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Resumo

A formulacao matricial de Landauer-Biittiker é uma das principais ferramentas utili-
zadas na fisica mesoscopica para descrever sistemas que guardam consigo semelhancas com
os sistemas nucleares, no que diz respeito as possiveis ressonancias apresentadas nos de-
caimentos desses sistemas quando bombardeados. Neste trabalho, estudamos a teoria de
matrizes aleatorias como forma de justificar as condigoes de continuidade e de contorno que
0s sistemas mesoscopicos apresentam no transporte de carga elétrica. A seguir, levamos as
condicoes do sistema & escala adequada e aplicamos as ideias da formulacao matricial do
espalhamento para deduzir a formula de Mahaux-Weindermiiller e encontrar a estrutura da
matriz de espalhamento de sistemas que se encontram na escala de comprimento em ques-
tao. De posse da matriz de espalhamento, analisamos as condi¢oes do transporte quantico
da carga elétrica para sistemas a temperatura nula. A seguir, podemos ampliar o alcance
de nossa anélise investigando os sistemas onde a temperatura deixa de ser nula, acarretando
o surgimento de efeitos nao convencionais de transporte, como o que acontece no efeito Se-
ebeeck de spins, por exemplo. Na sequéncia, utilizamos uma implementagao numeérica de
matrizes aleatorias que representam os ensembles de Wigner para recuperar resultados espe-
cificos de referéncias que apresentam resultados relacionados com este trabalho. Esta foi a
forma de testar o método aqui utilizado e demonstrar a eficicia do mesmo. Por fim, também
por meio de implementacoes numeéricas, onde foi utilizado um ensemble de 4998 matrizes
aleatoOrias, analisamos o transporte quantico de canais de spins, fazendo a correlacao dos
mesmos, para constatar que, a partir de uma funcao geratriz, é possivel encontrar os cumu-
lantes estatisticos que nos permitem analisar os observaveis de transporte, tanto no regime
semi-classico (para o qual ha um nimero grande de canais de espalhamento abertos), quanto
no regime quantico extremo (onde nimero de canais de espalhamento abertos é pequeno).

Palavras Chave: Matrizes, Mesoscopica, Transporte, Aleatorias, Espalhamento, Médias,
Correlagoes, Correlatores.



Abstract

The Landauer-Biittiker matrix formulation is one of the main tools used on the mesosco-
pic physics to describe systems whose behavior is the same like the nuclear ones, specially
concerns to the ressonances presentes on the decays processes when they are bombarded.
In this work, we study the random matrix theory to justify continuity conditions presents
on the mesoscopic systems in charge transport phenomena. Next, we are take the systems
boundary conditions in apropriate scale and we use the ideas of matricial scattering formu-
lation to derive the Mahaux-Weindermiiller formula and find the structure of the scattering
matrix to systems in the lenght scale under consideration. With possession of this scattering
matrix, we have analyzed the quantum transport conditions of eletric charge for systems at
null temperature. Next, we have expand our analysis investigating this systems at not null
temperature, leading to emergence of unconventional effects, as happens in the spins Seebeck
effect, for instance. Later, we use a random matrix numerical implementation to represents
the Wigner’s ensembles to take back specifics results of the same papers that presents results
related to this work. This was the way to test the method and demonstrate their effective-
ness. Finally, also through numerical implementation where we used an ensemble with 4998
random matrix, we have analyzed the channels quantum transport for spins, investigating
their correlations to note that, starting of the generating functions, it is possible to find the
statistical cumulants that allow us analyze transport observables, both in the semi classical
regime (where there are larger number of the open scattering channels), as in the extreme
quantum regime (where the number of the open scattering channels is small).

Key words: Matrix, Mesoscopic, Transport, Random, Scattering, Means, Correlations,
Correlators.
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1 INTRODUCAO

1.1 DESCRICAO DO CENARIO

O inicio dessa discussao se da a partir do significado do prefixo meso. Do grego, o prefixo
meso significa aquilo que estd no meio, o que é intermediario. Trazendo o significado para
os propositos deste trabalho, diz-se que um sistema fisico é mesoscopico quando sua escala
de comprimento se situa entre o que se classifica como microscopico e macroscopico. Essa
foi a designagao criada por Kampen (1981). E por isso que, ao se analisar tais sistemas
tendo em vista seu carater microscopico, € necessario resgatar os aspectos caracteristicos da
teoria quantica, ao mesmo tempo em que, ao se considerar uma quantidade suficientemente
grande de dtomos, ao ponto de termos que recorrer a ferramentas da mecanica estatistica
para compreendé-lo. A andlise estatistica do transporte de elétrons, por exemplo, mesmo
utilizando um carater quantico, nos permite leva-lo a escala mesoscopica e realizar medidas
de quantidades fisicas comumente tratadas do ponto de vista classico e que sao fundamentais
a sua descricdo. E importante dizer que algumas propriedades desses sistemas nio dependem
de maneira essencial de sua estrutura atdomica, ou tipo de material que constitui o sistema.
Essas propriedades sao conhecidas como propriedades universais de transporte quantico e
dependem apenas das simetrias que sao caracterizam o sistema em questao.

Nos tempos atuais, a fisica da matéria condensada vem ganhando uma variedade muito
grande de observagoes de novos efeitos quanticos a partir da anélise e descricao de sistemas
nessa escala de comprimento. Daf a importancia de estuda-los de maneira mais incisiva. Por-
tanto, para descrever um sistema na escala mesoscopica é necessaria a ado¢ao de parametros
que o caracterizem bem. Porém, devido aos limites que separam seu carater microscopico do
macroscopico, é preciso que tenhamos um olhar mais cauteloso no que se refere as conclusoes
que se pode tirar com respeito aos fend6menos que neles ocorrem e que se deseja analisar.

Uma das técnicas que se pode adotar a descricao de um sistema mesoscopico é considerar
o caminho livre médio de um elétron, ., em um meio cuja escala encontra-se dentro dos
limites ja citados e comparéd-lo com o comprimento caracteristico, L, do sistema. Sabe-se
que o espalhamento de um elétron se da a partir de sua interacao com outro elétron, com
fronteiras de uma regiao onde ele estéa localizado ou com frentes de ondas emitidas por agentes
externos a regiao onde o mesmo se encontra. Tais interagoes sao capazes de modificar o seu
sentido de propagacao. Considerando que [, é a distancia que o elétron percorre entre dois
espalhamentos consecutivos, sem que haja alteracoes em sua energia cinética, os sistemas
onde ocorre de [, > L serdo chamados de balisticos. Caso contrario, quando ocorrer de
l. < L, o sistema serd chamado de difusivo. Bons exemplos de espalhamentos quanticos
por sistemas de muitos corpos podem ser encontrados na fisica nuclear, onde as regioes de
espalhamento se situam em escalas de comprimento da ordem de poucos Fermis (107%m). Os
estudos dentro da area que resultaram na descoberta de ressonancias de nicleos compostos
foram realizados antes dos anos 30 do século passado [1].

Alguns sistemas quanticos simples guardam caracteristicas semelhantes com problema-
tica abordada na fisica nuclear de sistemas de muitos corpos [14|. Portanto, a partir de
resultados ja conhecidos naquele campo, foi possivel se construir uma adaptacao para os
sistemas mesoscopicos de forma que se pudesse compreender a sua dinamica por simples
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analogia com os procedimentos adotados a fisica nuclear. Porém, ao contrario dos sistemas
naquele campo, os sistemas mesoscopicos sao mais gerais uma vez que nos oferece a pos-
sibilidade de controle dos fenémenos abordados em sua utilizacao. Sendo assim, a questao
fundamental é entender como a dinamica classica pode influenciar nas propriedades quan-
ticas destes “novos” sistemas. Entretanto, ao contrario do que ocorre na fisica nuclear, é
possivel realizar simulacoes numéricas para os tais sistemas e - para que se possa fazer uma
leitura estatistica dos resultados dos resultados observados - constatar que eles estao intima-
mente relacionados aos resultados obtidos nos estudos de decaimento de niicleos em sistemas
nucleares. O problema fundamental a ser tratado, portanto, é o espalhamento dos nucleons.
Em particular, dois tipos de espalhamentos podem ser estudados a partir da criacao de en-
sembles de sistemas semelhantes criados artificialmente. A saber, o transporte de elétrons
através de microestruturas conhecidas como pontos quanticos balisticos de comprimentos
da ordem de 1um e o espalhamento de micro ondas através de cavidades metélicas, com
dimensoes da ordem de 0, 1m.

Nos anos 50 do século passado, Feshbach, Porter and Weisskopf [1] criaram um modelo
chamado de modelo 6ptico do nicleo que funciona bem para um conjunto muito grande de
energias. Esse modelo também descreve processos de reagoes quimicas de maneira eficiente,
0 que nos permite trazer o tratamento dado por construcao a escala nuclear para uma escala
de comprimento compativel com o tamanho de uma molécula. Na abordagem dada pelos
autores deste trabalho, o espalhamento de um nucleon é descrito em funcao das seguintes
escalas de tempo:

a) uma resposta de prompt proveniente de um processo direto, no qual uma particula in-
cidente fica sob a acao do campo eletromagnético produzido por outras particulas. Tal
resposta é descrita matematicamente em termos do espalhamento médio das amplitudes
em um intervalo de energia situado em torno de uma energia F. Essa média de ampli-
tudes é conhecida como amplitude 6ptica e mostra uma variacao mais lenta de que a
variagao sobre a energia original,

b) uma resposta de atraso que corresponde & formagao e decaimento de nicleos compostos.
Esta resposta é descrita pela diferenca entre as amplitudes de espalhamento Optica e
exata. FEla varia apreciavelmente com a energia, F, e pode ser explicada utilizando a
teoria de matrizes aleatérias que serd comentada mais a diante.

Uma questao técnica que envolve os sistemas mesoscopicos é a que se refere a monta-
gem de dispositivos que apresentem as caracteristicas supracitadas. Mas, se por um lado
os diversos novos fendmenos previstos em anélises tedricas se apresentam naturalmente na
analise desses sistemas, por outro, a analise experimental exige a confeccao de dispositivos
extremamente sensiveis e que nao sao faceis de serem encontrados na natureza, exigindo
assim uma engenharia especifica a sua confeccao. Tais dispositivos sao chamados de amos-
tras mesoscopicas ou mesmo atomos artificiais uma vez que na observagao da condutancia
de elétrons por estas estruturas, percebe-se o mesmo comportamento de um atomo pesado
quando submetidos a processos de bombardeamento de seus ntcleos. Para serem construidos
seguem os seguintes processos:

e O crescimento de um cristal especifico;
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e A epitaxia! para adicionar camadas diferentes de materiais;
e Uma peca para a lateral da amostra;

e O processo de litografia®.

Seguindo esses processos, confinamos elétrons em uma pequena regiao de forma que se
comportem como um gés bidimensional em confinamento transversal ao longo da amostra.
O gas, por sua vez, fica restrito a uma mesa com geometria especifica e com contatos oh-
micos, além de portoes de elétrons. Tal estrutura, na literatura moderna ficou conhecida
como pontos quanticos (ou quantum dots, do termo original) e com elas é possivel confinar
alguns milhares de elétrons em uma regiao de dimensoes aproximadas de 0, 1lum a lum.
Considerando que naturalmente os elétrons se movem em trés dimensoes, o ponto quantico
é também chamado de sistema zero dimensional.

As estruturas onde se formam o gas bidimensional, entretanto, podem ser construidas
experimentalmente alternando camadas finas de GaAs (Arseneto de Galio) e AsAlGa (Ar-
seneto de Galio dopado com aluminio)[4]. Por conta dessa dopagem, cria-se, na interface
das duas camadas finas, o gas que permanecera entre elas fortemente confinado. A amostra
obtida oferece os principios mais fundamentais da mecanica quantica, como por exemplo,
tunelamento quantico devido & propria estrutura fisica da amostra que se da devido ao con-
tato 6hmico e dos portoes de elétrons|12]; interferéncia quantica, mantendo-se a coeréncia de
fase, devido a quantidade controlada de impurezas na amostra e também devido ao proprio
confinamento dos elétrons na estrutural4|; medigoes discretas de correntes descritas pelos
cumulantes estatisticos|15, 16]; e o emaranhamento quantico entre o fluxo dessas correntes
nos terminais ideais|17].

A figura [1| abaixo mostra um esquema desta estrutura.

Figura 1: Modelo genérico de um ponto quantico conectado a dois guias. Figura extraida da referéncia [36].

As propriedades de transportes dessas estruturas sao avaliadas a partir da passagem de
corrente através de sua composicao. Essa passagem de corrente se obtém com a aplicagao
de uma diferenca de potencial entre seus terminais e indexa resultados importantes em sua
analise que carregam intrinsecamente propriedades de carater quantico, via conceitos que
tradicionalmente sao aplicados a sistemas de caracteristicas classicas, como na andlise da
condutancia do ponto a partir da média de transmissao dos canais propagantes nos guias da
estrutura.

Para se observar a quantizacao dos pontos quanticos é preciso que duas condigoes sejam
satisfeitas. Em primeiro lugar, as barreiras podem ser largas o bastante ao ponto de tornar

!Processo de crescimento de cristal, em que as camadas depositadas acompanham a orientacdo do cristal
de substrato.
2Arte de reproduzir pela impressao de desenhos.

18



a transmissao muito pequena. Isto nos leva a condicao de que G<<%, 0 que torna o ponto

quantico praticamente isolado. Em segundo lugar, a temperatura deve ser baixa o bastante
para que os efeitos térmicos nao se sobreponham aos efeitos quanticos.

Como forma de estimar o regime de funcionamento de um ponto quantico, vamos olhar

para uma grandeza bastante ttil nesta descricao: capacitancia classica média C'. Desde que
. .. L. , N . , 2 .~

a energia para se adicionar um ftnico elétron no ponto quantico ¢ ~ &, temos a condigao

de que K T<<%. Para termos ideia da ordem de grandeza, uma energia tipica para o disco
carregado de GaAs de raio tipico 0.2um é Fe < % ~ 1000peV, dessa forma a condicao

K T<<§ serd sempre satisfeita quando a temperatura usada no experimento for baixa o
suficiente para atender aos requisitos supracitados|4].

1.2 ESCALAS DE COMPRIMENTO E DE TEMPO EM CONDU-
TORES MESOSCOPICOS

O termo sistema mesoscoOpico refere-se a sistemas onde os fendmenos de transportes acon-
tecem mantendo a coeréncia de fase. Tais sistemas podem ser tratados como microestruturas
nas quais a fun¢ao de onda de um elétron tem sua fase mantida enquanto o mesmo interage
com esta microestrutura|2|. Isto significa que o comprimento de coeréncia de fase quando
associados a processos que podem mudar o ambiente por onde passa o elétron para um estado
ortogonal é maior que o tamanho do préprio sistema. Obviamente, para que esta condi¢ao
seja mantida, a microestrutura deve atender a algumas condigoes especificas que nos permite
defini-las como tal.

Um exemplo candnico de um sistema mesoscoépico é uma amostra metalica de compri-
mento L, mantida a temperatura suficientemente baixa. Com este sistema tipico, podemos
analisar as condicoes de escala espaco-temporal que definem e caracterizam os diferentes re-
gimes de transporte quantico e a estatistica das flutuagoes associadas que definem o sistema
mesoscopico propriamente dito.

A principal escala de comprimento considerada em um sistema mesoscopico é o caminho
livre médio de um elétron para o espalhamento elastico de um potencial aleatério. Este,
em conjunto com o comprimento de onda de Fermi, A\p = 2—27 para um sistema metélico
randdmico e com o vetor de onda de Fermi de amplitude dada por kg, definem uma grandeza
fisica adimensional que mede o grau de aleatoriedade do sistema: (ﬁ)[l] Da mesma forma,
temos o caminho livre médio ineléstico, l;,, devido a influéncia de ouros elétrons, fonons e/ou
outros aspectos do sistema. Ao percorrer este caminho, o elétron perde sua coeréncia de
fase. O tempo gasto até perdé-la define a escala de tempo 7;,(l;,)[1]. Levando-se em conta
essas escalas, e as grandezas desta andlise, pode-se definir um outro parametro chamado
de constante de difusao que se relaciona com o tempo 7;,, para que possamos definir um

comprimento caracteristico, chamado de comprimento de Thouless, Ly = ,/%lmle |1], que

nos informa a distancia na qual a particula é espalhada sem perder sua coeréncia de fase.
E importante notar que levamos em consideracao baixas temperaturas, para que os efeitos
térmicos nao sejam a principal causa desses espalhamentos. Neste caso, [, < Ly < [;n.
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1.2.1 Cavidades balisticas mesoscépicas

Cavidades balisticas ou pontos quanticos, ou ainda atomos artificiais, sao aquelas onde
o movimento dos elétrons é praticamente balistico, exceto pelas reflexdes que ocorrem nas
paredes da mesma. Sendo assim as proprias paredes da estrutura passam a ter um papel
fudamental sob a distribuicao de conducao da mesma. Nestas estruturas, o tamanho e a
forma podem ser controlados por tensoes de entradas, como é o caso do MOSFET (metal
oxide semiconductor field effect transistor).

Experimentalmente, uma corrente elétrica é conduzida através de um dos guias conec-
tados a cavidade, como na figura 1, onde se produz uma queda de potencial para a qual a
condutancia é calculada. Considerando o modelo de apenas um elétron na cavidade, vé-se
que h& um o espalhamento deste elétron devido a sua interacao com as paredes da cavidade.
Considerando-se mais de um elétron neste processo de conducao e espalhamento, tem-se um
fendmeno de interferéncia das ondas refletidas pela cavidade. Sendo assim, podemos relacio-
nar a condutancia com o padrao de interferéncia dos elétrons na cavidade. Existindo razoes
que proporcionem a mudanca no padrao de interferéncia, pode se analisar como consequéncia
flutuacoes na medida da condutancia do sistema.

1.2.2 Condutores mesoscépicos difusivos

Sabe-se que qualquer amostra contém um nimero de impurezas por unidade de volume
que dao origem aos espalhamentos multiplos responséveis pelo surgimento do padrao de
interferéncia no processo de conducao de elétrons através dela. Diante disto, é razoéavel
pensar que existe nao s6 uma condutancia média a amostra, mas, sobretudo, que existem
flutuacoes aleatorias sobre a propria média. O que se vé de fato é que as flutuacoes sobre
a condutancia nao s6 nao excedem o valor classico, mas também sao universais e que sao
dominadas pelas interferéncias entre as ondas devido aos espalhamentos que ocorrem dentro
da cavidade. A figura [2| abaixo mostra a simula¢do do comportamento dessas flutuacoes
para diversas realizacoes. Note que o valor maximo dessas flutuacoes nao excede a unidade.

1.3 APROXIMACOES ESTATISTICAS PARA FLUTUACOES ME-
SOSCOPICAS

Vimos que controlar a coeréncia das ondas dentro da cavidade ¢ um processo muito
complicado e explicitamente desordenado ou dinamicamente cabtico, exigindo, portanto, um
tratamento estatistico sobre as medidas. Porém, essa dinamica, que depende de caracteris-
ticas microscopicas do sistema, nos conduz a certas generalidades em seu comportamento
macroscopico. Tal comportamento pode ser expresso em uma lei estatistica para as flutuagoes
que pertencem a uma classe de universalidades tais como simetrias do sistema em questao,
nimero de parametros relevantes no mesmo, entre outros detalhes que se lhe relacionam.

O pioneiro a dar este tratamento estatistico aos sistemas nucleares foi Wigner?. Nos

3Eugene Paul Wigner(1902-1995), htingaro, recebeu o prémio Nobel de Fisica em 1963 (junto com J.
Hans D. Jensen e Maria Goeppert-Mayer), por seu trabalho na teoria do nucleo atomico e das particulas
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Figura 2: Simulacdo das Flutuag¢bes de condutancia para pontos quanticos conectados a dois guias.

anos 50 do século passado [1], ele relacionou o que ocorria nos decaimentos de niicleos — em
seus estudos da fisica nuclear — com as ressonancias intrinsecas de cavidades mesoscopicas.
Devido a impossibilidade de se escrever um Hamiltoniano que descrevesse o sistema no qual
as diversas ressonancias existentes no espalhamento de neutrons em funcao das energias de
aAtomos pesados, foi criada a teoria das matrizes aleatérias para contornar este problema.
Esta teoria serve como alternativa de se explicar satisfatoriamente os processos de espalha-
mento dos niicleos e, por analogia, a conducao de elétrons em cavidades mesoscopicas. Sendo
assim, as universalidades classicas desta teoria sao determinadas por simetrias intrinsecas
do sistema em questao. Como ilustracao, consideremos aqui um sistema fechado sob uma
operacao de inversao temporal, realizada por um operador anti-unitario chamado de 6, com
H = 0HO ' [3]. Essa propriedade é chamada de Invariancia de Reversdo Temporal (IRT.
Do inglés: TRI). Tém-se aqui duas possibilidades de execugio deste operador: 6% = 1 ou
0?2 = —1, que correspondem, respectivamente, a spins inteiro e semi-inteiro. Para o caso de
particulas sem spin, este operador nada mais é do que o operador complexo conjugado para
as funcoes de onda. Tendo como referéncia a IRT, o Hamiltoniano H, fornece uma base se

HO(poc = €qPa (1)

Analisando o caso em que 62 = +1, temos estados para os quais é sempre possivel encontrar
VYo, tal que O, = p,. Isto implica que os elementos da matriz Hamiltoniana da IRT, nesta
base, possuem entradas reais e, portanto, sao simétricos. A propriedade é preservada sob

elementares, em especial pelo descobrimento e aplicacoes de principios de simetrias.
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uma transformacao ortogonal real. Este é chamado de caso ortogonal. Se considerarmos
a outra possibilidade, ou seja, #? = —1, tem-se estados tal que xo = 0p, e, portanto, os
estados sao degenerados. Esta degenerescéncia é chamada de Degenerescéncia de Kramer,
presente na auséncia de outra simetria. A matriz Hamiltoniana H, nesta base, tera estrutura
tal que

9y — [ h —a* ]

" )

Onde h é Hermitiano e a é antissimétrico. Esta estrutura é preservada sob um conjunto
de transformacoes unitarias U/, chamadas de transformacoes simpléticas, que da nome a
esta classe. E, por fim, se a IRT for quebrada, tem-se o caso unitario, quando as matrizes
Hamiltonianas podem ser transformadas entre si (gerando assim um automorfismo) por uma
transformacao unitaria de carater geral. Para a Hamiltoniana nuclear, tem-se uma relacao
de comutacao com o momento angular e, dessa forma, tem-se o caso ortogonal.

No problema do transporte eletronico, assume-se que o elétron sera sujeito a um potencial
real invariante sob rotagao. Se a interacao spin-orbita é desprezada, tem-se o desacoplamento
do spin up e down, para a qual ignoramos o spin, exceto quando houver dupla degenerescén-
cia. O caso da particula sem spin, portanto, é suficiente para descrever o transporte quantico,
onde podem ocorrer dois casos: ou o sistema é IRT (caso ortogonal), ou esta simetria é que-
brada pela aplicacdo de um campo magnético (caso unitario). No caso do espalhamento
spin-6rbita, as componentes do spin sao acopladas e uma teoria de spin % é necessaria. Da
mesma forma, tém-se dois casos: para IRT, tem-se o caso simplético e quebrando esta si-
metria com um campo magnético caimos no caso unitario. As classes aqui discutidas aqui

podem ser resumidas na tabela que segue,

Tabela 1: Classiicacdo das classes de ensembles segundo suas simetrias

[H,6] | Spin | [H,J]| Ensemble | S

0 inteiro Ortogonal | 1

0 % 0 Ortogonal | 1
1 . L.

0 3 # 0 | Simplético | 4

#0 Unitario | 2

1.4 O PONTO QUANTICO E A CONDUTANCIA

A figura 3 abaixo|7], mostra um ponto quantico identificado como a circunferéncia for-
mada por bolas e um contato pontual quantico (QPC). Como estas estruturas atendem as
exigéncias de escala que caracterizam os sistemas mesoscopicos, elas podem ser consideradas
os atomos fundamentais de uma estrutura mais complexa. Neste dispositivo, a pressao no
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fio quantico estabelece o contato por onde fluird a corrente Igpc. O ponto é conectado a
dois reservatorios ideais, um que serve como fonte (S) e o outro que serve como dreno (D),
através das barreiras de tunelamento, tendo seu carregamento realizado pela diferenca de
potencial entre S e D. Ainda, segundo a referéncia [1], controlamos a transparéncia das bar-
reiras com os portoes (Gates) G1 e G2. A ideia é que a diferenca de potencial entre S e D
seja controlada de tal forma que permita a passagem aleatéria de um tnico elétron devido ao
bloqueio Coulombiano, ou seja, devido ao acimulo de cargas nas paredes de S e D gerando
uma diferenca de potencial adicional que pode vir a impedir o tunelamento dos elétrons.

Figura 3: Variancia da taxa de transmissdo T em funcao do indice de transmissiao da barreira de tunelamento
I, resgatado do texto original dos autores da referéncia [18].

Como ja foi dito, estamos interessados em descrever processos de transporte quantico através
destas estruturas mesoscopicas, ja denominadas de ponto quantico. E importante, portanto,
impor uma condicao empirica — mesmo que nos pareca bastante razoavel pensar — de espa-
lhamentos quanticos aleatérios dos modos eletronicos do sistema, que muito embora tenham
sido desenvolvidas — como se utiliza atualmente nesta area, por Landauer e Biittiker [1] -
foi pioneiramente considerada nos trabalhos de Niels Bohr em seus estudos sobre a estrutura
de nicleos pesados. Nestes estudos, Bohr considerou que a colisao de neutrons de grandes
energias com nicleos pesados tem inicialmente como produto um sistema composto de no-
tavel estabilidade que decai posteriormente em outras particulas ou emite radiacao. Vé-se,
portanto, dois eventos neste processo: a colisao e a emissao, que sao estatisticamente inde-
pendentes. A partir dessa leitura, foi possivel criar um modelo que explicasse, do ponto de
vista classico, o fendmeno abordado. A figura [5] ilustra o modelo. O modelo é de simples

Figura 4: Sistema classico para o niicleo atémico no qual ele é visto como um bilhar com uma cratera de
formato qualquer.

compreensao. Nele, Bohr imaginou um sistema classico para o nticleo atémico no qual é
visto como um bilhar com uma cratera de formato qualquer, tratando os seus constituintes
- os nucleons - e as particulas de alta energia, como bolas de bilhar internas e externas a
cratera em questao. Inicialmente, com cratera vazia, serd lancada uma bola de bilhar com
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uma dada energia: E. A bola entrard por um lado da cratera e saira no lado oposto com a
mesma energia cinética que adquiriu no momento em que entrou. Porém, se preenchermos
a cratera com bolas semelhantes a que serd lancada e considerarmos que todas as colisoes
entre as bolas sao elasticas e, ainda, que os efeitos de atrito sao despreziveis, ap6s a bola
ser lancada ela colidird com outra bola, particionando sua energia. Tem-se, por conseguinte,
duas bolas com energias cinéticas nao nulas e que seguem seus movimentos até que colidam
com outras duas bolas e particionem sua energia com elas também. O processo se repete e a
energia cinética inicial serd dividida entre a bola incidente e todas as outras bolas presentes
na cratera. Quando uma das bolas concentrar outra vez energia suficiente para sair da cra-
tera, o restante da energia estara distribuido entre as outras bolas e estas nao terao energia
suficiente para vencer a barreira de potencial estabelecida pela altura da cratera. Com esse
modelo Bohr tentou explicar a distribuicao de niveis de energia em alvos pesados.

O trabalho de Bohr influenciou Wigner a construcao de sua teoria de matrizes aleatorias
(TMA), uma vez que o modelo de Bohr pode ser visto como exemplo de uma dinamica classica
caotica. Com sua TMA, Wigner propos a descricao estatistica das propriedades espectrais
de ntcleos pesados a partir da colisao de particulas de altas energias com esses niicleos.
As saidas obtidas, a partir dessas colisoes, representam um conjunto de ressonancias bem
separadas e cada uma dessas ressonancias representa um meta-estado do nicleo composto.
Com isso, entradas e saidas desses sistemas podem ser representadas por matrizes, desde
que se leve em conta seu carater estatistico, o qual serd, por sua vez, representado por
um ensemble de sistemas semelhantes contendo todas as possibilidades de entradas e saidas
possiveis para as ressonancias do ntcleo em questao, como ja foi comentado antes.

Vé-se, portanto, que o problema reside essencialmente em relacionar as entradas em um
ponto quantico, com suas saidas. Ou seja, compreender suas propriedades de transportes.
Ou ainda, a partir de uma leitura estritamente classica, deseja-se entender como se d& a
condutancia de elétrons através de um sistema de carater quantico presente na amostra em
questao. Isso posto, uma vez entendida a necessidade de calcularmos a condutancia de um
sistema como este, faremos a seguir uma breve discussao sobre a condutancia classica de um
fio de dimensdes macroscopicas a titulo de revisao conceitual, para que se possa entender
a motivacao desse trabalho e, também, a conexao que se faz entre os sistemas de natureza
classica, com os sistemas cuja natureza se coloca em escalas de comprimento que exigem o
tratamento quantico a sua compreensao.
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2 UMA BREVE DISCUSSAO SOBRE CONDUTANCIA
EM SISTEMAS CLASSICOS

O conceito basico a ser tratado na anélise do problema do ponto quantico, é entender
como se d& a conducao de portadores de carga através do mesmo. Ademais, analisaremos
depois como o conceito aqui abordado pode ser estendido a propriedades da matéria que nao
s6 a carga como, por exemplo, o spin das particulas. Esta andlise traz intrinsecamente a
necessidade de um tratamento quantico a abordagem do problema da conduc¢ao, uma vez que,
do ponto de vista classico, a propriedade de carga explica satisfatoriamente os fendémenos
investigados dentro daqueles limites, porém, em limites quanticos, uma abordagem mais
aprofundada se faz necessaria. Neste capitulo, faremos uma revisao rapida do conceito de
continuidade no transporte de cargas num sistema classico, para que dessa forma, a partir
de seus principios, possamos entender a necessidade de uma nova abordagem matematica,
quando levarmos o problema da condutancia ao limite quantico extremo.

2.1 NATUREZA DE UMA CORRENTE ELETRICA

Condutores elétricos apresentam portadores de carga livres que, na condicao de equili-
brio eletrostatico, se movimentam através dele de forma aleatéria. Porém, ao aplicarmos
um campo elétrico na regiao onde se encontra o condutor, serd dada a esses portadores
de carga uma direcao preferencial de movimento. A corrente elétrica é caracterizada como
um movimento “organizado” desses portadores carga, motivadas pelo campo elétrico a ter
esta tendéncia preferencial em seu movimento. Nos metais, por exemplo, a corrente é to-
talmente constituida por elétrons, enquanto que os ions positivos pesados permanecem fixos
e posicoes regulares que caracterizam a rede cristalina do mesmo. Apenas os elétrons mais
externos, os da banda de valéncia, estao livres para participarem do processo de conducao.
Os mais internos permanecerao fortemente ligados aos ions [6].

Em condigao de equilibrio, um elétron pode ser introduzido em um ponto do metal e
removido em outro. Esta possibilidade produz uma corrente elétrica local, muito embora o
metal como um todo permaneca eletricamente neutro. Forcas eletrostaticas sao responséveis
pela impossibilidade dos elétrons, por ventura, se acumularem em uma regiao qualquer do
metal. Fato este que é evidenciado pela rapidez com a qual a carga se dissipa em uma
regiao qualquer do metal, quando se estabelece a condicao de nao equilibrio. Portanto,
podemos analisar a corrente elétrica sem levarmos em conta os possiveis efeitos eletrostaticos
resultantes do actimulo local de carga e que, ainda que de maneira discreta, nao deixam de
existir no processo de conducao.

2.2 DENSIDADE DE CORRENTE E EQUACAO DE CONTINUI-
DADE

Consideremos um meio condutor com apenas um tipo de portador de carga, q. Esquecamos,
também, os efeitos térmicos sobre eles, levando em conta, portanto, apenas seu desloca-
mento. Sendo o nimero de portadores de carga por unidade de volume representado por
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N e considerando ainda que a velocidade dos portadores ¢ a mesma, v, a corrente elétrica
neste condutor, ou seja, o fluxo de portadores de carga por unidade de tempo através de
uma seccao transversal dele é dado por:

6

Esse fluxo representa a carga que passa pela seccao transversal do condutor, da, por intervalo
de tempo.

A distancia percorrida pelos portadores de carga no tempo Jt é por sua vez, dada por:
d=v-ndt (4)

Uma vez que estamos considerando que todos os portadores de carga possuem a mesma
velocidade. Sendo assim, toda carga que passa pela seccao transversal do condutor no
tempo dt estard contida no volume

d = (7-7ist)da (5)

onde 77 é um vetor unitario perpendicular a da.

A carga, 0Q), que passa por da é dada por ¢ vezes o nimero de portadores de carga no

volume considerado. A saber,
0Q = qN (U - idt)da (6)

Ou seja, podemos calcular a corrente elétrica como

L 6Q  (#-iidt)da

o que nos leva a

di = gN (v - 1)da. (8)

Para uma situacao mais geral, ou seja, se considerarmos mais de um tipo de portador de
carga, temos

q
di = [Z NppTp] - Tipda. (9)
P

Onde o termo entre colchetes na equacgao (7), deve ter dimensao de corrente por unidade de
area e, portanto, representa uma densidade de corrente, sendo escrita como

q
J = Z Npapvp. (10)
p

Sendo assim, temos,

-

di = J - fida. (11)

Usando o teorema de Gauss, tem-se que,
i:—ff-ﬁda:—/ﬁ-fdv (12)
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o sinal negativo deve-se ao fato de que 7 aponta para fora da superficie, enquanto que
se considera ¢ positivo quando o fluxo de carga liquida se da para dentro da superficie.
Considerando que, podemos escrever ainda,

. 0Q d -
Z‘E‘%/ dv——/V-Jdv, (13)

de onde temos, finalmente,
dp = =
— . dv = 0. 14
/ ( Y +V J) v=20 (14)

E, uma vez que o elemento de volume, dv, é arbitrario, chegamos a uma equagao conhecida
como equagao de continuidade, dada por

9% .v.7-0 (15)
ot

Este principio de continuidade, que surge de maneira natural neste tratamento classico tera
papel fundamental no formalismo matricial de Wigner, uma vez que se reporta diretamente
aos principios de conservacao da carga ou a uma lei de conservacao. Ou seja, ainda que o
formalismo passe a ser baseado em um ensemble de matrizes aleatoérias, como veremos mais
adiante, ele deve carregar consigo o principio bésico da lei de conservacao da carga elétrica.

2.3 LEI DE OHM E CONDUTIVIDADE

E possivel constatar experimentalmente que, & temperatura constante, a densidade de
corrente em um metal ¢ diretamente proporcional ao campo elétrico aplicado (lei de Ohm).
O que nos permite escrever,

J = gE, (16)

onde g é chamado de condutividade do metal. Escrita de forma mais geral, podemos dizer
que ha uma dependéncia da condutividade com o campo elétrico:g = g(E). E, dessa forma,
podemos escrever

—

J =g(E)E. (17)

Uma vez que, para um condutor retilineo e homogéneo que obedece a lei de Ohm e que tem
extremidades mantidas a uma diferenca de potencial Ay, temos que

Agp:/E.df, (18)

se o fio for longo e reto, nao haverd componente perpendicular ao eixo e, se o sistema esta
em estado estacionario, o campo é puramente longitudinal. Além do que, devido a geometria
do mesmo, o campo elétrico &€ o mesmo em todos os pontos ao longo de seu comprimento.
Portanto, a equagao (18) pode ser escrita como

Ap = E-, (19)

onde [ é o comprimento do fio. Notemos que, se a presenca do campo elétrico cria uma
densidade de corrente J, temos ao longo do mesmo

i= / J-fida. (20)
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Combinando as equagoes (16) e (20), tem-se

[ 1
g = ZA_cp’ (21)

que é a condutancia cléssica para um fio que obedece a lei de Ohm.

Vé-se que essa importante grandeza fisica tem uma dependéncia explicita com a geometria
do fio, o que, do ponto de vista classico, nao oferece nenhuma restricao em sua descrigao.
Além do mais, os portadores de carga obedecem a uma lei de continuidade, equacao (15),
definida em todo o espaco onde a corrente é estabelecida.

O problema motivador da necessidade do uso de uma nova teoria aparece quando levamos
a equacao (21) aos limites quanticos (A — 0 el — 0). Isso pelo ato de que a mesma apresenta
problemas de indeterminacao — como no limite em que tentamos transformar o meio condutor
em um ponto quantico — que deve ser tratada a partir de principios que levam em conta a
natureza quantica do sistema. Sendo assim, buscaremos suporte em principios fundamentais
que descrevem um formalismo onde é possivel se calcular a condutancia de um sistema de
natureza tao peculiar quanto este.

LEI DE OHM RECUPERADA VIA |MPLEMENTAQAO NUMERICA
25 \ \ \ \ \ \

* PONTOS DA SIMULAGAO
FITTING LINEAR

N
o

=
o

MEDIAS DAS CONDUTANCIAS: <g>

=
o

o

1 1 1 1 1
5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
NUMERO DE CANAIS

Figura 5: Nesta figura estido plotados dez valores das condutancias médias em funcido do ntmero de canais
presentes nos guias. Nesta implementacao utilizamos 1500 realizagbes de um ensemble contendo 4998 matrizes.
Consideramos, também, 200 ressonancias possiveis. Por uma questao de simetria, consideramos o caso ideal -
taxa de transmissdo 1 - e o mesmo namero de canais em cada guia (N1 = N2). Vé-se o comportamento linear
para a condutancia média em fun¢do do namero de canais nos guias.
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3 A TEORIA DE MATRIZES ALEATORIAS

O objetivo principal do uso das matrizes aleatorias é fornecer o entendimento das propri-
edades de matrizes que possuem entradas preenchidas por varias distribuicoes de probabili-
dades mais comumente conhecidas como ensemble de matrizes aleatorias. Os ensembles mais
comuns sao o Ensemble Gaussiano Ortogonal (GOE), composto por entradas reais e simétri-
cas; o Ensemble Gaussiano Unitario (GUE), composto por entradas Hermitianas complexas;
e o Ensemble Gaussiano Simplético (GSE) composto por entradas que um sao quatérnio de
matrizes auto-adjuntas (como as matrizes de Pauli, por exemplo), todos normalizados, cujas
variancias sao ajustadas para garantir a invariancia de suas densidades de probabilidades
sob transformacoes de similaridade.

Muito embora o inicio dos estudos da teoria de matrizes aleatorias seja obra de Wishart
[8] e James [9] no campo da estatistica, o ponto de partida de fato foi obra de Eugene Wigner
em 1950, motivado pelo problema de fisica nuclear, mais especificamente no espalhamento de
ressonancias no decaimentos de niicleos. Wigner sugeriu que as flutuacoes nas ressonancias de
nicleos compostos podem ser estudadas a partir de propriedades estatisticas dos autovalores
de um ensemble de matrizes. A ideia principal é que diante da impossibilidade de se descrever
um hamiltoniano individual, num conjunto muito grande de particulas que estao interagindo
fortemente, e resolver uma equacao de autovalores, um tratamento estatistico sobre estes
autovalores traria respostas a respeito do comportamento desses decaimentos de uma maneira
muito mais direta. Diante dessa necessidade de compreensao dos decaimentos desses nicleos
surgiu a ideia de Wigner. Ele imaginou que da mesma forma que um sistema quantico é
caracterizado por um operador linear auto-adjunto - ao qual chamamos de Hamiltoniano
- no espaco de Hilbert e que pode ser visto como uma matriz de dimensao infinita, as
entradas desta matriz contém propriedades gerais dos Hamiltonianos subjacentes tal qual
tal qual hermiticidade, invariancia de inversao temporal e ainda simetrias associadas a esses
Hamiltonianos.

Seguindo este principio, Wigner conseguiu calcular as mais simples e caracteristicas es-
pectrais do conjunto de matrizes com entradas reais simétricas, independentes e distribuidas
de maneiras idénticas o valor médio dos autovalores e demostrou que, no limite de grandes
nimeros, esse valor médio é obtido por uma lei chamada de semi circular. A ideia de Wigner
foi importante no trabalho de Dyson* apresentou importantes propriedades de simetrias para
o hamiltonianos, classificando-os em trés classes de maior relevancia: Ortogonal, Unitario e
Simplético, como ja citado antes.

A partir dos anos 80 do século passado, a RMT foi bastante difundida nao s6 fisica,
tendo seus principios sido aplicados na propria fisica nuclear, movimento browniano, fisica
de sistemas mesoscopicos, fisica do caos, 6ptica, financas, teoria da informacao, entre muitas
outras areas.

4Freeman John Dyson(1923), inglés, estudou no Winchester College, de 1936 a 1941. Em 1943 entrou para
o Operational Research Section (ORS) do Bomber Comandd das forgas aéreas onde desenvolveu métodos
analiticos para o bombardeio de alvos militares alemaes durante a segunda guerra mundial. Em 1947 se
transferiu para os Estados Unidos onde trabalhou e desenvolvou suas pesquisas.
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3.1 ENSEMBLES DE WIGNER-DYSON

O fato de levarmos em conta o conceito de continuidade no fenémeno de transporte em
um fio condutor de dimensoes pequenas quando analisamos o ponto quantico, implicitamente
nos conduz a um principio de conservagao fundamental para uma teoria fisica, uma vez que
leis de conservacao — como é o caso exposto pela relacao de continuidade vista na equacao
(15)— nos levam a simetrias importantes na natureza. E sdo algumas simetrias presentes na
abordagem quantica da condutancia que foram utilizadas por Wigner e Dyson na construgao
da teoria das matrizes aleatorias. Segundo eles, existem trés tipos de ensembles genéricos
de matrizes aleatorias associadas a simetrias especificas do hamiltoniano que se associam ao
problema da condutéancia. A saber,

e [ =1 - sistemas com simetria de reversao temporal e simetria de rotacao de spin semi-
inteiro. Sao sistemas que geram matrizes H com entradas H,, reais que satisfazem a
propriedade,

_ _ *
HMV - HVM - H;w (22)

O asterisco denota o complexo conjugado e os indices gregos denotam as entradas da
matriz que é simétrica para sistemas com reversao temporal. Neste caso, existe um
unico grau de liberdade que caracteriza os vinculos da simetria. 8 = 1 indica que ha
apenas um grau de liberdade independente por entrada da matriz.

e 3 = 2 - sistemas com quebra de simetria de reversao temporal. Isto acontece quando
0 campo magnético é intenso. A quebra desta simetria devido & presenca do campo
magnético gera um novo grau de liberdade para as entradas do hamiltoniano, de tal
forma que o ensemble se caracterizard agora por estes dois graus de liberdade,

HNV = Hi,u (23)

Onde o simbolo T denota o conjugado hermitiano®

e § = 4 — sistemas com simetria de reversao temporal e com quebra de simetria de
rotacao de spin semi-inteiro. As entradas do Hamiltoniano sao escritas em termos de
uma representagao matricial quaternionica, ou seja, as entradas das matrizes possuem
quatro graus de liberdade. E escreve-se como segue,

3
H,, =H)1-iY H,o0; (24)
j=1

Onde os o, sao as matrizes de Pauli:

SR () EE (R

5Um Operador auto-adjunto é um operador linear em um espaco vetorial com produto interno que é
o adjunto de si mesmo. No caso de espacos de dimensdo finita, a matriz que representa esse operador é
igual a sua transposta conjugada. Acompanhando consigo as propriedades: 1 - (Hz|y) = (z|Hy); 2 - Todo
auto-valor de um operador auto-adjunto é real e 3 - Se dois auto-estados possuem auto-valores diferentes
eles sao ortogonais.
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Como as entradas devem ser independentes, segundo o teorema central do limite, o elemento
de probabilidade que caracteriza uma matriz do ensemble é dado por
BN

Pyng(H) = cexp (_VTTV(H) (26)
Onde c ¢ a constante de normaliza¢ao. Se a matriz V(H) = H?, o pacote ¢ do tipo Gaussiano
que, por construcao, leva em conta o fato de que o niimero de entradas é muito grande
(N — o0) e sdo independentes. Lembrando que o pacote gaussiano carrega consigo os
aspectos gerais de convergéncia, exigido na constru¢ao do teorema central do limite, nao
havera restricao nenhuma ao seu uso uma vez que serd garantida convergéncia dos Py e das

correlacoes locais. Este regime é conhecido como regime universal das correlacoes espectrais
e o pacote garante, assim, um significado fisico para o parametro .

Nesta teoria se constroi a relacao entre entradas e as saidas dadas por correlacoes e
cumulantes estatisticos ou momentos como se costuma designar mais comumente|15|, através
de uma matriz de espalhamento construida a partir de um ensemble apropriado. Abaixo,
vemos um histograma da condutancia obtidos a partir de uma simulagao com um ensemble
ortogonal de 4998 matrizes. E possivel constatar a distribuicio Gaussiana prevista nos
trabalhos de Wigner-Dyson.

N=10 CANAIS EM CADA GUIA
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Figura 6: Histograma de frequéncias: Ponto Quéantico com dois guias. Simulagdo realizada com 10 canais em
cada guia, 4998 realizac¢des e 300 ressonancias. Tem-se aproximac¢ido de uma distribuicado Gaussiana.

A seguir temos um resultado recuperado da referéncia [18] para um ponto quantico conec-
tados a dois guias de forma nao ideal. Antes, porém, mostramos o histograma de frequéncia
desta distribui¢do. Nesta simulacdo, utilizamos uma taxa de transmissao igual a I' = 2/3 e
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um ensemble bem mais robusto do que o utilizado na figura anterior e no restante de nosso
trabalho. O propoésito da utilizagdo de um ensemble mais robusto é garantir a eficacia do
método.

T T
PONTO QUANTICO CONECTADO A DOIS GUIAS DE FORMA NAO IDEAL

1.8 B=2 1

Figura 7: Histograma de frequéncias para a condutancia de um ponto quantico conectados a dois guias de
forma néo ideal e com taxde tranmissdo I' = 2/3.

Muito embora, as proximas figuras recuperadas, utilizamos o ensemble da figura anteriror.
A razao é que, a construcaO do grafico a seguir, levamos o sistema ao limite quantico extremo
e, portanto, é necessaria uma estatistica mais precisa para garantir a convergéncia dos pontos
obtidos na simulagao.
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DISTRIBUIGCAO DA TRANSMISSAO DE PROBABILIDADE
6 T T T T

r=2/3

Figura 8: Distribui¢do de probabilidades através de um ponto quéntico conectados a dois guias de forma nao
ideal e com taxde tranmissdo I' = 2/3.

3.2 A TEORIA DE LANDAUER - BUTTIKER

Os sistemas mesoscopicos carregam consigo um problema de nao-equilibrio quando inves-
tigamos seus processos estatisticos. Na descricao da condutancia, por exemplo, utilizamos
classicamente a ideia de fonte de elétrons. Para contornar o problema de nao-equilibrio,
Landauer substituiu o conceito de fontes de elétrons pelo principio de reservatorios ideais
conectados de maneira adiabatica aos guias de condugao dos elétrons. Portanto, na regiao
que de fato é considerada como o sistema mesoscopicos, nao se levara em conta os problemas
relacionados as questoes de nao-equilibrio que o sistema intrinsecamente apresenta. O que
nos permite esquematizar esta configuragao como segue. No esquema da figura (7), os guias

REGIAO DE ESPALHAMENTO

RESERVATORIO 1 -\/— RESERVATORIO 2

GUIA 1 GUIA 2

Figura 9: Sistema mesoscépico idealizado por Landauer

tém espessura finita, d, de forma que sejam impostas condi¢oes de quantizagao transversal
nos modos propagantes, uma vez que os limites dos guias se comportam como barreiras
de potencial infinitas, permitindo assim que os modos propagantes se desloquem apenas na
direcao longitudinal dos mesmos.
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A regiao de espalhamento é uma regiao estacionaria acoplada de forma ideal aos guias,
como ja foi mencionado anteriormente. Uma vez acoplada dessa forma, permite que seja
definida uma base de canais abertos para o espaco de Hilbert associado. Sendo assim, é
possivel construir uma matriz de espalhamento com a qual se analisa as propriedades de
transporte.

Na figura (7), os guias ideais sdo balisticos e carregam cada um deles N canais de propa-
gacao transversais. Cada canal se propaga no guia com uma probabilidade de transmissao
T e uma probabilidade de reflexdo (1 — T'), estabelecendo o vinculo

T+R=1 (27)

Visto que a corrente deve ser conservada, como constatamos no problema cléssico. Ja os
reservatorios, por definicao, nao refletem os canais de propagacao e espalhamento. Dessa
forma, eles funcionam apenas como emissores de particulas de acordo com o seu potencial
quimico.

Na figura a seguir, o reservatorio 1 é conectado de forma ideal ao guia 1 e injeta neste
elétrons com energia proxima a energia de Fermi® | 115 enquanto que o reservatoério 2 injeta
no guia 2 elétrons com energia proxima a energia de Fermi, us. Neste aparatus, pa e pp sao
os potencias quimicos a esquerda e a direita da barreira de potencial.

Abaixo temos a explicacao da composicao dos N canais emitidos pelo reservatério 1, no
guia 1. Considerando que os dois guias sao balisticos e que os canais de espalhamento nao

¥ 4

2

' >

Figura 10: Potenciais nos reservatérios conectados aos guias ligados ao ponto quantico [2]

serao refletidos pelos reservatorios, eles serao emitidos apenas de acordo com a diferenca de
potencial

= fin — fia, (28)
onde considera-se que j1; > po. Esta condigao define um fluxo liquido de corrente saindo do
reservatorio 1 em direcao ao reservatorio 2. Dada por,

2e

I = 5N = pa), (29)

onde o fator dois aparece devido ao fato de termos, com igual probabilidade, duas possibili-
dades para o spin do elétron. Considerando o fator de transmissao ('), podemos dizer que

6A energia de Fermi é a energia de um sistema com temperatura proxima ao zero absoluto. Sendo esta
definido como a energia do nivel energético de mais alto valor que se encontra ocupado. Como consequéncia,
estamos assumindo que os niveis mais baixos ja se encontram ocupados.
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a corrente que flui para o guia 2 é um percentual da corrente injetada no guia 1 e pode ser
escrita como

2e
Iy = 5 NT (i — p2), (30)
sendo, portanto, o percentual de corrente refletido no guia 1 dado por
_ 2e
Iy =5 N1 =T) (s — ) (31)

Como se pode ver, a diferenca entre as equagoes (29) e (31), tem como resultado a equagao
(30). A condutéancia do sistema é obtida dividindo-se a corrente que flui do guia 1 para o
guia 2 (30), pela tensao aplicada (28) para assim chegarmos a expressao para a condutancia,

dada pela diferenca de energia pela carga %, de onde obtemos:

Ile| 2¢?
G=——"—=""NT, 32
(p1 — p2) h (32)

~ 2, N . -
Nesta equagao o fator 5- ¢ chamado de quantum de condutancia. O que reflete o cardter
quantico da mesma uma vez que, sendo /N o nimero discreto de canais, ela pode ser expressa

como um mutiplo desse fator de carater quantico.

Um olhar mais atento a (32) nos diz que, uma vez conhecido o fator de transmissao,
resolvemos a questao do problema de transporte. Como temos um ensemble de matrizes
aleatorias, se soubermos qual a matriz de espalhamento do sistema e suas entradas, sabere-
mos quais sao os canais de transmitidos e, por consequéncia, a condutancia do sistema em
questao.

3.3 FORMULACAO DA MATRIZ DE ESPALHAMENTO PARA
A FORMULA DE LANDAUER-BUTTIKER

J& sabemos que a formulacao proposta por Landauer se utiliza como principio a separagao
dos canais de propagacao e de espalhamento e, com isso, passamos a ter um nimero finito
de canais ou modos transversais nos guias de transmissao. E ainda, tem-se por construgao,
o fato de os reservatorios estarem em equilibrio termodinamico, além do fato dos elétrons
que sao “jogados” nos guias obedecerem a equacao de Schrodinger

S () V()| () = Bu() (33)
Onde E é a energia da particula incidente, e a carga do elétron e V() o potencial de
confinamento dos canais propagantes no guia. Como o elétron se movimenta ao longo do
guia, assume-se que o vetor 7 = r(x,y), onde z é a dire¢do longitudinal de propagagio e y
a direcao transversal a propagacao. Posicionamos o guia para que suas paredes estejam as
posicoes x = 0 e y = d, onde, como ja se sabe, d é a espessura dos guias.

Comecamos resolver o problema observando que os movimentos nas direcoes x e y sao
independentes, isso nos permite usar a técnica de separagido de variaveis na equacao (33),
escrevendo

Y(r) = x(z)e(y) (34)
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Para encontrar a solucao da equagao (33) na forma

b(F) = @nw (35)

Onde ¢ na equacao (35) é uma constante de normalizacdo. Vé-se claramente uma parte
oscilante, representada pelo sen(k,y), na direcao transversal, onde ha o confinamento devido
as barreiras de potencial, ¢ uma onda que representa uma particula livre, representada
por eFk=% que é composta por duas possibilidades de propagacdo representadas pelo sinal
negativo (onda se propagando para a direita) e pelo sinal positivo (onda se propagando para
a esquerda). Existe ainda na equagdo (35) duas relagdes implicitas relacionadas as energias
dos modos propagantes, a saber

pr = hk, e p, = hk, (36)

Portanto, a energia de Fermi pode ser escrita como a soma das duas energias relacionadas
com a direcao longitudinal e transversal,

Py

- =
F2m 2m

(37)
E importante notar que se E, < Ep, tem-se F, > 0, o que faz do modo propagante uma
particula livre. Mas, caso F, > Ep, tem-se £, < 0, o que nos leva a ter um momento
p, imaginario e, como consequéncia, tem-se um decaimento exponencial do modo ao longo
do guia. Chamamos esse modo de onda evanescente’, que a literatura chama de modos
fechados. Sendo assim, os modos de espalhamento, os que chegam aos reservatorios 1 e 2,
em x = o0, tem o valor maximo n = Ny, com g = 1 e 2. Sendo os indices 1 e 2 relacionados
aos guias do aparatus da figura (8). Assim, a solugao geral da equagao de Schrédinger em
cada um dos guias é dada por

Ng

Yoz, y) =D (90,9 + b0 pF D) (38)

1

sendo a$f> e bq(lg) as amplitudes de probabilidades das auto funcoes e ainda

(@ _ [ _2m

kg nhd

goff sen(kymy)eﬂkl"”“ (39)

Onde o sinal + (-) indica canais propagantes para a esquerda (direita).

3.4 FORMULACAO MATRICIAL DO ESPALHAMENTO

Nesta formulacdo a matriz de espalhamento () relaciona as amplitudes de saida com as
amplitudes de entrada, sem perder o foco de que existe uma lei de continuidade no fenémeno
de transporte, de forma que possamos calcular, por exemplo, propriedades de condutibilidade

"Diz-se daquilo que desaparece
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do sistema considerado. Para tanto, define-se uma matriz cujas entradas sao as amplitudes
de probabilidades no guia onde a carga incide

AY = (af, a3, .., af,)" (40)

e outra matriz, cujas entradas sao as amplitudes de probabilidades no guia para onde a carga
é transferida
B@W = (b9,65,..,0%,)" (41)

E, para que as matrizes contenham as amplitudes de probabilidades de entrada e saida ao
mesmo tempo, separamos seus termos em blocos de entrada e saida

A= (AD A®) (42)

B = (BY B®) (43)

Assim, pode-se se fazer a conexao entre as amplitudes de probabilidades de entrada e saida
nos guias, via matriz de espalhamento (S). Em outras palavras, uma vez conhecida a matriz
de espalhamento do sistema, podemos calcular as propriedades de saida como, por exemplo, a
condutancia e até mesmo outros cumulantes estatisticos de ordem superior, como se executa
na referéncia [15]. Esta relacdo pode ser escrita na forma

B=SA (44)

A matriz S tem dimensao (N;+N2)x(N1+N3), e ser decomposta em blocos de reflexao (r)

e de transmissao (t), ou seja
r t
s=( 1), ”

para a qual temos as dimensoes de cada um dos blocos de reflexao dessa matriz, r(r/), de
ordem igual a N; x N; (N, x N,), enquanto que os blocos de transmissdo, t(t), serdo
matrizes de ordem igual a Ny x Ny (Ny X Ni), sem esquecer de que 1 e 2 sdo indexagoes
relacionadas aos guias do modelo.

De acordo com a teoria, um tnico canal passa do guia 1 para o guia 2 com probabilidade
T. Portanto, os autovalores tt', sdo representacoes das probabilidades de tunelamento de
cada canal do guia 1 para o guia 2. Se for feita uma generalizacao desta teoria para N
canais de transmissao, considerando o fato de que na regiao de espalhamento os N canais
sao independentes, a probabilidade de transmissao de N; do guia 1 é dada por T = T'r(tt)
e, portanto, a condutancia torna-se

G = GoTr(tth, (46)

com Gy = % Como ja foi dito, ao fixarmos a matriz de espalhamento S, tem-se por
consequéncia a matriz de transmissao (blocos t) e, calculando-se o trago da matriz de trans-
missdo Tr(tt"), tem-se a condutancia do sistema. Construindo-se um ensemble com copias
deste sistema, é possivel, se estabelecer as médias estatisticas dessas copias e, dessa forma,
evitar a preocupacao com problemas decorrentes do carater microscopico do sistema. Ou
seja, nao havera necessidade de tentar resolver a equacao de Schrodinger para um sistema

e, portanto, com impossibilidade de construcao de um Hamiltoniano que o descreva.
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3.5 A MATRIZ DE ESPALHAMENTO (S) E A DEDUCAO DA
FORMULA DE MAHAUX-WEINDERMULLER

O trabalho de Verbaarschot, Weindermiiller e Zirnbauer (VWZ) apresentou um forma-
lismo estocastico para o espalhamento quantico cadtico. A motivacao desse trabalho foi o
estudo das reacoes ressonantes na fisica nuclear. Eles conseguiram adaptar a teoria de ma-
trizes aleatorias (TMA) para sistemas abertos (Open Systems) de maneira a tornar possivel
a aplicagao do limite quantico extremo presente num ponto quantico, por exemplo.

Em um fenémeno de espalhamento geral assume-se que os eventos acontecem em uma re-
giao muito compacta no espago de configuragoes, conhecida como "regiao de confinamento".
Os subprodutos desta interagao sao denominados de modos propagantes e sao caracterizados
por um conjunto de niimeros quanticos. Esse conjunto de nimeros quanticos ordena os graus
de liberdade internos de cada estado assintoticamente livre. Na diregao longitudinal(eixo x

REGIAO DE ESPALHAMENTO

a] >

REGIAO DE INTERACAO

Figura 11: Regido de interacdo com forma arbitraria e regido despahamento de largura d por onde "viajam"os
modos propagantes.

na figura 9) temos modos propagantes enquanto que na dire¢ao transversal (eixo y na figura
9) temos a presenca de uma quantizagao devido a barreira fisica estabelecida pelas fronteiras
dos guias. Se estes carregam M-canais independentes, cada um deles com uma energia espe-
cifica E, na regiao assintotica, existird um conjunto de estados de espalhamento, doravante
denotados por

In,E); n=1,23,... M, (47)

normalizados segundo a condigao

<TL, E1|m, E2> == 5nm6(E1 - EQ) (48)

Na regiao compacta de interacao, por outro lado, tem-se N, estados discretos e ortogonais
escritos como

W)= pn=1,2,3,..., N, (49)

Nao havendo acoplamento entre os estados, ja sabidos independentes, um Hamitoniano
que conecte a regiao de interacao a regiao de espalhamento pode ser escrito, como uma espécie
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de "costura'" que une estas duas regioes. Vé-se, portanto uma ampliacao do espaco de Hilbert
neste universo que contempla, por sua vez, todos os estados presentes na abordagem deste
problema. Tal Hamiltoniano, segundo [1, 2|, é escrito como

Ho = 32 w0l (Hoyo 0]+ 3 [ dEIn, BV E (0. B (50)

A parcela do Hamiltoniano que contém os canais de interacao deve ser diagonal, sendo
assim, o mesmo deve ser entendido como composto de duas partes independentes. O primeiro
termo denota a representacao de uma base arbitaria H,.; da regiao compacta de interacao,
com N, >> 1 auto-estados de H,;. J& o segundo termo corresponde aos canais abertos na
regiao de espalhamento, ou seja, nos guias propriamente ditos.

O modelo de VWZ baseia-se na hipotese de aleatoriedade da matriz H,.;, embora possa ser
usado para H,; deterministico, que representa o operador H,;, incorporando as propriedades
basicas de TMA para matrizes N, x N, de alta ordem. E ainda, usando o mesmo modelo,
o segundo termo é deterministico e corresponde aos estados assintoticos. Sendo assim, os
canais de entrada se acoplam aos auto-estados de H,;, criando os canais de espalhamento
assintoticamente livres, com o termo de acoplamento, escrito na base {|u) , |n, E)}, como

V=>" (|u> /dE W, (n, E| + HC) (51)

Agora, como o Hamiltoniano escrito como sendo ‘H = Hy+V, o conjunto de estados pertence
a um espaco de Hilbert de dimensao infinita, contemplando assim todas as possibilidades
dos estados que devem se fazer presentes nas classes de ensembes de Wigner. Tais estados
ainda obedecem a um produto interno < -, - >, carregando, de acordo com o teorema da
representacao de Riesz, um tnico operador H tal que H: H — H, com a seguinte propriedade

(HOW o) = (oM HI&®) v o1 ¢ d? ¢ H (52)

onde H' é uma generalizacio do complexo conjugado, chamado de operador adjunto. Vamos
admitir, também, que o operador Hamiltoniano é hermitiano, para que possamos obter, ®(!)
e ®@ e as correspondentes restricdes sobre tais estados diante da hermiticidade. Se H é
fixado(assim como suas propriedades) é possivel obter a matriz de espalhamento correspon-
dente. A técnica a seguir nos mostra como se chega a expressao para a matriz S.

1) Vamos obter os canais de espalhamento dentro dos guias utilizando a formulagao canonica
da mecanica quantica. Para isso, resolvemos a equagao de schrodinger bidimensional

h? ( o* 0

o \o2 T o

) We.y) = (). (53)

que, como sabemos, possui solucoes independentes E, usando a técnica de separacao de
variaveis, para podermos escrever

U(x,y) = Uy(z)Us(y) (54)

39



obteremos na dire¢ao x a solugao geral para uma onda livre

Uy(z) = AetF* 4 Be= " (55)
onde temos que
2m
K o=- 7z (B = En) (56)

A parte perpendicular ao eixo x, deve ter solucoes que apresentam uma quantizacao do
tipo barreira de potencial
02Uy (y)
CALTANNY Y 5 =0 57
0y 2(y) (57)

cuja solucao é

Us(y) = A'sen [ky (g + y)] + B'cos [ky (g + y)] (58)

Sendo A’ e B’ constantes arbitrarias definidas pelas condi¢des de contorno. Condi¢oes
estas que definem a quantizacao dos modos no sentido transversal ao guia. Aplicando-as,
portanto, Uy(—%) = 0 e Uy(2) = 0, devemos ter

kyd = n,m (59)
portanto,
Ny T
k, = % (60)
o que nos levara a condi¢ao de quantizacao da energia dada por
n2m?h?
n = (61)
2md?
Feito isso, a solu¢ao da equagao (57) ja normalizada é:
2 nm (d
Us(y) = \/;sen [7 (5 + y)} (62)

Finalmente a solu¢ao geral,usando as equagoes (55) e (62) pode ser escrita como

1./ 1./ 2 d
U, (z,y) = [Ae“k T+ Be 'k x} \/;sen {%T (5 + y)} (63)

Portanto, podemos escrever todas as solugoes como um vetor cuja a entrada n é a solucao
de rétulo n para a equagao de Schrodinger no guia. Sendo assim, escrevemos esse vetor na

forma

U= (\I’1<J],y),\112($,y),...,\IJM(:L‘,y»T (64)

onde M representa o nimero de canais abertos.

Uma vez que B/ = E — E; e que E = %, temos o vetor de onda dado por

g=r- (U (65)
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que, para uma onda propagante, ¢ real. Assim, M deve ser menor ou igual ao maior inteiro
anterior a %. Os outros canais sao evanescentes e nao contribuem para o transporte quantico.

Vejamos um caso paricular desta situacao. Desacoplemos a regiao de interagao do guia e
tentemos encontrar a matriz de espalhamento S desta configuracao. Sendo assim, passamos
a ter a seguinte condicao de contorno,

ov,,
ox

=0

=0 (66)

Vé-se, por consequéncia, que se nao ha acoplamento, nao havera fluxo de probabilidade ao
longo do guia. Fazendo uso da equagao (55), temos

oUy . .

— = Aik,, — Bik, =0 (67)
ox

tendo como consequéncia a condicdo A = B. A condicao imposta nos traz como resultado

uma relexao. Ou seja, os canais incidentes e transmitidos sao os mesmos, segue entao que

A= (A, Ay, ..., Ay)" < B=(By,Bs,.., By’ (68)

nos levando a relacao

Como se vé, fixada a condicao de contorno de nao-interagao, conclui-se que a matriz de
espalhamento é a matriz identidade.

Se queremos que haja interagao, devemos impor condi¢oes de contorno mais gerais para
obté-la, ampliando o espaco de Hilbert do sistema. Se considerarmos os N, estados ortogonais
da cavidade cattica e os agruparmos como um vetor u = (uy,us,...,uy,)?, ele pode ser
obtido diretamente da matriz aleatoria H,; da cavidade. Os auto-estados do Hamiltoniano
que descrevem interagao dos estados ressonantes da cavidade com os canais propagantes no
guia, podem ser escritos como

d = (u, ¥)7, (70)

e estes pertencem ao espaco de Hilbert ampliado onde estao presentes os M canais de abertos
os N, estados ortogonais e os estados da regiao de interacao.

Nesse espaco, o operador Hamiltoniano é deinido como:
. H, W
H = (W(z) i (71)

H,; atua na regiao de interacao e é representado pela matriz Halmiltoniana, N. x N., cujos
auto-estados sao ressonantes com o sistema aberto. W e W® descrevem o acoplamento
dos canais propagantes com as ressonancias. E, por fim,

~

n o 2 2 2 2
H, = _2mdzag (2+82,..,0+02), (72)
é o operador energia cinética no guia.
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Sendo o acoplamento é local, podemos fazer W® = 0 e, mantendo a hermiticidade, W
tal que

Wi = / " W (y)W (0, y) = @1p(0) (73)

onde ¢(0) = (¢(0)1, ¢(0)a, ...0(0),) e @ tem entradas dadas por:

IS

W;w - /_2 dwa/(I)n(y) (74)

ol

sendop =1,2,..., N.en=1,2,...M. Como decorréncia disto, no espago de Hibert estendido,
o operador Halmiltoniano torna-se:

Definindo como produto escalar nesse espaco, a relacao

(@1] o) = ulug + (U] W) (76)

(i) = [

Aqui o limite 0 < x < oo deve-se ao fato de que a propagacao ocorre no semi-eixo x > 0.

com
d
2

dy / dz Ui w, (77)
0

vl

Devemos ter, como imposicao, que o operador Hamiltoniano seja auto-adjunto. Porém,
em geral, H nao o é. Enretanto, impondo condic¢oes de contorno adequadas podemos encon-
trar um subconjunto de estado que satisacam a condicao requerida de hermiticidade. Entao,
considerando a equagao (76),

(H®:|@5) = (ulH], + w](0)61) wa + (HW,|w5) (78)

(D1 |HDs) = ul (H,ius + wips(0)) 4 (U |HT,) (79)

subtraindo as equacoes (78) e (79), temos que
(H®1|®o) — (By|H®y) = 9] (0)@Tup — ufwiby(0) + (H W1 [Wa) — (Uy|H W) (80)
Analisemos os termos entre brackets na equagao (80). Temos que,

2 0o 92,11
i

2m J, 0z?

(HU, [W5) = — dz. (81)

Realizando a integracao por partes, temos um termo que chamaremos de [y, dado por

oul |7 oul oy
— —/—=—_2d 82
0 / . (82)

112W2 Oor Ox
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Agora, fazendo o mesmo com o segundo termo entre brackets na equagdo (80), temos que

82
il =~ [l S (83)
Realizando, outra vez, a integracao por partes, temos um termo que chamaremos de I, dado
por
aw 0y} 0y
T 2 _ Y1 2 ’4
pewm /0 dr Oz da (84)

Para que possamos sintetizar mais o resultado, a partir desse momento vamos expressar o
termo < H®1|Py > — < &|HDy > de Dif. Isto posto, faz com que a equagao (80) se torne

2 T
Dif = 50 l% B0 -l052] |+ [den0) +l0ste] 6
m X

=0

=0

Portanto, devemos fazer uma escolha para que o operador H se torne auto-adjunto. A
escolha que deve ser feita é a que faz com que

oy

o (86)

oty =

=0
Se isto for verdade, teremos o termo Dif = 0 e, portanto, nossa exigéncia sera satisfeita.

Precisamos acoplar os canais propagantes no ponto z = 0 para podermos considerar , de
fato, a ideia de um fluxo de probabilidades que conecta a regiao de interacao e o guia. Como
u esta relacionado ao vetor de interacao, isto pode ser realizado, uma vez que

H® = (H,u+ &(0), HU)" = E(u, ). (87)
Na equagao (87), a primeira componente estabelece a seguinte relagao
Hyu + w1p(0) = Eu, (88)

0 que nos traz uma ideia de continuidade - tal qual o modelo classico - uma vez que nos
apresenta uma conservacao de energia em x = 0. Portanto, podemos escrever

(E = HyiJu = @u(0). (89)
Ou seja, o termo de interacao é escrito como
u=(E— H,;)"'&y(0) (90)
levando, agora, a equacao (90) na equagio (86), temos que
&lu = ON(E — Hyp) ' (0) (91)

e, usando uma equagao do tipo onda propagante,

NI

() = {2#712 (ﬁ)l_ [Apel=#n®) 4 B eltikne)] (92)

m
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Usando a equacdo (92) na equacao (86) temos

) K3 (A+B) = —i% (2:;2) K3 (A-B) (93)

m
2w h?

ME — Ha) o
onde K = diag(Ky, Ks, ..., K1) e A e B tém como entradas as amplitudes das auto-funcoes
de H. Simplificando a equagao (93) e escrevendo-a como

h2
(B — Hy) 6K (A+ B) = —is_ (A— B) (94)

m

Uma vez que A e B se interrelacionam via matriz de espalhamento S (B = SA), podemos
substituir B na equacdo (94) e obter

i——0N(E - H,) "K' (14+8)=(1-25) (95)

Para compactar a equagao (95), definamos um novo termo de acoplamento como

I 3 11 1
W= % “diag (Kl : K, 2,...,KM2) (96)
e,também, F' como
2Mm - )
F= iwh—ZLWT(E — H,)"\WdiagK ™" (97)

E, entao escrevermos i F'(1 + 5) = (1 — 5), para obter

S=(1—iF)1+4iF)™", (98)
que ainda pode ser escrita na forma

S=1-2%F(1+iF)™" (99)
Para que, fazendo uso da equacgao (97), possamos escrever

. ~\ e . N\l
S—1-2 (wWT(E - H”-)‘1W> 3 (mwT(E - H”-)‘1W> (100)
1=0
Podemos manipular a equagao (100) para simplificar o resultado, seguindo os passos abaixo
NS

S=1-2 i (mWT(E = Hm»)‘lw)
=0

S=1—2ixWf [i (vaT(E — HM)*W)Z (E—H.)"'W

=0

Expandindo o termo dentro do somatoério, a equacao acima fica

S =1—2izW' [(E - H,) + (inWWH] ' w (101)
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Agora, para que a analogia com as ressonancias de reacoes nucleares se estabeleca, podemos
definir o decaimento das ressonancias como sendo I' = 7W W e assim podemos escrever a

matriz S na forma ]
S=1-2inWl——nW (102)
E — Hy
Essa é a formula de Mahaux-Weindermiiller S ou a matriz de espalhamento para a qual
tem-se, nos valores das energias, polos simples dela mesma.

Ao generalizarmos a solugao para S na equagao (102) e seguindo todos os argumentos
vistos, além de incorporar ao problema varios terminais, as amplitudes em cada terminal sao
indexadas pelo indice i(sobrescrito) e os vetores de "entradas" e "saidas" podem ser escritos
como

A= (A} A}, . Ay, AV AY LAY (103)
assim como
B = (B{,B;,...,By,,... B, By, ..., B}\) (104)

e, para o caso de multiterminais, tém-se
K =diag (K{,K3,....Ky,, ... K", K}, ., K})) (105)
Finalmente, a funcao V(x) é escrita como

m

U(z) = ( o K) ?[A exp(—iKz) + Bexp(+iKz)] (106)

onde ¥(z) é um vetor cujas entradas sao as fungoes de onda de cada modo propagante.

Ao usarmos a matriz IC, U(z) - vistos na equagao (106) - e as condigdes de contorno que
foram usadas em um tunico guia, para um dos multi-terminais, obteremos a estrutura da
formulade Mahaux-Weindermiiller com W escrita como

1
mo\z
W= ( ) 107
2rh? K (107)
onde w = (W1, ws,...,wp) € o termo de acoplamento de todos os terminais. A matriz S

correspondente pode ser decomposta em blocos de relexao r e em blocos de transmissao t,
sendo dada por

rii tie ... tig
t21 T29 Ce tQM

S = ] ] ) . (108)
tive tovr oo TmMm

onde os blocos r; de ordem N; x N; caracterizam as amplitudes de relexao no terminal [.

Ja os blocos t;; de ordem N; x Ny, caracterizam as amplitudes de transmissao do termial
. ’ . , .

para o terminal [ . O que podemos notar neste formalismo é que uma vez conhecida o traco

da matriz de espalhamento, teremos conhecimento das amplitudes de transmissao relevantes

ao problema.

De posse da matriz de espalhamento, espera-se compreender as relagoes de transporte de
carga através de um ponto quantico. Para tanto, diante da impossibilidade de se resolver
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a equacao de Schrédinger para um sistema como o que estd sendo tratado, sao utilizadas
implementagoes numéricas que resolvem o trabalho de construcao da matriz S.

Em nosso trabalho, fizemos uso de uma implementagao numérica especifica para gerar os
dados de saida a partir de um ensemble com 4998 matrizes aleatérias e com 400 ressonancias
disponiveis. As matrizes que contéém os termos de acoplamento sao geradas de forma a
simular o nao decaimento de um canal em outro, sem que antes ocorra a interacao apenas
com uma das ressonanicas disponiveis e, ainda, sem que haja interacao de um canal com outro
dentro da regiao de confinamento. A eficicia do procedimento foi testada na recuperagao de
dados analiticos a partir de implementagoes numéricas que recuperam resultados analiticos
de alguns autores.

Na referéncia [18], por exemplo, seus autores deduzem a curva analitica para a pro-
babilidade de transmissao no caso de um ensemble unitario, 5 = 2 - figura (10). O sistema
considerado consiste em um ponto quantico com dois guias contendo apenas dois canais e
uma barreira de tunelamento.

A figura [10] abaixo, resgatada do trabalho da referéncia [18], mostra o comporta-
mento da variancia da probabilidade de transmissao em funcao da taxa de transmissao I’
nos guias. Centremos nossa atencdo apenas no caso § = 2, uma vez que foi este o caso
estudado neste trabalho.

0.1 ]
0.08 p=2
[ Bud .7 TN
[_.EIDE: "," . . x‘
3 | KA
= B s o~ =
0.04+ S
0.02 /7
L "...r'l
u_ | Ll I L it g L J_ i 1 J - -

0 0.2 0.4 r 0.6 0.8 1

Figura 12: Variancia da taxa de transmissao T em funcao do indice de transmissdo da barreira de tunelamento
I', resgatado do texto original dos autores da referéncia [18].

A seguir, temos a recuperacao do grafico via simulagdo numérica para as mesmas
condigoes do caso unitario considerada pelos autores em seu trabalho. Consideramos o caso
do limite quantico extremo para o qual temos dois fios condutores ou guias os quais possuem
apenas dois canais de eespalhamento. Em nossa simulacao, realizada com um ensemble de
4998 matrizes, fizemos varios testes buscando variar o nimero de realizacoes da simulacao
para a qual haveria uma convergéncias dos dados obtidos que fossem aceitavéis. Dessa forma,
podemos testar simultaneamente a capacidade de convergéncia do ensemble que nos daria
indicios de sua qualidade. Nao nos preocupamos, portanto, em obter uma convergéncia maior
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VARIANCIA DA TRANSMISSAO DE PROBABILIDADES EM FUNGAO DA TRANSMISSAO DE PROBABILIDADE DOS GUIAS
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Figura 13: Variancia da taxa de transmissdo T em fungdo da probabilidade de transmissdo I'. Resultado
resgatado via simulagdo numérica

do que a apresentada na figura a seguir, uma vez que, este caso é de simples recuperagao
de um resultado. As préximas simulacoes, entretanto, usaremos todo potencial do ensemble
para que tenhamos uma qualidade de convergéncia de maior precisao e de maior confianca.

Depois de vérios testes, obtivemos a convergéncia dos dados obtidos com a implementa-
¢ao numeérica e a respectiva curva analitica com apenas 1500 realizagoes, em um sistema onde
consideramos 300 ressonancias possiveis. Como vemos o resultado numérico esté de acordo
com o resultado analitico, com um grau de precisao bastante significativo, confirmando sua
precisao e a eficacia do método.
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4 O EFEITO SEEBECK E O TRANSPORTE DE SPINS

Até agora nossas discussoes foram permeadas pelo conceito de transporte de carga elétrica
a partir de uma diferenca de potencial. Nao é necessério muito esfor¢o para logo associar o
fenomeno a algo que, certamente, é de conhecimento do senso comum. Ou seja, nao é preciso
anos de estudo de fisica para se entender que ao se conectar uma TV na tomada da rede
elétrica, essa estard pronta para ser utilizada, uma vez que a rede lhe fornece corrente elétrica
necessaria para o seu funcionamento, ofertando-lhe energia elétrica através do transporte da
carga.

O que nao é senso comum, entretanto, sao alguns fenémenos relacionados ao transporte
da carga elétrica quando o construimos em situacgoes especificas como, por exemplo, quando
a corrente atravessa um campo magnético B perpendicular a sua direcao de propagagao, ou
seja, a direcao do campo elétrico E que a produz.

Nestas circunstancias, sobre cada portador de carga que compoe a corrente elétrica,
atuard uma forca magnética E, que deslocara os portadores de carga em uma direcao per-
pendicular tanto ao campo magnético, quanto ao proprio campo elétrico gerador da corrente.
Esse deslocamento de cargas, conhecido como efeito Hall®, gera uma diferenca de potencial
tranversal a B e E que, entre outras aplicacoes, serve para se determinar o sinal da carga
elétrica em diversos tipos de materiais, por exemplo.

Voltage Measured By Gauss
Meter or Other Instrument

=
: [ Vi
l\i':| i?e 9 dnetlc B C/

% =
E At
+ i

4  Magnetic Force
on the Electrons

A/IPrimary

Current

Figura 14: Efeito Hall sobre elétrons quando imersos em um campo magnético perpendicular & sua direcdo de
propagacdo. A figura foi extraida da referéncia [20]

Muito menos intuitivo ainda, é imaginar que nas jungoes de condutores e/ou semicondu-
tores é possivel se construir uma tensao elétrica em um circuito fechado - que posteriormente
pode ser utilizada para o transporte de carga elétrica - quando estes materias sao mantidos
a temperaturas diferentes. O que significa que a partir de uma diferenca de temperatura
se gera uma forca eletromotriz originada das propriedades térmicas associadas ao sistema.
Esse efeito, conhecido como efeito Seebeck? (bem como o efeito Peltier), serd o fendmeno
foco de nossa atengao a partir de agora. Porém, investigaremos nao somente o efeito que
relaciona a diferenca de temperatura as propriedades elétricas da matéria. Estudaremos,
principalmente, algo ainda menos intuitivo que é o efeito da diferenca de temperatura no

8Edwin H. Hall, em 1879, durante seu doutorado descobriu o efeito de campos magnéticos sobre portadores
de carga elétrica. O efeito, hoje conhecido como efeito Hall, serviu para descoberta de cargas negativas,
mesmo que muitos anos antes da descoberta do elétron.

®Thomas Johann Seebeck (1770 — 1831) muito embora tenha sido formado em medicina Universidade de
Gottingen, em 1802, optou pela fisica e foi o fisico responsavel pela descoberta do efeito termoelétrico que
leva seu nome, em 1821.
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transporte de outra propriedade da matéria relacionada ao seu carater magnético. A saber,
o efeito da diferenca de temperatura sobre os spins das particulas. Mas, antes, vamos apenas
relembrar trés efeitos termoeléticos de maior impacto e que servem de alicerce para nosso
estudo.

4.1 EFEITOS TERMOELETRICOS: PELTIER, SEEBECK E THOM-
SON

Ainda numa analise contra-intuitiva, podemos destacar trés efeitos que relacionam ques-
toes térmicas a questoes elétricas e que compoem o cenario que traz os fundamentos neces-
sarios para a compreensao do efeito seebeck de spin que serd analisado na préxima secao.
Aqui, destacaremos os trés efeitos termoelétricos relevantes. Segundo a referéncia [21], abaixo
destacaremos ainda que de maneira enciclopédica os efeitos termoelétricos em questao.

e O Efeito Peltier ocorre quando se estabelece nos terminais de um dispositivo termoe-
létrico uma diferenca de temperatura. Esse gradiente de temperatura cria uma corrente
elétrica induzida termicamente. A partir da movimentacao de elétrons e buracos ocorre
a producao ou absorcao de calor em uma juncao de dois condutores diferentes. Esse
fluxo de calor serve, por exemplo, para aquecer ou resfriar materiais e é dado por

% = (T4 —Ip)I
onde II4 e Ilg sao os coeficientes Peltier dos condutores e I a corrente elétrica que
por eles passa. Esses coeficientes representam a quantidade de calor que é gerada por
unidade de carga que se movimentam quando o gradiente de temperatura é estabelecido
nos terminais do dispositivo termoelétrico.

e l]

isolante elétrico S
J

Figura 15: Uma corrente elétrica é forcada a passar por jungdes de metais diferentes, resultando em aqueci-
mento de uma e resfriamento de outra. Figura extraida da referéncia [25]

e O Efeito Seebeck ¢ o surgimento de uma forca eletromotriz na jun¢ao de dois condu-
tores diferentes mantidos a temperaturas diferentes. A for¢a eletromotriz V é dada por

V =—B(Ty — T¢)

Onde B ¢ o coeficiente Seebeck. Esse coeficiente representa a razao entre a diferenca

. ’ . . . _ AV
de potencial elétrico e a dierenga de temperatura gerada:B = Z=.
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Figura 16: Ao se conectar dois metais diferentes (ou ligas metalicas), tém-se um circuito tal que, se as
juncoes forem mantidas em temperaturas diferentes, surgira uma f.e.m. termoelétrica e uma corrente elétrica
"i"circulara pelo chamado "par termoelétrico"ou "termopar". Figura extraida da referéncia [26].

e O Efeito Thomson ¢ a producao ou absor¢ao de calor em um condutor com um gra-
diente de temperatura, enquanto uma corrente flui através dele. Thomson mostrou que
se as forcas eletromotrizes de Peltier sao as tnicas forcas de soldagens em um circuito
fechado. Portanto, a forga eletromotriz resultante (relacionadas ao efeito Seebeck) deve
depender linarmente da temperatura. O fluxo de calor produzido ou absorvido pelo

condutor é dado por

dq = —-KJAT
dt

Onde J é a densidade de corrente e K o coeficiente Thomson.

Na referéncia [21] é possivel se encontrar a relagao entre os coeficientes IT, S e K dos trés
efeitos, porém o céalculo destes coeficientes em funcdo de grandezas fundamentais da termo-
dinamica nao é algo tao facil de se executar. Muitas pesquisas aplicam a teoria de Onsager
[22] para processos irreversiveis para calcular os coeficientes termoelétricos em funcao do
coeficientes lineares de Onsager. Porém, esses coeficientes nao sao mais fundamentais que
os coeficientes termoelétricos, além de carregarem consigo a dificuldade de calcula-los.

4.2 O EFEITO SEEBECK DE SPIN

Associado aos fendémenos termoelétricos, temos, ainda, um fenémeno que inclui nessa
classe de manifestacoes da natureza o carater magnético a ela associado. Os fendmenos onde
ha essa manifestacao de cardter magnético podem ser investigados se tivermos um olhar
atento par o spin das particulas.

O spin de uma particula é uma propriedade que esta relacionada as possiveis orientagoes
que a particula pode assumir quando imersas em campos magnéticos. Pelo menos, essa é a
ideia que se tem na mecanica quantica, mesmo que seja mais uma ideia para se construir
uma imagem desta propriedade da matéria - uma vez que se associa ao momento angular
intriseco da particula - do que algo que se apresente como manifestacao fisica da mesma.
Mais vale pensar, portanto, que o spin na realidade é apenas mais um numero quantico
que se associa ao estado da particula e cujo valor ajuda a descrever esse estado. Portanto,
ainda que seja apenas uma questao de associacao de uma forma pictérica & propriedade,
consideraremos que existem dois tipos de spins para o atomo: up(1) ou down(]), tal qual
a carga, positiva ou negativa. Sendo assim, todo nosso estudo sera norteado por estes dois
estados relacionados a propriedade em questao.
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Posto, entao, que existem duas possibilidades para os estados de spin de uma particula,
podemos analisar o chamado efeito Seebeck de spin. Este efeito refere-se a geracao de uma
tensao de spins como resultado de um gradiente de temperatura. Por conseguinte, tal qual
se faz com a carga elétrica, podemos definir uma voltagem de spin escrita dada por

L= fir — iy, (109)

onde os indices T e | referem-se evidentemente aos spins up e down, repectivamente. Por
associacao de ideias com o que acontece no eletromagnetismo, uma corrente de spins é gerada
a partir da definicao de um gradiente para esta voltagem.

Em um magneto metalico, a conducao de portadores de carga com spins up ou down tém
notadamente taxas de espalhamento e densidades diferentes. Portanto, possuem coeficientes
Seebeck diferentes, como se tais coeficientes estivessem intrinsecamente associados ao mag-
neto ou, ainda, como se os proprios portadores de spin diferentes estivessem presentes no
magneto [23]. Uma vez que se gera sobre o condutor metalico um gradiente de temperatura,
diferentes taxas de elétrons em diferentes canais de spin surgem ao longo desse gradiente.
Este ¢ o cenério, ora posto, para a investigacao do efeito seebeck de spin. Tomando como
material de invetigacao um magneto metalico, tem-se o0 mesmo comportamento de um termo-
par, se considerarmos o espaco de spin associado a ele. A figura abaixo mostra a construgao
da ideia para os dois sistemas. Como podemos ver , o gradiente de temperatura ao criar

a Thermocouple Metal A

E
Metal B 2

- e

T,

b  Spin Seebeck effect

Metallic magnet

i VT

Figura 17: Ilustragdo do termopar sob uma tensao elétrica gerada a partir de um gradiente de temperatura e
o magneto metalico sob uma tensio de spin gerada, também, por um gradiente de temperatura. A figura foi
extraida da referéncia [23].

a separacao de spins e, por consequéncia, a tensao de spin, u, magnetiza o material. Para
sermos mais especificos, consideramos que o magneto possui magnetizacao uniforme ao ser
submetido a um gradiente de temperatura e, ainda, que seu comprimento ¢ muito maior que
o comprimento de difusdo de spins'® dentro dos limites do gradiente de temperatura. Esta
construcao, associada a argumentos da termodinamica, prevé a distribuicao dos potenciais
eletroquimicos de spins up e down ao longo do magneto como mostra a figura 18 a seguir.

100 comprimento de difusdo de spins é a distancia percorrida pelos elétrons espalhados num metal sem
que esse espalhamento provoque uma perda de polarizacao dos spins
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Figura 18: Distribui¢do de potenciais de spin ao longo do magneto submetido a um gradiente de temperatura.
A figura foi extraida da referéncia [23].

O proposito deste projeto é compreender como se pode detectar a corrente de spin gerada
no magneto sob as condicoes postas acima. Sendo assim, vamos entender como se d& o
fendmeno para spins e como podemos mensurar a corrente de spins gerada neste fenomeno.

4.2.1 O Efeito Spin-Hall Inverso (ESHI)

E um efeito recentemente descoberto e uma 6tima ferramenta para se detectar uma volta-
gem de spin tal qual dada pela equacao (109). O ESHI é a geracao de uma for¢a eletromotriz
(Espp)a partir de uma corrente de spins. Esta corrente carrega uma polarizacio, o, de spin
ao longo da dire¢ao de J,. A relagao entre js, ge JZ, ¢ dada por

j(SHE) =D (ISHE) J_; X o (110)

Vé-se que, uma vez medida Egyp, podemos usa-la para detectar a corrente de spin [23].

Existem duas razoes para que ocorra o efeito hall de spin. A primeira é devido a assimetria
no espalhamento de elétrons com spins up e down, que é um fator extrinseco para o efeito
hall de spin. E, a segunda devido a razoes topoloégicas na estrutura das bandas, que é um
fator intrinseco [24| ao sistema. Observa-se, por exemplo que a eficiéncia D;sgp aumenta
nos metais nobres, sendo mais evidente o efeito neste tipo de material. Ambos os efeitos,
entretanto, sao remanescentes de efeitos relativisticos ou da interagao spin-orbita.

E importante lembrar que a interacdo spin-orbita, que é resposavel pelo efeito hall de spin,
também a é para o fenémeno inverso (ESHI). Ou seja, o _processo no qual uma corrente de
spin gera uma corrente de elétrons. A corrente de spins J, carrega consigo uma polarizacao
de spins, &, ao longo da direcao J O fato de termos a presenca de Js, significa que elétrons
com spins diferentes viajam em sentidos diferentes neste espaco, como mostra a figura 19. A
interacao spin-orbita desses dois elétrons nessa banda induz a corrente de carga transversal
a fs, que por sua vez é resposavel pelo ESHI.
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Figura 19: Movimentagéo da corrente de spin. Este fluxo de corrente de spin gera o ISHE. A figura foi extraida
da sitagao [24].

Como foi visto na figura 18, o gradiente de temperatura foi aplicado na direcao x. Os
potenciais de spin sao escritos na forma

ph = pg —ed (111)

pt = pf — e®, (112)

onde as equagoes S e uf sao os potenciais eletroquimicos de spin que dependem da tem-
peratura e da densidade de spins n4 e n;. Portanto, expandindo o gradiente de p4 e p) em
funcao destes parametros, temos que

Oy Dy
Vi = a—ﬁvm + 9T - evo (113)
e
o o
Vi, = a—f:ivm + %VT eV (114)

No lado direito das equagoes (113) e (114), o primeiro termo é um termo de modula¢ao
relacionado ao actimulo de particulas; o segundo termo é um termo de contribuicao da
entropia relacionados com a subbanda de spins. E como Vny e Vn, quando comparados
com a ordem de grandeza da amostra (L = 6mm), decaem rapidamente com o comprimento
de difusao dos spins (5 nm, no NiFe) e os termos de actimulo tém uma contribui¢do muito
menor que os termos de entropia, a diferenca entre os gradientes dos potenciais de spin

torna-se 5 9
e Om
_ — - > T 11
V- = (B - 52 ) ¥ (115)
de onde vem que
_ L (0wt ouf
Vi =) =e- (a_T — o7 | VT (116)

para, finalmente, escrevermos

V(ur — py) = eBNT (117)
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gradiente de temperatura induz um gradiente finito de voltagem de spin. E, por questoes de

simetria, 4 e p) cruzam-se no meio da amostra, como pode ser visto na figura 18.

Em geral, para um magneto metalico, temos que ( > =# 0, o que significa que um

Como se pode ver, os fendmenos termoelétricos e termomagnéticos estao associados e,
portanto, se faz necessaria uma teoria que relacione todos esses em equagoes Tnicas para
que possamos ter uma compreensao global do papel de cada termo de distribuicao de cargas
e spins previstas nos fenémenos ja investigados tanto do ponto de vista teérico, quanto do
ponto de vista experimental.

4.3 CALORITRONICA DE SPIN

Os fenomenos termoelétricos e termomagnéticos sao reflexos do acoplamento entre as
correntes de carga elétrica e o fluxo de calor e podem ser encontrados nas juncoes de dois
condutores diferentes com aplicacoes possiveis em termometros, sistemas aquecedores e refri-
geradores. Além dessas possibilidades, as correntes de calor também interagem com correntes
de spins, servindo, portanto, como sistemas que podem proporcionar uma magnetiza¢ao em
um metal especifico. Estas possibilidades de interacao geraram um campo de estudo cunhado
de spin caloritronics - do termo original - que se relaciona com fenémenos estatisticos de
nao-equilibrio de spins, cargas, entropia e transportes de energia em dispositivos e estruturas
magnéticas.

O grande desafio da fisica da matéria condensada é desenvolver a informagao "verde" e
tecnologias de comunicacao, além de dispositivos eficientes para escoamento do calor residual
proveniente de circuitos elétricos de pequena escala. E ainda, a possibilidade real do colapso
da lei de Moore, uma vez que, & medida que se reduz o tamanho dos resistores e se aumenta a
sua capacidade de processamento de dados, cresce em paralelo a energia dissipada por efeito
Joule atingindo valores intoleraveis e que, portanto, necessitam de um controle maior para
que possa, inclusive, ser utilizada e/ou escoada de forma mais adequada. E aqui que a fisica
mesoscopica tem um papel fundamental neste novo campo de estudo, visto que o grau de
liberdade adicional, inserido com a presenca do spin do elétron, traz a possibilidade de novas
funcionalidades para novos dispositivos sem, necessariamente, se utililizar a corrente de carga
elétrica que gera os tais niveis intoleraveis de calor residual provenientes de caracteristicas
intrinsecas detes dispositivos quando postos em funcionamento.

Precisamos, portanto, entender como se relacionam as questoes elétricas com as questoes
térmicas no que se refere a sistemas onde estao presentes gradientes de temperatura as regioes
onde existem diferencas de potencial elétrico, visto que - como ilustrado na descricao dos
efeitos Seebeck, Peltier e Thomson - os parametros térmicos e elétricos estao intimamente
interrelacionados. Para isso, feremos um breve resumo da termoeletricidade, para que se
possa compreender a influéncia da temperatura nas questoes elétricas de um sistema.

4.3.1 Termoeletricidade: um pequeno resumo

Ja sabemos que uma corrente de calor Q carrega consigo cargas elétricas gerando uma
corrente .J., como acontece nos termopares. Da mesma forma, a uma corrente de carga
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elétrica é associada uma corrente de calor, que serve para aquecer ou resfriar juncoes de
materiais diferentes, como o que acontece no efeito Peltier, por exemplo.

Para um metal suficientemente grande, a relagdo entre a forga motora nas cargas (via
campo elétrico) em funcdo da diferenca de potencial E = —V,.V e o gradiente de temperatura

V., T, pode ser escrita como
-V, V 1B
(6") - 2) () e

onde o ¢ a condutividade elétrica, B é o coeficiente Seebeck e k ¢ a condutividade térmica do
material. Na referéncia [28], tem-se a relacao entre os coeficientes Seebeck e Peltier B = IIT,
como consequéncia da reciprocidade de Onsager [29].

Quando a condutividade em funcao da energia varia linearmente na escala térmica de
energia kgT, vale a aproximacao de Sommerfeld. Ou seja, quando LoT?|0%0(¢)|er| < o(er),
vale [27]

0
B = —eLnglna(g) (119)

EF

onde a constante de Lorenz é dada por Ly = (%2)(%3)2 e o(e) é a condutividade em torno

da energia de Fermi. Neste regime|27], vale a lei de Wiedemann-Franz x = o LT

As condigoes para interfaces e juncoes de tunelamento para fenémenos termoelétricos
sdo obtidas trocando-se os gradientes pelas variagoes (aproximagoes de primeira ordem) na
equagao (118) e, ainda na mesma equagdo, a condutividade (o) pela condutéancia (G) para

podermos escrever,
—AV L B
(")~ (i ) () 20

Considerando que a regiao de espalhamento do ponto quantico se situa entre dois reser-
vatorios cuja distribuicao eletronica obedece & estatistica de Fermi-Dirac, as funcoes distri-
buigao dos reservatérios a esquerda e a direita da regiao de espalhamento serao chamadas
de fr e fr, respectivamente. Tem-se, segundo [27], a transmissdo de probabilidade como

funcao da energia ¢ dada por
En=Em=¢

g(e) = Z |tnm|2 (121)
nm
onde, como j4 se sabe, t,,, é o coeficiente de transmissao de um elétron que deixa reserva-
torio do lado esquerdo da regiao de espalhamento pelo canal n e chega no lado direito da
regiao de espalhamento pelo canal m em direcao ao reservatorio daquele lado do sistema. O
fluxo(corrente) de carga através da juncgao, é dado por

Jo= 5 [ deg() 111©) - fu ) (122)
bem como o fluxo de calor serd dado por
Q= [ de9(e) (¢ = 20) [£0) -~ fr ) (123
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Quando a fungao de distribuigao g(e) varia lentamente, a integral pode ser resolvida anali-
ticamente utilizando-se a expansao de Sommerfeld na distribuicao de Fermi-Dirac. Isto nos
leva a expressoes lineares para as correntes em termos dos parametros vistos na equagao
(120), com

2 EF

€ 2
e, também,
0
B = —eLOTglng(e) (125)

€F

Uma maneira geral e intuitiva de se compreender o transporte em dispositivos magne-
toeletronicos é fazer uso da teoria de circuitos. Ainda mais quando a estrutura, que pode
ser uma multicamada metalica ou um nimero grande de pontos quanticos, nao ¢ totalmente
coerente, entendendo principalmente que efeitos quanticos sao relevantes nas seccoes das
amostras, tal qual em suas interfaces ou mesmo em seus pontos de contato. Como cada
elemento deste circuito quantico pode ser entendido como um resitor, podemos enxergé-los
como que conectados entre si. Portanto, ha regioes que podem ser entendidas como espacos
vazios entre eles. Essas regioes sao chamadas de "nodos" e podem ser descritas por modelos
semiclassicos.

A funcao de distribuicao semi classica nestes nodos apresentam dependéncia local na
temperatura e nos potenciais quimicos que sao conectados por matrizes de espalhamento e
podem ser calculadas completamente por principios da mecanica quantica. As probabilidades
de transmissao e reflexao em cada um desses resitores, por exemplo, sao necessariamente
condicoes de contorno para a equacao de difusao de Boltzmann nos nodos em questao.

A aproximacao considerada nesta secao pode ser estendida para as propriedades de trans-
portes de sistemas magnéticos nao colineares com corrente alternada e corrente continua,
incluindo suas propriedades termoelétricas. Com aproximagoes adicionais, tais como uma
funcao distribuicao constante no espaco, conservacao de carga, conservacao de spin e guias
de energia para as leis de Kirchhoff estendidas, resultados analiticos podem ser obtidos para
propriedades do modelo de transporte de circuitos e dispositivos nao triviais.

4.3.2 Dependéncia termoelétrica em uma hetero estrutura metalica magnética

As questoes termoelétricas em metais sao governadas pela distribuicao de energia dos
elétrons e pela condutividade nos niveis de energia da ordem de Kp7' em torno da energia
de Fermi.

A figura 20 mostra uma diferenca de temperatura da ordem de KpT representada pela
faixa hachurada ao longo da direcdo x do grafico. Vé-se que ha um fluxo de elétrons a
esquerda para os elétrons que possuem energia maior que o nivel de Fermi, bem como ocorre
0 mesmo para os buracos que estao abaixo deste nivel de energia. Isto cria uma corrente de
calor transportada pelos elétrons que se deslocam para a esquerda; e, como se pode conferir,
a corrente de elétrons é maior que a corrente de buracos ao longo da diregao . Ou seja, ainda
h& uma corrente liquida de elétrons se opondo a corrente de calor, o que nos leva a concluir
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Figura 20: Corrente de calor induzindo uma corrente de carga elétrica ao longo da direcao longitudinal do
gradiente de temperatura. A figura foi extraida da referéncia [27].

que o acimulo de cargas nos terminais do metal d4 origem a uma voltagem termoelétrica
criada por esse gradiente de temperatura.

Entretanto, as propriedades termoelétricas em um ferromagneto metalico isotropico sao
afetadas devido a dependéncia destas com o spin ¢® (¢) sendo as possibilidades up (1) e
down (]) para os indices s. Sendo assim, a carga total vem de

og=0c" s (126)

que ja mostra claramente a influéncia do indice de spins sob a carga e que, junto com o

coeficiente seebeck,
(eMSD 4 oW W)

(O'(T) -+ g(i)) ’

completa a anélise da infuéncia do spin sobre as correntes em questao. Considerando as
mesmas codigoes fisicas da secao anterior, tém-se

B= (127)

Je 1 P BT i
Jo|=olep)| P 1 PBT|| 3|, (128)
Q BT P'BT I =r

onde as correntes de carga e de spin sao dadas por Jeo(p) = JM £+ JW) a corrente de calor
Q=0Q" +QW e Pe P sio relacionados com a polarizacio de spins da condutividade e
sua variacao em funcao da energia e sao dadas, respectivamente, por

M — 50 d(Po)
o o / o
P = - P = 129
o ’ Oe (129)
eF
Ja os potenciais eletroquimico e de spin sao dados por
™ @)
P+
pe="———— pra =V — ¥ (130)
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A simetria nos termos de spin existente na equacao (128) reflete a reciprocidade de Onsa-
ger e, como pode ser visto, uma corrente de spin é construida a partir de um gradiente de
temperatura (efeito Seebeck dependente de spin), bem como uma corrente de calor é cons-
truida a partir de um acamulo de spin (efeito Peltier dependente de spin). Os dois efeitos
proporcionais ao termo P BT.

E importante ressaltar que a dependéncia da corrente de calor com os indices de spins
up e down, presentes, ndo aparece na equagao (128) devido ao fato de que um gradiente
de temperatura de spin, escrito como T, =TT — T*, ser resultado da interacio spin-spin ou
mesmo do espalhamento de elétrons devido a vibragoes da propria rede (Phonons), interagoes
estas que, na escala nanométrica a baixas temperaturas, nao produzem efeitos significativos
quando comparados aos efeitos que estao sendo levados em consideracao nesta andlise.

4.4 Relagoes de Onsager nos acoplamentos elétricos, termoelétricos
e transporte de spin

As relacoes de reciprocidade de Onsager sao as principais ferramentas para se compreen-
der os problemas estatisticos de nao-equilibrio. Elas nos dizem quais sao os coeficientes para
respostas lineares ente as densidades de fluxos e as forcas termodinamicas, abrindo caminho
para a compreensao dos efeitos Seebeck e Peltier com a presenca de spins que nos levam,
por exemplo, & equacao (125). Tais relagoes sao baseadas em principios fundamentais de mi-
croreversibilidade para sistemas que possuem simetria de reversao temporal (SRT). Quando
a SRT é quebrada, entretanto, a microreversibilidade exige inverter todas as componentes
dos campos resposaveis por essa quebra de simetria. Se fizermos uma combinacao de todas
essas componentes em um tUnico Halmitoniano, as relacoes de reciprocidade de Onsager nos
garantem que [19]

Li;(H) = Ly(—H), (131)

onde L;; sao os coeficientes lineares que determinam as respostas das densidades dos fluxos
Ji para as forgas termodinamicas X |22]|. Sendo assim, para podermos escrever as relacoes
de Onsager para um sistema, precisamos, antes de mais nada, entender quais sao as simetrias
que o sistema apresenta para podermos ter uma forma precisa de expressar esses coeficientes.
Uma das motivagoes para tentar se entender essas simetrias aparece nos aspectos fundamen-
tais da spintronica e da caloritronica por meio dos efeitos Seebeck e Peltier de spin, uma vez
que os coeficientes de Onsager sao de grande interesses a descricao desses fenomenos.

Recentemente, as dez classes de simerias possiveis foram foco de atencao nessa descricao,
por causa de questoes que envolvem fases topoldgicas nao triviais que delas, as tais simetrias,
dependem. E devido a esse fato que ¢ importante conhecer as possiveis simetrias presentes
nesses sistemas. Em muitos casos, entretanto, existem relagoes especificas adicionais que
surgem a partir da conservacdo de espécies de quasi-particulas'!, da presenca de particu-
las e buracos ou da simetria na subrede chiral. Este é o caso do fenémeno de transporte

11830 fendmenos que ocorrem em sistemas microscopicos complexos, 0s quais se comportam como se
existissem neles particulas fracamente interagentes. Para os nossos propoésitos, podemos citar como exemplo
o caso do movimento dos elétrons na banda de valéncia de um semi condutor que gera caracteristicas no
sistema de existéncia de quasi-particulas carregadas positivamente, as quais sabemos ser as lacunas ou
buracos no sistema.
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termoelétrico para dois terminais na classe de simetrias de Wigner-Dyson, para as quais a
relagdo entre os coeficientes Seebeck (B) e Peltier (II) tornam-se equivalentes uma vez que
podem ser escritas como B(H)Ty = I'(H) ou B(H)Ty = I'(—H), onde T, é a temperatura
de referéncia, uma vez que I'(H) = I'(—H).

4.4.1 As dez classes de simetria

Segundo a referéncia [29], o hamiltoniano do sistema de transporte depende efetivamente
da presenca ou auséncia de algumas classes de simetrias que o mesmo pode carregar. A
saber,

e Simetria de Reversal Temporal (SRT) e Simetria de Rotacdo de Spin (SRS), para as
quais sao definidas as trés classes de Wigner-Dyson. Segundo a nomeclatura de Cartan,
tem-se

1. Classe A quando sao quebradas tanto SRT quanto SRS, simultaneamente
2. Classe Al quando estao presentes SRT e SRS, simultaneamente
3. Classe AIT quando SRS é quebrada, mas SRT ainda esté presente
Lembrando que, quando a SRT é quebrada, a presenca de SRS apenas afeta o tamanho

do halmiltoniano, mas nao sua simetria e, portanto, nao existem quatro classes de
simetria.

e Classe Chiral que recupera a estrutura do operador de Dirac da cromodinamica quan-
tica (CDQ). Além de férmions relativisticos que sdo apropriados para descrever o ha-
miltoniano de grade bipartida com presenca da simetria de subgrade (SLS, do inglés
sublattice symmetry)

e Classes de Bogoliubov—de Gennes (BdG) aparecem nos Hamiltonianos quando existe o
contato entre metais normais e supercondutores. Sao as classes de Altland-Zirnbauer

1. Classes C e CI quando esta presente a SRS

2. Classes D e DIIT quando nao esta presente a SRS
3. Classes CI e DIII quando esta presente a SRT

4. Classes C e D quando nao ha SRT

Quando estamos considerando tais sistemas, ¢ comum utilizar o hamiltoniano de BdG,

_ (h—pnsc A
H = ( A* lsc — oVh*a¥ (132)

onde a matriz de Pauli 0¥ atua no grau de liberdade de spin, enquanto que jpgsc no
supercondutor.
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A referéncia 30| traz uma unificacdo para todos os hamiltonianos de simetrias considera-
dos acima. Nela, considera-se a SRT e a PHS'? que podem ser representadas por operadores
anti-unitarios e podem ter as duas simetrias quebradas ou preservadas. Quando sao quebra-
das, representa-se essa classe por 0, enquanto que no segundo caso, o operador anti-unitario
assume valores +1 ou —1. O valor +1 para uma SRT corresponde a particulas sem spin ou
com spin inteiro. J& o valor —1 corresponde a particulas de spin semi-inteiro. Mas, para
o hamiltoniano de Bogoliubov-de Gennes, mantendo-se a PHS, o valor +1 corresponde ao
tripleto de emparelhamento, enquanto que o valor -1 corresponde ao singleto de emparelha-
mento [29].

Uma vez que existem duas possibilidades distintas quando SRT e PHS sao quebradas,
a simetria representada pelo produto de dois operadores anti-unitarios nos da 0 quando a
simetria correspondente é quebrada ou +1 quando preservada. Tem-se, portanto, dez classes
de simetrias possiveis. Usando apenas os trés indices definidos, podemos construir uma
tabela que mostra estas classes de simetrias possiveis a partir de uma leitura mais compacta.

Tabela 2: Classificacao das dez classes de simetrias para os Hamiltonianos, seguindo a nomeclatura de Cartan. Os indices 0 e
+1 representam as simetrias quebradas e/ou preservadas, respectivamente

Classes de simetria Tipo de simetria TRS PHS SLS

Wigner-Dyson A(unitaria) 0 0 0
Al(ortogonal) +1 0 0

ATl(simplético) -1 0 0

Chiral ATII(unitaria) 0 0 1
BDI(ortogonal)  +1  +1 1

CII(ortogonal) -1 -1 1

Altland-Zirnbauer D 0 +1 0
C 0 -1 0

DIII -1 +1 1

CI +1 -1 1

Para esta classificacao, as possiveis simetrias que satisfazem o hamiltoniano nos conduzem

12Gimetria Particula-Buraco. Decidimos manter a sigla do inglés Particle-Hole Symmetry para ndo haver
conflito, neste caso, com a referéncia citada.
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e Para SRT tem-se: H = THT ! com T = —iK com a conjugacao complexa do operador
K para o caso de particulas sem spin e T = —ic® K para férmions com spin %, sendo
a matriz de Pauli ¢ atuando no espaco de spin.

e Para PHP tem-se: H = —PHP ! com P = —icW7rWK, com a matriz de Pauli 7%
atuando no espaco de Nambu.

e Para SLS tem-se: H = —® Hn*), sendo a matriz de Pauli *) atuando no espaco da
subrede.

A titulo de informacao, apenas, existem maneiras pelas quais se pode quebrar as simetrias
descritas na tabela 2 (TRS, PHS e SLS). Essas quebras de simetrias podem ser obtidas a
partir de um campo magnético orbital ou da interagao spin-orbita, por exemplo.

4.4.2 A matriz S: simetrias e reciprocidades

Como foi visto na secao 3.4, a matriz de espalhamento que conecta as entradas e sai-
das dos canais de propagacao em um ponto quantico e que, com tratamento de Mahaux-
Weindermiiller, foi obtida na secao 3.5 é o nosso principal elemento de anélise na tentativa
de descrever um sistema fisico onde ocorre transporte de cargas e spins a temperaturas nao
nulas.

Nesta secao, mostraremos as relacoes de Onsager apenas utilizando argumentos de si-
metria para a matriz S quando consideramos apenas sistemas nao-interagentes. Sabe-se dos
principios da microreversibilidade que

S(H)=oWSsT(—H)oW (133)

onde ¢ ¢ a matriz de Pauli que atua no espaco de spins - como ja foi dito na secio anterior
- e ST é a matriz transposta de spins. Tem-se, neste caso, SRT preservada.

Para iniciarmos os argumentos de simetria constroi-se a matriz S a partir dos estados de
espalhamento ¢(H) e aplica-se a simetria de reversio temporal com —ic¥) K ¢,,(—H), onde
K é um operador com conjugacao complexa. Se a reversao temporal é preservada é preciso
que haja equivaléncia entre os estados descritos e, portanto, equivaléncia entre esses dois
resultados [31]. Quando a equagdo é especificada para particulas de spin semi-inteiro, pode-
se reescrevé-la de forma que a propriedade de microreversibilidade se torne mais evidente.
Isto elimina duvidas sobre a possivel validade e aplicacao do método. Sendo assim,

S;'Lg:ja’(H) = UU/S;a#fja/(_H) (134)
Aqui os indices i e j referem-se aos canais de transporte, u,v = e, h sao indices de quasi-
particulas e ¢ = —o sao os indices referentes aos spins.

A matriz de espalhamento de Mahaux-Weindenmiiller relaciona-se com o hamiltoniano

do sistema via,

1
=1+ 2mwt 1
S(e) +2mW (H—e—zﬁrWWT)W (135)
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tendo o espectro de energia simetria em torno da energia zero. A supercondutividade exige
a presenca de quasi-particulas (elétrons e buracos) e preserva a PHS. Escrevendo-se o ha-
miltoniano do sistema como na equacao (132), a simetria de particula-buraco nos fornece a
relacao

H = — oW g (136)
que difere da degenerescéncia de Krammer pelo sinal negativo [32]. E que, naturalmente,

nos conduz a
S(H) = —oWr®8*(H)oW 7 (137)

A partir das equagoes (133) e (137), temos que
S (H) = [S’w (H)]>k = 00/5”.’;, (—H) =00 [SD’]

io,jo’ io,jo’ j&',ifr(_H)] (138)
onde os indices de quasi-particulas sdo pur = +1(e), —1(h) quando aparecem como pré-

fatores.

Para completar nossa andlise, vamos analisar agora os elementos de matriz para a SLS.
A simetria chiral nos leva a H = —n®) Hn®). Introduzindo essa simetria na matriz de
espalhamento S, tem-se
S(H,e) = n?S"(H, —e)n? (139)
onde podemos ver que, ao contrario das relacoes de simetria anteriores, tem-se a dependéncia
da energia escrita de maneira explicita na matriz S e, assim, os elementos da matriz que
representam esta simetria sao dados por
S (H,e) =mn |S™ (H, —e)} = mnoo [ (] e)]

10,j0 jo jio jG o
ou ainda,
!
S (H,€) = mnoo [SZ;/'L?].E(—H, —6)] (140)

com os indices da subrede m,n = A(+1), B(—1).

4.4.3 Formulacgao geral para o problema de transporte

Quando consideramos um dispositivo com N canais de entrada e N canais de saida, a
temperaturas nao nulas, a matriz que relaciona os fluxos de carga, calor e spins as respostas
lineares é dada por

Ty —To
(00) 1(00) (02) (0y)  (02)
J; ST B W B Vv
(0) (00)  ~(00) ~(0z) A(0y)  ~(02)
1 B ij GZJ Gij Gij GU M(w)
@ | _ @0)  ~@0) A(wz)  Alzy)  ~(wz) e
I =30 B ey e e || (141)
() e e e e A ps”
) ) yzx yy Yz
L Biy7 G G Gt G jT
(2) (200 ~(0)  ~(zw)  Aly) A(22) .
I B ai? ¢ ot Gl e
€
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Na equacao acima, os indices i e j que representam os terminais. Sendo assim, os termos da
matriz do lado esquerdo da equacao representam:

e J; sao as correntes de calor;

0) .= -
o Ii( ) sii0 as correntes elétrica;

° ]Z-(O‘) sao as correntes de spins;

T; sao as temperaturas;

V; sao os potenciais elétricos;

° ug-a) sao os termos de acimulo de spins ou potenciais de spins.

Ja os superindices tém os seguintes significados:

e Os coeficientes com superindices (00) sao relacionados aos aspectos termoelétricos;

e Os coeficientes G sdo termos relacionados a condutancia elétrica e a condutan-
cia dependente de spin. Estes termos sao diretamente relacionados com as voltagens
elétrica e o aciimulo de spin;

e Os coeficientes T'(©9) s30 os termos relacionados aos elementos de matriz do efeito Peltier
de spin que conectam a corrente de calor ao acimulo de Spins;

e Os coeficientes B(®0) sio os termos relacionados aos elementos de matriz do efeito
Seebeck de Spin que conectam as corerntes de spin as diferencas de temperaturas.

Os resultados dos efeitos Seebeck e Peltier de spins que compoem a Spin Caloritronica ja
foram vastamente investigados tanto do ponto de vista teoérico, quanto do ponto de vista
experimental [23][33].

Podemos agora atacar o problema alvo de nossa investigacao, que é a analise do problema
de transporte quantico, em sistemas puramente metalicos que podem apresentar simetrias
que estao presentes tanto na classe de Wigner-Dyson (esse é 0 nosso problema proprieamente
dito), quanto na classe de simetria Chiral. Portanto, a partir de uma anélise das correntes
possiveis para esses sistemas dentro da classe que efetivamente nos interessa, podemos obter
resultados que nos levam a compreensao do problema do transporte quantico. A referéncia
[29] os autores deduzem as equacdes para as correntes em questdo. E possivel ver que as
correntes elétricas

1 [T 0 T; — T
Jc(z) = ﬁ/ de (—a—f) 52 |:2N1605(51] — 7;?5(8)} X |:/L§ﬁ> + 5058—( J T O):| (142)
—oo °/ 8 0
Enquanto que as correntes de spins sao dadas por

e [T of of 8) (7; — To)
Js(z) = z /_OO de (—E) %: [2]\@5&5(5@] — 7;j <€):| X |:M] + (5055JT:| (143)
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Como ja se sabe, ¢ e 7 sao os indices dos terminais e o e (3 sao os indices relacionados
aos spins. E, também, de nosso conhecimento que o potencial eletroquimico Mgp) = pup +ev;
com voltagem V; e temperatura base 7Tj em torno da qual a funcao de distribuicao de Fermi
f = [exp(eT) +1]7" ¢ expandida [22]. J4 o termo ,uéﬁ) (com 8 # 0) sdo as componentes
do potencial de spin que aparecem na equagao (130).

Vé-se nas equagoes (142) e (143) a presenca dos termos de transmissdo ,7;(@,3) - e, por

consequéncia, os termos de reflexdao - que vém norteando nossa discussao, como pode ser
conferida nas equagoes (32), (46) e (108). Sendo assim, para o problema do sistema pura-
mente metalico, necessitamos encontrar os termos de transmissao para que, dessa maneira,
possamos calcular as correntes de carga e spins. Esse fator pode ser calculado pelo traco da
matriz S tomado sobre os indices de spins e dos canais de transmissao [34],

1725'046) =Tr [(SZ]) O'l(a)SijO'](-/B) (]_44)

Na equagdo (144), o'

representa um elétron deixando o sistema na direcao o = z,y, 2. En-
quanto que a](ﬁ ) representa um elétron entrando no sistema pela direcao f = z,y, z. Como ji
foi dito, as relagdes de Onsager sao obtidas a partir da combinacao das equagdes (142) e (143)
e das regras de transformacao de ’7;;&6 ) sob aplicacao dos principios da microreversibilidade.
Uma vez que as matrizes de Pauli satisfazem a relacao,

T = (U T () (145)
Assim sendo, o sinal negativo na relacao de reciprocidade de Onsager entre os spins e 0s
coeficientes de transmissao é tomado quando o spin entra no sistema, bem como o sinal
positivo é tomado para spins que deixam o sistema.

4.5 IMPLEMENTACOES NUMERICAS: TESTE DA IMPLEMEN-
TACAO NUMERICA PARA A FORMULACAO DE MAHAUX-
WEINDENMULLER

Depois de revisado um vasto arcabouco teérico que leva em conta a validade - obviamente
j& testada - da matriz de espalhamento de Mahaux-Weindenmiiller é preciso apresentar
recuperacao de graficos fazendo uso dela e dos ensembles de Wigner-Dyson. A recuperagao
dos resultados obtidos por varios autores dari a fundamentacao de validade e a consisténcia
necessaria para tornar os nossos resultados confiaveis - do ponto de vista da precisao numeérica
que eles exigem - e que serao apresentados mais adiante.

4.5.1 Distribuicao de cumulantes de carga de um ponto quantico cadtico com
contatos nao ideais

Na referéncia [36] os autores efetuaram simulagbes numeéricas de pontos quéanticos com
contatos nao ideais com o intuito de obter a distribuicao de probabilidades de transporte
que se associam aos quatro primeiros cumulantes estatisticos no processo de transferéncia de
carga elétrica. Um dos aspectos testados por eles leva em conta um ntimero grande de canais
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abertos que correspondem ao regime semicléssico. Ou seja, a distribuicao dos cumulantes
tende a se aproximar do regime (Gaussiano e como consequéncia a média e a variancia dos
cumulantes de transferéncia de cargas (CTC’s) sdo um caminho para obtengao de resultados
relevantes a cerca do sistema em questao.

Porém, se considerarmos o limite quantico extremo, ou seja, quando o ntimero de canais
é aproximadamente 1, o sistema é aproximadamente fechado e passa a apresentar efeitos de
interferéncia quantica com mais nitidez. Este procedimento faz com que o limite quantico
extremo seja um regime adequado para se compreender efeitos quanticos nao perturbativos
no problema de transporte nos limites mesoscopicos. Entretanto, neste limite, existe uma
grande flutuacao dos CTC’s e, por isso, a média e a varidncia tornam-se insuficientes para
compreendé-lo. Como consequéncia, essa distribuicao deve ser completamente decifrada
visto que, a partir de entao, as questoes relacionadas com as possiveis flutuacoes podem
ser investigadas e corrigidas, muito embora a literatura ja nos apresente resultados bastante
precisos no caso dos contatos serem ideais. Assim, ainda que irregular, a distribuicao dos
CTC’s ja foi obtida teoricamente e testada experimentalmente, o que demostra de antemao
a eficicia do método testado pelos autores.

Uma maneira de se estudar o problema do transporte através de pontos quanticos é fazer
a modelagem de um circuito elétrico onde estao presentes os elementos conhecidos como:
conectores, nodos e reservatorios. O papel destes trés elementos é descrito abaixo.

e Reservatorios sao representados por uma funcao de distribuicao e serao considerados
como fontes e drenos de carga elétrica.

e Conectores sao representados por um conjunto de valores 7;; que representam os
coeficientes de transmissao para cada canal de espalhamento possivel no sistema ou
barreiras dos pontos de contatos quanticos.

e Nodos, ao contrario dos dois primeiros elementos, que podem ser controlados experi-
mentalmente, sao elementos sobre os quais nao existe controle experimental possivel,
visto que representam o deslocamento de fase devido a propria desordem que é uma
caracteristica intriseca do sistema.

O que dificulta o célculo de qualquer quantidade fisica relacionada ao transporte quantico
é eliminar as influéncias produzidas por graus de liberdade de pequena escala - e que sao
afetados pela propria desordem do sistema - filtrando-os, por assim dizer, e levando-se em
conta os modos que estao na faixa de escala realmente relevante para se obter as informagoes
sobre os sistema estudado.

Existem, porém, técnicas adequadas para se resolver este problema. A aproximacao semi-
classica de Keldysh para a funcdo de Green [36], a expansao diagraméatica do grupo unitario
e o modelo sigma supersimétrico nao linear, sao exemplos dessas técnicas; muito embora,
poucos desses métodos possam alcancar o regime nao perturbativo alcancado pelo limite
quantico extremo. Neste regime, propriedades estatisticas para os cumulantes de transferén-
cia de carga sao obtidas para pontos quanticos perfeitamente acoplados aos reservatorios e
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os resultados sao obtidos fazendo uso apenas das teoria de matrizes aleatorias e as integrais
de Selberg.

No trabalho dos autores da referéncia em anélise [36], considera-se como sistema um ponto
quantico acoplado de maneira nao ideal a dois reservatérios de elétrons de transparéncia
arbitraria, porém iguais para garantir simetria, e com poucos canais de espalhamento como
visto na figura 1. O tempo de permanéncia do elétron no ponto quantico é assumido ser maior
que o tempo de Ehrenfest e do tempo de ergoticidade. Diante desta hipotese, a cavidade pode
ser considerada dentro do regime cadtico universal e o uso da teoria de matrizes aleatorias é
justificado.

Utilizando a formula de Mahaux-Weindenmiiller, pode-se obter a matriz de espalhamento
que conecta os canais de entrada e saida em um ponto quantico sem, necessariamente, haver
a preocupacao de decifrar a dinamica do sistema dentro de sua regiao de espalhamneto e,
a partir de entao, calcular, via coeficientes de transmissao, os cumulantes estatisticos que
forem necessarios.

Para obtencao do grafico que recuperamos os autores utilizaram a técnica de variacao da
transparéncia da barreira para gerar os cumulantes estatisticos para os ensemble de Wigner-
Dyson. A seguir, temos o grafico do trabalho da referéncia adotada.

1 i 1 i 1

2.0+

1.91

~—
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0.51

Figura 21: Distribui¢do da condutancia de um ponto quantico com contatos ideais. Na figura, o nimero 1 ao
lado da curva obtida representa o valor do niimero de canais provenientes do reservatério 2, enquanto que o
Ni =4. A figura foi extraida da referéncia [36].

Muito embora, tenha sido realizada a recuperacao do grafico apenas para o primeiro cumu-
lante P;, nos casos ortogonal e unitario. O primeiro cumulante, denotado por f; é escrito
como [37],

fi(r) =71 (146)

A simulacao do artigo foi implementada com cem mil realizacdes o que justifica os pontos
mostrados no grafico da figura. A sutil diferenca de convergéncias apresentada em nossos
resultados em relacdo aos resultados da referéncia [36], deve-se ao fato de que em nossa
simulacao a recuperacao dos resultados foi obtida com a utilizacao de um ensemble de apenas
4998 matrizes aleatérias, no qual utilizamos 3000 realizacoes e 300 ressonancias possiveis.
Por esta razao, apresenta-se apenas os histogramas de distribuicao de condutancia a titulo
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de investigar se, mesmo com tao poucas realizacoes, as distribui¢coes migram para resultados
semelhantes aos do trabalho original.

A seguir tem-se os resultados aqui obtidos. Na figura 20, por exemplo, utilizamos o caso
ortogonal, onde § = 1, e um niimero de canais reduzido, sendo N; = 4 canais e Ny = 1 canal
apenas. Percebe-se um crescimento linear da probabilidade de transmissao em funcao da
condutancia. Logo depois, nas figuras 21, 22 e 23, temos um aumento no nimero de canais
N, e as respectivas simulacoes, também para o caso ortogonal, onde § = 1. Na figura 21,
por exemplo, o numero de canais Ny = 2.

Nl=4eN2=1 Nl=4eN2=2

300

<g>=11115
<g>=0.664 —] 350 1

250

200

150

.
@
S

100+

DISTRIBUIGAO DE CONDUTANCIAS
= )
1) o
S =]

DISTRIBUIGAO DE CONDUTANCIAS

50

a
=]

0

o

0 0.1 0.2 03 0.4 05 0.6 0.7 0.8 0.9 1 0 0.5 1 15 2
CONDUTANCIAS CONDUTANCIAS
Figura 22: Tem-se nesta simulacdo N1 =4 e Figura 23: Tem-se nesta simulacao N3 =4 e
N2 = 1, para o caso ortogonal onde g = 1. Ny = 2, para o caso ortogonal onde g = 1.

Nas figuras a seguir, é possivel ver o comportamento da distribuicao para N; = 4 canais
e Ny = 4 canais (para a figura 22) e Ny = 9 (para a figura 23).
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Figura 24: Tem-se nesta simulacdo N1 =4 e Figura 25: Tem-se nesta simulacao N3 =4 e
Ny = 4, para o caso ortogonal onde 5 = 1. N2 =9, para o caso ortogonal onde 5 = 1.

Em cada uma das figuras abaixo temos um fitting dos pontos de distribuicao de condutan-
cia para os quatro casos vistos nos histogramas acima. Nelas, ¢ pode-se ver o comportamento
Gaussiano esperado quando analisamos o comportamento da distribuicao em funcao do au-
mento do nimero de canais. Como forma de demonstrar a confiabilidade no ensemble que
serd usado neste trabalho, nao utilizamos todo seu potencial de convergéncia, executando
assim simulacoes onde foram utilizadas 3000 realizacoes e um conjunto de 300 ressonancias
possiveis. Pode-se ver logo a seguir que os resultados obtidos reproduzem os resultados do
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trabalho original ainda mesmo que o ensemble aqui utilizado possua apenas 5% do numero

de realizagoes do ensemble original.
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Figura 26: Dependéncia linear da distribui-
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obtidos na simulagdo com o fitting.
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Figura 28: Dependéncia da distribuicao de
condutancias para o nimero de canais N1 =
4 e N2 = 4, no caso ortogonal onde g = 1.
Percebe-se aqui uma distribui¢do Gaussiana
envolvendo os porntos obtidos na simulagao.
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Figura 27: Dependéncia da distribuicao de
condutancias para o nimero de canais N; =
4 e N2 = 2, no caso ortogonal onde g = 1.
Percebe-se aqui uma distribui¢cdo Gaussiana
envolvendo os porntos obtidos na simulagdo.
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Figura 29: Dependéncia da distribuicao de
condutancias para o namero de canais N; =
4 e N2 = 9, no caso ortogonal onde 5 = 1.
Percebe-se aqui uma distribuicdo Gaussiana
envolvendo os porntos obtidos na simulagédo.

E possivel perceber que com o aumento do niimero de canais - e nestas implmentacoes foi
variado apenas o nimero de canais no guia 2 - rapidamente a distribuicao de condutancias
passa a ter um comportamento mais universal, ou seja, a curva que representa o compor-
tamento do sistema migra para uma distribuicao Gaussiana, ainda que o nimero de canais
seja relativamente pequeno, como no caso de Ny, = 2, 4 ou 9.

A eficacia do ensemble que serd usado nas proximas simulagoes estd no fato de que, na
referéncia utilizada a construgao das ultimas figuras, foram utilizadas cem mil realizacoes,
enquanto que, neste trabalho, temos um ensemble de apenas 4998 realizacoes possiveis.



Porém, ainda assim, houve uma rapida convergéncia dos resultados aqui obitidos, quando
comparados com os resultados da referéncia em questao. Sendo assim, pode-se dizer que essa
convergéncia demonstra a eficacia da implementagao numérica que foi realizada na obtenc¢ao
dos autovalores da matriz de espalhamento de Mahaux-Weindenmiiller aqui utilizada e, dessa
forma, pode-se confiar nos resultados obtidos doravante.

4.5.2 Picos de condutancia em pontos quanticos abertos

Nas ultimas décadas, houve um vasto estudo a cerca das propriedades estatisticas de
transporte em pontos quanticos. Nestes sistemas, a eficicia da férmula de Landauer-Biittiker
na descricao do calculo da condutancia e, para pontos quanticos que contém um grande
ntimero de elétrons, a teoria das matrizes aleatorias ja demonstraram resultados estatisticos
confisveis & descricio da dinimica eletronica cadtica em torno da energia de Fermi [35]. E
através da teoria de matrizes aleatorias, por exemplo, que é possivel se obter resultados a
cerca das flutuagoes universais da condutancia em pontos quanticos que, como ja vimos,
dependem das simetrias associadas a tais sistemas [29] [39].

7

Para o regime semiclassico, ou seja, nos limites onde o nimero de modos abertos (N) é
grande, as flutuacoes estatisticas na transmissao sao modeladas por uma distribuicao Gaus-
siana. E, sempre que N for pequeno, porém com temperaturas muito baixas, as flutuagoes
na condutancia dos porntos quanticos se aproximam do limite (Gaussiano. Sendo assim, va-
riando parametros externos, como por exemplo, o campo magnético B, é possivel observar
flutuagoes da condutancia de pontos quanticos balisticos através das médias estatiticas asso-
ciadas as respostas que o sistema oferece sempre que tais parametros forem modificados. Ou
seja, é possivel se obter informacoes a cerca das respostas estatisticas que o sistema oferece
apenas pela anélise da curva de condutancia do mesmo. A partir dessa anélise é possivel
se entender qual a relagao entre a densidade de maximos da condutancia do sistema e sua
funcao de autocorrelacao.

Considerando um sistema onde se tem N; e Ny modos abertos conectados as guias de
fonte e drenos, as equagoes (45) e (46) (para temperatura nula) quando N e N; sdo grandes,
nos levam a média de transmissao dada por

N1 N. )
Ty = =2 _ 5L (147)
N1 + Ny 4
onde (...) ¢ a média sob o ensemble e o idice § = 1 ou 2 correspondem aos ensembles unitarios
e ortogonal, respectivamente, oned ja se é sabido haver preservagdo(f = 1) e quebra de
simetria(f = 2) de reversao temporal. E, para esse mesmo limite, a fungado de correlacao é

dada por
varg(T')

(XN (Y
(%) ] +(¥)

sendo varg(T) = (14 651) e T (e, X) = T(e, X) — (T), onde € a energia do elétron e X um
parametro genérico relacionado a forma do ponto quantico. A equagao (148) é universal e os
comprimentos de correlacao X, e I' dependem do sistema. Sabe-se que o modelo utilizado
para descrever esse sistema é o mesmo que foi utilizado com processos de decaimento na fisica

<Tfl(e,X)Tﬂ(e’,X’)> - (148)
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nuclear, portanto existem os parametros daquele modelo que, por analogia, sao encontrados
no modelo de transporte aqui descrito. Como, por exemplo, a largura de ressonancia média
A e o parametro I', cuja expressao é dada por

(N7 + No)
27

= A (149)

H& uma diferenga entre comprimento de correlagdo I' e a largura de decaimento (ou tempo
de vida) A cujo valor é o dobro do polo de energia na matriz de espalhamento. Essas duas
quantidades coincidem quando I' < A, porém isto nunca é observado quando se trata de
um ponto quantico aberto.

Utilizando o mesmo niimero de canais para um sitema perfeitamente acoplado, encontra-
se a transmissdao 7'(¢) para o modelo matricial que nos conduz a equagao (148). A figura
abaixo, extraida da referéncia [35], traz a fun¢ao de transmissdo da autocorrelagao norma-
lizada C.(d¢) em fungdo da energia de pela taxa de transmissdo I. As médias do ensemble
foram obtidas com uma simulacao de 200 realizacoes para um hamiltoniano de ordem 200.

: . - . : . N
A teoria de matrizes aleatérias prevé um comprimento de autocorrelcao de I' = —A como

™
se pode confirmar na figura.
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