
) (3.12)

As equa�~oes (3.9) e (3.10) onetam a fun�~ao de Green om a matriz espalhamento (os

t�0 ;� e os r�0 ;�) para o aso de uma regi~ao de espalhamento (gerada por split gate) unida

a dois ontatos omo �e mostrada na �g.3.1. Estas equa�~oes enontram-se expressadas

na representa�~ao disretizada ou de s��tios de uma rede tight binding, a qual pode ser

usada dentro do modelo de transporte de Landauer-B�uttiker. Estas equa�~oes indiam a

amplitude de transmiss~ao(reex~ao) para que uma part��ula iniialmente num modo de

entrada � do ondutor da entrada (ontato da esquerda) sej�a espalhada num outro modo

� 0 do ondutor da sa��da (ontato da direita), estas amplitudes s~ao expressadas em termos

da fun�~ao de Green que oneta os dois ondutores (ontatos).

Assim, preisamos alular as fun�~oes de Green G+(� 0; r; �; l; E) e G+(� 0; l; �; l; E) para

alular as amplitudes t�0 ;� e r�0 ;�. Para isso desaoplamos a regi~ao de espalhamento dos

ontatos, obtendo-se assim, três regi~oes que podem ser tratadas independentemente, vide

Fig.3.2(b).

O primeiro passo �e alular as fun�~oes de Green dos ontatos semi-in�nitos, CL and CR

(estos ondutores s~ao quantum wires bidimensionais semi-in�nitos), os quais estam repre-

sentados na Fig.3.2(b) omo sendo as regi~oes omposta de ��rulos branos nos extremos

da esquerda e direita. A express~ao para a fun�~ao de Green pode ser esrita omo [35℄:

G+(E) =
X
�;�

j �� ><  ��j

E � E�� + i�
(3.13)

onde j �� > e E�� s~ao os autoestados e autovalores das regi~oes dos ontatos, om �(�)

sendo os n�umeros quântios transversal(longitudinal). Para ahar j �� > e E��, de�nimos

primeiro o hamiltoniano tight binding para os ontatos semi-in�nitos da seguinte forma:

Hsemi(m0) =
1X

m=m0

NX
n=1

(�m;na
+
m;nam;n + V m+1;n

x a+m;nam+1;n + (V m�1;n
x )�a+m;nam�1;n+

V m;n+1
y a+m;nam;n+1 + (V m;n�1

y )�a+m;nam;n�1) (3.14)

Aqui estamos usando uma base de estados por sitio jr >= jm;n >, m0 �e o s��tio longitu-

dinal onde ome�a o ontato (l para a esquerda e r para a direita, vide Fig.3.2(b)), que

vai para �1 no ontato CL e vai para +1 no ontato CR.

Hsemi satisfaz a equa�~ao de autovalores:

Hsemij �� >= E��j �� > (3.15)
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e podemos gerar os estados j �� > na base jm;n >, usando o operador ria�~ao a+m;n no

estado j0 >. Desta forma onsegue-se expressar as autofun�~oes omo uma ombina�~ao

linear de estados jm;n >:

j �� >=
X
m;n

C��
m;na

+
m;nj0 > (3.16)

Substituindo Hsemi e j �� > na equa�~ao de autovalores, e depois de algumas opera�~oes

alg�ebrias om ajuda das rela�~oes fundamentais de omuta�~ao para fermions ([ar; a
+
r0℄ =

ara
+
r0 + a+r0ar = Ærr0 e [ar; ar0℄ = [a+r ; a

+
r0 ℄ = 0), obtemos a rela�~ao:

V m+1;n
x C��

m+1;n + V m;n�1
y C��

m;n+1 + (V m�1;n
x )�C��

m�1;n + (V m;n�1
y )�C��

m;n�1 = (E�� � �m;n)C
��
m;n

(3.17)

om jm0j � jmj.

Seja a solu�~ao separ�avel:

C��
m;n = ��m�

�
n (3.18)

E�� = E� + E� (3.19)

e onsiderando os hoppings iguais, mantendo os ��ndies x e y por lareza, a equa�~ao (3.17),

usando (3.18) e (3.19), �a separada em duas equa�~oes, uma para a vari�avel longitudinal

m:

Vx�
�
m+1 + V �

x �
�
m�1 � (E� � �m)�

�
m = 0 (3.20)

e outra para a vari�avel transversal n:

Vy�
�
n+1 + V �

y �
�
n�1 � (E� � �n)�

�
n = 0 (3.21)

om �m = �2Vx e �n = �2Vy. Podemos ent~ao busar solu�~oes analitias do problema

ont��nuo que satisfa�am as ondi�~oes de ontorno. Considerando que fora das regi~oes dos

ontatos (desaoplados da regi~ao de espalhamento) temos barreiras de potenial in�nita,

ent~ao fora dos ontatos n~ao temos estados para os el�etrons, isto �e ��m0
= 0 e ��0 = ��N+1 =

0. Assim temos:

��m =

s
2

�
sen[�(m�m0 + 1)℄ (3.22)

para a dire�a~o longitudinal, e

��n =

s
2

N + 1
sen[

��n

N + 1
℄ (3.23)

para a dire�~ao transversal. Estas solu�~oes orrespondem om os quantum wires semi-

in�nitos (ondutores ideais semi-in�nitos) de largura longitudinal iniiando em mo (l na

entrada e r na sa��da do dispositivo) e terminando no in�nito (+ para o ontato da direita

e - para o ontato da esquerda) e de largura transversal omposta de N s��tios, vide

Fig.3.2(b). Onde o vetor de onda longitudinal �e k�x = �=ax e o vetor de onda transversal

�e k�y = ��=(N + 1)ay. Substituindo (3.22) e (3.23) nas equa�~oes (3.20) e (3.21), temos as

bandas de energia longitudinal:
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E� = �2ReVx � 2jVxjos� (3.24)

e transversal:

E� = �2ReVy � 2jVyjos[
��n

N + 1
℄ (3.25)

Desta forma onseguimos enontrar a energia total: E�� = E� + E� om autoestados

j �� >=
P

m;n �
�
m�

�
na

+
m;nj0 >. Os elementos de matrizGm0;m(n

0; n) =< m0; n0jG+(E)jm;n >

do operador de Green orrespondente aos ontatos, �e alulado usando a equa�~ao (3.13).

Nesta equa�~ao alulamos os elementos de matriz Gm0;m(n
0; n) tendo presente que:

< rj =< m; nj =< 0jam;n e jr0 >= jm0; n0 >= a+m0;n0j0 >, desta forma usando os

autovetores e autovalores alulados anteriormente, podemos esrever:

Gm0;m(n
0; n) =

X
�;�

��m(�
�
m0)���n(�

�
n0)�

E � E�� + i�
(3.26)

O fundo da banda longitudinal �e para � = 0 e os m�aximos para � = +� e � = ��,

assim os modos longitudinais �am distribuidos entre: �� � (� = k�x :ax) � +� (limite

ont��nuo). Por tanto a equa�~ao (3.26) pode ser oloada omo:

Gm0(n
0; n) = Gm0;m0(n

0; n) =
NX
�=1

��n(�
�
n0)�

2

�

Z �

0

sen2�d�

E � (E� + E�) + i�
(3.27)

onde usamos (3.22) para os valores de ��m e m = m0 = m0. Aqui Gm0(n
0; n) tem toda a

informa�~ao que preisamos dos ontatos; para os outros valores de m dentro dos ontatos

n~ao temos mais espalhamento. Finalmente depois de resolver a integral, obtemos a fun�~ao

de Green dos ontatos: para a esquerda (CL), om m0 = l e para a direita (CR), om

m0 = r. Assim ada ontato �e desrito pelos elementos de matriz da adeia transversal

para os s��tios longitudinais l e r, isto �e:

Gl(r)(n
0; n) =

NX
�=1

��n(�
�
n0)�

ei��

jVxj
(3.28)

om �� de�nida na equa�~ao (3.11).

Observamos que esta �ultima equa�~ao tem a forma de:

Gl(r)(n
0; n) =

NX
�=1

(��n0)� ~G(�)��n (3.29)

a qual pode-se expressar na forma de operadores omo:

G = U ~GU+ (3.30)

Esta equa�~ao representa uma transforma�~ao unit�aria, desde uma representa�~ao de modos

transversais � ( ~G) para uma representa�~ao de s��tios transversais n (G); onde U �e um
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operador unitario de transforma�~ao. Para transformar de uma representa�~ao de s��tio

para uma de modos transversais, usa-se:

~G = U+GU (3.31)

A matriz unit�aria de transforma�~ao �e esrita da seguinte forma:

U =

0
BBBBBBBBBBBB�

�11 �21 : : : : �N1
�12 �22 : : : : �N2
: : :

: : :

: : :

: : :

�1N �2N : : : : �NN

1
CCCCCCCCCCCCA

(3.32)

onde �n� s~ao os autoestados transversais.

Para usar as equa�~oes (3.9) e (3.10) para alular as amplitudes de transmiss~ao t�0 ;� e de

reex~ao r�0 ;�, teremos que empregar as transforma�~oes unit�arias; sendo que os elementos

de matriz importantes s~ao dados por:

G+(� 0; r; �; l; E) = G+
r;l(�

0; �) =< � 0jU+Gr;l(n
0; n)U j� > (3.33)

onde Gr;l(n
0; n) =< n0; rjGjn; l >. Para alular G+(� 0; r; �; l; E) temos que ter o

hamiltoniano total do sistema ordenado de forma que ada adeia transversal, om N

s��tios ada uma, forme uma sub-matriz de elementos (n0; n). Usando este hamiltoniano,

alulamos a matriz das fun�~oes de Green. As sub-matrizes diagonais desta �ultima s~ao

assoiadas om um s��tio longitudinalm (adeia transversal na posi�~ao m). As sub-matrizes

fora da diagonal s~ao assoiadas om as fun�~oes de Green que onetam duas adeias

transversais quaisquer. Assim Gm0;m(n
0; n) �e a sub-matriz de elementos (n0; n) que refere-

se ao propagador entre os pontos longitudinais m e m0, ada um destes pontos assoiado

a uma adeia transversal.

Para evitar trabalhar om matrizes totais, o qual �e ustoso omputaionalmente, n�os

utilizaremos um m�etodo mais e�az, que permite trabalhar om as matrizes orrespon-

dentes a ada uma das adeias transversais de forma separada. Esta t�enia �e onheida

omo m�etodo reursivo das fun�~oes de Green da rede.

Para entender melhor esta t�enia, simpli�aremos um pouo o sistema. De�nimos o

sistema omo onformado por 4 adeias transversais (m = 4) de N s��tios transversais ada

uma. Cada adeia orresponde om um s��tio longitudinal (m : 1; 2; 3; 4) e enontram-

se aopladas somente om seus primeiros vizinhos. Desta forma podemos de�nir um

hamiltoniano tight binding para o sistema total, o qual tem a forma siguente:

H =

0
BBBB�
H1;1 V 0 0

V H2;2 V 0

0 V H3;3 V

0 0 V H4;4

1
CCCCA (3.34)
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onde Hi;i �e a sub-matriz que representa o hamiltoniano tight binding da adeia transversal

i(m = i) e V �e a sub-matriz que une dois adeias vizinhas. A fun�~ao de Green total

orrespondente de H �e esrita omo:

G = [(E + i�)I�H℄�1 =

0
BBBB�
G1;1 G1;2 G1;3 G1;4

G2;1 G2;2 G2;3 G2;4

G3;1 G3;2 G3;3 G3;4

G4;1 G4;2 G4;3 G4;4

1
CCCCA (3.35)

om Gi;i a sub-matriz que representa a fun�~ao de Green da adeia i, isto �e a fun�~ao

de Green que oneta uma adeia transversal om ela mesma. Gi;j �e a sub-matriz que

representa a fun�~ao de Green que oneta uma adeia om uma outra. Estas fun�~oes

de Green levam a informa�~ao da propaga�~ao da onda eletrônia na entrada por reex~ao

(G1;1) e na sa��da por transmiss~ao (G4;1), equa�~oes (3.10) e (3.9) respetivamente.

Trabalhar om estas matrizes totais �e muito ostoso omputaionalmente para sistemas

grandes, nestos asos pode-se desaoplar o sistema total em adeias transversais e gerar

fun�~oes de Green assoiadas om estas adeias desaopladas a partir das Hi;i j�a onheidas

(adeias transversais na posi�~ao m = i), assim podemos obter uma matriz total para o

sistema desaoplado, a qual �a omo:

G0 =

0
BBBB�
G0

1;1 0 0 0

0 G0
2;2 0 0

0 0 G0
3;3 0

0 0 0 G0
4;4

1
CCCCA (3.36)

onde ada G0
i;i = [(E + i�)I � Hi;i℄

�1. Um tratamento de hopping de primeiros vizinhos

entre duas se�~oes adjaentes para V pequeno pode ser tratado usando a equa�~ao de Dyson

para o aso de uma �unia intera�~ao a qual �e [35℄:

G = G0 +G0V G (3.37)

onde para o aso estudado aqui, V tem a forma:

V =

0
BBBB�

0 V1;2 0 0

V2;1 0 V2;3 0

0 V3;2 0 V3;4
0 0 V4;3 0

1
CCCCA (3.38)

aqui Vi;j representa o aoplamento entre a adeia i e j. A rela�~ao de Dyson (equa�~ao

3.37) representa uma equa�~ao impliita para G, a qual pode ser usada para enontrar um

sistema de equa�~oes que podem ser elegantemente resolvidas de forma reursiva. Onde em

ada passo adiiona-se a fun�~ao de Green de uma nova adeia, at�e enontrar o elemento

de matriz na representa�~ao de s��tios longitudinais Gi;j desejado, o qual �e uma sub-matriz

de s��tios transversais.
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Voltando para nosso sistema prinipal de estudo representado na Fig.3.2, do qual at�e

agora somente temos alulado as fun�~oes de Green assoiadas aos ontatos, representadas

por Gl(n
0; n) no ponto longitudinal l (entrada) e Gr(n

0; n) no ponto longitudinal r (sa��da).

Resta por alular a fun�~ao de Green total (ontatos aoplados om a regi~ao de espalha-

mento). A regi~ao de espalhamento pode ser desaoplada em M adeias transversais om

N s��tios ada uma, vide Fig.3.2(). O hamiltoniano para ada uma destas adeias, i, �e

esrita omo:

Hi =
NX
n=1

(ji; n > �in < i; nj+ ji; n > Vn;n+1 < i; n + 1j+ ji; n > Vn;n�1 < i; n� 1j) (3.39)

onde os elementos de hopping para os extremos destas adeias s~ao: VN;N+1 = V1;0 = 0. A

orrespondente fun�~ao de Green para a adeia i �e:

Gi = [(E + i�)I�Hi℄
�1 (3.40)

As fun�~oes de Green G+(� 0; r; �; l; E) e G+(� 0; l; �; l; E) s~ao aluladas, aoplando as

fun�~oes de Green de suessivas adeias transversais ao longo de todo o sistema, inii-

ando na adeia do ontato da direita (Gr), passando por ada uma das adeias i, (Gi),

at�e hegar na adeia do ontato da esquerda (Gl), baseado na equa�~ao de Dyson:

G = G0 +G0V G = G0 +GVG0 (3.41)

Desta matriz total G, somente preisamos dos sub-matrizes, a que oneta uma adeia

transversal om ela mesma (l; l) (para alular r�0 ;�) e a que oneta uma adeia trans-

versal om outra (r; l) (para alular t�0

;�). Em nosso aso, ome�ando de alguma adeia

transversal m+ 1 (por exemplo m+ 1 = r ou ontato da direita), preizamos alular os

elementos de matriz de G a partir da equa�~ao de Dyson do tipo:

< m+ 1jGjm >=< m+ 1jG0jm > +
X
a;b

< m+ 1jG0ja >< ajV jb >< bjGjm > (3.42)

onde tamb�em usamos
P

a ja >< aj =
P

b jb >< bj = 1. A somat�oria
P

a;b �e para todos

os s��tios longitudinais, mas aqui somente permaneem os elementos de matriz hopping de

primeiros vizinhos, < m+1jV jm > ou < mjV jm+1 > (ver equa�~ao (3.38)). N�os usamos

as nota�~oes GL e GR (estos s~ao os elementos de matriz de G0, vide equa�~ao (3.36)) para

as adeias da esquerda (m = r�1) e direita (m+1 = r) respetivamente, as quais estam-se

aoplando. Desta forma a partir da equa�~ao (3.42) e levando em onta que n~ao existe

propagador livre G0 entre m e m+1 (os propagadores livres s~ao GL e GR, somente temos

elementos de matriz diferente de zero para G0
i;i, ver equa�~ao (3.36)) onsegue-se reesrever

esta equa�~ao na forma:

Gm+1;m = GR
m+1;m+1Vm+1;mGm;m (3.43)

onde usamos a nota�~ao: < m + 1jGjm >= Gm+1;m. De forma similar temos:

Gm;m = GL
m;m +GL

m;mVm;m+1Gm+1;m (3.44)
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e substituindo (3.44) em (3.43) obtemos a primeira equa�~ao reursiva:

Gm+1;m = GR
m+1;m+1Vm+1;m(1�GL

m;m

X
)�1GL

m;m (3.45)

onde
P

= Vm+1;mG
R
m+1;m+1Vm;m+1 �e a auto energia que \arrega" as intera�~oes om as

outras partes do sistema (neste aso a intera�~ao entre as duas adeias). Esta �ultima

equa�~ao nos permite alular G+(� 0; r; �; l; E). A segunda equa�~ao reursiva �e obtida

substituindo a equa�~ao (3.43) na (3.44):

Gm;m = (1�GL
m;m

X
)�1GL

m;m (3.46)

a qual permitir�a ahar G+(� 0; l; �; l; E).

O ponto de partida deste proedimento iterativo, usando as equa�~oes reursivas al-

uladas anteriormente, �e a fun�~ao de Green da adeia transversal da direita, dada pela

equa�~ao (3.28), depois suessivamente aoplamos as adeias transversais da regi~ao de es-

palhamento, dadas pela equa�~ao (3.40) e �nalmente adiionamos o ontato da esquerda

dado pela equa�~ao (3.28).
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Figura 3.2: (a) Representa�~ao de um sistema ont��nuo de 2DEG estruturado: regi~ao de espalhamento

unida a dois ontatos semi-in�nitos CL (na esquerda) e CR (na direita) modelados nas oordenadas (x,y).

(b) O sistema da parte (a) disretizado numa rede tight binding, mostrando os elementos b�asios desta

disretiza�~ao, agora as oordenadas disretas s~ao (m,n). () Esquema representativo do m�etodo reursivo

das fun�~oes de Green da rede. Aqui o sistema �e desaoplado em adeias transversais para alular de

forma r�apida as fun�~oes de Green que permitir�am ahar as amplitudes de probabilidade. As adeias r e l

representam os ontatos, o espalhamento faze que o el�etron seja emitido num modo de saida que a adeia

r permite, depois neste ontato n~ao teremos mais espalhamento. Assim toda a informa�~ao neess�aria dos

ontatos �a ontida nas adeias l (entrada) e r (sa��da). Para ada adeia temos um Hi (hamiltoniano

da adeia desaoplada i) que permite o �alulo de Gi (fun�~ao de Green da adeia i), depois podemos unir

estos Gi de forma reursiva ome�ando por r e terminando om l usando a equa�~ao de Dyson.
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3.3 2: M�etodo das Auto-Energias

O hamiltoniano total do sistema, HT �e uma soma de quatro termos: a regi~ao de espalha-

mento (ou dispositivo) HD, os ontatos da esquerda, HL, e direita, HR, e o potenial de

aoplamente entre os ontatos e o dispositivo, V :

HT = HD +HL +HR + V =

0
BB�
HL �L 0

�+L HD �+R
0 �R HR

1
CCA (3.47)

onde �L(R) desreve a intera�~ao entre o dispositivo e os ontatos, Fig.3.3(a). A orrespon-

dente fun�~ao de Green �e:

(E �HT )GT (E) = I (3.48)

Para os ontatos isolados de�nimos:

(E �HL)gL(E) = I and (E �HR)gR(E) = I (3.49)

Aqui gL(E) = Gl(n; n
0) e gR(E) = Gr(n; n

0) s~ao alulados usando a equa�~ao (3.28).

Substituindo (3.47) na (3.48) obtemos:

0
BB�
E �HL ��L 0

��+L E �HD ��+R
0 ��R E �HR

1
CCA
0
BB�

GL GLD GLR

GDL GD GDR

GRL GRD GR

1
CCA =

0
BB�
I 0 0

0 I 0

0 0 I

1
CCA (3.50)

Efetuando o produto de matrizes e tomando as três equa�~oes da segunda oluna temos:

(E �HL)GLD � �LGD = 0 (3.51)

��+LGLD + (E �HD)GD � �+RGRD = I (3.52)

(E �HR)GRD � �RGD = 0 (3.53)

Resolvendo (3.51) e (3.53) om (3.49) obtemos:

GLD = gL�LGD e GRD = gR�RGD, que substituidas em na (3.52) resulta em:

GD = (E �HD � �L � �R)�1 (3.54)

que �e a fun�~ao de Green do dispositivo e (HD+�L+�R) �e o hamiltoniano efetivo para o

dispositivo. �L = �+L gL�L e �R = �+R gR�R s~ao as hamadas auto-energias, que desrevem

os efeitos dos ontatos na regi~ao do dispositivo. Na equa�~ao (3.54) a regi~ao do dispositivo

(regi~ao de espalhamento), HD, �e uma matriz de (MxN)2 elementos, na qual ada ponto

m tem assoiado uma sub-matriz de s��tios transversais, omo no primeiro m�etodo. A

matriz de HD tem a forma:
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HD =

0
BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

0
BB�
�11 Vy 0

Vy �12 Vy
0 Vy �13

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�
�21 Vy 0

Vy �22 Vy
0 Vy �23

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�
�31 Vy 0

Vy �32 Vy
0 Vy �33

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�

0 0 0

0 0 0

0 0 0

1
CCA

0
BB�
Vx 0 0

0 Vx 0

0 0 Vx

1
CCA

0
BB�
�41 Vy 0

Vy �42 Vy
0 Vy �43

1
CCA

1
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA

(3.55)

onde �mn �e a energia de s��tio na posi�~ao (m;n), Fig.3.3(b). O ponto longitudinal m

de�ne uma adeia transversal e n de�ne um ponto da adeia transversal m. Vy �e o

hopping entre pontos da adeia transversal m. Por outro lado os hopping Vx permitem

aoplar adeias transversais vizinhas. Desta forma temos sub-matries NxN assoiadas

om ada adeia transversal, as quais s~ao tridiagonais. Os elementos da diagonal s~ao os

sitios transversais n e os elementos fora da diagonal s~ao os hoppings Vy. Para o aso da

matriz (3.55), temos onsiderado M = 4, o que resulta em quatro adeias transversais

(m : 1; 2; 3; 4) om 3 s��tios transversais ada uma, isto �e, N = 3 (n : 1; 2; 3), vide Fig.3.3(b).

Neste aso as adeias transversais s~ao as sub-matrizes 3x3 tridiagonais que formam a

diagonal de sub-matrizes na matriz (3.55), as adeias transversais vizinhas �am aopladas

pelas sub-matrizes 3x3 diagonais om três elementos Vx.

As auto-energias neste aso tamben s~ao matrizes (MxN)2, mas somente om elementos

diferente de zero para a primeira adeia transversal no aso de �L e para a �ultima adeia

transversal no aso de �R. Assim os efeitos dos ontatos na regi~ao do dispositivo s~ao

oloados uniamente na primeira (m = 1) e na �ultima (m = M) adeia transversal do
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dipositivo, vide Fig.3.3(b). As matrizes das auto-energias tem a forma:

�L =

0
BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

�L
1;1 �L

1;2 �L
1;3 0 0 0 0 : : : : 0

�L
2;1 �L

2;2 �L
2;3 0 0 0 0 : : : : :

�L
3;1 �L

3;2 �L
3;3 0 0 0 0 : : : : :

0 0 0 0 0 0 0 0 : : : 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 : : :

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 : 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

: : : : 0 0 0 0 0 0 0 0

: : : : : 0 0 0 0 0 0 0

: : : : : : 0 0 0 0 0 0

: : : : : : : 0 0 0 0 0

1
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA

(3.56)

e,

�R =

0
BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB�

0 : : 0 0 0 0 : : : : 0

0 : : 0 0 0 0 : : : : :

0 : : 0 0 0 0 : : : : :

0 0 0 0 0 0 0 0 : : : 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 : : :

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 : 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

: : : : 0 0 0 0 0 0 0 0

: : : : : 0 0 0 0 �R
10;10 �R

10;11 �R
10;12

: : : : : : 0 0 0 �R
11;10 �R

11;11 �R
11;12

: : : : : : : 0 0 �R
12;10 �R

12;11 �R
12;12

1
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA

(3.57)

om �
L(R)
i;j =< ij�L(R)jj >=< ij�+L(R)gL(R)�L(R)jj >. Lembremos que gL(R) �e uma matriz

NxN de�nida pela equa�~ao (3.28). Aqui �L(R) �e uma matriz diagonalNxN , om elementos

Vx. Desta forma usando as matrizes (3.55), (3.56) e (3.57) podemos gerar o hamiltoniano

efetivo do sistema, onde os efeitos dos ontatos s~ao adiionados omo auto-energias, neste

aso, o uso das auto-energias gera um resultado exato e n~ao uma aproxima�~ao, omo nos

asos de sistemas de muitos orpos. Assim a matriz das fun�~oes de Green do sistema total

j�a pode ser alulada, usando a equa�~ao (3.54).

Os propagadores na representa�~ao de modos transversais para os ontatos isolados

formam uma matriz diagonal NxN om elementos dados por:

< �
0

j~gL(R)j� >=
ei��

jVxj
Æ�0 ;� (3.58)

om �� de�nida na equa�~ao (3.11).

Assim podemos de�nir as matrizes gL(R), �L(R), �
L(R) e U omo sub-matrizes NxN .
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Os elementos de matriz do operador de transforma�~ao unitaria, U , o qual transforma

a fun�~ao de Green na representa�~ao de s��tio para a representa�~ao de modo transversal

(~gL(R) = U+gL(R)U) s~ao: < njU j� >= ��n =
q

2
N+1

sin( ��n
N+1

)

onde n (s��tio transversal) �e a linha e � (modo transversal) �e a oluna da matriz U ,

equa�ao (3.32).

Usando a equa�~ao (3.54) podemos alular a densidade total de estados em fun�~ao da

energia:

�(E) =
�1

�
Im(Tr[GD(E)℄) (3.59)

e a densidade loal para ada estado:

�E(m;n) =
�1

�
Im[GD(m;n;E)℄ (3.60)

A densidade loal dada na equa�~ao (3.60) �e proporional �a densidade de probabilidade

para um estado de energia E. As amplitudes de transmiss~ao e de reex~ao, s~ao aluladas

usando as equa�~oes (3.9) e (3.10).

A importânia deste m�etodo �e que o uso das matrizes totais permite o �alulo da

densidade de estados e as densidades de probabilidade para ada estado. Por outro lado,

para alular a ondutânia �e melhor desaoplar a matriz total em adeias transversais e

usar o m�etodo reursivo, para eonomizar tempo omputaional.
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Figura 3.3: (a) Representa�~ao ont��nua da regi~ao de espalhamento unida om os ontatos semi-in�nitos

(CL e CR). (b) Esquema do m�etodo das auto-energias. Aqui primeiro o sistema �e disretizado (rede tight

binding), alulan-se as auto-energias assoiadas om os ontatos (�L e �R); depois estas auto-energias

s~ao adiionadas dentro da regi~ao de espalhamento para emular os efeitos dos ontatos nessa regi~ao.
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3.4 Algumas Simula�~oes Ilustrativas

Aqui disutiremos alguns resultados pr�evios. A id�eia �e testar os programas gerados om

os m�etodos desritos anteriormente, simulando sistemas ou dispositivos j�a onheidos na

literatura. Isto onstitui uma introdu�~ao adequada para o �ultimo ap��tulo desta tese,

onde disutiremos os resultados in�editos de nosso trabalho.

Num primeiro exemplo, simularemos a probabilidade de transmiss~ao total, T (E), dada

por T (E) =
PN

�0(
PN

� jt�0�(E)j2) em fun�~ao da energia inidente dos el�etrons, para um

quantum wire (QW ), Fig.3.4(a). Um QW �e gerado pelo on�namento na dire�~ao trans-

versal, a largura W �e da ordem do omprimento da onda de Fermi do el�etron, para

disretizar os estados transversais. Assoiados om ada um destes estados disretos, te-

mos um modo transversal. Na dire�~ao longitudinal (paralela �a dire�~ao da orrente) n~ao

temos on�namento. Desta forma ada estado disreto transversal (modo) aoplado om

os estados ont��nuos longitudinais, gera um anal de transporte (sub-banda unidimensio-

nal). Cada sub-banda est�a assoiada om um dos patamares que s~ao observados na G(E)

(ondutânia) ou na T (E) (transmiss~ao total). Para o aso de nossa simula�~ao, geramos

um QW om largura transversal W = 220 �A para um parâmetro de rede de a = 20 �A

(Vx;y = 0; 142 eV), a transmiss~ao total �e a urva pontilhada (patamares). A posi�~ao em

energia onde ome�a um patamar �e a energia de um modo transversal. O transporte no

intervalo de energia entre: 0 e 0,035 eV , tem somente ontribui�~ao da primeira sub-banda

unidimensional assoiada om o primeiro modo transversal. No intervalo entre: 0,035

e 0,075 eV , temos ontribui�~ao das duas primeiras sub-bandas assoiadas om os dois

primeiros modos transversais. O tereiro patamar india a ontribui�~ao dos três primei-

ros modos, isto �e, temos três anais ontribuindo para o transporte, e assim por diante.

Nesta Fig.3.4(a), temos tamb�em a densidade total de estados (linha ont��nua). A forma

observada �e a esperada para sistemas de bandas parab�olias unidimensionais, que �e o aso

do QW ideal simulado. Observamos que os el�etrons, tem maior probabilidade de oupar

os estados de mais baixa energia dentro de ada sub-banda (apresenta singularides para

estas energias), om poua densidade de estados para as energias maiores. Finalmente,

a observa�~ao de patamares perfeitos, �e um indiativo da n~ao existênia de aoplamento

entre diferentes modos ou diferentes sub-bandas, isto �e, n~ao existe espalhamento dentro do

QW ,por exemplo, gerado por impurezas ou rugosidades, que aoplem diferentes modos.

A presen�a destes espalhamentos destroem os patamares da quantiza�~ao da ondutânia

em QW .

Outro exemplo importante, �e o potenial de on�namento da Fig.3.4(b), o qual gera

um quantum point ontat (QPC). Observamos que um QPC �e gerado por um QW de

largura L e dimens~ao transversal W , unido a dois QWs (ontatos) de largura transversal

maior (W < W), �a esquerda e �a direita. Um dispositivo similar foi usado na medida

experimental da quantiza�~ao da ondutânia [12℄. Para nossa simula�~ao utilizamos um

parâmetro de rede de a = 5 �A, o qual gera W = 60 �A e L = 50 �A (M = MD = 10

e N = ND = 12). Usamos dois valores diferentes para W : 10 e 30 �A, o qual emula o
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efeito de variar a diferen�a de potenial nos gates para variar a dimens~ao transversal do

QPC. Nesta simula�~ao nosso interesse s~ao os aspetos qualitativos do transporte emQPC

bal��stios n~ao interagente, para isso estudamos os primeiros patamares da quantiza�~ao,

assoiados om dimens~oes transversais W pequenas (altos poteniais negativos apliados

nos gates), para gerar somente alguns modos transversais ou sub-bandas. Utilizar um

parâmetro de rede maior em nossa simula�~ao, n~ao traria mudan�as qualitativas, mas as

posi�~oes em energia dos modos, mudariam. Na Fig.3.4(b), apresentamos a transmiss~ao

total atrav�es de um QPC vs a energia inidente dos el�etrons, a urva superior s~ao as

sub-bandas (modos transversais) ou patamares (anais de transporte) dos ontatos, isto

�e, quando W = W. A urva inferior s~ao os anais abertos do QPC para W = 2a = 10
�A. Um aumento de W = 10 �A para W = 6a = 30 �A aumenta o n�umero de anais de

transporte de 2 para 6, por ausa da diminui�~ao da energia dos modos transversais gerado

pelo aumento da dimens~ao W (urva entral). Assim laramente observamos que om o

aumento da dimens~ao transversal, mais anais ontribuem om o transporte, omo foi

observado experimentalmente na referênia [12℄.

A forma de linha da ondutânia de QPC apresenta arater��stias diferentes ompara-

das om os QW . Por exemplo, nas simula�~oes da ondutânia para um QPC, observam-se

ressonânias nos patamares, os quais n~ao s~ao observadas em QW [44, 45℄. Essas res-

sonânias s~ao provoadas pelas interferênias da onda inidente e reetida na entrada e

sa��da do QPC. Diminuindo o omprimento L do QPC onsegue-se diminuir o n�umero de

ressonânias. No aso experimental as interfaes (ontato-dispositivo) n~ao s~ao abruptas,

o potenial de on�namento gerado pelos gates provoa transporte adiab�atio, isto �e, sem

reex~ao nas interfaes (entrada e sa��da do QPC), gerando patamares sem osila�~oes [12℄.

Na Fig.3.4() simulamos os efeitos da varia�~ao do omprimento L de um QPC. Aqui

usamos oito s��tios transversais para de�nir a dimens~ao transversal, W , do QPC e 24

s��tios transversais para W dos ontatos. O omprimento L �e variado desde 60 s��tios lon-

gitudinais at�e 1 s��tio (neste aso usamos a = 5 �A). Para observar melhor os efeitos, as

urvas da ondutânia em fun�~ao da energia inidente, s~ao desloadas em energia para

que n~ao �quem superpostas. De esquerda para a direita temos as urvas da ondutânia

para valores de L diminuindo, aqui observamos uma diminui�~ao das ressonânias nos pa-

tamares onforme L vai diminuindo. Esta diminui�~ao de L tamb�em gera uma degrada�~ao

dos patamares, por exemplo no limite L = 1 s��tio, n~ao temos patamares.

Finalmente, na Fig.3.4(d), simulamos o transporte atrav�es de dois QPCs oloados

em paralelo e totalmente desaoplados [46℄. Aqui estamos separando os dois QPC om

uma barreira de potenial muito grande, de forma que n~ao exista tunelamento transversal

entre os QPCs. Diminuindo a barreira entral onsegue-se obter na ondutânia, pios

ressonantes assoiados om os modos transversais pelo qual os el�etrons tunelam transver-

salmente [30℄. N�os simulamos o aso desaoplado. Quando temos aberto somente o QPC

1 de dimens~ao transversal W1 = 3 s��tios (W2 = 0), obtemos a urva pontilhada onde a

transmissao total �e 1 para o primeiro patamar (G = 2e2=h), 2 para o segundo patamar

(G = 4e2=h) e assim por diante. No aso de abrir o QPC 2, om dimens~ao transversal

75



W2 = 3, de forma que ambos QPCs partiipem do transporte eletrônio, obtemos a

urva superior de linha ont��nua, obtendo-se aqui uma superposi�~ao (sem interferênia)

das ondutânias dos dois QPCs, isto �e, uma transmiss~ao total igual a 2 (G = 4e2=h), 4

(G = 8e2=h) e assim por diante.

Nossa preoupa�~ao nesta tese s~ao os aspetos qualitativos na forma de linha na on-

dutânia, por isso nossos resultados s~ao dirigidos para a orrespondênia entre a forma de

linha da ondutânia e a rela�~ao W=L das dimens~oes do QPC, deixando de lado a esala

de energia E. Desta forma, um aumento no parâmetro de rede leva para uma mesma

forma de linha da ondutânia, ambiando somente a esala de energia (de E para E 0).

Para ter uma estimativa desta esala de energia podemos utilizar as rela�~oes dadas na

referênia [43℄. Estas estabeleem que quando o sistema �e ampliado n vezes (o parâmetro

de rede passa a ser a0 = na), a energia �e reesalada para: E 0 = E=(n2).
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Figura 3.4: (a) Transmiss~ao total vs. E (T (E)) para um quantum wire (QW ) (linha pontilhada). A

natureza unidimensional das sub-bandas �e observada na densidade de estados (linha ont��nua). (b) T (E)

para um quantum point ontat (QPC). Aqui mostramos a quantiza�~ao da ondut^ania e o aumento do

n�umero de patamares quando aumentamos a dimens~ao transversal W . () Condut^ania vs. E para um

QPC. Diminuindo L do QPC onsegue-se diminuir as resson^anias dos patamares. (d) T (E) para um

sistema de dois QPCs desaoplados oloados em paralelo: um s�o QPC aberto (linha pontilhada) e os

dois QPCs abertos, linha ont��nua.
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Os interessantes fenômenos de interferênia da fun�~ao de onda eletrônia em sistemas

mes�osopios de transporte bal��stio on�nado tipo QW e QPC foi motiva�~ao para a

realiza�~ao de pesquisas om diferentes geometrias de on�namento, tanto teoriamente [43,

3, 47, 48, 49, 50℄ omo experimentalmente [27, 14, 34, 30, 28, 29℄. A seguir apresentamos

algumas simula�~oes da ondutânia em fun�~ao da energia inidente dos el�etrons para

geometrias de on�namento mais omplexas, as quais podem gerar estados disretos que

ontribuem ao transporte (estados quasi-ligados) que podem ser manipulados variando

as dimens~oes do sistema usando gates met�alios. Aqui apresentamos dois exemplos: um

open quantum dot (OQD) [14, 34℄ (vide, Fig.3.5(a)) e um double bend (DB) [27, 48℄

(vide Fig.3.5(b)). Esses tipos de sistemas podem ser aoplados em serie, de forma que os

estados disretos sej�am aoplados formado mini-bandas. Por exemplo, n�os simulamos um

onjunto de OQDs em serie para formar uma quantum superlattie (QSL) [25, 47℄ (vide

Fig.3.5()). Al�em da geometria de on�namento pode-se perturbar o sistema, apliando

ampos externos (el�etrio ou magn�etio). Por exemplo, aqui n�os simulamos um QPC

perturbado por uma impureza ontrol�avel, que pode ser, por exemplo, a ponta de um

miros�opio de for�a at�omia (AFM); um sistema similar foi usado para mapear o uxo

de el�etrons em QPCs [15, 51, 52℄ (vide Fig.3.5(d)).

Na parte superior da Fig.3.5(a) temos esquematizado um OQD formado por um dot

(aixa quântia on�nada nas duas dimens~oes) embutido dentro de um QPC. Temos as-

sim um dispositivo no qual estados disretos assoiados om o dot aoplam-se om estados

ont��nuos assoiados ao QPC. Para nossa simula�~aoW = 12a (dimens~ao transversal dos

ontatos), W = 4a (dimens~ao transversal do QPC), L = 10a (largura longitudinal do

QPC), Lx = 6a e Ly = 6a (dimens~oes longitudinal e transversal do dot entral). Na parte

inferior da Fig.3.5(a) temos a ondutânia (G(E)) atrav�es do OQD (linha ont��nua) e

para ompara�~ao a ondutânia atrav�es do QPC isolado (linha pontilhada). No aso do

OQD observamos pios ressonantes (estados quasi-ligados), assoiados om o tunelamento

ressonante, atrav�es dos estados disretos assoiados om o dot [9, 14℄ e antiressonânias

(estados de Fano), assoiados om o aoplamento entre os estados disretos do dot om os

estados ont��nuos dos QPCs onetores [2, 33℄. Devido ao fato que as dimens~oes do dot

s~ao maiores que a dimens~ao transversal dos QPCs onetores, temos estados disretos

om energia menor que a energia do primeiro modo transversal orrespondente om o pri-

meiro patamar da ondutânia (in��io do primeiro patamar). Na simula�~ao observamos

um pio ressonante antes do primeiro patamar e dois pios ressonantes superpostos ao

primeiro patamar; ada um destes, tem um frao aoplamento om o ont��nuo, assim o

resultado �e a ontribui�~ao de dois anais de transporte desaoplados (disreto e ont��nuo)

que se soman para o transporte. No intervalo de energias do segundo e tereiro patamar

observamos ressonanias de Fano; aqui o aoplamento entre os estados disretos om seus

respetivos ont��nuos (ressonantes) gera estados loalizados que n~ao ontribuem para o

transporte.

Outro tipo de OQD, onheido omo DB (sistema de dupla urvatura) [27, 48℄,

Fig.3.5(b), apresenta algumas arater��stias diferentes omparadas om o dispositivo
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apresentado antes. A DB �e um QPC de dimens~ao transversal W dobrada em dois pontos

equidistantes. Temos assim duas urvaturas, as quais podem gerar estados quasi-ligados,

que provoam um desdobramento por ausa do aoplamento entre os estados disretos

assoiados om as urvaturas. Observamos na Fig.3.5(b), tal desdobramento (os dois pri-

meiros estados disretos) antes do ont��nuo da urva de linha pontilhada, para M = 11a

(onde M �e a separa�~ao entre as urvaturas). Quando aumentamos para M = 15a, au-

menta o tamanho da regi~ao entral (dot), o qual leva para um inremento no n�umero de

estados disretos dentro de uma mesma janela de energia, linha ont��nua. O interessante

aqui �e que aumenta o n�umero de estados disretos, mantendo-se onstante a energia do es-

tado fundamental do sistema, isto n~ao pode ser obtido, quando aumentamos as dimens~oes

da regi~ao entral (dot) de um OQD (omo o mostrado na Fig.3.5(a)) para aumentar o

n�umero de estados disretos; neste �ultimo aso tamb�em diminue a energia do estado fun-

damental, omo veremos depois na Fig.3.6(b). Voltando om a DB, observamos tamb�em

que o aumento da larguraM desaopla os estados disretos assoiados om as urvaturas,

isto �e, temos uma diminui�~ao da energia de splitting destos estados.

Na Fig.3.5(), temos uma simula�~ao para uma superrede de 5 OQDs aoplados. Cada

OQD tem dimens~oes Lx = Ly = 4a. Um s�o OQD gera um estado disreto quasi-ligado

antes do primeiro patamar. O aoplamento destes 5 estados disretos de energia menor

que o primeiro patamar gera uma minibanda de estados quase 0D e ada um destes es-

tados enontra-se extendido ao longo da superrede om seus m�aximos de probabilidade

loalizados dentro de ada dot. A segunda minibanda observada origina-se pelo aopla-

mento de estados ont��nuos dos QPCs onetores, ent~ao �e uma banda de estados 1D,

a qual tem densidades de probabilidade extendidas ao longo do sistema om m�aximos

nos QPCs onetores. Al�em dessas bandas temos mini-bandas h��bridas, formadas por

estados disretos e ont��nuos. Dependendo do aoplamento entre eles, �e possivel gerar

minibandas que ontribuem para o transporte (banda 0D�1D) ou gaps de energia. Esses

gaps podem ser gerados pelo aoplamento de antiressonânias ou estados de Fano, isto �e,

a banda proibida �e preenhida por estados loalizados. As fun�~oes de onda dos estados

das bandas h��bridas que ontribuem para o transporte, enontram-se estendidas no longo

de toda a estrutura, om seus m�aximos loalizados tanto nos QPCs omo nos dots do

sistema. Entre as minibandas 0D e 1D temos um gap gerado por interferênia destrutiva,

n~ao existindo estados nestas energias, difereniando-se assim dos gaps sinalizados om

setas na Fig.3.5().

At�e agora, todos os exemplos orrespondem a sistemas onde as �unias fontes de es-

palhamento s~ao os ponteniais de on�namento que geram o dispositivo. Na Fig.3.5(d)

temos um dispositivo (QPC) perturbado por um potenial externo ao dispositivo, neste

aso uma barreira de potenial gerada, por exemplo, pela ponta de um AFM . N�os j�a

expliamos no ap��tulo 1, que este sistema perturbado serve para mapear o uxo de

el�etrons em um QPC [15℄. Aqui simulamos os efeitos de uma barreira de potenial de

extens~ao espaial �xa om altura da barreira (H) vari�avel, oloada no entro de um

QPC om dimens~oes espei�adas na Fig.3.5(d). Observamos aqui uma diminui�~ao do
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patamar da ondutânia om o aumento de H. Basiamente essa diminui�~ao �e ausada

pelo fehamento do QPC por ausa da perturba�~ao. Por outro lado, podemos perturbar

diferentes patamares dependendo da posi�~ao da ponta. Cada modo transversal tem as-

soiado uma densidade de probabilidade distribu��da espaialmente dentro do QPC om

m�aximos e m��nimos que de�nem um patamar de transporte e a ponta pode perturbar

somente um deles ou v�arios deles simultaneamente. O valor desta perturba�~ao (quanto

diminue G(E)) n~ao s�o depende da altura ou dimens~ao da barreira perturbadora, tamb�em

depende da intensidade da densidade de probabilidade na posi�~ao da ponta.
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Figura 3.5: (a) Condut^ania, G(E), para um OQD, linha ont��nua. Aqui temos estados disretos

(pios e antirreson^anias) gerados pelo dot entral e estados ont��nuos (patamares) assoiados om os

QPCs onetores. A linha pontilhada �e a G(E) para o QPC sem o dot. (b) G(E) para uma dupla

urvatura (DB), os dois primeiros estados disretos gerados pelas urvaturas enontram-se fortemente

aoplados para M = 11a (linha pontilhada) e d�ebilmente aoplados para M = 15a (linha ont��nua). ()

Transmiss~ao total (T(E)) para uma superrede mostrando suas prinipais minibandas: 0D (de estados

disretos), 1D (de estados ont��nuos) e 0D� 1D (bandas h��bridas). (d) T(E) para um QPC na presen�a

de uma impureza repulsiva ontrol�avel de altura H .
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Os nossos resultados in�editos, est~ao relaionados om sistemas bidimensionais, do

tipo OQDs, pois essa estrutura apresenta os elementos neess�arios para possiveis gene-

raliza�~oes om outras geometrias de on�namento. Estos elementos b�asios s~ao : estados

disretos, ont��nuo de estados e um fator de aoplamento entre os estados que pode ser

manipulado variando as dimens~oes tanto do dot entral omo dos QPCs onetores, para

gerar, por exemplo, estados quasi-ligados que ontribuem om o transporte ou estados lo-

alizados que n~ao ontribuem para a ondutânia. Esses elementos b�asios s~ao brevemente

disutidos a seguir.

Na Fig.3.6(a) mostramos a transmiss~ao total (proporional �a G(E)) para um OQD, o

qual apresenta todas as arater��stias prinipais, dentro da regi~ao do primeiro modo

transversal, que, omo menionado no primeiro ap��tulo, �e a regi~ao de energia ade-

quada para a manipula�~ao uniforme de el�etrons em sistemas mesos�opios de transporte

bal��stio on�nado. As dimens~oes do sistema usado s~ao: W = 11a, W = 3a, L = 13a

e Lx = Ly = 7a om a = 20 �A. A transmiss~ao total atrav�es da estrutura (T (E)), linha

ont��nua, revela dois estados disretos (pios de tunelamento ressonante), E1 e E2, om

energias menores que a energia iniial do primeiro modo transversal (primeiro patamar)

dos QPCs onetores. Um tereiro, E3, e quarto, E4, estados quasi-ligados apareem na

regi~ao iniial do patamar e um quinto estado ressonante, E5, o qual �e uma antiressonânia

(dip), que n~ao ontribue para o transporte, no meio do patamar. Observamos tamb�em que

o sexto estado �e um pio ressonante e o s�etimo estado �e uma antiressonânia de natureza

similar que o quinto estado, s�o que om largura de linha maior. O �alulo da densidade

total de estados, da uma informa�~ao extra, om referênia as antiressonâias (linha ponti-

lhada). Estas s~ao devido a estados loalizados (observamos um estado disreto assoiado)

dentro da regi~ao do dot entral, e n~ao s~ao um gap gerado pela interferênia destrutiva

de estados (existe um estado). Em geral a forma exata da linha antiressonante, depende

do aoplamento do estado disreto om o ont��nuo, isto onstitui um dos resultados do

ap��tulo seguinte, quando disutiremos o ontrole das ressonânias de Fano. Um OQD �e

na verdade um diodo de tunelamento ressonante bidimensional, onde as barreiras efetivas

enontram-se aima e abaixo dos QPCs onetores. Neste sentido, a largura de linha dos

pios ressonantes d~ao informa�~ao do grau de on�namento dos estados disretos, isto �e,

qual dos estados perebe mais fortemente a barreira efetiva. Por exemplo, os dois primei-

ros estados tem larguras de linhas maiores que os dois seguintes, ent~ao os primeiros tem

menor tempo de vida, isto �e, �am mais extendidos ao longo da estrutura. N�os podemos

omprovar isto alulando a densidade loal de estados, a qual �e diretamente proporio-

nal om a densidade de probabilidade. Na Fig.3.6(), temos as densidades loais para os

quatro primeiros estados disretos do OQD da Fig.3.6(a). Aqui laramente observamos

que os dois primeiros estados disretos extendem-se ao longo dos QPCs, dando uma boa

ontribui�~ao para o transporte. Os estados E3 e E4 enontram-se mais loalizados dentro

do dot entral, aima e abaixo fora dos QPCs onetores, ontribuindo de forma menor

para a ondutânia, apresentando uma menor largura de linha e um d�ebil aoplamento

om o ont��nuo. Por outro lado, os estados ont��nuos podem ser manipulados variando
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os gates que ontrolam os QPCs. Aumentando a voltagem negativa neles, onsegue-se

diminuir a dimens~ao transversal, W , dos QPCs e aumentar om isso as barreiras efetivas,

on�nando mais os estados. Al�em disso logiamente os modos transversais aumentam em

energia, desloando os patamares para energias maiores. Um aso inverso pode ser esta-

beleido ao aumentarmos W , diminuindo a voltagem dos gates (isto ser�a disutido mais

adiante). Finalmente podemos manipular os estados disretos assoiados om o dot, vari-

ando o voltagem dos gates que formam o dot. Aqui n�os simulamos qualitativamente este

efeito, alulando a ondutânia G(E) para dois tamanhos distintos do dot, isto �e, para:

1)Lx = Ly = 5 e 2)Lx = Ly = 7, vide Fig.3.6(b). Nesta simula�~ao observamos laramente

omo os estados disretos diminuem em energia quando aumentamos as dimens~oes do dot,

de forma similar, que o aso de um diodo de dupla barreira 1D, quando aumentamos a

largura do po�o quântio (ap��tulo 2). Neste aso, temos um s�o estado disreto de menor

energia que o primeiro patamar para as dimens~oes do dot Lx = Ly = 5a. Aumentando o

n�umero de estados para dois nesta janela de energia, quando aumentamos as dimens~oes

Lx e Ly para 7a. Observe-se, que om o aumento das dimens~oes Lx e Ly, regi~oes espaiais

pertenentes aos QPCs onetores, transforman-se para regi~oes espaiais do quantum dot,

modi�ando tamb�em as propriedades de transporte assoiadas.
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Figura 3.6: (a) Condut^ania G(E) para um open quantum dot (OQD) mostrando seus primeiros estados

ressonantes Ei (linha ont��nua) e a densidade total de estados mostrando a loaliza�~ao do quinto estado

ressonante (E5). (b) Efeitos do aumento das dimens~oes Lx e Ly de um OQD na forma de linha da

G(E). O prinipal efeito �e a diminui�~ao da energia das resson^anias om o aumento das dimens~oes. ()

Densidade loal de estados (proporional om a densidade de probabilidade) para os quatro primeiros

estados ressonantes do OQD da parte (a). Os dois primeiros estados enontram-se mais extendidos ao

longo dos QPCs onetores e om pios de tunelamento ressonante de largura de linha maior na G(E)

(E1 e E2 da parte (a)) omparados om os dois siguentes estados (E3 e E4), os quais enontram-se mais

loalizados na regi~ao da aixa qu^antia (QD).
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Cap��tulo 4

Resultados

Nesta parte da tese, apresentaremos os resultados in�editos de nosso trabalho. Para o

aso de heteroestruturas om transporte perpendiular �a interfae, isto �e, diodos de tu-

nelamento ressonante (RTDs), n�os abordamos dois problemas: primeiro estudamos o

transporte ativado t�ermiamente em uma superrede tipo diodo de dupla barreira de

GaAs=AlAs. N�os trabalhamos em onjunto om um grupo experimental da Universi-

dade Federal de S~ao Carlos, para dar suporte te�orio aos resultados experimentais. Ini-

ialmente, ahava-se que esta heteroestrutura poderia dar alguma informa�~ao sobre o

poss��vel aoplamento das bandas X e � [53℄ provoada pelas interfaes, mas nos resul-

tados experimentais n~ao foi observado este aoplamento. No �nal, enontrou-se que o

anal de transporte ativado t�ermiamente nesta heteroestrutura, foi somente o pe�l de

potenial �, no qual nossos resultados te�orios onordam om os experimentais [54℄.

O segundo trabalho om RTDs, foi o estudo das ondi�~oes para a realiza�~ao da me-

dida experimental do mapeamento da fun�~ao de onda dos estados ressonantes em po�os

quântios, usando medidas de transporte por tunelamento ressonante. Enontrou-se um

regime de perturba�~ao adequado para o mapeamento em fun�~ao da largura e altura da bar-

reira perturbadora, para uma dada largura de po�o quântio. Com respeito aos sistemas

bidimensionais de 2DEG estruturados, n�os estudamos tamb�em, as ondi�~oes de mapea-

mento das densidades de probabilidade dos estados disretos em OQDs por tunelamento

ressonante, usando a ponta de um AFM [55℄. Aqui n�os enontramos que a extens~ao

espaial da perturba�~ao gerada pela ponta do miros�opio pode alan�ar dimens~oes at�e

de um quinto das dimens~oes do dot entral, desde que a energia da barreira de potenial

gerada seja menor que a energia do estado fundamental do sistema. Esse resultado �e

importante, onsiderando que \a extens~ao espaial" das barreiras geradas pelas pontas

de AFM n~ao �e uma vari�avel experimental ompletamente ontrol�avel; ontrariamente �a

altura da barreira, que pode ser ontrolada de forma relativamente adequada. Por outro

lado, propomos duas realiza�~oes experimentais que onsideramos interessantes nesta �area

de transporte bal��stio: primeiro, propomos a realiza�~ao do experimento para ontrolar as

ressonânias de Fano (ontrolar o aoplamento entre os estados disretos e ont��nuos do

sistema), usando um OQD na presen�a de uma impureza ontrol�avel [55℄, omo a gerada
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pela ponta de um AFM . N�os enontramos que, dependendo da posi�~ao exata da ponta

dentro do OQD, podem-se gerar diferentes formas de linha de Fano na ondutânia, sem

preisar apliar, um ampo magn�etio externo [33℄. Finalmente, baseado nos resultados

sobre o adequado mapeamento das densidades de probabilidade e nos resultados do on-

trole das ressonânias de Fano, propomos um dispositivo quântio de multiplas fun�~oes,

baseado numa engenharia da fun�~ao de onda em OQDs. Basiamente, este dispositivo

�e onstituido por um OQD, perturbado por 10 poteniais em posi�~oes �xas (tipo split

gate), para ontrolar os estados disretos, e um potenial perturbador oloado num dos

QPCs onetores, para manipular os estados ont��nuos do sistema. N�os enontramos

que este dispositivo permite uma manipula�~ao independente de ada um dos estados do

OQD, gerando diferentes on�gura�~oes nas posi�~oes e na forma de linha das ressonânias,

dependendo dos poteniais usados nos gates.

4.1 Emiss~ao Termiônia em RTDs

O tunelamento ressonante em heteroestruturas semiondutoras [9℄, ontinua sendo de in-

teresse, por ausa de algumas perguntas em aberto, om respeito �a dinâmia e ompeti�~ao

om outros meanismos de transporte. Por outro lado, ada amostra apresenta formas

de linha espe���as. O tunelamento ressonante om emiss~ao termiônia [21, 56, 39, 53℄ �e

uma �util t�enia espetros�opia para estudar per�s omplexos de potenial.

Para o limite de altas temperaturas, no qual o transporte pode ser ativado termi-

amente para energias aima das barreiras, a probabilidade de trasmiss~ao, T (E), pode

ser aproximada aos valores l�assios: T = 0 para energias abaixo do topo da barreira e

T = 1 para energias aima do topo da barreira. Assim onsegue-se transformar a equa�~ao

de Esaki-Tsu (2.4) (fazendo EF = 0, sem perda de generalidade), para a usual lei de

Rihardson para a emiss~ao termoiônia [39℄:

J = A�T 2e
��
kT (4.1)

onde, T �e a temperatura absoluta, k a onstante de Boltzmann, A� a onstante de Ri-

hardson e � a energia de ativa�~ao (altura da barreira). A equa�~ao (4.1) �e o limite l�assio

da emiss~ao termoiônia, na qual os efeitos quântios podem ser despreziveis, este �e por

exemplo o aso de uma �unia barreira muito larga. No aso de heteroestruturas omple-

xas (formada por barreiras e po�os quântios) que gerem estados quasi-ligados dentro da

regi~ao dos po�os e estados disretos virtuais aima das barreiras n~ao pode-se usar esta

equa�~ao, nestes asos a densidade de orrente tem que ser alulada usando a equa�~ao de

Esaki e Tsu (equa�~ao (2.4)), a qual leva em onta os efeitos quântios dentro da proba-

bilidade de transmiss~ao T (E). Em geral gr�a�ando o Ln(J=T 2) vs 1=T obtem-se regimes

onde o transporte �e ativado t�ermiamente e uma urva de Arrhenius (reta) pode ser ob-

tida, onde o orte da reta om o eixo y = Ln(J=T 2) �e o pr�e-fator A�, e a inlina�~ao

da reta (�) �e a altura da barreira, onsiderando que EF = 0. No aso de montar um
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gr�a�o de Arrhenius, usando a probabilidade de transmiss~ao quântia obtemos tamb�em

uma regi~ao de temperatura onde o transporte �e ativado t�ermiamente; neste aso a ons-

tante de Rihardson, A�, depende da forma da barreira. Assim, pode-se enontrar três

laros regimes de transporte: 1) transporte para baixas temperaturas, onde a orrente �e

dominada por fenômenos de tunelamento n~ao ressonante, abaixo dos n��veis disretos da

heteroestrutura, 2) transporte ativado termiamente atrav�es dos estados disretos (esta-

dos quase ligados) da heteroestrutura, para temperaturas intermedi�arias, onde a orrente

�e dominada pelos fenômenos de tunelamento ressonante e 3), transporte aima da altura

da barreira, para altas temperaturas; omo foi expliado no ap��tulo 1. Por exemplo, para

o aso de transporte ativado atrav�es dos estados ressonantes (estados disretos), pode-se

aproximar a probabilidade de transmiss~ao, T (E) para a forma Lorentziana da equa�~ao

(2.7), obtendo-se para �<<kT , uma emiss~ao termoiônia dada pela seguinte equa�~ao:

J =
em�k�

4��h3
Te

��
kT (4.2)

ondem�, �e a massa efetiva dos ontatos e � �e a largura de linha do estado ressonante. Esta

equa�~ao obtida serve para estudar alguns aspetos qualitativos da emiss~ao termoiônia

atrav�es dos estados disretos de uma heteroestrutura. Por exemplo observamos nesta

equa�~ao que o pr�e-fator (na express~ao para a orrente) �e fun�~ao linear da temperatura,

enquanto que para a emiss~ao sobre as barreiras essa dependênia �e om o quadrado da

temperatura (equa�~ao (4.1)). Tamb�em observamos que este pr�e-fator depende dos efeitos

de espalhamento embutidos em �. Aqui, em nossa aproxima�~ao, n~ao onsideramos efeitos

de espalhamento provoados por interfaes rugosas e fonons, por isso n~ao esperamos ter

onordânia entre o valor experimetal medido do pr�e-fator om o dado pela simula�~ao.

Este n~ao �e o aso da energia de ativa�~ao, �, dada pela inlina�~ao da reta de Arrenhius.

As urvas de Arrenhius para Ln(J=T 2) e Ln(J=T ) s~ao paralelas, ent~ao para o �alulo

de � podemos utilizar qualquer delas. Os elementos b�asios da emiss~ao termiônia em

RTDs s~ao dados na Fig.4.1(a). Aqui as �unias fontes de espalhamento s~ao as barreiras de

altura Vb e largura Lb, o estado ressonante �a de�nido pelo on�namento destas barreiras

dentro do po�o de largura Lw. Esse estado ressonante tem assoiado uma largura de linha

� e uma energia �n assoiada om a energia de ativa�~ao �, pela rela�~ao: � = �n�EF . N�os

trabalhamos para dar suporte te�orio �as medidas experimentais de emiss~ao termiônia

atrav�es de uma superrede tipo diodo de dupla barreira de: GaAs (m� = 0; 067mo) para

os po�os, e AlAs (m� = 0; 15mo) para as barreiras. A heteroestrutura semiondutora de

GaAs=AlAs experimental �e mostrada na Fig.4.1(b). Esta amostra foi resida por MBE

num substrato de GaAs. As amadas dos ontatos, onsistem de uma amada bu�er de

500nm de n+�GaAs (2x1018m�3), uma amada de 50nm de n�GaAs (2x1016m�3) e

uma amada espa�adora de 2; 5nm de i � GaAs. Cada barreira efetiva �e elaborada om

uma estrutura omposta de tres barreiras �nas de 0; 85nm feita de i�AlAs, separadas por

dois po�os �nos de 0; 85nm feitos de i�GaAs. Entre ambas barreiras efetivas tem-se um

po�o de i�GaAs de 5nm de largura. O interessante das interfaes feitas de GaAs=AlAs,

�e que elas apresentam dois m��nimos na banda de ondu�~ao, um para o ponto de simetria
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� e outro para o ponto de simetria X. Ent~ao o fundo da banda de ondu�~ao atrav�es de

toda a heteroestrutura pode apresentar três alternativas para o per�l de potenial: 1)

somente o per�l � (linha ontinua da Fig.4.1()), 2)somente o per�l X (linha pontilhada

da Fig.4.1()) ou 3) um per�l de potenial gerado pelo aoplamentoX�� (n~ao mostrado).

Vb

EF

Lb

εn
Γnf

Lw

Substrato n+-GaAs 2x1018 cm-3

n+-GaAs 2x1018 cm-3

n-GaAs 2x1016 cm-3

i-GaAs

Super-rede de barreiras i-AlAs
i-GaAs

Super-rede de barreiras i-AlAs

i-GaAs
n-GaAs 2x1016 cm-3

n+-GaAs 2x1018 cm-3

500 nm
50 nm

2.5 nm
4.25 nm

5 nm

4.25 nm
2.5 nm
50 nm

500 nm

Amostra

EF=54 meVGaAs

AlAs8,5 Å

8,5 Å

50 Å

0,956 eV

G

C

EF

(a) (b)

(c)

Figura 4.1: (a) Componentes b�asios da emiss~ao termoiônia em heteroestruturas . (b) Amostra expe-

rimental que foi utilizada em nossas simula�~oes: superrede tipo diodo de dupla barreira de GaAs=AlAs

. () Fundo da banda de ondu�~ao ao longo de toda a heteroestrutura mostrada na parte(b): per�l de

potenial �, linha ont��nua e per�l X , linha pontilhada.

Num iniio, areditava-se que poderia resultar alguma informa�~ao, do poss��vel aopla-

mento X � �, na medida experimental da emiss~ao termoiônia. A energia de ativa�~ao

� enontrada experimentalmente, orresponde ao estado fundamental do po�o entral do

per�l � , a qual foi enontrada te�oriamente, alulando a probabilidade de transmiss~ao
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atrav�es do anal �. Eliminando assim a possibilidade de estudar om tal dispositivo

nessas ondi�~oes o transporte atrav�es de um anal aoplado. Na Fig.4.1() temos esque-

matizado o per�l de potenial � e X. Observe-se aqui que os po�os quântios do anal

�, orrespondem a barreiras quântias no anal X. Os degraus na esquerda e direita

da heteroestrutura, simulam os ontatos ohmios. Na Fig.4.2(a) temos os resultados das

simula�~oes das probabilidades de transmiss~ao, T (E), para ada um dos anais � e X sem

aoplamento entre eles. Nesta Fig.4.2(a) a urva superior �e a trasmiss~ao atrav�es do anal

�. Aqui observamos um pio ressonante para a energia de E�
1 = 0; 062 eV , a qual �e a

energia do estado fundamental do po�o entral de 50 �A. Depois temos um onjunto de

estados disretos no intervalo de 0; 26 � 0; 42 eV , gerado pelo aoplamento dos estados

disretos (estado fundamental) dentro dos po�os �nos de 8; 5 �A e tamb�em pelo segundo

estado do po�o entral, que formam uma minibanda. A urva sem ��rulos, na Fig.4.2(a),

�e a transmiss~ao atrav�es do anal X, aqui temos no intervalo de 0; 22 � 0; 32 eV uma

minibanda formada pelos estados disretos aoplados, dos 6 po�os �nos de 8; 5 �A, que

no per�l � orrespondem �as 6 barreiras. Observamos aqui três pios ressonantes, pois o

po�o entral de 50 �A no per�l � orresponde a uma barreira de 50 �A neste anal (X),

desaoplando os 3 po�os das esquerda dos 3 da direita. Comparando as transmiss~oes dos

dois anais independentes, podemos deduzir, que o estado fundamental do per�l �, E�
1

n~ao pode aoplar-se om os estados do per�l X, por orresponder a diferentes janelas

de energia, difereniando-se da janela de energia da minibanda do per�l �, a qual pode

aoplar-se om a minibanda X. No aso de aoplamento entre bandas espera-se uma mu-

dan�a na energia dos estados. Ent~ao podemos a�rmar que para uma energia de ativa�~ao

orrespondente a E�
1 , o anal de transporte �e exlusivamente o per�l � sem aoplamento.

Um esquema desta situa�~ao podemos observar na Fig.4.2(b) onde o transporte pode ser

ativado atrav�es do estado E�
1 = Eo e tamb�em atrav�es da banda aoplada X � �.
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Figura 4.2: (a) Probabilidade de transmiss~ao vs energia inidente, atrav�es da heteroestrutura mostrada

na Fig.4.1(). A urva om ��rulos �e para o per�l � e a urva sem ��rulos �e para o per�l X . (b) Esquema

das bandas de transporte. Para energias perto de Eo, somente podemos ter transporte atrav�es do anal

�, e para energias maiores, onde as bandas �am superpostas, poderiamos ter um anal de transporte

aoplado: X � �.

Para entender melhor os resultados experimentais alulamos a emiss~ao termoiônia

atrav�es do anal �, orrespondente �a energia experimental, Eo, obtida da emiss~ao ter-

moiônia, vide Fig.4.3. Na Fig.4.3(a) aparee uma urva de Arrenhius para o anal �,

alulada om a t�enia de disretiza�~ao n�umeria expliada no ap��tulo 2 desta tese.

B�asiamente o que se faz �e alular a probabilidade de transmiss~ao T (E) atrav�es da es-

trutura e utilizarla para alular a densidade de orrente (J) usando a equa�~ao de Esaki

e Tsu (equa�~ao (2.4)). A urva da emiss~ao termoiônia �e obtida gr�a�ando o Ln(J=T )

em fun�~ao de 1=T (inverso da temperatura). Nesta Fig. temos simulado a emiss~ao ter-

moiônia para diferentes valores da diferen�a de potenial, V , apliada entre os ontatos.

Este potenial tem a �nalidade de aproximar o estado ressonante da heteroestrutura �a

energia de Fermi, nos ontatos, para reduzir a energia de ativa�~ao t�ermia. Observamos

que uma diminui�~ao de V leva para um aumento da inlina�ao da reta de Arrenhius, o
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que signi�a um aumento na energia de ativa�~ao, �. Em todas as urvas, observamos

laramente dois regimes de transporte: um para baixas temperaturas assoiado om o

transporte n~ao ressonante abaixo de Eo, e outro para altas temperaturas, onde o trans-

porte �e laramente dominado por efeitos de emiss~ao termoiônia atrav�es do estado disreto

Eo, por tunelamento ressonante. Tomando a regi~ao da urva te�oria (retângulo de linhas

pontilhadas), que pode ser ompararada om o experimento obtemos a Fig.4.3(b), onde

oloamos os dados experimentais para ompara�~ao. Aqui laramente observamos um pa-

ralelismo entre a urva alulada (te�oria) e a urva experimental para 0; 02V , ou seja, a

energia de ativa�~ao �e aproximadamente a mesma. Observa-se que os pr�e-fatores (A�) n~ao

oinidem; isto �e por que usamos Ln(J=T ) no lugar de Ln(J=T 2) e que existem diferen�as

n~ao ontrol�aveis entre os espalhamentos experimentais e os onsiderados na simula�~ao,

omo foi dito anteriormente. Com isto, onluimos que o anal de transporte orresponde

ao per�l �, sem aoplamento om o X, atrav�es do estado fundamental do po�o entral.
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(a)

(b)

0,3 V

0,2 V

0,02 V

Emissão Termiônica

calculada

experimental

Figura 4.3: (a) Curva de Arrenhius para a emiss~ao termoiônia atrav�es da heteroestrutura (alulada

teoriamente), para o anal de transporte �. Aqui usamos 3 voltagens apliados: 0; 3 e 0; 2 V (urvas

superiores) e V = 0; 02 V , urva pontilhada. (b) Curva te�oria da emiss~ao termoiônia (alulada), linha

ont��nua, omparada om a urva experimental, linha om quadrados; para 0; 02 V . A urva te�oria

orresponde om a urva pontilhada mostrada no retângulo da parte (a). Aqui observamos um laro

paralelismo entre a urva alulada e a urva experimental, o qual india que elas tem uma mesma

energia de ativa�~ao.

4.2 Mapeamento da Fun�~ao de Onda em RTDs

A observa�~ao de estados om quantiza�~ao espaial em heteroestruturas �e provavelmente a

mais direta vizualiza�~ao dos efeitos da meânia quântia. Semelhante observa�~ao expe-

rimental, �e resultado de deadas de desenvolvimento de estruturas arti�iais, iniialmente

os po�os quântios semiondutores e mais reentemente os sistemas mesos�opios quase

uni ou zero dimensional. O ontrole sobre o desenho e realiza�~ao destas heteroestruturas

levou naturalmente para a introdu�~ao de perturba�~oes bem de�nidas, as quais serviram

omo instrumento para a observa�~ao de estados eletrônios. Um trabalho pioneiro, para a
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espetrosopia da fun�~ao de onda dos estados disretos em po�os quântios, �e o de Marzin

e Gerard, realizado mais de dez anos atr�as [22℄ (expliado no ap��tulo 1). A id�eia b�asia

introduzida neste trabalho, �e muito simples. Uma �na barreira, �e resida dentro do po�o

quântio numa erta posi�~ao, produzindo um potenial perturbador da forma V Æ(z� zo).

Semelhante perturba�~ao pode ser usada para medir a densidade de probabilidade, na

posi�~ao zo, por meio de desvios nos autovalores, Ei, em primeira ordem da perturba�~ao:

E
0

i = Ei + V j	i(z0)j
2 (4.3)

No trabalho de Marzin e Gerard, essas mudan�as de energia foram medidos usando fo-

toluminesênia, num onjunto de po�os quântios, nominalmente iguais om a barreira

perturbativa loalizada em diferentes posi�~oes. Em outras palavras, essa primeira t�enia

de mapeamento, neessitou de v�arias amostras, ada uma delas para medir a densidade

de probabilidade numa s�o posi�~ao. No trabalho posterior de Salis e olaboradores [57℄,

onsegue-se uma espetrosopia da fun�~ao de onda usando um unio po�o quântio pa-

rab�olio, onde a distribui�~ao eletrônia foi desloada, om respeito a uma barreira per-

turbativa �xa, pela aplia�~ao de um ampo el�etrio. As mudan�as na energia s~ao obtidas

agora por medidas de magnetotransporte. A grande vantagem deste proedimento �e o

uso de uma s�o amostra, mas somente pode ser realizado para po�os parab�olios. Uma

varia�~ao desta espetrosopia �e a introdu�~ao de monoamadas om ions magn�etios embu-

tidos, em diferentes posi�~oes do po�o quântio e om medidas do desdobramento Zeeman

para o mapeamento [58℄. Uma aproxima�~ao diferente para o mapeamento da fun�~ao de

onda pode ser realizado por meio de medidas de tunelamento ressonante, omo proposto

alguns anos atr�as [59℄. Agora, o mapeamento da densidade de probabilidade ao longo

do po�o quântio �e relaionado �a desvios dos pios de tunelamento ressonante para um

onjunto de diodos de dupla barreira, onde ada amostra tem um potenial perturbativo

loalizado em uma posi�~ao diferente dentro do po�o. A predi�~ao interessante, �e que a

aplia�~ao de altas voltagens para a medida de I-V arater��stia, a qual deforma o po�o,

n~ao altera o mapeamento. Essa espetrosopia da fun�~ao de onda n~ao foi ainda veri�ada

experimentalmente. N�os sabemos que as arater��stias da orrente-voltagem s~ao menos

resolvidas omparadas om as t�enias espetros�opias de fotoluminesênia. A nossa

ontribui�~ao �e analizar a fatibilidade do mapeamento da densidade de probabilidade

usando medidas de tunelamento ressonante em RTDs.

N�os estudamos o mapeamento da densidade de probabilidade dos estados disretos

numa heteroestrutura de dupla barreira de GaAs=AlGaAs usando um potenial pertur-

bador dentro do po�o. Aqui mostramos, usando medidas da probabilidade de transmiss~ao,

que a densidade de probabilidade mapeada �e muito sensivel �as arater��stias (largura e

altura) do potenial perturbador. N~ao existe nehum trabalho na literatura que estude os

efeitos das dimens~oes e da energia do potenial perturbador no mapeamento das fun�~oes

de onda, assim todos os trabalhos experimentais baseiam seus resultados numa an�alise

qualitativa e n~ao quantitativa das fun�~oes de onda mapeadas. N�os mostramos aqui que

uma an�alise somente baseada nas arater��stias qualitativas da forma da densidade de
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probabilidade mapeada, n~ao �e su�iente para ter erteza de que os resultados s~ao prei-

samente densidades de probabilidade. Por exemplo, as densidades de probabilidade n~ao

apresentam singularidades em seus m�aximos e m��nimos e prinipalmente tem as posi�~oes

de seus m�aximos e m��nimos �xados pela largura do po�o quântio. Todas estas ara-

ter��stias s~ao fun�~oes da barreira perturbadora usada para o mapeamento, omo veremos

neste trabalho; ent~ao no aso que dita fun�~ao de onda mapeada seja usada para �alular

alguma arater��stia do sistema n~ao perturbado, pode dar resultados errados. Os termos

da perturba�~ao ome�ando em segundo ordem, fazem perder a informa�~ao quântia que

o mapeamento pode dar om respeito as densidades de probabilidade, dando agora in-

forma�~ao sobre os ambios que o sistema sofre por ausa da perturba�~ao usada; por exem-

plo, no aso da dupla barreira perturbada, podemos obter do mapeamento, informa�~ao

sobre a transi�~ao de um sistema de um s�o po�o quântio para um de dois po�os quântios

aoplados. Desta maneira enontramos n�umeriamente, os limites nos quais o potenial

perturbador deixa de ser uma simple perturba�~ao. Assim as ondi�~oes gerais, para ter

um adequado mapeamento das densidades de probabilidade dos estados disretos s~ao

estabeleidos.

O mapeamento das densidades de probabilidade nestes sistemas mostra as ara-

ter��stias do on�namento dos estados do el�etron, omo uma resposta da perturba�~ao

apliada ao sistema. Neste trabalho estudamos os efeitos que o potenial perturbador

pode ter nas medidas do mapeamento da densidade de probabilidade, de�nindo os limi-

tes nos quais pode-se fazer um adequado mapeamento, n~ao s�o qualitativamente omo nos

trabalhos na literatura, mas tamb�em quantitativamente. Aqui n�os alulamos as probabi-

lidades de transmiss~ao na aproxima�~ao da massa efetiva para estruturas ideais. Estamos

interessados nas ondi�~oes que maximizem os desvios de energia das ressonânias na pro-

babilidade de transmiss~ao, fora do regime n~ao perturbativo, isto �e, fora da situa�~ao na qual

os termos perturbativos de ordem maior sejam importantes, para que o mapeamento seja

adequado. N�os alulamos a probabilidade de transmiss~ao dos el�etrons atrav�es de uma

dupla barreira om uma barreira de potenial perturbativa embutida no po�o omo uma

fun�~ao da energia dos el�etrons inidentes, usando o m�etodo de disretiza�~ao n�umeria,

disutido no ap��tulo 2. A estrutura de dupla barreira �e mostrada na Fig.4.4(a). Nesta

Fig. temos o per�l do fundo da banda de ondu�~ao em �. Os parâmetros importantes s~ao

a raz~ao entre a altura (H) da perturba�~ao e a altura das barreiras que de�nen o diodo (Vb),

H=Vb; e a raz~ao entre a largura da barreira perturbativa embutida e a largura do po�o

quântio, L=Lw. Neste trabalho usaremos uma largura de po�o quântio de Lw = 150 �A,

om barreiras de Lb = 30 �A, a massa efetiva da barreira �e m� = 0; 09mo, o que orres-

ponde om uma altura de Vb = 0; 258 eV . A varia�~ao da energia dos pios ressonantes

omo uma fun�~ao da posi�~ao do potenial perturbador, permite-nos mapear as densida-

des de probabilidade das fun�~oes de onda do sistema n~ao perturbado. Um exemplo do

mapeamento dos três primeiros estados do po�o quântio, �e mostrado na Fig.4.4(b). As

arater��stias da barreira perturbadora usada para este mapeamento s~ao: largura L = 3
�A (aproximadamente uma monoamada de material) e uma altura H = 0; 674 eV . No
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eixo y da Fig.4.4(b) �e representado a varia�~ao da energia perturbada om respeito da n~ao

perturbada, E
0

i�Ei, (equa�~ao 4.3), e no eixo z, temos a posi�~ao da perturba�~ao, dentro do

po�o. Assim obtemos a densidade de probabilidade mapeada para o estado fundamental

ou primeiro estado (urva inferior), para o segundo estado disreto (urva intermedi�aria)

e para o tereiro estado dentro do po�o (urva superior). Observe-se aqui que as formas

qualitativas das densidades de probabilidade, s~ao as esperadas.

Mapeamento das Funções de Onda

LbLb

z

Lw

H
Vb

L

(a)

(b)

Figura 4.4: (a) Fundo da banda de ondu�~ao para um RTD de dupla barreira om uma barreira

perturbativa numa posi�~ao dada (z). Este sistema pode ser usado para a realiza�~ao do mapeamento

das densidades de probabilidade dos estados do po�o n~ao perturbado. (b) Densidades de probabilidade

mapeadas a partir do sistema mostrado na parte (a). Varias amostras om a perturba�~ao em diferentes

posi�~oes permite o mapeamento, gr�a�ando a varia�~ao da energia do estado disreto (E) em fun�~ao da

posi�~ao da perturba�~ao (z). Aqui temos o mapeamento para os três primeiros estados disretos do po�o

quântio n~ao perturbado.

O uso do potenial perturbador para ontrolar as posi�~oes das ressonânias na I-V

arater��stia, omo ferramenta para o mapeamento das densidades de probabilidade num

diodo de dupla barreira, tem importantes limita�~oes na resolu�~ao dos desvios de energia

devido as larguras dos pios de tunelamento. Por outro lado, o inremento dos desvios da
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energia das ressonânias do po�o, por ausa desta perturba�~ao, tem um limite superior.

Por exemplo, para o estado de mais baixa energia, o limite superior �e dado quando os

desvios de energia �E1 = E
0

1 � E1, omo fun�~ao da posi�~ao z0 para a perturba�~ao, �e

omparavel om a diferen�a de energia �E12, entre os dois estados quase-ligados de mais

baixa energia do sistema. A evolu�~ao dos desvios de energia �e ilustrada na Fig.4.5(a) para o

sistema de dupla barreira desrito antes, na Fig.4.4(a). O potenial perturbador nesta Fig.

enontra-se no entro do po�o. Aqui usamos H=Vb = 1 om L para quatro valores: 0 (n~ao

perturbado), 3, 10 e 30 �A. Esses asos orrespondem �as urvas representadas pelo primeiro

pio, observadas de esquerda para direita. Aqui observamos dois pios ressonantes para o

sistema n~ao perturbado e que servem omo referênia (linha �na e ont��nua). Os desvios

na energia para L = 3 e L = 10 (linha pontilhada e linha traejada), mostram as mesmas

arater��stias qualitativas. Tendo em mente a equa�~ao (4.3), n�os observamos que o desvio

da segunda ressonânia teria que ser zero. Aparee, no entanto, um desvio negativo, por

ausa da largura L �nita, que ausa efeitos de segunda ordem [22℄. Por outro lado, o limite

superior, �E1 � �E12 �e alan�ado para L = 30 �A (aproximadamente 10 monoamadas,

linha grossa e ont��nua) ou L=LW = 0; 2. Agora as ressonânias orrespondem �as de

um duplo po�o aoplado, onde ada po�o �e de L
0

W = 60 �A de largura. Por teoria de

perturba�~ao, a diferen�a entre a energia ressonante perturbada e a n~ao perturbada at�e

segunda ordem �e:

�En =< 	njV j	n > +
X
m

< 	njV j	m >< 	mjV j	n >

En � Em
(4.4)

onde, 	n, e a fun�~ao de onda n~ao perturbada do estado n, dentro do po�o e V �e o potenial

perturbador de arater��stias L e H. As duas ontribui�~oes da direita podem ser esritas

de maneira aproximada omo:

�E(1)
n =< 	njV j	n >= HLj	n(z)j

2[
1

2
+

1

2
(
j	n(z +

1
2
)j2 + j	n(z �

1
2
)j2

2j	n(z)j2
)℄ (4.5)

e

�E(2)
n =
X
m

H2L2

En � Em
[	�

n(z)	m(z)(
1

2
+

1

2
f(z))℄2 (4.6)

onde f(z) = 	�

n(z+L=2)	m(z+L=2)+	
�

n(z�L=2)	m(z�L=2)
2	�

n(z)	m(z)
. Aqui vemos laramente que �E(1)

n

somente pode ter ontribui�~oes positivas e �E(2)
n pode ter ontribui�~oes negativas. As

ontribui�~oes mais fortes dadas por 	�

n(z)	m(z) s~ao nas regi~oes onde a fun�~ao de onda

tem valores m�aximos, isto �e, em torno do entro, para 1/4 e 3/4 da largura do po�o.

Para poteniais pequenos, os termos de ordem superior na perturba�~ao podem ter valores

desprez��veis. Nesta situa�~ao, pode-se mapear a densidade de probabilidade da fun�~ao

de onda dos estados do po�o, usando simplesmente que: j	n(z)j
2 �e aproximadamente

�E(1)
n =HL. O qual india que, para ada posi�~ao da barreira perturbadora tem-se uma

varia�~ao de energia �E(1)
n que �e proporional �a densidade de probabilidade evaluada

nessa posi�~ao. Em geral, o potenial perturbador nem sempre pode ser aproximado a
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uma fun�~ao delta, onduzindo a varia�~oes de energia n~ao triviais, omo as mostradas nas

equa�~oes (4.5) e (4.6). Desta forma, o mapeamento n~ao �e simples, e o gr�a�o �En vs z

muda de aordo om a mudan�a do potenial perturbador usado, perdendo-se om isto

um mapeamento direito. Neste aso �En apresenta ontribui�~oes de segunda ordem, que

fazem om que os m��nimos mapeados para o segundo estado disreto diminuam levando a

ruzamentos entre as urvas mapeadas para diferentes valores de L ou H, vide Fig.4.5(b).

O aumento da largura L da perturba�~ao, mantendo onstante H, aarreta mudan�as

mais not�orias nas urvas mapeadas para o segundo e tereiro estado, onde os valores

negativos de �E(2)
n s~ao mais importantes. Um exemplo do mapeamento da fun�~ao de

onda, para o primeiro e segundo estado disreto do po�o, dado pelos desvios de energia

�Ei = E
0

i�Ei, em fun�~ao da posi�~ao da barreira perturbativa, �e mostrado na Fig.4.5(b).

Os dois paineis superiores, orrespondem ao aso de L=LW = 0; 02 (L = 3 �A) e os dois

inferiores orrespondem ao aso de L=LW = 0; 2 (L = 30 �A); para o primeiro estado

(paineis da esquerda) e para o segundo estado (paineis da direita). Cada urva �e para

diferentes valores de H: a urva inferior �e para H = 0; 043 eV , a urva intermedi�aria �e

paraH = 0; 172 eV e a urva superior paraH = 0; 674. Para o aso de L = 3 (perturba�~ao

fraa), observamos que a forma qualitativa da densidade de probabilidade mapeada para

o primeiro estado orresponde �a esperada. Esse n~ao �e o aso do segundo estado mapeado,

aqui observamos que o m��nimo no entro n~ao �e zero (omo esperado);apresentando valores

negativos para �En, om respeito ao valor da energia n~ao perturbada (linha horizontal

no painel superior). Al�em disto as posi�~oes dos m�aximos n~ao s~ao onstantes. No aso

de usar L = 30 (perturba�~ao forte), observamos uma forma qualitativa adequada das

densidades mapeadas somente para H = 0; 043 eV . A urva que apresenta singularidade

representa a varia�~ao da energia do primeiro estado (por exemplo), em fun�~ao da largura

do po�o vari�avel que �e gerado pelas mudan�as da posi�~ao da barreira perturbadora. A

singularidade separa a situa�~ao na qual o estado orresponde ao po�o da direita ou ao

po�o da esquerda (vide, Fig.4.4(a)). Por outro lado, al�em dos valores negativos para o

m��nimo do segundo estado, temos aqui uma forte dependênia das posi�~oes dos m�aximos

om rela�~ao aos valores da perturba�~ao.
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(a)

∆E1

∆E1

∆E2

∆E2

(b)
L=3 L=3

L=30 L=30

Figura 4.5: (a)Exemplo de probabilidades de transmiss~ao em fun�~ao da energia para a estrutura

mostrada na Fig.4.4(a), quando a perturba�~ao �e oloada no entro do po�o, a qual serve para ilustrar

os desvios de energia ausados pela barreira perturbativa de arater��stias: L e H quando variamos L:0

(linha ont��nua e �na),3 (linha de tra�os),10 (linha de tra�os longos) e 30 �A (linha ont��nua e grossa).

(b) Desvios de energia nos estados disretos (�Ei) ausados pela perturba�~ao em fun�~ao da posi�~ao

dessa perturba�~ao (z). Os dois paineis da esquerda orrespondem om o mapeamento do primeiro estado

disreto dentro do po�o e os dois paineis da direita orrespondem om o segundo estado mapeado.

Para todos os asos, ada urva orresponde om: H : 0; 043 (inferior), 0; 172 (interm�edia) e 0; 674 eV

(superior), os paineis superiores s~ao para L = 3 �A e os inferiores para L = 30 �A.
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Nos quatro paineis a situa�~ao de adequado mapeamento �e representado pelas urvas

inferiores. No aso de L = 3, temos uma aproxima�~ao dos poteniais tipo delta, que

iniialmente foram propostos [22℄ e para o aso de L = 30, isto �e, para o aso de larguras

omparadas om as do po�o, temos dois aspeitos importantes: (i) o mapeamento da

densidade de probabilidade �e poss��vel sempre que a altura H do potenial usado gere uma

energia de perturba�~ao de um valor ritio (o qual tem que ser alulada); e (ii), aima

deste valor ritio na perturba�~ao �Ei, em fun�~ao da posi�~ao z0 da barreira, enontram-se

pronuniadas singularidades, relaionadas om o fato que �Ei �e omparada om �E12.

Isto �e, o mapeamento da fun�~ao envelope �e restrito para situa�~oes onde �Ei < �E12,

onde o sistema �e um po�o �unio perturbado e n~ao um sistema de duplo po�o aoplado

por ausa da perturba�~ao. Para enontrar este valor r��tio, podemos omparar a urva

de �E1 (estrela) om a urva de �E12 = E2 � E1 (��rulos) para diferentes larguras de

L, vide Fig.4.6(a). Para H = Vb e LW = 150�A, temos um ruzamento das duas urvas

para �E1 � 18meV . Isto india o limite superior para os desvios de energia que ainda

podem ser assoiados om um apropriado mapeamento. Observamos nesta urva que o

ruzamento separa dois regimes: um �a esquerda para L<14 �A, onde o mapeamento pode

ser realizado, devido ao sitema total ainda ser um po�o �unio perturbado, e outro regime

para L>14 �A, onde a urva �E12 orrespondente ao duplo po�o aoplado gerado pela

perturba�ao �e a que domina frente ao primeiro regime.

Um diagrama indiando a regi~ao de parâmetros para a realiza�~ao apropriada do ma-

peamento do primeiro estado �e dado na Fig.4.6(b). Aqui �Ei para o ruzamento desrito

na Fig.4.6(a) �e gr�a�ada em fun�~ao da energia perturbativa normalizada: HL=LW . A

apropriada regi~ao de parâmetros para o mapeamento da fun�~ao de onda esta dada abaixo

da reta, na Fig.4.6(b). O omportamento linear india uma orrespondênia de esalas

entre os desvios de energia om a energia perturbativa normalizada. Desvios de energia

aima de �Ei � 35meV s~ao observados, o qual pode ser resolvido nos experimentos de

medida da I-V arater��stios em diodos de dupla barreira.

O estudo realizado para o mapeamento das densidades de probabilidade em RTDs

om larguras de poteniais perturbadores grandes omparadas �as dimens~oes do po�o,

sugere a possibilidade de usar os poteniais gerados pela ponta de um AFM (tais pontas

geram barreiras de potenial de extens~oes bidimensionais que se omparam �as dimens~oes

dos sistemas mesos�opios de 2DEG estruturado) para mapear as fun�~oes de onda dos

estados disretos num OQD, omo ser�a disutido no sub-ap��tulo 4.4.

99



0 15 30 45 60
0,00

0,02

0,04

0,06

E
2
-E

1

E
' 1
-E

1

L (x10
-10

m)

(a)

(b)

Figura 4.6: (a) Compara�~ao entre a urva de �E1 (urva om estrelas) om a urva de �E12 (urva

om ��rulos) em fun�~ao de L (largura da barreira perturbativa) para alular o limite m�aximo de �E1

(ponto de ruzamento) para a realiza�~ao de um adequado mapeamento, para H = Vb e LW = 150�A.

(b) O valor alulado antes, na parte (a) (�E1, onde se produz o ruzamento) em fun�~ao da energia

perturbativa normalizada: HL=LW , para enontrar a regi~ao de parâmetros (os H e L) da barreira

perturbativa adequados para o mapeamento. A apropriada regi~ao de parâmetros para o mapeamento da

fun�~ao de onda esta dada abaixo da reta.

4.3 Quantum Dots om impureza ontrol�avel

Nesta parte apresentaremos um trabalho sobre os efeitos de uma impureza ontrol�avel

dentro de um open quantum dot (OQD) bal��stio, e ompararemos os resultados om seu

similar fehado, isto �e, om um losed quantum dot (CQD) [60℄. Essa disuss~ao ser�a uma

introdu�~ao para os trabalhos que ser~ao disutidos depois.

O ontrole dos efeitos da interferênia da fun�~ao de onda �e de muita importânia

para o entendimento da f��sia fundamental dos sistemas mesos�opios. Esse ontrole �e
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geralmente realizado usando gates met�alios para de�nir uma geometria de on�namento,

a qual pode ser manipulada e assim manipular os efeitos de interferênia [4℄. Outra

forma de manipular as interferênias �e a apli�~ao de ampos externos, omo por exemplo a

utiliza�~ao de ampo magn�etio em interferômetros mesos�opios de Aharonov-Bohm [6℄.

Um reente exemplo de outra forma de ontrole, �e o uso da ponta de um AFM para

realizar o mapeamento do uxo de el�etrons em QPCs [15℄. Uma situa�~ao ompletamente

diferente pode ser obtida om um OQD, o qual tem estados quase-ligados aoplados

om os QPCs onetores. Basiamente um OQD perturbado pela ponta de um AFM

pode ser usado para realizar o mapeamento das densidades de probabilidade dos estados

quase-ligados do OQD. Para isso observam-se os desvios de energia destes estados em

fun�~ao da posi�~ao da ponta perturbadora, que representa uma realiza�~ao experimental do

problema da impureza ontrol�avel [61℄. Um OQD �e gerado num 2DEG estruturado por

split gate na interfae das heteroestruturas de GaAs=AlGaAs. Esses sistemas mostram

estados disretos: pios ressonantes (estados quase-ligados) [14℄, assim omo tamb�em

ressonânias assim�etrias de Fano [2℄. Uma varredura ompleta do potenial perturbador

gerado pela ponta na amostra permite três aplia�~oes importantes que ser~ao disutidas

mais adiante. Primeiro o mapeamento dos estados disretos do OQD, assim omo tamb�em

do uxo de el�etrons atrav�es dos QPCs onetores. Al�em disso disutiremos um ontrole

das resson~anias de Fano, assoiadas ao aoplamento dos estados disretos do quantum dot

om os estados ont��nuous dos QPCs onetores, na ausênia de ampo magnetio [55℄.

Os efeitos de uma impureza ontrol�avel, omo o potenial gerado pela ponta de um

AFM num OQD, s~ao estudados e omparados om os respetivos efeitos no sistema

fehado.

O sistemas estudados (OQD, CQD), s~ao emulados no modelo de rede tight binding,

e mostrados na Fig.4.7. Os ��rulos esuros representam a regi~ao afetada pelos gates

met�alios, (�g, energia de s��tio ontrolada pelos gates). Neste aso estamos interessados

em sistemas de transporte n~ao adiab�atio, isto �e, om desontinuidades abruptas (o trans-

porte adiab�atio gera um alargamento das ressonânias). Os ��rulos branos representam

os s��tios da rede da regi~ao permitida para os el�etrons (�r). As dimens~oes da regi~ao de

on�namento s~ao: Lx = Ly = 7a (dimens~oes do dot entral), L = 3a e w = 3a (dimens~oes

dos QPCs onetores), para um parâmetro de rede de a = 20 �A. S~ao sistemas relativa-

mente pequenos, mas as onlus~oes s~ao qualitativamente independentes das dimens~oes.

O quadrado dentro da regi~ao do dot, representa o potenial oluna gerado pela ponta do

AFM numa dada posi�~ao. No que segue onsideraremos perturba�~oes om extens~oes de

um �unio s��tio da rede (Sp), o qual orresponde a uma extens~ao relativa om respeito do

quamtun dot de Sp=SQD = 1=49. Os parâmetros tight binding s~ao esolhidos para emular

a massa efetiva do fundo da banda de ondu�~ao do GaAs, m� = 0; 067mo na regi~ao de

estados permitidos (regi~ao de espalhamento). N�os alulamos as probabilidades de trans-

miss~ao atrav�es do sistema da Fig.4.7(a), usando o m�etodo reursivo das fun�~oes de Green

da rede desrito no ap��tulo III e as propriedades de transporte s~ao estudadas usando

a formula de Landauer-B�uttiker [35℄ (equa�~ao 3.4). Para o sistema fehado (Fig.4.7(b))
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alulamos a densidade total de estados, usando fun�~oes de Green para apliar a equa�~ao

(3.59).

LX
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l r

CRCL
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w

(a)

(b)

Figura 4.7: (a) Sistema aberto (OQD) perturbado por uma impureza ontrol�avel (quadrado dentro

do dot), representado no modelo da rede. (b) Sistema fehado (CQD) orrespondente om o sistema da

parte (a).

Na Fig.4.8 mostramos o espetro de ondutânia G(E) (linha ont��nua) para o OQD

da Fig.4.7(a), bem omo a densidade de estados do orrespondente losed quantum dot

(CQD), Fig.4.7(b) (linha pontilhada). Aqui três importantes situa�~oes s~ao mostradas:

(a) o sistema sem perturba�~ao, (b) e () o sistema om a perturba�~ao para duas posi�~oes

diferentes dentro do quantum dot do dispositivo. N�os observamos que todos os estados

disretos do OQD orrespondem om um estado do CQD. No entanto, temos mais

estados no sistema fehado que no sistema aberto nessa janela de energia. Estes estados

s~ao estados disretos esp�urios gerados pelo fehamento e pasam a formar parte do ont��nuo,

quando abrimos o sistema para gerar um OQD. Assim n~ao teremos estados esp�urios de

energia menor que a energia do primeiro modo transversal, ent~ao os estados disretos

de menor energia do quantum dot entral do OQD podem ser estudados usando seu

orrespondente sistema fehado.

Para os parâmetros usados em nossa simula�~ao, observamos dois estados quase-ligados

abaixo do primeiro patamar na ondutânia do OQD (Fig.4.8(a)). Uma tereira res-

sonânia no umbral do primeiro platô, ao redor de E = 0; 1 eV , tem uma forma de linha
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que depende da posi�~ao da ponta perturbadora. Essa forma de linha modi�a-se desde

uma ressonânia sim�etria para uma ressonânia assim�etria de Fano desde a Fig.4.8 (a)

para (). No intervalo do primeiro platô de ondutânia, outras duas ressonânias de

estados disretos do OQD aoplados om o ont��nuo enontram-se presentes. Aqui n�os

tamb�em observamos que dependendo da posi�~ao da ponta perturbadora, onseguimos um

ontrole do aoplamento entre os estados disretos om os do ont��nuo, que podem gerar

formas de linha diferentes. Nas Figs.4.8(a),(b) e () observamos laramente que o sistema

fehado pode ser usado para estudar as perturba�~oes em energia devidas �a ponta dos

estados quase-ligados de energia menor que o primeiro patamar. Isso n~ao se aplia para

os estados disretos embutidos dentro do ont��nuo.
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a)

b)

c)

Figura 4.8: Condutânia G(E) (linha ont��nua) do OQD da Fig.4.7(a), omparada om a densidade

total de estados (linha pontilhada) do sistema fehado da Fig.4.7(b): (a) sistema n~ao perturbado, (b) e

() om uma impureza ontrol�avel para duas diferentes posi�~oes dentro do quantum dot entral.
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Na Fig.4.9, mostramos os prinipais efeitos induzidos por uma impureza ontrol�avel

dentro de um OQD. Neste aso oloamos a ponta perturbadora no entro do quantum

dot. Desta Fig. e da Fig.4.8 podemos observar que os estados ressonantes s~ao pertur-

bados e a energia ressonante �e uma fun�~ao da posi�~ao e altura da barreira perturbativa.

A Fig.4.9 mostra os efeitos de uma ponta no entro do dispositivo. Observamos que o

primeiro estado ressonante �e desloado em energia (linha ont��nua) om respeito ao sis-

tema n~ao perturbado (linha pontilhada). Contrariamente, o segundo estado permanee

sem desloar. Esse efeito seletivo �e por ausa da simetria das fun�~oes de onda dos estados

e pode onduzir para um mapeamento destes estados, de forma similar omo em RTDs,

mas usando apenas uma amostra. N�os tamb�em observamos uma forte mudan�a na trans-

miss~ao assoiada ao estado ligado no entro do patamar da ondutânia. Tais efeitos

poderiam ser observados para baixas temperaturas em sistemas reais de OQDs bal��stios

n~ao interagente, varrendo a ponta de um AFM . Por exemplo o dip na ondutânia �e alar-

gado por ausa da perturba�~ao om um desloamento na energia ressonante, aumentando

a probabilidade de ser observado. Observe-se que a natureza dos estados n~ao �e alterada: a

antirressonânia ainda mantem sua natureza de estado loalizado que n~ao ontribui om

o transporte, omo mostra a densidade de estados (linha om ��rulos), difereniando-se

do aso de um gap de energia gerado por interferênia destrutiva para essa energia.

Este trabalho foi motiva�~ao fundamental para a realiza�~ao de três estudos: 1) ondi�~oes

de mapeamento dos estados quase-ligados em OQDs bal��stios n~ao interagente, usando a

ponta de um AFM , 2) ontrole das ressonânias de Fano em OQDs na ausênia de ampo

magn�etio [55℄ e, �nalmente, 3) a proposta de um dispositivo quântio, que use estes dois

efeitos, para ontrolar todos os estados ressonantes e ont��nuos de forma independente.

Estes trabalhos ser~ao apresentados nos sub-ap��tulos seguintes.
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Figura 4.9: Condutânia G(E) para um OQD perturbado por uma impureza ontrol�avel om a per-

turba�~ao no entro do dispositivo (linha ont��nua), omparada om o aso n~ao perturbado (linha de tra-

ejada). Tamb�em mostramos a densidade total de estados para o aso perturbado (linha om ��rulos),

observando-se a natureza de estado loalizado para a antiressonânia.

4.4 Mapeamento da Fun�~ao de Onda em OQDs

Neste trabalho n�os disutimos as ondi�~oes m��nimas para a espetrosopia da fun�~ao de

onda em OQDs no regime de transporte bal��stio sem intera�~ao entre el�etrons [14, 34℄,

perturbando o sistema om a ponta de um AFM e usando tunelamento ressonante omo

ferramenta de medida. Os presentes resultados estabeleem uma regi~ao de parâmetros, na

qual a espetrosopia da fun�~ao de onda por tunelamento ressonante pode ser realizada.

As ondi�~oes de mapeamento adequado n~ao s~ao satisfeitas quando o sistema se modi�a

em uma estrutura de duplo quantum dot, induzido pela perturba�~ao ausada pela ponta

do AFM . Um preiso ontrole sobre a forma e extens~ao espaial das barreiras de potenial

perturbadoras, geradas por AFM , n~ao �e importante para a realiza�~ao do mapeamento dos

estados disretos, desde que as alturas das barreiras perturbadoras usadas, sejam menores

que a energia do estado fundamental do OQD n~ao perturbado.

O mapeamento da fun�~ao de onda, iniiado om os trabalhos feitos em RTDs (sub-

ap��tulo 4.2), tem resido entre alguns grupos experimentais, prinipalmente pelo uso

dos miros�opios de varredura para pesquisar as distribui�~oes loais de el�etrons em sis-
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temas mesos�opios. Dentro de uma grande lista, n�os menionamos, omo exemplos, o

estudo de fun�~oes de onda de Bloh em sistemas do tipo de nanotubos de arbono quase-

unidimensionais [62℄ e o mapeamento de estados ligados em quantum orrals [63℄. Em

ambos asos foi usado um miros�opio de tunelamento por varredura (STM). De forma

similar, pode-se usar a ponta de um AFM , para perturbar os estados de um sistema me-

sos�opio, e estudar a varia�~ao da ondutânia em fun�~ao da posi�~ao do potenial gerado

pela ponta do AFM . Uma aplia�~ao interessante deste m�etodo �e o mapeamento do uxo

de el�etrons em quantum point ontats [15℄.

No presente trabalho n�os analisamos a possibilidade de semelhante proedimento de

mapeamento para os estados quase-ligados em open quantum dots OQDs no regime de

tunelamento ressonante. Este exemplo pode ser onsiderado o an�alogo bidimensional do

mapeamento de estados quase-ligados em po�os quântios de dupla barreira estudados an-

teriormente. Aqui estamos interessados nas ondi�~oes que maximizem os desloamentos de

energia das ressonânias na probabilidade de transmiss~ao sem sair do regime perturbativo.

A an�alise pode tamb�em ser extendida ao omportamento, dos platôs na probabilidade de

transmiss~ao assoiados om os QPCs onetores [52℄.

As probabilidades de transmiss~ao atrav�es de um OQD s~ao aluladas dentro de um

formalismo de fun�~oes de Green, apliado para um modelo de rede na aproxima�~ao tight

binding. Este m�etodo tem sido desrito em muitos trabalhos e tem sido apliado numa

variedade de problemas no ontexto de sistemas mesos�opios [35, 43, 16, 42℄; o m�etodo

�e disutido ampliamente no ap��tulo III. O dispositivo usado, OQD, emulado por um

modelo de rede tight binding �e mostrado na Fig.4.10(a). Os ��rulos pretos representan os

s��tios da rede que de�nen um quantum dot quadrado onetado om dois reservat�orios bi-

dimensionais na esquerda e direita por point ontats. O tamanho do quantum dot (QD)

�e SQD = 15x15a, onde a �e o parâmetro de rede. O quadrado pequeno dentro do QD

representa um potenial oluna simulando a perturba�~ao induzida pela ponta do AFM ,

loalizada sobre a amostra nessa posi�~ao. No que segue n�os onsideraremos perturba�~oes

feitas de um �unio s��tio da rede, o qual orresponde om uma extens~ao relativa om res-

peito doQD de Sp = 4; 5x10�3SQD, at�e uma de 5x5 s��tios, orrespondendo a uma extens~ao

relativa de Sp = 0; 1SQD. No presente trabalho os parâmetros tight binding s~ao esolhidos

para emular a massa efetiva do fundo da banda de ondu�~ao do GaAs, m� = 0; 067mo.

Aqui, Vx;y = ��h2=(2m�a2), Vx;y = �0; 142 eV para um parâmetro de rede de a = 20 �A.

A regi~ao do dispositivo, OQD, �e modelado usando M = 45 s��tios longitudinais e N = 25

s��tios transversais. Semelhante parametriza�~ao representa quantum dots om dimens~oes

laterais de LD = 300 �A, ainda uma ordem de magnitude menor que as dimens~oes t��pias

de atuais QDs gerados por t�enias litogr�a�as. No entanto nossos presentes resultados

tem a inten�~ao de ilustrar o mapeamento das densidades de probabilidade usando um

potenial perturbador loal (impureza ontrol�avel) e a esala de importânia aqui, �e a

raz~ao entre a extens~ao da perturba�~ao e o tamanho do QD: Sp=SQD.
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Figura 4.10: (a) Open Quantum Dot usado neste trabalho na representa�~ao de uma rede tight binding,

Lx = Ly = LD. O potenial perturbador gerado pela ponta do AFM �e representada pelo quadrado

de dimens~oes LxL dentro do quantum dot. (b) Probabilidade de transmiss~ao vs energia atrav�es do

sistema mostrado na parte (a). Sistema n~ao perturbado, linha �na ont��nua. Sistema perturbado, om

a perturba�~ao no entro do quantum dot e H = 0; 05 eV para diferentes valores de L: L = 1a, linha de

tra�os; L = 3a, linha de tra�os longos e L = 5a, linha ont��nua grossa.

As limita�~oes do mapeamento das fun�~oes de onda usando tunelamento ressonânte,

omo por exemplo o alargamento das ressonânias na I-V arater��stia, bem omo as

inertezas relaionadas om proedimentos envolvendo v�arias amostras, pode ser exlu��das

no mapeamento dos estados quase-ligados em OQDs. Os poteniais embutidos �xos em

diferentes amostras s~ao substituidos pelo potenial perturbador gerado pela ponta do

AFM movido ao longo do sitema e as medidas da varia�~ao da energia na probabilidade de

transmiss~ao ou ondutânia s~ao reduzidas para um �unio e bem de�nido pio ressonante.

Probabilidades de transmiss~ao t��pias em fun�~ao da energia inidente dos el�etrons

s~ao mostradas na Fig.4.10(b). Aqui laramente observamos duas ressonânias, devidas

aos estados quase-ligados no quantum dot, abaixo do umbral do primeiro patamar da

ondutânia assoiados om os QPCs que onetan o QD om os dois reservat�orios na

esquerda e direita. A linha �na ont��nua �e a transmiss~ao para o OQD sem a perturba�~ao.
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As outras urvas s~ao para o sistema perturbado por um potenial de altura, H = 0; 05 eV

no entro do QD, para diferentes dimens~oes (LxL). Note que H > �E, a separa�~ao em

energia das duas ressonânias. A linha de tra�os urtos �e para uma potenial de tipo delta,

om L = 1a. Aqui observamos um pequeno desvio na energia da primeira ressonânia,

ontrariamente a segunda ressonânia permanee inalterada por ausa que no entro do

QD o segundo estado disreto tem um m��nimo na sua densidade de probabilidade. A

urva de linhas de tra�os longos �e para um potenial de L = 3a, neste aso observamos

um grande desloamento da energia, observa-se aqui tamb�em um desloamento do segundo

estado, por ausa que a extens~ao LxL hega at�e regi~oes om densidades de probabilidade

n~ao despreiveis para o segundo estado. A linha ont��nua grossa �e para L = 5a e revela

a forma de linha de um aoplamento entre estados (desdobramento de ressonânias) na

transmiss~ao, pr�oprio de um sistema sim�etrio de duplo quantum dot aoplado, no lugar

de um simple quantum dot perturbado (sistema adequado para o mapeamento). O mape-

amento das densidades de probabilidade �e obtido pela varredura da barreira de potenial,

ao longo de todo o QD. Este proedimento introduz assim�etrias na estrutura onforme

a perturba�~ao �e oloada fora do entro da estrutura, gerando uma diminui�~ao na inten-

sidade dos pios de transmiss~ao. Para nosso aso, no entanto, preisamos somente da

posi�~ao dos pios ressonantes e n~ao da altura dos pios.

Na Fig.4.11 mostramos os desvios de energia para o primeiro e segundo estados resso-

nantes em fun�~ao da posi�~ao da perturba�~ao para ilustrar os resultados do mapeamento.

O mapeamento em fun�~ao das arater��stias da perturba�~ao, gera dois regimes bem

diferêniados. Nesta Fig., a parte (a) representa um regime perturbativo no qual o ma-

peamento pode ser realizado de forma apropriada, onservando-se a forma qualitativa

das densidades mapeadas om as posi�~oes dos m�aximos e m��nimos quase inalterados.

Isso pode ser obtido para extens~oes espaiais da perturba�~ao grandes omparadas om

as dimens~oes do quantum dot, desde que a altura do potenial, seja menor que a dife-

ren�a entre os dois estados ressonantes n~ao perturbados. Aqui neste aso temos que as

dimens~oes da perturba�~ao �e de Sp = LxL = 5ax5a e que a altura do potenial �e de

H = 5 meV . Na parte (b) da Fig.4.11, ilustramos o regime, no qual o mapeamento n~ao

�e v�alido. Nesta situa�~ao as perturba�~oes s~ao o su�ientemente grandes (H = 50 meV e

Sp = LxL = 3ax3a), para gerar fortes singularidades nos m�aximos das densidades mape-

adas. Neste regime o sistema �e um duplo quantum dot aoplado e observamos uma lara

analogia om as singularidades observadas nos RTDs, estudadas no sub-ap��tulo 4.2.
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Figura 4.11: Desvios de energia ausados pela perturba�~ao em fun�~ao da posi�~ao da barreira pertur-

badora ou densidades de probabilidade mapeadas para os dois primeiros estados ressonantes: (a) regime

adequado para o mapeamento, H = 5 meV e LxL = 5ax5a. Aqui as formas qualitativas das densidades

de probabilidade mapeadas s~ao as esperadas. (b) regime inadequado para o mapeamento, H = 50 eV

e LxL=3ax3a. Neste aso as densidades de probabilidade mapeadas apresentam singularidades em seus

m�aximos.

A diferen�a entre estes dois regimes pode ser mais alarada pela observa�~ao das ur-

vas de ontorno dos desvios de energia em fun�~ao da posi�~ao da perturba�~ao, Fig.4.12,

para os mesmos asos mostrados na Fig.4.11. Na Fig.4.12(a) para o regime adequado,

observamos uma alta densidade de probabilidade dentro dos QPCs onetores. Este n~ao

�e o aso da Fig.4.12(b), onde a altura da perturba�~ao, posiionada perto dos QPCs o-

netores, diminue grandemente os anais de tunelamento, tornando o sistema aberto para

um do tipo fehado, isto �e, as propriedades de transporte s~ao grandemente afetadas pela

perturba�~ao. Observe-se nestas urvas de ontorno, que os m�aximos do segundo estado

s~ao oloadas mais perto do entro do dispositivo, no aso de fortes perturba�~oes, on-

trariamente o aso do regime de adequado mapeamento, os m�aximos s~ao loalizados mais

perto da entrada e saida do quantum dot.
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Um apropriado mapeamento tamb�em �e obtido para dimens~oes da perturba�~ao, de at�e

um quinto das dimens~oes do quantum dot, isto �e para L = 7a om H = 5 meV (n~ao

mostrado aqui). O ponto interessante aqui, �e que as dimens~oes espaiais laterais da per-

turba�~ao, �e da mesma ordem da dimens~ao lateral do QD, orrespondendo om uma raz~ao

entre as dimens~oes espaiais de Sp = 0; 2SQD. Por tanto, para o mapeamento das den-

sidades de probabilidade num sistema bidimensional, similar que o aso unidimensional,

o limite superior da extens~ao espaial do potenial perturbador usado n~ao �e importante

desde que a energia potenial desta perturba�~ao (altura da barreira) seja menor que a

energia do estado fundamental do sistema n~ao perturbado ou menor que a diferen�a entre

os dois primeiros estados ressonantes. Isso �e interessante, pois as extens~oes espaiais e

formas dos potenias gerados pelas pontas de AFM , n~ao s~ao bem ontrolados e apre-

senta extens~oes que s~ao sempre maiores que as dimens~oes da ponta usada. Por outro

lado, o ontrole da altura da barreira gerada tem maior versatilidade, sendo o presente

estudo um forte suporte para o uso de AFM para o mapeamento de estados em siste-

mas mes�osopios de transporte bal��stio on�nado e n~ao interagente, omo �e o aso de

QDs fortemente aoplados om QPCs. N�os areditamos que nossos resultados geram

novas possibilidades nos experimentos de mapeamento em diferentes geometrias de on-

�namento, al�em dos QPCs, que j�a foi realizado [15℄. Um open quantum dot aoplado

om a ponta de um AFM pode tamb�em onduzir para uma nova realiza�~ao do ontrole

das ressonânias de Fano, sem ompliar os poteniais de on�namento e sem usar ampo

magn�etio, de forma mais simples da realizada atualmente [33℄.
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Figura 4.12: Curvas de ontorno dos desvios de energia para os dois primeiros estados disretos doOQD,

orrespondente om as situa�~oes mostradas na Fig.4.11. (a) regime de adequado mapeamento. Aqui

observa-se altas densidades de probabilidade na regi~ao dos QPCs onetores. (b) regime de inadequado

mapeamento: neste aso as propriedades de transporte s~ao fortemente afetadas, diminuindo as densidades

de probabilidade nos QPCs onetores.

4.5 Controle das Ressonânias de Fano e Estados do

Cont��nuo em OQDs

N�os propomos aqui um modo de sintonizar as ressonânias de Fano em OQDs na ausênia

de ampo magn�etio. Um quantum dot pode ser modi�ado pelas voltagens dos gates que

de�nem o quantum dot. Um grau de liberdade adiional pode ser introduzido por meio

de uma perturba�~ao repulsiva ontrol�avel, semelhante om a induzida pela ponta de um

mirosopio de for�a at�omia numa amostra real. N�os investigamos n�umeriamente o

aoplamento entre os estados loalizados do quantum dot e os ont��nuos dos quantum
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point ontats onetores. A vantagem de semelhante perturba�~ao ontrol�avel em posi�~ao

�e a seletiva manipula�~ao dos estados do quantum dot. N�os mostramos que isto pode ser

uma alternativa fat��vel para quantum dots no lugar de usar interferômetros de Aharonov-

Bohm para ontrolar os estados de Fano. Um exemplo, relaionado om o nosso trabalho

�e o ontrole das ressonânias de Fano num interferômetro de Aharonov-Bohm, om um

QD embutido [33℄. N�os propomos que as ressonânias de Fano podem ser ompletamente

ontroladas em OQDs pela movimenta�~ao de uma perturba�~ao loal atrav�es do sistema

(ponta do miros�opio de for�a atômia ou AFM). Semelhante proedimento pode esta-

beleer uma manipula�~ao seletiva dos estados do QD. At�e agora na ausênia de ampo

magn�etio as ressonânias de Fano tem sido ontroladas parialmente por mudan�as nas

voltagens dos gates num single-eletron transistor [2℄.

Uma ressonânia de Fano resulta da interferênia entre um estado disreto om um

estado do ont��nuo. Dependendo da forma de aoplamento entre estes estados se geram

diferentes formas de linha no espetro de transmiss~ao. A transmiss~ao (T ) em fun�~ao da

energia (E) para os estados ressonantes em sistemas tipo OQDs, os quais apresentam

estados disretos e de ont��nuo numa mesma regi~ao do espa�o permitindo o aoplamento

entre eles, pode ser esrita de forma aproximada da seguinte forma [64℄:

T (E) �
( q�
2
+ (E � ER))

2

(E � ER)2 + (�
2
)2

(4.7)

onde, ER, �e a energia ressonante; �, �e a largura de linha da energia ressonante e q, �e

um fator que de�ne o grau de aoplamento entre um estado disreto om um estado do

ont��nuo da mesma energia, isto �e, q �e a raz~ao entre a amplitude de probabilidade de que

o estado iniial tenha a transi�~ao atrav�es de um estado disreto e a amplitude de que o

estado iniial sej�a transmitido atrav�es do ont��nuo, o qual pode ser expressado da seguinte

maneira:

q =
< �DISCREjT jiniial >

< �CONTI jT jiniial >
(4.8)

Desta forma, quando n~ao existem estados ont��nuos para o aoplamento, o denominador

de q �e zero. Com isto a equa�~ao (4.7) ter�a a forma Lorenziana da equa�~ao (2.7), pr�opria

dos estados quase-ligados (pios ressonantes sim�etrios). No aso que a amplitude de

transmiss~ao atrav�es do estado disreto seja muito pequena (quase zero), tem-se uma anti-

ressonânia quando a energia do el�etron �e E = ER. Na situa�~ao em que as ontribui�~oes

para a transmiss~ao, tanto do estado do ont��nuo omo do disreto, sejam similares por

ausa de um forte aoplamento, podemos obter valores para q, muito perto da unidade, ge-

rando neste aso uma forma de linha onheida na literatura omo ressonânia assim�etria

de Fano, vide Fig.4.13.
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Figura 4.13: Transmiss~ao em fun�~ao da energia atrav�es de um OQD (inset) para ilustrar o aoplamento

entre os estados disretos assoiados om o quantum dot om os estados ont��nuos dos QPCs onetores.

Aqui observamos as diferentes formas de linha para as resson^anias dependendo do fator de aoplamento

q (linha ont��nua). A linha traejada mostra o patamar do ont��nuo orrespondente ao QPC do sistema.

Em nosso trabalho, o sistema ont��nuo �e disretizado numa rede tight binding, on-

siderando um �unio orbital s por s��tio e uniamente elementos de hoppings de primeiros

vizinhos. O OQD emulado no modelo tight binding �e esquematizado na Fig.4.14(a) (omo

desrito no sub-ap��tulo 4.3). O ��rulo preto representa um potenial oluna, simulando

a perturba�~ao induzida pela ponta de um AFM numa posi�~ao dada. No que segue, n�os

onsideraremos perturba�~oes de um s�o s��tio (Sp), o qual orresponde a uma extens~ao rela-

tiva para o quantum dot de Sp=SQD = 1=49 para o OQD om dimens~oes de Lx = Ly = 7a,

onde a = 20 �A �e o parametro de rede. A perturba�~ao repulsiva �e araterizada pela altura

no intervalo de H = 50 meV para H = 1 eV . Os par^ametros tight binding s~ao esolhidos

para emular o fundo da banda de ondu�~ao do GaAs. O presente trabalho tem a proposta

de ilustrar uma manipula�~ao seletiva dos estados on�nados. Aqui a esala de energia im-

portante �e de �E = 0; 1 eV . Para sistemas dez vezes maior a nova esala de energia seria

da ordem de 1 meV , a qual ainda pode ser resolvida para as temperaturas aess��veis. Ou-

tra importante esala �e a raz~ao entre a extens~ao da perturba�~ao e a dimens~ao do quantum

dot, Sp=SQD. No trabalho pr�evio (sub-ap��tulo 4.4), enontramos que os desloamentos

das resson^anias s~ao qualitativamente insens��veis para estas raz~oes, sempre que a altura

da perturba�~ao, H, seja menor que �E. A ponta de um AFM tamb�em pode ser obser-

vada omo uma impureza ontrol�avel num QD, por tanto �e uma realiza�~ao experimental
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simples e ontrol�avel de uma multiple nanoestrutura onetada [61℄. N�os estamos inte-

ressados na probabilidade de transmiss~ao total e na densidade loal de estados (LDOS),

o quais s~ao obtidos por meio do m�etodo das fun�~oes de Green da rede. Para o LDOS

n�os usamos a t�enia das auto-energias e para a transmiss~ao a t�enia reursiva, ambos

m�etodos desritas no ap��tulo III.

N�os podemos ontrolar o aoplamento dos estados ligados do quantum dot om os

estados ont��nuos dos QPCs onetores mudando a dimens~ao transversal, w, dos QPCs,

Fig.4.14(a) (variando os poteniais dos gates que ontrolam os QPCs onetores nos

sistemas reais). Probabilidades de transmiss~ao omo uma fun�~ao da energia inidente dos

el�etrons s~ao mostradas na Fig.4.14(b). Para w = 3a, (linha ont��nua) n�os laramente

observamos ressonânias na probabilidade de transmiss~ao total por ausa dos estados

ligados do OQD: os dois primeiros s~ao quase-ligados e sem intera�~ao om o patamar do

ont��nuo, os estados quase-ligados E3 e E4 enontram-se no patamar do ont��nuo, mas

apresentam um frao aoplamento om o ont��nuo. O quinto estado disreto gera um

dip na transmiss~ao por ausa do aoplamento om o ont��nuo. Quando aumentamos a

dimens~ao transversal w, para w = 5a, (linha de tra�os) n�os observamos que as ressonânias

s~ao desloadas para baixas energias, aqui o on�namento efetivo �a diminuido om o

aumento de w. Desta forma os pios ressonantes s~ao alargados em energia por ausa do

maior aoplamento om os reservat�orios. Da mesma forma, omo �e esperado, o patamar

da ondutânia tamb�em �e desloado para baixas energias e observa-se uma parte do

segundo patamar no mesmo intervalo de energia estudado. Dois aspetos relatados om o

aumento de w tem que ser levados em onta; (i) o desloamento em energia e o aumento

das larguras de linha das ressonânias n~ao s~ao uma fun�~ao mon�otona da energia; e (ii),

a forma das ressonânias pode ser qualitativamente modi�ada, omo por exemplo na

Fig.4.14(b), na qual temos uma antiressonânia para w = 3a ambiando num pio para

w = 5a.

O par�agrafo anterior resume os efeitos na ondutânia obtidos om a varia�~ao (sim�etria)

dos QPCs onetores. N�os estamos interessados nos efeitos que podem ser ausados por

um novo grau de liberdade na manipula�~ao dos estados do quantum dot, isto �e, no aopla-

mento entre estes estados e os estados do ont��nuo assoiados om os QPCs onetores.

O novo meanismo �e introduzido por um potenial perturbador loal que pode ser mo-

vido atrav�es de toda a amostra. O interessante desta perturba�~ao loal �e que ela pode

ontrolar seletivamente as ressonânias, explorando as simetrias das fun�~oes de onda dos

estados.

Para explorar as simetrias das fun�~oes de onda, n�os varremos a perturba�~ao ao longo

de três eixos de sim�etria para o presente aso da geometria do QD: ao longo do eixo dos

QPCs onetores (eixo X), da linha perpendiular om os QPCs e passando pelo entro

do dispositivo (eixo Y), e ao longo de uma diagonal, tamb�em pasando pelo entro, omo

�e indiado na Fig.4.14(a). Os desvios de energia para determinados pios ressonantes

depende da posi�~ao da perturba�~ao loal e �e proporional om a amplitude da fun�~ao de
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onda nessa posi�~ao [57℄:

E
0

i = Ei + V j	i(x; y)j
2 (4.9)

onde V �e o potenial perturbativo, e j	i(x; y)j
2 �e a densidade de probabilidade do estado

n~ao perturbado na posi�~ao da perturba�~ao.
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Figura 4.14: (a) Ilustra�~ao esquem�atia do Open Quantum Dot estudado, mostrando seus prinipais

elementos. O ponto preto representa a perturba�~ao induzida pela ponta de um AFM e as linhas traejadas

representam os eixos de simetria pelos quais a perturba�~ao �e movida. (b) Condutânia em fun�~ao da

energia inidente do el�etron para o OQD mostrado na parte (a), para dois valores da dimens~ao transversal

w dos QPCs onetores: w = 3a linha ont��nua e w = 5a linha de tra�os. () LDOS para as energias Ei

mostradas na parte (b), referidas para o aso w = 3a. Observe-se aqui que dependendo da posi�~ao exata

da ponta do AFM pode-se perturbar um determinado estado disreto.
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Aqui, um mapeamento da densidade de probabilidade relaionada om um pio res-

sonante pode ser obtida por um urva de ontorno dos desvios de energia em fun�~ao

da posi�~ao da perturba�~ao [55℄. Neste trabalho n�os estamos interessados n~ao nessesari-

amente no mapeamento das fun�~oes de onda, mas em obter uma seletiva manipula�~ao

das ressonânias. Na Fig.4.14() mostramos as urvas de ontorno para a LDOS dos 4

primeiros estados ressonantes (estados quase-ligados) e para o quinto estado, o qual �e uma

antiressonânia, vide Fig.4.14(b) para w = 3a (linha ont��nua), que �e o sistema estudado.

O �ultimo painel �e para uma energia ligeramente afastada da anti-ressonânia. Tendo

estas urvas de ontorno em mente, podemos observar que a largura de linha dos pios

ressonantes �e proporional �a amplitude da fun�~ao de onda (LDOS) dentro dos QPCs

onetores. De partiular interesse �e a forte loaliza�~ao do quinto estado (E5), o qual

orresponde �a antiressonânia da Fig.4.14(b), em rela�~ao a um laro anal unidimensional

para energias fora da ressonânia no patamar da ondutânia, E5 +�, Fig.4.14().

Dentro do âmbito ilustrado na Fig.4.14, n�os trataremos de entender os efeitos da per-

turba�~ao em fun�~ao da posi�~ao. Neste sentido, dois importantes efeitos s~ao mostrados na

Fig.4.15. Primeiro, para a perturba�~ao oloada no entro do quantum dot, Fig.4.15(a),

n�os observamos o desvio seletivo das ressonânias no sistema perturbado om H = 0; 2 eV

(linha ont��nua) omparada om o aso n~ao perturbado (linha de tra�os). Aqui laramente

identi�amos que desloamentos (para a primeira ressonânia e para a anti-ressonânia)

oorrem uniamente para os estados om signi�ativa amplitude de probabilidade no en-

tro do quantum dot; por outro lado observamos aqui que o quinto estado n~ao somente

�e desloado em energia, este tamb�em tem um aumento de sua largura de linha, o qual

aumenta a probabilidade de poder ser observado a baixas temperaturas. Num outro

aso, quando uma perturba�~ao de H = 0; 5 eV �e loalizada num dos QPCs onetores,

vide Fig.4.14(d) (linha ont��nua), n~ao enontramos desloamentos nas posi�~oes das res-

sonânias. Por outro lado, uma forte supress~ao do patamar da ondutânia �e observada,

este efeito tem sido observado e utilizado em Quantum Point Contats para mapear o

uxo de el�etrons oerentes [51℄.

A dependênia das simetrias das fun�~oes de onda para desloamentos seletivos nas

ressonânias para a varredura da perturba�~ao ao longo do eixo Y, pode ser analizado pela

ompara�~ao da Fig.4.15(a) e Fig.4.15.(b). Agora, para H = 0; 05 eV (linha ont��nua) e

H = 4 eV (linha de tra�os), a segunda ressonânia permanee inalterada e o estado de

mais baixa energia �e desloado, segundo �e esperado da LDOS na Fig.4.14().
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Figura 4.15: Probabilidade de transmiss~ao total (ondutânia) para o OQD em fun�~ao da energia

inidente, omparando o aso n~ao perturbado om um perturbado nas posi�~oes indiadas nos inset. (a)

linha traejada para H = 0; 0 eV e linha ont��nua para H = 0; 2 eV . Aqui observamos um aumento

da largura de linha da antiressonânia, o qual pode ser observado experimentalmente para baixas tem-

peraturas. (b) e (): linha ont��nua para H = 0; 05 eV e linha traejada para H = 4 eV . Neste aso

observamos a manipula�~ao do tereiro estado. Movimentando a ponta do AFM na dire�~ao positiva do

eixo Y pode-se gerar uma ompleta sintonia da ressonânia de Fano. (d) H = 0; 0 eV : linha traejada,

H = 0; 5 eV : linha ont��nua. Aqui temos um ontrole do patamar do ont��nuo sem ambio nas energias

das ressonânias.
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Tendo a LDOS para as ressonânias em mente, �e tamb�em esperado que a tereira

ressonânia seja perturbada para esta posi�~ao da perturba�~ao, observamos que esta res-

sonânia n~ao s�o �e desloada em energia, mas sua forma de linha �e modi�ada para uma

assim�etria de Fano. Aqui a perturba�~ao induz assim�etria no aoplamento das fun�~oes de

onda entre o anal disreto e o anal ont��nuo, modi�ando assim a forma de linha. Um

desloamento da energia provoado por exemplo por duas perturba�~oes sim�etrias n~ao

modi�a a simetria do aoplamento e n~ao s~ao observados mudan�as na forma de linha,

esto ser�a disutido no siguente sub-ap��tulo. Movimentando a perturba�~ao, afastando-a

do entro do dispositivo na dire�~ao Y, Fig.4.15(), a tereira ressonânia pode voltar para

uma forma de linha de pio sim�etrio (linha ont��nua para H = 0; 05 eV ), ilustrando-se

om isso o ontrole de uma ressonânia espei�a om uma perturba�~ao ontrol�avel. Nesta

ultima situa�~ao os efeitos da perturba�~ao v~ao reduzindo-se �a medida que a perturba�~ao

vai se afastando do entro, por ausa da diminui�~ao da densidade de probabilidade ao

longo dessa dire�~ao. A simetria dos estados loalizados do QD aarretam duas novas

onsequênias quando a perturba�~ao �e movida ao longo de uma das diagonais, Fig.4.16.

Aqui as linhas traejada e ont��nua s~ao para a perturba�~ao loalizada no entro e fora do

entro na diagonal, respetivamente. Ambas situa�~oes s~ao para H = 0; 5 eV . Primeiro,

n�os observamos a invers~ao da ressonânia de Fano assoiada om E3 [64, 65℄: desde a

Fig.4.15(b) para a Fig.4.16, a posi�~ao do pio �e invertida om respeito ao m��nimo. Por

outro lado, uniamente na diagonal fora do entro, diminuimos a simetria do estado E4,

permitindo um forte aoplamento om o anal 1D ont��nuo e gerando-se assim para esta

energia uma ressonânia de Fano. Esta quebra da simetria n~ao �e obtida om a perturba�~ao

posiionada ao longo de outros eixos de simetria (X ou Y), devido a LDOS relaionada

om E4 apresentar valores desprez��veis fora da diagonal.

Em resumo, n�os propomos que a varredura de um AFM atrav�es de um OQD pode

ser uma ferramenta e�iente para uma manipula�~ao seletiva dos estados quântios. A

perturba�~ao loal induzida pela ponta de um AFM �e um novo grau de liberdade que pode

servir para explorar e modi�ar os estados ressonantes. Como exemplo, n�os mostramos

que o aoplamento de um n��vel espei�o om o ont��nuo pode ser manipulado num

intervalo no qual a forma de linha da ressonânia na ondutânia pode modi�ar-se desde

um pio sim�etrio para uma ressonânia assim�etria de Fano, a qual pode ser invertida ou

levada novamente para um estado quase-ligado sim�etrio. Este efeito pode ser usado omo

uma alternativa para os dispositivos feitos de quantum dots embutidos em interferômetros

de Aharonov-Bohm [33℄, usados atualmente para demonstrar a sintonia de ressonânias

de Fano.
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Figura 4.16: Condutânia para o OQD em fun�~ao da energia inidente dos el�etrons para uma per-

turba�~ao no entro do quantum dot (linha traejada) e na diagonal fora do entro, inset da �gura, (linha

ont��nua). Para ambos asosH = 0; 5 eV . Aqui observamos que uma varredura ao longo da diagonal pode

levar para uma invers~ao da linha assim�etria do tereiro estado disreto da Fig.4.15() e paralelamente �a

loaliza�~ao do quarto estado.

Os trabalhos sobre o mapeamento das densidades de probabilidade e do ontrole dos

estados disretos ou ont��nuos usando a ponta de um AFM , sugere a proposta de um

dispositivo quântio de multiplas fun�~oes baseado numa \engenharia da fun�~ao de onda";

a ser disutido no pr�oximo item.
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4.6 Dispositivo Quântio: Engenharia da Fun�~ao de

Onda em OQDs

N�os propomos um sistema de quantum dot, o qual mostra uma perturba�~ao seletiva dos es-

tados, usando poteniais perturbativos em posi�~oes �xadas usando gates met�alios. Dois

ingredientes s~ao importantes para a realiza�~ao do dispositivo proposto: 1) um mapea-

mento apropriado das densidades de probabilidade, o qual permite enontrar as posi�~oes

das perturba�~oes; e 2), a de�ni�~ao de um intervalo de parâmetros no qual o ontrole

sistem�atio dos estados ressonantes seja realiz�avel. Os presentes resultados levam ao on-

eito de \engenharia da fun�~ao de onda", na qual um �unio dispositivo pode apresentar

multiplas fun�~oes.

Nas �ultimas deadas do s�eulo passado testemunhou-se o desenvolvimento de dis-

positivos na esala nanom�etria [66℄. Dois exemplos reentes mostram que semelhan-

tes fenômenos s~ao detet�aveis tanto em dispositivos fabriados om t�enias ontrola-

das [3, 28, 29℄, assim omo tamb�em em sistemas auto-organizados por um proesso de

din�amia omplexo [67℄. Os efeitos de interferênia quântia podem ser observados por

meio de perturba�~oes externas e ontrol�avels, de forma similar omo pela ponta de um

AFM . A fatibilidade de poteniais perturbativos seletivos tem que ser mostrado em siste-

mas de quantum dots fortemente aoplados om os reservat�orios, do tipo da referênia [14℄.

A predi�~ao destes efeitos seletivos nos estados de um open quantum dot, abre a pos-

sibilidade de um desenho de sistema de quantum dot om gates nanos�opios de prova

em posi�~oes espe���as. Apliando uma voltagem para um destes gates pode-se seletiva-

mente modi�ar um pio da ondutânia de um estado, o qual tem uma alta densidade

de probabilidade na posi�~ao do gate de prova. Estes gates s~ao tamb�em um exemplo de

uma impureza ontrol�avel [61℄.

Para este proposito n�os sugerimos um open quantum dot (OQD), onde os estados s~ao

individualmente manipulados por voltagens apliadas num onjunto de dez gates de prova.

Os OQDs s~ao simulados por um modelo de rede tratado na aproxima�~ao tight binding

dentro de um intervalo de parâmetros, emulando o omportamento ont��nuo da fun�~ao

de onda envelope no fundo da banda de ondu�~ao do GaAs. As dimens~oes do OQD s~ao

Lx = Ly = 7a, onetado om os reservat�orios por QPCs do mesmo material: L = 3a de

largura e w = 3a de omprimento transversal. O dispositivo �e ilustrado na Fig.4.17(a).

Os ��rulos representam os poteniais perturbativos simulando os gates de prova (a altura

da barreira de potenial orresponde om uma erta voltagem apliada no gate). Os

��rulos branos representan os gates de prova neess�arios para reuperar a simetria do

sistema para n~ao ter perdas na ondutânia. N�os onsideramos gates de provas simulados

por um s�o s��tio da rede (Sp). A ondutânia �e obtida por uma solu�~ao reursiva das

orrespondentes fun�~oes de Green e as fun�~oes de onda dos estados s~ao aluladas usando

m�etodos de auto-energias. Os desloamentos na ondutânia, omo uma fun�~ao da energia

inidente dos el�etrons, s~ao sistematiamente investigados omo uma fun�~ao da altura das

barreiras dos poteniais perturbadores. Os presentes resultados levam ao oneito de
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\engenharia da fun�~ao de onda", na qual um �unio dispositivo pode mostrar multiples

fun�~oes.

A posi�~ao dos poteniais de prova na Fig.4.17(a) s~ao esolhidos de aordo as simetrias

da fun�~ao de onda. A Fig.4.17(b) mostra as Densidades de Probabilidade (DP) distribui-

das em todo o dispositivo, para os quatro primeiros estados ressonantes (para as energias

hamadas E1, E2, E3, E4). O painel da esquerda �e para a situa�~ao n~ao perturbada, isto

�e, sem voltagem apliada nos gates de prova. A distribui�~ao da densidade de probabili-

dade assoiada a ada estado ressonante, permite esolher as posi�~oes dos poteniais de

prova mostrados na Fig.4.17(a). Da simetria das DP aluladas, �e simples deduzir que

o estado E1 pode ser mais e�ientemente manipulado pela aplia�~ao de um potenial de

prova V1, no gate entral. O segundo estado pode ser perturbado por dois poteniais: V2
e seu respetivo potenial de prova sim�etrio oloado �a direita. Similarmente, o tereiro

estado �e modi�ado pela aplia�~ao de V3 nos dois gates de prova, aima e abaixo do entro

do dispositivo. O quarto estado �e manipulado por V4, os poteniais de prova loalizados

nas 4 esquinas do quantum dot, por ausa da simetria do estado E4. Finalmente o uxo

ont��nuo (patamar da ondutânia) pode ser alterado pela oloa�~ao de um gate de prova,

VC , no meio de um dos QPCs onetores.

No presente trabalho dois diferentes limites s~ao importantes. Primeiro, um regime

perturbativo de mapeamento adequado das fun�~oes de onda, no qual a forma qualitativa

e as posi�~oes dos m�aximos s~ao onservados, omo pode ser observado ainda para um

potenial de Vn = 0; 1 eV apliado em todos os gates de prova dentro do QD, painel

entral na Fig.4.17(b). As fun�~oes de onda dos quatro estados s~ao pouo modi�adas e

n~ao s~ao observados modi�a�~oes qualitativas signi�ativos nas respetivas DPs. Temos

que notar aqui que este regime s�o pode ser garantido para voltagens eVn < E1, onde E1 �e

a energia do estado fundamental. Por outro lado, uma mudan�a signi�ativa nos estados

do QD s~ao observados para altos valores dos voltagens nos gates, painel da direita da

Fig.4.17(b). Em geral, dependendo dos gates ativados om um dado potenial pode-se

gerar diferentes formas nas densidades de probabilidade, omo por exemplo, o aso da

Fig.4.17(b), onde se ilustra a engenharia das fun�~oes de onda em OQDs.
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E1

E2

E3
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V(9)=0 V(9)=0,1 V(9)=0,5

V1V2

V3

V4
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(a)

Ly

Lx

w

L

Figura 4.17: (a) Ilustra�~ao esquem�atia do sistema nanos�opio estudado: um open quantum dot

perturbado por 9 gates met�alios dentro da aixa quântia (dot) posiionados de forma que ada gate

ontrole um determinado estado disreto. Um d�eimo gate (VC) num QPC onetor �e usado para ter

um ontrole dos estados ont��nuos. (b) Densidade de Probabilidade para os quatro primeiros estados

do sistema sem perturba�~ao (paineis da esquerda) e om perturba�~ao (paineis do entro e da direita).

O n�umero entre parênteses india o n�umero de gates ativados dentro do quantum dot. O aso sem

perturba�~ao (V (9) = 0) pode ser obtido por mapeamento usando um AFM e serve para enontrar as

posi�~oes dos gates dentro da aixa quântia. O dispositivo mostrado em (a) leva para uma engenharia da

fun�~ao de onda em fun�~ao das voltagens apliadas nos gates: para V (9) = 0; 1 eV o sistema �e perturbado

e para V (9) = 0; 5 eV o sistema ambia para uma rede de anti-dots.
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Para a manipula�~ao seletiva dos estados do quantum dot n�os onsideraremos no que

segue perturba�~oes seleionadas omo por exemplo, situa�~oes na qual uma voltagem Vi so-

mente deva afetar Ei. Na Fig.4.18 mostramos as ondutânias omo fun�~ao da energia do

el�etron atrav�es da estrutura de quantum dot mostrada na Fig.4.17(a). As setas indiam as

posi�~oes dos três estados de mais baixa energia do sistema. Para os parâmetros esolhidos,

dois estados, E1 e E2, s~ao estados quase-ligados om energia abaixo do primeiro patamar

do ont��nuo, E3 enontra-se perto da borda e E4 no meio do patamar. Na Fig.4.18(a) uma

voltagem V1 = 0; 1 V �e apliada, os outros gates de prova permaneem sem a aplia�~ao de

voltagem. Somente o estado de mais baixa energia �e desloado para altas energias, pois

todos os outros estados tem nodos na posi�~ao do gate V1. Na Fig.4.18(b), um potenial

perturbador �e gerado uniamente em V2 e no gate loalizado na posi�~ao sim�etria. Aqui

utilizamos eV2 = 0; 1 eV , e neste aso o segundo estado �e manipulado om um desloa-

mento de sua energia ressonante, enquanto que os outros permaneem quase-inalterados.

Devemos notar que nesta situa�~ao o primeiro estado �e tamb�em ligeramente desloado

pois a orrespondente DP tem uma amplitude ainda signi�ativa em toda a regi~ao do

quantum dot. A oloa�~ao dos gates tipo V2 mais perto dos QPCs onetores �e su�iente

para reduzir os desloamentos em E1. Outra manipula�~ao seletiva �e obtida para o tereiro

estado, pela ria�~ao de uma perturba�~ao da mesma altura (V = 0; 1 eV ) tanto na posi�~ao

de V3 omo na de seu an�alogo sim�etria, Fig.4.18(). Uma manipula�~ao similar pode ser

feita para o quarto estado, E4, om respeito aos poteniais perturbadores gerados pelos

gates nas quatro esquinas do quantum dot (n~ao mostrado aqui). Pares de estados podem

ser tamb�em desloados em energia ao mesmo tempo, usando os apropriados gates.

Uma situa�~ao diferente pode ser induzida pela aplia�~ao do potenial VC , provoando

uma supress~ao do primeiro patamar ont��nuo da ondutânia, Fig.4.18(d). A ara-

ter��stia interessante mostrada nesta �gura �e que inrementando VC diminuimos a altura

dos patamares (eV = 0; 0 eV , linha ont��nua; eVC = 0; 5 eV , linha de tra�os longos; e

eVC = 4; 0 eV , linha de tra�os urtos) sem alterar a energia ressonante dos estados dis-

retos. Para esta situa�~ao a segunda ressonânia �a tamb�em fortemente diminuida. A

situa�~ao da linha ont��nua da Fig.4.18(d), n~ao �e um aso n~ao perturbado omo o mostrado

na linha de tra�os da parte (a), pois perturbamos adiionalmente o sistema usando dois

dos poteniais V4 (eV4 = 0; 125 eV ) em duas esquinas da mesma diagonal. Semelhante

perturba�~ao quebra a simetria do aoplamento entre o estado disreto e o ont��nuo para

as energias E3 e E4, gerando uma modi�a�~ao na forma de linha do tereiro e quarto

estados ressonantes para uma da forma de uma ressonânia assim�etria de Fano.
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Figura 4.18: (a) Manipula�~ao uniamente do estado fundamental usando o gate V1. (b) Controle do

segundo estado ressonante usando os dois gates V2. () manipula�~ao do tereiro estado disreto usando

os dois gates V3. (d) Controle dos estados ont��nuos apliando VC .
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Como um exemplo �nal de manipula�~ao seletiva dos estados do quantum dot, n�os ilus-

tramos um ompleto ontrole das ressonânias de Fano por meio de uma mudan�a nos

poteniais de prova sem a neessidade de usar um ampo magn�etio [33℄. Na Fig.4.19(a)

a linha traejada orresponde ao sistema sem perturba�~ao (eV1 = eV2 = eV3 = eV4 = 0; 0)

e a tereira ressonânia �e mostrada, a qual �e um pio sim�etrio fraamente aoplado aos

reservat�orios. Pela aplia�~ao de um potenial perturbador, eV3 = 0; 8 eV , em um dos

dois gates que ontrola o estado E3, n~ao somente a energia ressonante �e desloada, mas

tamb�em a forma de linha muda para uma assim�etria de Fano. A quebra de simetria

(ausada pelo gate ativado) no aoplamento entre o tereiro estado disreto do quantum

dot om o estado ressonante do ont��nuo dos QPCs onetores ausa esta mudan�a qua-

litativa na forma de linha. A utiliza�~ao dos dois gates V3 para perturbar o estado em

energia n~ao gera modi�a�~ao na forma de linha, vide Fig.4.18(). Agora se adiionamos

uma outra perturba�~ao, ativando um dos gates V2, a forma de linha pode novamente ser

manipulada, omo �e mostrado na Fig.4.19(b). Aqui n�os modi�amos a forma de linha

desde uma assim�etria (parte (a)) para uma anti-ressonânia sim�etria e ontinuando om

a perturba�~ao para uma assim�etria invertida, om respeito �a iniial, usando eV3 = 0; 5

eV em onjunto om eV2 = 0; 1 eV para o aso iniial (linha de tra�os urtos), eV2 = 0; 5

eV (linha ont��nua) e �nalmente eV2 = 1; 0 eV (linha de tra�os longos), respetivamente;

todos estos ambios na forma de linha s~ao obtidos sem desloar a energia ressonante. A

Fig.4.19() mostra um detalhe no mesmo intervalo de energia mostrado at�e agora, para a

Fig.4.18(d): uma invers~ao da forma de linha (em rela�~ao �a linha ont��nua da Fig.4.19(a))

pela ativa�~ao de dois gates V4 nas esquinas no lugar de usar V3; neste aso temos des-

loamentos na energia ressonante. Outras on�gura�~oes tanto nas posi�~oes em energia

das ressonânias, omo das formas de linha podem ser obtidas para diferentes gates de

prova ativados em onjunto, um exemplo da ativa�~ao de todos os poteniais dentro do

quantum dot �e mostrado na Fig.4.19(d), para V1 = 0; 4(1), V2 = 0; 125(2), V3 = 0; 5(2)

e V4 = 0; 125(4), onde entre parênteses temos oloado o n�umero de gates partiipantes

para perturbar ada estado.

Em resumo, n�os propomos um dispositivo de interferênia quântia na esala na-

nom�etria baseado num mapeamento das fun�~oes de onda e ontrole dos estados quase-

ligados, ressonânias de Fano e estados ont��nuos.
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(d)

Figura 4.19: (a) Transi�~ao de um estado quase-ligado para uma ressonânia assim�etria de Fano

apliando um dos gates V3. (b) Controle da forma de linha das ressonânias de Fano apliando simulta-

neamente um gate V3 (voltagem �xo de 0,5 eV) e os dois gates V2 para 3 valores: 0,1 eV (linha de tra�os

urtos); 0,5 eV (linha ont��nua) e 1 eV (linha de tra�os longos). () Invers~ao da ressonânia de Fano

usando simultaneamente um gate V3 om um gate V4. (d) Con�gura�~ao das posi�~oes das ressonânias

sem mudan�a na forma de linha para aplia�~ao de voltagens em todos os gates dentro do quantum dot.

Sem perturba�~ao, linha traejada e om as nove perturba�~oes ativadas dentro do QD, linha ont��nua.
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Cap��tulo 5

Conlus~oes.

No deorrer deste trabalho disutimos as arater��stias mais importantes do transporte

bal��stio on�nado n~ao interagente em sistemas mesos�opios, onde as �unias fontes de

espalhamento dos el�etrons s~ao os limites das amostras, as quais de�nem uma geometria

de poteniais de on�namento que ontrolam o transporte por efeitos de interferênia da

onda el�etronia. Estes sistemas poden ser onstruidos aoplando fortemente esta regi~ao

de espalhamento om os ontatos (open systems). Evidênias muito laras deste regime de

transporte podem ser observadas nas formas de linha ressonante na ondutânia de RTDs

e OQDs espeialmente ontrolados. As posi�~oes, larguras e formas das ressonânias s~ao

bem difereniadas dos asos onde outras fontes de espalhamento s~ao importantes, omo

por exemplo os regimes de forte intera�~ao eletrônia (formas de linha de Coulomb Blokade

ou de forte intera�~ao entre spins (formas de linha de Kondo). Neste sentido um uidadoso

e ontrolado experimento omparado om simula�~oes num�erias, pode levar a enontrar

um regime de transporte onde os efeitos de on�namento quântio sejam muito superiores

dos efeitos de outras fontes de espalhamento [9, 12, 14, 2, 34, 3, 31℄. Este foi nosso en�ario

de estudo ao longo de toda a tese.

A inlus~ao de um novo grau de liberdade dentro de um sistema de transporte bal��stio

on�nado, omo o gerado por uma impureza ontrol�avel, pode permitir a manipula�~ao das

ressonânias e estados ont��nuos sem a neessidade de utilizar um ampo magn�etio e om

efeitos que v~ao al�em dos esperados usando simplesmente uma manipula�~ao das dimens~oes

e geometrias dos poteniais de on�namento. Estas impurezas ontrol�aveis, omo por

exemplo a ponta de um miros�opio de for�a atômia (AFM), refor�am as linhas resso-

nantes (efeitos de interferênia): por exemplo, aumentando a largura ou alterando a forma

de linha. Desta forma, uma nova maneira de explorar os efeitos quântios de on�namento

pode ser onebida na aplia�~ao de dispositivos quântios de dimens~oes nanos�opias, sem

a neessidade de reorrer �a aplia�~ao de ampos externos. Neste sentido, no transurso

desta tese hegamos �as seguintes onlus~oes:

O estudo de sistemas de transporte perpendiular �a interfae, isto �e RTDs, onstitui

uma boa e simples introdu�~ao para entender algumas das arater��stias de sistemas mais

omplexos, omo por exemplo o 2DEG estruturado.
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O m�etodo utilizado nas simula�~oes dos sistemas feitos de 2DEG estruturado (trans-

porte paralelo �a interfae), m�etodo das fun�~oes de Green da rede (Reursiva + Auto-

energias) �e bastante vers�atil. Podemos explorar diversas geometrias de on�namento bidi-

mensional (QW;QPC;OQD;RQ; SL; et) que permitem abordar diferentes fenômenos de

interferênia da fase da onda eletrônia em sistemas mesos�opios de transporte bal��stio

on�nado n~ao interagente.

Enontramos as ondi�~oes apropriadas para a realiza�~ao do mapeamento da fun�~ao

de onda em diodos de dupla barreira (RTDs) e open quantum dots (OQDs). Uma lara

rela�~ao entre ambos sistemas �e observada. O proesso de mapeamento �e estudado no

regime de tunelamento ressonante para os estados disretos de mais baixa energia, usando

perturba�~oes (barreiras de potenial) �xas em diferentes posi�~oes para diferentes amostras

nos RTDs, e para o OQD usa-se uma perturba�~ao ontrol�avel, tipo a ponta de um

AFM . Para o aso do diodo de tunelamento ressonante enontramos os valores das

arater��stias da perturba�~ao, H e L, para o regime de mapeamento adequado expressada

numa urva da varia�~ao de energia m�axima do estado fundamental (�E) em fun�~ao de

HL=Lw (energia perturbativa normalizada), uma urva similar pode ser enontrada para

os outros estados. Para o OQD enontramos que o regime de mapeamento adequado

�e dado para alturas da barreira perturbativa gerada pela ponta do AFM , H, menores

que o primeiro estado ressonante om dimens~oes espaiais desta perturba�~ao de at�e SI =

0; 2xSOQD [55℄. Este �ultimo resultado �e importante porque refor�a a utiliza�~ao de um

AFM para os experimentos de mapeamento, j�a que �e onheido que as extens~oes espaiais

da perturba�~ao gerada pela ponta do AFM n~ao s~ao uma vari�avel muito bem ontrolada,

diferente do aso da altura da perturba�~ao.

Os estados disretos abaixo do primeiro patamar da ondutânia de um OQD, po-

dem ser estudados usando o respetivo sistema fehado CQD, omo uma boa e simples

aproxima�~ao. Perturba�~oes externas omo a ponta do AFM desloam as ressonânias da

mesma forma tanto no sistema aberto omo no fehado. As antiressonânias s~ao assoi-

adas aos estados loalizados que n~ao ontribuem om o transporte e s~ao ausadas pelo

aoplamento entre um estado loalizado num anal de transporte e um estado ressonante

do ont��nuo de outro anal. Tais antiressonânias n~ao s~ao um tipo de gap ausado por

interferênia destrutiva [60℄.

N�os propomos a manipula�~ao dos estados ressonantes de Fano, usando a ponta de um

miros�opio de for�a atômia (AFM) num open quantum dot (OQD) sem usar ampo

magn�etio. Um estudo sistem�atio dos estados disretos e ont��nuos em fun�~ao da posi�~ao

e do potenial perturbador da ponta permite ontrolar o aoplamento entre os estados

disretos do quantum dot om os estados ont��nuos dos quantum point ontat onetores.

Isso �e explorado usando as simetrias das fun�~oes de onda dos estados do sistema [55℄.

Finalmente, baseado nas disuss~oes sobre o mapeamento e ontrole das ressonânias

de Fano temos que o ontrole independente de ada ressonânia e do ont��nuo depende

da simetria da fun�~ao de onda. Assim propomos um sistema de transporte bal��stio on-

�nado de m�ultiplas fun�~oes num s�o dispositivo quântio: manipula�~ao das ressonânias,
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transi�~oes entre elas e ontrole do ont��nuo de forma independente, usando dois ingredien-

tes b�asios: primeiro um mapeamento das fun�~oes de onda para enontrar as posi�~oes dos

m�aximos e m��nimos das ressonânias, que sugerem as posi�~oes das perturba�~oes �xas tipo

split gate de prova, e segundo, um estudo do dom��nio da manipula�~ao das ressonânias

e estados ont��nuos. Estes dois ingredientes podem ser realizados utilizando um AFM .

O dispositivo proposto �e baseado numa \engenharia da fun�~ao de onda" manipulada por

9 perturba�~oes �xas dentro de um OQD, ada perturba�~ao manipula um estado resso-

nante. Uma d�eima perturba�~ao �e oloada num dos QPC onetores para ontrolar os

patamares do ont��nuo. Desta forma ontrolamos as fun�~oes de onda do sistema om seus

resp�etivas energias, dando diferentes on�gura�~oes para a ondutânia, tanto nas posi�~oes

das ressonânias omo de sua forma de linha, em fun�~ao dos poteniais apliados nos gates

de prova.
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