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Resumo

Esse trabalho foi dedicado ao estudo tedrico de nanoestruturas semicondutoras visando
a implementacao do transporte eletronico dependente de spin. O objetivo foi estudar
as propriedades de transporte de elétrons considerando a interagao de spin-orbita de
Rashba localizada em certa regiao espacial. Foram consideradas diferentes configuracoes
para a intensidade da interacao de Rashba, potencial externo e campo magnético externo
aplicado ao nanofio. Desse modo, compreendemos a modulagao do transporte de spin
quando esse ¢ projetado na direcao-z através da combinagao da interacao spin-érbita e das

dimensionalidades do sistema.

Em particular, encontramos uma solugao semi analitica capaz de determinar as propriedades
de transporte dependente de spin. Essa semi analitica solucdo foi aplicada ao transporte
eletronico em um nanofio, considerando um modelo estritamente unidimensional e um
modelo quase unidimensional usando a aproximacao de massa efetiva (método k- p). Neste
caso, os elétrons confinados no um nanofio atravessam uma regiao onde o acoplamento spin-
orbita esta presente, o qual modificara sua transmissao. Em certas condigoes, a interacao
de Rashba causa uma supressao da transmissao para certas energias dos elétrons incidentes.
Essa supressao pode ser compreendida através como sendo efeito do acoplamento de um
estado ligado com os estados do continuo. Esses resultados abrem uma nova perspectiva

para o entendimento de resultados experimentais de transporte eletronico em nanofios.

Palavras-chave: Nanoestruturas semicondutoras. Spintronica. Acoplamento spin-érbita.
Rashba. Nanofio.



Abstract

This work was dedicated to the theoretical study of semiconductor nanostructures aimed
at the implementation of spin dependent electronic transport. The objective was to study
the electron transport properties considering the Rashba spin-orbit interaction located in
a certain spatial region. Different configurations were considered for the intensity of the
Rashba interaction, external potential and external magnetic field applied to the nanowire.
In this way, we understand the modulation of spin transport when it is projected in the

z-direction through the combination of spin-orbit interaction and system dimensionalities.

In particular, we find a semi-analytical solution capable of determining spin dependent
transport properties. This semi-analytic solution was applied to the electronic transport
in a nanowire, considering a strictly one-dimensional model and a quasi one-dimensional
model employing the effective mass approximation (k - p method). In this case, the
electrons confined in a nanowire cross a region where the spin-orbit coupling is present,
which will modify its transmission. Under certain conditions, the interaction of Rashba
causes a suppression of the transmission for certain energies of the incident electrons. Such
suppression can be understood as being the effect of coupling a bound state with the
states of the continuum. These results open a new perspective for the understanding of

experimental results of electronic transport in nanowires.

Keywords: Semiconductor nanostructures. Spintronics. Spin-orbit coulping. Rashba.

Nanowire.
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1 Introducao

Desde a introdugao do circuito integrado nos anos 1950 [1], que mostrou a possi-
bilidade de utilizar dispositivos semicondutores, como transistores que substituiram as
valvulas devido ao seu tamanho e preco de fabricagao, cada vez mais empresas e pesquisa-
dores se mostraram interessados nessa area. Devido aos intiimeros experimentos, o niimero
de transistores individuais que podem ser colocados em um chip de circuito integrado
Unico aumentou significativamente. Em 1980, a Hewlett-Packard produziu um tnico chip
microprocessador contendo aproximadamente meio milhao de dispositivos em uma area
de 1 em? [2]. Atualmente, as dreas desses chips, variam de poucos milimetros quadrados
para cerca de 3.5 em?, com até 1 milhdo de transistores. Claramente, esses dispositivos
estao entrando em uma escala nanométrica, de forma que os componentes eletronicos
apresentam como principal caracteristica as propriedades quanticas provenientes da sua
escala de tamanho. Experimentalmente, diversas nanoestruturas podem ser fabricadas,
tais como fios quanticos, pontos quanticos, pontos quanticos acoplados e anéis quanticos.
O interesse nestas nanoestruturas semicondutoras advém da possibilidade de fabricacao de
diferentes dispositivos, pois sua forma, seu tamanho, sua estrutura de niveis e o nimero

de elétrons confinados podem ser manipulados experimentalmente.

Utilizando a fisica nessa escala de tamanho é possivel seguir uma abordagem
alternativa para o controle dessas nanoestruturas: o estudo da area chamada spintronica.
Essa nova abordagem nao depende somente da carga dos elétrons, mas também de seu
spin. O spin pode ser visualizado como o elétron girando em torno de seu préprio eixo. De
maneira mais especifica, o spin é um segundo tipo de momento angular que aparece na
mecanica quantica (sendo o primeiro o momento angular orbital) que pode ser medido
como estados up ou down. Assim, a spintronica, diferente da eletronica usual, pode utilizar
o spin do elétron como um grau de liberdade a mais na construgao de dispositivos. Por
exemplo, a Magnetoresiséncia Gigante vista por Albert Fert e Peter Griinberg em 1988 [3,4],
conferindo a eles o premio Nobel em 2007 por terem conseguido usar o spin do elétron

para aumentar a taxa na qual as informagoes podiam ser lidas de um disco rigido.

Para que esta eletronica baseada em spin seja implementada, primeiramente é
necessario a compreensao de como se da o controle do grau de liberdade de spin em
nanoestruturas semicondutoras. Em tais dispositivos é comum a utilizacdo de acoplamento
spin-orbita para obter um controle da rotacao do spin na passagem de elétrons em certa
regiao do espago. O acoplamento spin-o6rbita pode ser considerado como um campo mag-
nético efetivo "visto'pelo spin do elétron. Dessa forma, é facil conceber que o acoplamento
spin-6rbita pode ser um meio natural e nao magnético de criar uma corrente polarizada

por spin. Utilizando, ainda, barreiras de potencial pode-se alcancar métodos de filtragem
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de spin. Apesar das dificuldades praticas, foi aceito que, em dispositivos em nanoescala,
a corrente de spin pode ser gerada em uma extremidade do dispositivo e detectado no
outro [5,6]. O efeito combinado das barreiras e do acoplamento spin-6rbita pode ser usado
para obter uma funcao de transistor de spin [7,8]. A tensdo elétrica é aplicada para alterar
a forca de acoplamento e assim modular o estado de spin dos elétrons de condugao no

canal semicondutor.

Um modelo ja bem aceito e estudado para a interagao spin-orbita foi apresentado
por Emmanuel I. Rashba em conjunto com Valentin I. Sheka, em 1954, e posteriormente,
em 1984, em conjunto com Yurii A. Bychkov [9], nomeado como efeito spin-érbita de
Rashba. Esse efeito descreve, a partir de estudos de oscilagdo de campo magnético, uma
degenerecéncia do spin (um certo nivel de energia corresponde a dois estados de spin),

representado pela interacao do Hamiltoniano Hgo dado por
HSO:OC('UXE)'O', (11)

onde « ¢ a constante de Rashba, v a velocidade do elétron, E o campo elétrico aplicado e o
as matrizes de Pauli. O efeito Rashba, no sentido de gerar corrente de spin, é muito similar
ao efeito Hall de spin, um fenémeno de transporte que consiste na acumulagao de spin
nas superficies laterais de uma amostra que transporta corrente elétrica [10]. A principal
diferenca é que o efeito Rashba acontece na interface entre dois materiais diferentes,
enquanto o efeito Hall acontece na estrutura de um material. Assim, um dispositivo

multicamadas pode apresentar corrente de spin na estrutura e nas interfaces.

Recentemente em 2017, S. Heedt, em conjunto com um grupo de pesquisadores,
conseguiu observar elementos de interagao spin-érbita em medidas de condugao [11]. Eles
trataram um nanofio coberto por uma camada de dielétrico, controlando o ntimero de
canais a partir de voltagem aplicada, em presenca de campo elétrico com variacao de

campo magnético (Figura 1). Neste artigo, a partir de previsdes anteriores para nanofios

Figura 1 — Imagem do nanofio utilizado por S. Heedt.

nanowire

semicondutores com acoplamento spin-6rbita do tipo Rashba, mediram, experimentalmente,

uma reentrancia na conduc¢ao ja na menor sub-banda. Diferentemente das previsoes
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tedricas [12,13], foi observado a reentrancia na auséncia de campo magnético externo
(Figura 2). Nesse mesmo artigo, os autores propuseram um modelo bem complicado que

envolve o espalhamento de duas particulas. Este trabalho nos leva a questionar se podemos

Figura 2 — Grafico de conducao observado por S. Heedt.
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ver esses vales usando um modelo simplificado capaz de extrair a fisica basica desse
fendmeno. Aqui nesta dissertacdo, portanto, estudamos de forma analitica e semi analitica
o transporte e conducao de elétrons através de uma regiao que possui interacao spin-orbita,

em especifico o efeito de Rashba para sistemas unidimensionais e quase unidimensionais.

No Capitulo 2, vamos analisar de forma mais rigorosa a estrutura eletronica de
materiais. Para isso, sera utilizado uma caracterizacao em funcao das bandas de energias.
Esse calculo de estrutura de banda, energia e estados de elétrons serao baseados na teoria
de perturbacao k - p e aproximacao por funcao envelope, a qual recupera a Equacao de
Schrodinger com uma massa efetiva para o eléton. Ja no Capitulo 3, vamos descrever a teoria
bésica do transporte de elétrons que atravessa uma certa regiao que causa espalhamento.
Nessa regiao podemos considerar que haja um potencial constante, a interagao spin-érbita,
um campo magnético e suas combinagoes. Como estamos considerando um nanofio e o
transporte de elétrons se d4 em uma certa direcao, o transporte pode ocorrer em diferentes
canais (niveis de energia associados ao confinamento lateral do nanofio) . Em especial,
queremos ver como se da a transmissao e reflexao de elétrons, a partir de certo nimero de

canais permitidos, em funcao da energia total do sistema.

Por fim, nos Capitulos 4 e 5, iremos construir um método semi analitico para

encontrar a funcao de onda que descreve os elétrons na regiao de acoplamento, assim
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como encontrar as constantes de transmissao e reflexdo dependentes de spin, em funcao
da energia total do sistema. Com isso, vamos focar em identificar, para ambos os casos
unidimensional e quase unidimensional, regioes onde ha uma supressao na conducao para
diversos nimeros de canais (sub-bandas) e como a condugao se comporta quando mais

canais sao levados em conta no sistema.
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2 Estrutura eletronica de semicondutores

Como neste trabalho queremos analisar o transporte de spin em um nanofio
semicondutor sob efeito de interagao spin-érbita, primeiramente é interessante entender
a estrutura eletronica de solidos. Para tal, é valido utilizar o teorema de Bloch [14] que
descreve, em primeira aproximacao, os estados dos elétrons na rede, afirmando que a
energia dos auto-estados de um elétron em um cristal pode ser escrita como fungoes de

Bloch, dadas por
on(r) = €* 7wy g (1) (2.1)

onde r é a posigao, u,k ¢ a fungao de onda peridédica de mesma periodicidade que o cristal,

v o Indice de banda e k o vetor de onda.

Além disso, Luttinger e Kohn [15, 16] introduziram a teoria de perturbagao k -
p para analisar a estrutura da banda de valéncia, que usualmente é a banda totalmente
ocupada de maior energia, para Ge e Si. Posteriormente Kane [17] estendeu o método k -
p para incluir as bandas de conducao, isto ¢, banda seguinte da banda de valéncia que
pode estar, no caso de metais, parcialmente ocupada. Iremos analisar o cdlculo da banda
em uma vizinhanca dos pontos de simetria da zona de Brillouin e em seguida implementar

a interagao spin-orbita.

2.1 Meétodo k - p

Para alcancar a descricao do sistema na representacao k - p vamos comecar

utilizando o Hamiltoniano da rede,
2

p

Hy=—+Vy(r), 2.2

0= o+ Valr) (22)

onde, nessa equacao, p = —ithV é o operador momento linear, V; é o potencial, que para

a um cristal é uma funcao peridédica de mesma periodicidade que a rede, e mg é massa de
um elétron livre (sem presenga de interagao spin-érbita).

A partir da equacao de Schrodinger [18] e utilizando as fungdes de Bloch, dada por

Hothy (1) = Ey (k) k(r) (2.3)

encontramos, substituindo acima as Equagoes (2.1) e (2.2),
2

(21;1 + vo<r>> T4 (r) = B, (k)™ (1) (24)

Pela atuacao do operador p sobre a parte de onda plana da funcao de onda de Bloch,

(—ihV)eik""uy,k(T) = hk:e“”u,,,k + eik""(—z’hV)uMk (2.5)
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(—ihV)2e® T, 1 (r) = R2k*e™* T u, ), + 2hke™ " (—ihV )u, i + e* " (—ihV ) 2u, g,  (2.6)

substituindo em (2.4), com a nota¢ao de momento, obtemos a equagao de Schédinger na

forma k - p dada por

2 21.2
P hk h
I o L. = F 2.
<2m0 +Vo+ 5 - + Okz p) Uy (1) = Ey(B)uyk(r) (2.7)

Podemos escrever o Hamiltoniano acima como a soma de dois termos,

H = Hy,+ H,, (2.8)
sendo
h2 k> h
2m0 mo

como um elemento de perturbagdo, andlogo a teoria de perturbacao [19], proporcional a
k- p.
E interessante notar que k é um vetor que consiste de trés nimeros reais de unidades

inversas ao comprimento, enquanto que p é um vetor de operadores, isto é,
0 0 0
k-p=k,|—ih— k, | —ith— k, | —ih—|. 2.10
pot (o) o (ongy) o (o) e

Lembrando que o método visa o calculo da estrutura de banda, E,(k), na vizinhanca
de pontos de simetria na zona de Brillouin, para semicondutores do tipo blenda de
zinco, as formas cristalinas mais comuns de semicondutores octetos binarios [20], os
pontos importantes de simetria sao localizados em k = 0, ponto da primeira zona de
Brillouin [21,22]. A solugao (fungoes de Bloch) para as proximidades desse ponto serao

dadas por
Uy k(1) = ZC,,(k:)uV,o(r). (2.11)

Inserindo essa solugao na Equagao (2.7), utilizando um pouco de algebra [22] e considerando
u,k(r) = (rlv, k), vamos multiplicar pelo complexo conjugado, u}, , e integrar sobre a
célula unitaria, onde encontramos a matriz

h2k?

h
S Ero— Boi + 6y | + ——k / (k) = 0. 2.12
] l( 1.0 vk T3 0(5,,7,,> QmOk (v,0|p|V',0)| Ci(k) =0 ( )

Outra forma de encontrar a solugido da Equagao (2.7) se da utilizando a teoria de pertur-

bagdo nao degenerada de segunda ordem [19], visto que estamos préximos do ponto k = 0
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e podemos tratar (2.9) como uma perturba¢ao do Hamiltoniano inicial (2.2). Assim, a

solucdo da Equagao (2.7), até segunda ordem, é dada por

K h Rk
E,x=E, k- (1, 0p|V/, 0) + —
k= Buot 5ot 5k (0Pl 0) + o ;

) <y, O|p‘l/7 O>’2
EV,O - El/’,O

(2.13)

Assim, como a banda de energia possui minimo em k = 0, o termo linear de k é nulo, isto

é

PR n |k - (v,0|p|/, O)\

E,x=F, 2.14
o= ot s i 5 P (2.14)

Utilizando os indices de coordenadas cartesianas «, 8 = x,y, z [23], encontramos

R R (
E,.=F, —— + —k,k
+ = oot g+ gtk 2

v,0|lp, |V, 0){v, O]p5|y’, 0)
EV,O - Et/’,O 7

(2.15)

onde estamos somando sobre os indices « e [ segundo a convencao de Einstein.

Utilizando o tensor de massa efetiva [23],

1 1 2 (v, 0[p, [, 0) (v, 0|py|v/, 0)
( ) a ( ) ot 7 2 E,o—E - ’ (2.16)
o, mo 0 Iy v,0 — L0

my

por fim, entdo, podemos simplificar a solugao (2.15) obtendo

B2 1
Fyp = Buo + o kﬁ( ) . (2.17)
a,B

) ml/

2.2 Interacao spin-odrbita
Agora, incluindo a interagao spin-orbita de Pauli [21],

h
Hso = —5— (o0 x VVj) - 2.18
S0 Al (o 0) " P, ( )
onde o representa as matrizes de Pauli 0,,0,,0,. Nossa Equacao de Schrodinger (2.7),

apés aplicacado do momento sobre as fungdes de Bloch, torna-se

p2 thQ h
<2mo + Vo + o + %kz p+——s e (a' x V) - (hk +p)> Uy (1) = Ey gty i (7).
(2.19)
Utilizando a notacao
R
T=p-+ P (o x V1), (2.20)
obtemos
2 27.2
p Rk h I
o oo . =F ) 2.21
<2m0 * % + 2m0 * mok 4m(2)c2 (0‘ X V%) p u"’k(r) V’kun’k(r) ( )

Onde, agora, os elementos de fungéo de onda periédica de Bloch, u, x(7), sdo spinores [24],
que podemos representar por |n, k), possuindo duas componentes. O indice n representa,

ao mesmo tempo, o numero de banda e o grau de liberdade do spin o.
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Para um vetor de onda fixo kg, os conjuntos de fungoes periddicas de rede {|v, k)}
e {|n,k)} apresentam uma base completa ortonormal [21] para as Equagoes (2.19) e
(2.21), respectivamente. Dessa forma, podemos expandir os elementos {|n, k)} em termos
das fungoes de Bloch {|n,0)}, relacionados ao vetor de onda fixo ko multiplicados pelos

auto-estados de spin |o), isto é,

In, k) =Y Chuo(k)V, o), (2.22)
onde |V, 0’} := |/,0) ® |¢’), ou ainda,
Un’k(’l") = Z C'n,,/’(,/(k)uyg(,/(r). (223)

Assim, de forma andloga ao realizado para obter a Equagao (2.12), vamos multiplicar
ambos os lados pelo complexo conjugado, isto é, aplicar (o, v|, obtendo o Hamiltoniano

k - p sob interagao spin-Orbita

h2k? h
5 | (Bt o ) Basbosr e Py + A | Cor ) = BnaCor ), (220
0

mo

onde ,
EU’,O 51/,1/50,0’ = <07 V’ <2p7710 + %) ’V/, OJ> (225&)
P,, = {ovx|/ o) (2.25Db)
A = f VvV, o 2.25
Z:ZC—W<O’,V’1)UX( 0)‘1/,0’> ( . C)

Na Equagao (2.24) os termos fora da diagonal miok - P, resultam numa mistura

dos estados na banda de valéncia |v, 0) que se tornam mais fortes quanto maior k e mais
proximos da energia da banda de valéncia E,(0).
Em geral, os elementos de matriz da interacao spin-érbita A, resultam em uma

o0’

divisao (splitting) dos niveis de energia degenerados F, (k) em k = 0. Entretanto, precisa-se
de uma andlise mais cautelosa levando em conta as simetrias da banda. Por exemplo,
sem levar em conta o spin, semicondutores como o GaAs (arsenieto de galio) possuem
trés estados do tipo-p (momento angular orbital [ = 1) degenerados [25]. Incluindo spin,
a interagao spin-6rbita proporciona seis estados degenerados, com um total j = 3/2 de
momento angular para estados BP (buracos pesados) e BL (buracos leves) [26]. Para banda

de conducgao do tipo-s, os elementos sao nulos.

A diagonalizacao da Equagdo (2.24) permite encontrar a relagao de dispersao E, (k)

e coeficientes de expansdo C,,, (k) para todos os valores de k e indice de banda n.
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Entretanto queremos analisar apenas as bandas adjacentes, onde queremos saber a relagao
de dispersao E, (k) na vizinhanca do ponto kg = 0. Portanto, o método k - p e a interagao
spi-6rbita sao levadas em consideracao apenas para essas N bandas proximas, enquanto as
contribuigoes das bandas remotas sao consideradas por meios da teoria da perturbacgao de
Lowdin [21,23]. Essa abordagem resulta em um Hamiltoniano N-dimensional que possui

termos extras de ordens elevadas de k.

Restringindo a diagonalizacao de (2.24) para teoria de perturbagao de segunda

ordem, sem spin, encontramos

h2k?
El/ k)= El/ 0 y 2.2
(k) = E.(0) + 5. (2:26)
onde P2
mo 2 v,V
=14 — 2 . 2.27
mr o me Z E,(0) — By (0) (2.27)

Tal que a contribui¢cao dominante na soma vem do acoplamento P, ,, da banda v com a

banda mais préxima /. Além disso, uma boa aproximagcao para a massa efetiva se da por

mo 2 Pc2,v

— (2.28)

~ )
c/v mo Eg

onde E, ¢ a abertura do nivel de banda, m a massa efetiva para banda de conducao e m;,

*

a massa efetiva para banda de valéncia tal que é representada a fragao entre elas por m? Jo-

2.3 Aproximacao por funcdo envelope

Até agora foram considerados cristais semicondutores periddicos perfeitos de tama-
nho infinito. Entretanto, nanoestruturas reais, além de terem tamanhos finitos, podem
possuir varias composigoes e estarem sob presenca de potenciais externos nao uniformes.
A aproximagao por funcao envelope nos permite descrever estados de elétrons e buracos
na presenca desses campos externos, elétricos ou magnéticos, com variacoes na escala de
tamanho da periodicidade da rede. Essas funcoes, de forma geral, sao curvas continuas

delineando os extremos da func¢ao de onda que estamos envolvendo.
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Figura 3 — Esquema de funcao envelope

Funcao Envelope
Superior

7
Funcao

de Onda

Funcao Envelope
Inferior

Queremos explicar a aproximagao por funcao envelope para o caso de semicondutor
homogéneo na presenga de potencial externo V.. (r). Aqui, a fun¢ao de onda, 1 (r), é
escrita como uma superposicao das fungoes de Bloch, ¢, x(7), e as fungoes F,(r) que

denotam as funcgoes envelope, isto é,
=2 F(r)dulr (2.29)

Podemos, ainda, escrever a fun¢ao de onda como a superposicao de func¢oes envelope
para os elementos u, (r) de Bloch. Pra isso, substituindo a Equagao (2.1) em (2.29) e

expandindo F,(r) em série de Fourrier, alcangamos

nyk uuk (230)

onde os coeficientes f, x(7) sdo chamados de fungoes envelope, com v o indice de onda e k
o vetor de onda, modulando as oscilagdes das fungdes de Bloch u, g (7. Essa modulacao
varia lentamente em relacao a escala de comprimento da constante de rede, e por isso os

coeficiente f, x(7) sdo chamados de fungdo envelope [21].

Utilizando, agora, a Equacao de Schrodinger, ja com a interacao spin-érbita, com

um certo campo externo, temos

(P2+v0< V4o x VT p+vm<r>) o) = Bo(r). (231)

2myo 4m3 4m2c?

Anélogo a derivagao do modelo k - p, vamos expandir a fungao de onda ¥ (r) da Equagao
(2.30) em termos do ponto da primeira zona de Brillouin, k = 0, e multiplicar pelos auto

estados de spin |o), isto é

wa r)u,0(r)|o). (2.32)
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Substituindo a fungao de onda expandida (2.32) na Equacao de Schodinger (2.31), multipli-
cando pelo complexo conjugado u, o (7)* € integrando em uma célula unitaria, encontramos

o Hamiltoniano de multibanda, ou Hamiltoniano de funcao envelope,

2
p 1
EI/ 0 = ‘/ea: 51/1/’500’ - 'PVV’ AVI// v',o! =L v,0 y
5 | (B0 o Vo) s 4 i Pry A | o) = Efo )
(2.33)

v,/ o!

ou apenas

SN HUE oo (r) = Ef,.(r), (2.34)
com P,, e A,, dados, analogamente, as relagdes (2.25). Podemos notar, ainda, que o
Hamiltoniano de funcéo envelope HLE

v ,o!

Equagao (2.24), onde o vetor de onda k se torna o operador momento no Hamiltoniano de

é praticamente idéntico ao Hamiltoniano k - p da

multibanda a partir da relagao

k:%:ﬂv. (2.35)

Utilizando a teoria de perturbacao de segunda ordem de Léwdin para a estrutura de banda
nao degenerada, isotrépica e parabdlica [21,27], assim como a Equagao (2.26), encontramos,
para o operador momento na forma —iAV, o Hamiltoniano de massa efetiva,
h? 1
H=—_-V-|—|V+E/(0)+ Vex(r), (2.36)
2 mg
onde E,/(0), como anteriormente, é a energia da banda de conducao no ponto de minimo

e mg, o tensor de massa efetiva dependente da posicao a partir da interagao do potencial
externo Ve, (r) [21].

Um exemplo interessante é utilizar um campo magnético alterando nossa Equagao
de Schrodinger (2.31) para

((—ihV + eA)?

h
+ Wo(r) + —5= (0 x VVp) - (—ihV + eA)
2TTLO

4m3c?

+¥KM%S§MWHB)¢@):E¢@% (2.37)

onde A é o potencial vetor, tal que B = V x A, V(r) é um potencial escalar, gg é o
fator g do elétron no vacuo e ug é o magneton de Bohr. Dessa forma, encontramos o

Hamiltoniano de funcao envelope

—ih A)? 1
Z [(EV/<O) + ( ‘ V te ) + V(r)> (5,/7,//(5070./ + 7(—ZFLV + €A) . PVJ//
2my m

!
v, o’ 0 0,0

+ A]/7y, + %MBU : B5u,u’ fl/’,a’(r) - Efup(r)? (238)

o,0’

com uma rela¢ao ao Hamiltoniano k - p (2.24) da forma

yy . e
k=% =—iV+_-A 2.
R T (2:39)
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e Hamiltoniano de massa efetiva

(—ihV + eA)?

*
2m}

FV(r) + %OLLBO' .B. (2.40)

H =

onde g’ é o fator giromagnético efetivo e m} é a massa efetiva relativos a enésima-banda.

2.4 O Hamiltoniano de Rashba

O Hamiltoniano de Kane 8X8 descreve semicondutores diretos com estrutura blenda
de zinco, onde o gap de menor energia entre as bandas de conducao e de valéncia ocorre
no ponto I'. Esse Hamiltoniano além de incluir as bandas de condugao I'; e de valéncia
I'§ também considera a banda de valéncia I'} chamada de split-off [21]. Considerando a
teoria de perturbacao de Lowdin e analisando os efeitos das bandas de valéncia na banda

de conducao ¢é possivel obter o Hamiltoniano de Rashba [21]:
HSO:CY('UXE)-O', (241)

onde « é a constante de Rashba especifica para cada semicondutor, v é a velocidade do
elétron e E designa um campo elétrico externamente aplicado ao sistema. No caso em que
o campo elétrico externo ¢ diferente de zero, a eq.(2.41) deve ser adicionada a eq.(2.40)

para incluir efeitos das bandas de valéncia I'§ e I'} sobre a banda de condugao I'§.

No Capitulo 7?7, iremos considerar diferentes valores para o campo magnético
externo B. No entanto, iremos usar o momento p = —ihV [28] ao invés do momento
candnico p — eA e a contribuigao dada pelo Hamiltoniano de Zeeman (ultimo termo do
lado direito da eq. 2.40), pois estamos no limite de campo magnético fraco. Ja a interagao
spin-érbita serd proporcional a p,o, no caso unidimensional e & (/%yax — l%zay) no caso

quase-unidimensional.
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3 Mecanismo de transporte

Como ja mencionado na introdugao, varias estruturas eletronicas na escala nano-
métrica ja foram fabricadas e estudadas experimentalmente, como, por exemplo, uma
fina camada de um material sobre outro, tal qual, AIGaAs e GaAs [11,21]. Esse tipo de
estrutura representa o que é chamado de confinamento quéntico, isto é, quando a separacao
das superficies de dois materiais é menor que o comprimento de onda do elétron, saindo

do limite classico para o quantico, tal que sua energia ¢ quantizada.

Esse confinamento promove efeitos quanticos que podem ser estudados a partir de
potenciais de espalhamento. Quando particulas atravessam regioes nas quais o meio esta
mudando em escalas de comprimento comparaveis ao comprimento de fase (comprimento
de onda) das particulas ocorre uma interferéncia, ou melhor, a superposi¢ao de ondas
incidentes e refletidas, andlogo ao caso eletromagnético [29], nos leva a interferéncia
construtiva e destrutiva. Essa superposicao de estados promove a quantizacdo do momento
e energia, onde podemos usar os métodos do Capitulo 2. Entretanto, queremos observar, de
forma geral, o transporte de particulas (elétrons) sobre essa regiao e como as amplitudes

de reflexdo e transmissao determinam o transporte.

3.1 Tunelamento de barreira de potencial

Vamos inicialmente estudar o fendmeno de particulas passando em uma regiao que
apresenta uma barreira de potencial com intuito de comparagao para o transporte sobre

uma regiao de spin-érbita.

Esse fendmeno, conhecido como tunelamento quantico, sobre uma descricdo de
fungoes de onda, proporciona informacao sobre a amplitude de probabilidade da posigao,
momento, e outros efeitos como transporte e espalhamento das particulas. Como estamos
utilizando uma descricdo probabilistica, a natureza da particula contradiz a Mecanica
(Classica, onde ocorre a passagem da particula através de uma barreira de potencial mesmo

COo11l uma energia menor.

Para melhor ilustrar o fen6meno de tunelamento, vamos considerar uma bola
rolando sobre uma superficie plana com certa energia cinética K. Ao encontrar elevacao,
tal como uma colina, a bola ird subir e passar a elevagdo somente se sua energia cinética
K for superior que a energia potencial do topo da colina U. Nesse caso, sua probabilidade
de atravessar a colina é exatamente 1. Se, por outro lado, sua energia cinética for menor
que o potencial no topo da colina, a bola ira alcancar uma certa altura sobre a encosta,

ird parar nesse ponto de maximo e depois ird rolar na dire¢do oposta, conservando sua
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energia total. Nesse caso, sua probabilidade de atravessar a colina é exatamente 0 e de
retornar (ser refletida) é exatamente 1. Entretanto, de acordo com a Mecéanica Quantica, a
bola possui uma funcao de onda que é definida sobre todo o espaco. Essa funcao de onda

pode ser até bem localizada, mas existe a chance da bola atravessar a colina.

Vamos caracterizar o transporte, unidimensional, utilizando um barreira de poten-

cial quadrada separando o espaco em trés regioes, conforme ilustrado na Figura 4, tal que,

0 se z<-—-L
V(eg) =9V, se —L<z<L (3.1)

0 se xz>1L

Figura 4 — Esquema de barreira de potencial

Regiao Regido Regiao

I 11 117

Barreira de potencial de altura V{ criando trés regdes com diferentes funcoes de onda. Na
regiao I teremos uma onda incidente e uma refletida, na regiao I uma parte da onda
incidente é transmitida e atravessa para regiao I11 que continua a se propagar.

Para o caso onde L e V{ sao finitos, possibilitando que uma parte da onda incidente,
vinda da esquerda, possa penetrar a barreira e atravessar toda regiao de potencial até ser
propagada. O quanto de onda incidente sera possivel atravessar a barreira ird depender da
altura Vj, do comprimento da regiao de potencial L e da energia E da particula incidente
na barreira. Esse problema se resume em resolver a equacao de Schrodinger independente
do tempo

W ()
2m  dax?

+ V(x)y(x) = EY(x), para —oo<x < —+00, (3.2)

onde, sabendo a energia E da particula, vamos utilizar uma fungao de onda (x) que seja
continua e possua derivada continua para todo x. Ou melhor, estamos procurando uma

solugao que nos retorne uma interpretagao probabilistica da forma |1 (z)|? = ¥*.
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Dividindo o eixo x em trés regioes, dadas pelo potencial (Figura 4), encontramos
trés equagoes para diferentes fungoes de onda, sendo denotado 1;(x) a solu¢ao para regiao
I, onde x < —L, ¢;(z) para regiao II, onde —L < = < L, e 1, para regiao 111, onde
x > L, tal que

h2 d2
“om Z};gx) = Eyy(v), pararegidol: —oo<z<—L; (3.32)
h2 d2¢11(l')  n . .
B | Vyw(a) = Bo(e). pamavegioln - L<z<Li  (33b)
2 2
Cor(@) g 2) para regio I L < 2 < 400, (3.3¢)

Com da?

Podemos verificar facilmente, por substituicao, que as solugoes para as regioes sem potencial,

regiao I e II, sao dadas por

Yr(z) = Ae™ 4 Bemike (3.4a)

Yrir(x) = Fet™ 4 Ge ™, (3.4Dh)

onde k = \/W/h é a frente de onda e A, B, F e G sdo constantes, da forma que A
representa a amplitude de onda incidente, B a onda refletida em —L pela barreira de
potencial, I’ a onda propagada a partir de L que atravessou a barreira e G, que sera nula,
jd que nao temos onda refletida (propagante na direcdo —z) depois da barreira. Além

disso, podemos escrever de forma explicita a onda incidente, refletida e transmitida,

Vin(z) = Aet™ (3.5a)
Ures(x) = Be™ ™ (3.5b)
¢tra<m> - F6+ikx7 (350)

da forma que podemos encontrar o quadrado dos seus coeficientes a partir da probabilidade,

ou intensidade de onda,
’wln(x)‘Q — w:n(x)wm(x) — (Ae+ikx)*Ae+ikm — A*efika:AeJrikx — A*A — |14|27 (36)

analogamente,

[Gres (2)* = | BJ? (3.7a)

[Yra(2) [ = |FI*. (3.7b)
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Assim, a probabilidade de transmissao, ou probabilidade de tunelamento, serda dada pela

razao da intensidade de transmissao pela intensidade de incidéncia

— |77Z)tra(x)|2 — |F1|2
i ()P AP

Ptra(Ly E) (38)

Como mencionado, a solu¢ao do problema depende diretamente do valor fixo da
energia F e na regiao II do valor do potencial V{, portanto precisamos separar o problema
em dois casos: energia menor que a altura da barreira, £ < V{, e energia maior que altura
da barreira, £ > V,, além do limite, que pode ser aplicado a qualquer um dos dois casos,

onde a energia se aproxima dessa altura Vj.

Para o primeiro caso, podemos rearranjar a Equagao (3.3b),

() = B%y(2), (3.9)

dx?

onde aqui, 3? é uma constante positiva, ja que £ < Vj, e portanto § é um nimero real,
B?=="5(Vo—E)>0. (3.10)
Dessa forma a solu¢ao da Equacgao (3.17) serda dada por
Yrr(x) = Ce™P 4 DetP, (3.11)

que diferente das solugoes nas regives sem potencial I e 111, dadas por oscilagoes (Equagoes
(3.4a) e (3.4b)), na regiao II encontramos uma expressao na forma de exponencial que

descreve uma atenuacao gradual [18].

Figura 5 — Esquema da solugao de ¢ (zx) parar £ < V;

Vo

R NAVIVAY

-L L

Regiao Regido Regiao

I 11 117

No esquema de barreira de potencial temos na regiao I e III a solugdo da Equagao (3.17)
descrita por uma oscilagao e na regiao II por uma exponencial.
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Utilizando as condig¢oes de contorno que, como mencionado, a fun¢do deve ser

continua nas interfaces,

Yi(—L) =Y (—L) (3.12a)
T/JH(L) = @/)H(L)a (3'12]0)
e também deve ter derivas continuas nas interface,
Wilx)) - _ dpulz) (3.13a)
de | _ , de | _ ;
dwll (ZU) — dl/)III(x) , (313b)
dv | _, dv | _,

encontramos quatro equagoes com cinco incognitas (A, B, C, D e F'). Entretanto, como
queremos encontrar a probabilidade de transmissao, dada pela Equagao (3.8), podemos
expressar o coeficiente F', da onda transmitida, em funcao de A, tal que,

F o—ikL

A~ cosh (BL) +i(vy/2) sinh (BL)’ (3:14)

onde v = (32 — k?)/Bk. Assim, utilizando a relacao de probabilidade de transmissdo,

encontramos 1
pra E<VW) = s 3.15
tra( 0) cosh? (BL) + (y/2)%sinh® (BL) (3.15)
ou ainda . . V2
= 0 __sinh® (23L). (3.16)

- - {40
PoaE < Vo) 4E(Vo—E)

De forma andloga, para o segundo caso (E > V) podemos rearranjar a Equagao

(3.3b) da forma

dzﬁZQ(x) = —a’yYy(x), (3.17)

onde aqui, a® é uma constante positiva dada por

2m
a? = 72 (B = Vo), (3.18)

resultando, diferente do caso anterior, em uma solu¢ao da forma oscilante para regiao II,
V() = Ce ™" 4 Detior, (3.19)

Utilizando, novamente, as condigdes de contorno, encontramos o coeficiente da onda
de transmissao em funcao do coeficiente da onda incidente, alcancando a relagao de

probabilidade de transmissao

1 1 Vi

by W G ean), 3.20
PoE >V T IEE -1y S (2aL) (3.20)
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A partir das Equagoes (3.16) e (3.20), vemos que a transmissao serd maxima quando
o seno hiperbdlico for maximo, isto é, 28L = nw e 2al, = nr, respectivamente. Essa é
uma condi¢ao equivalente a dizer que nA = L, onde A\ é comprimento de onda do elétron

na regiao da barreira [30].

Figura 6 — Esquema do coeficiente de transmissao, Py, em funcao de E/V

12 T T T T T T

0.8 |- 1

0.6 |- 1

0.4} R

Podemos, ainda, encontrar, de forma analoga, a probabilidade de transmissao para
o caso de um poco de potencial. Aqui basta tomar um valor negativo para o potencial

e separar os casos para energias inferior e superior que esse potencial.

3.2 Férmula de Landauer

Vimos na primeira se¢ao deste capitulo transporte quantico através do estudo de
tunelamento de barreira de potencial. Vamos estender esses conceitos para uma estrutura
geométrica um pouco mais complicada, no sentido que queremos, agora, descrever a
transmissao de elétrons, ou transporte de corrente, e ndo apenas sua probabilidade de
tunelamento. Para isso, generalizando nosso tratamento, vamos utilizar o formalismo de
Landauer [31,32], onde agora se tornou padrao na linguagem do transporte de nanoestru-

turas [21], que depende da estrutura de banda e na geometria do sistema.

Inicialmente, vamos considerar um problema unidimensional de barreira de potencial
(que pode ser dada por um semicondutor) da forma que a barreira é conectada a condutores

unidimensionais ideais, e idénticos, que por sua vez se conectam a reservatérios de elétrons
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(Figura 7). Devemos lembrar que um condutor unidimensional ideal é dado por um nanofio

em um limite quantico onde apenas uma sub-banda é ocupada.

Figura 7 — Esquema de transporte unidimensional de Landauer.

(a) Condutores ideais entre semicondutor

condutores ideias

(b) Barreira de potencial e quase niveis de Fermi

N 2

barreira

O reservatério da esquerda (Res. 1) injeta elétrons no condutor ideal com uma
quase energia de Fermi 17 e o reservatério da direita (Res. 2) emite elétrons com uma quase
energia de Fermi py (Figura 7b). Para um sistema unidimensional ideal, com pequenos
desvios de um estado estacionario, a corrente para os condutores da esquerda e direita
pode ser escrita como uma integral sobre o fluxo [21]

2e [ [ o0
== /O v(k) f2 (k)T (E)dk — /0 V(K fo(k YT (E')dk'| . (3.21)

onde g—; ¢ a constante dada pela densidade de estados no espaco k, v(k) a velocidade de

I

grupo do elétron, T'(E) é o coeficiente de transmissao e f; e fy sdo fungoes de distribuigao

de Fermi dos reservatérios caracterizadas pelas energias de Fermi, isto é,

1

1&) = S (3.22)

Fazendo uma mudanca de variavel e integrando sobre a energia,

r=° l /0 " k) fL(R)T(E) (C‘;Z) dE — /0 ) fo (KT () (2’;) dE] . (3.23)

™
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da forma que, como desenvolvido em [33], para um sistema onde a temperatura estéd
proxima de zero, de maneira que é tratado um processo nao dissipativo para a transmissao,

e H1

I T(E)dE. (3.24)

B ﬁ K2
Assumindo, agora, que a voltagem aplicada é pequena, isto é, um regime linear [32], entdo a
dependéncia da energia na transmissao T'(F) pode ser descartada, da forma que a corrente

se torna proporcional a diferenca de quase niveis de Fermi,
1= =T (= ). (3.25)

wh

Precisamos agora encontra uma relacao dos quase niveis de Fermi, com os niveis de
Fermi dados pela diferenca de potencial entre os condutores. Para isso, podemos integrar

a densidade de elétrons dos condutores ideais. Para o condutor da esquerda temos

no=— " gumak == [ @ T)AE) + THB)E (3.26)

™

onde f,(F) representa a fungao de distribuicao perto do equilibrio, caracterizada pela
energia de Fermi pi4, e com relagao de distribui¢ao (ja simplificada) de f, = fi+ Rfi + T f2

[32]. De forma andloga, encontramos a densidade de elétrons do condutor a direita como

== [ pEdk == [ @ T)pE) + (B (3.27)

com relacao de distribuigao agora de f, = fo + Rfs + T'f1 [32]. Para o limite de baixa

temperatura [32], subtraindo a densidade n;, de n,, temos

ra ( dk H1 dk B1 dk
2 [ Sp)aE = [Ce-my (S )aE - [T () dE. 3.28
(i) e = e () ae - [ (G )em o2
Assumindo, agora, que a diferenga entre as energias de Fermi é suficientemente pequena,

da forma que podemos, novamente, descartar a dependéncia da energia na transmissao e

dk

4%, simplificamos a Equacdo (3.28) para uma diferenca

da funcao inversa da velocidade

das energias de Fermi,
pa = pp = (1 =T)(p1 — p2), (3.29)
relacionada com a diferenca das quase energias de Fermi iniciais.

Por fim, podemos encontrar a relagao de condutancia,

I
G=q (3.30)

utilizando as Equagoes (3.25), (3.29) e a relacao de diferenga de potencia eV = pq — ug,
tal que

2¢? < T ) B 2e2T (3.31)

C= i) = w

conhecida como féormula de Landauer para um tinico canal.
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3.3 (Caso de muitos canais

Vimos na secao anterior o transporte para o caso de apenas um canal. Vamos, agora,
para o caso em que multiplos canais de condugao estao presentes. Esse caso corresponde a
situagao na qual um nimero N de sub-bandas sao preenchidas com a energia de Fermi e
cada uma contribui para a corrente. Podemos escrever as solugoes, para o condutor da

esquerda e da direita, respectivamente, como

N
Wl (r,z) =Y (A% + Bie ™ :%)py(r) (3.32)
j=1
e
N, . .
Yit(r,z) =Y (Ce™=* + Dje % =*)pi(r), (3.33)
j=1

onde, r representa a posicao do vetor na direcao transversal, j indice de solucao transversal,
kj. o vetor de onda correspondente ao modo (sub-banda) e os indices i e n indicam a

conducao particular de cada modo.

Nessa situagdo, uma onda incidente de modo i possui probabilidade T}; = |¢;;]?| de

ser transmitida no modo j para direita e probabilidade R;; = |rj;|* de ser refletida. Para

um modo j particular no lado esquerdo, a corrente injetada no canal ¢ no lado direito
entre g e pq sera, assim como o caso de um unico canal, independente da velocidade.
Assumindo, também, que temos o mesmo niimero de canais em cada lado, a corrente total

do modo i, assim como na Equacao 3.25, sera dada por

e N

e
ﬂi; jilk — pi2) A (11 — p2) ( )
com relagdao de transmissao e reflexao da forma
N

iT => (1-Ry). (3.35)

i=1
De forma similar aos calculos realizados na se¢ao anterior, como melhor descrito

em [34], podemos encontrar a diferenga de potencial, com relagao as energias de Fermi,

como

M1 — o Z£1(1+Ri—Ti)V;1
5 T (3.36)
i=1Yi

GVZNA—,MBZ(

e a conducao como

2 N N -1
25V v

SR Y P b L (3.37)

mhim YL (1+ R — Ty,

Se uma medicao for realizada em dois terminais a condutancia se reduz a

. 2 N o2 ;
erm = —— » Ty = —=Tr(tt 3.38
2T s ; - r(tt") ( )

Através da eq.3.38 podemos notar que a conduténcia é diretamente proporcional
a probabilidade de transmissao. Desse modo, no Capitulo 5, ndés iremos apresentar os

resultados em termos da transmissiao e da reflexdo.
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4 Modelo tedrico

O problema que estamos interessados, como ja mencionado, é o transporte de spin
e conducao de elétrons em um nanofio, onde a interacao spin-érbita ocorre em certa regiao
do espaco devido a aplicacao de uma campo elétrico externo. Vamos considerar casos com
e sem campo magnético externo B local e analisar de forma semi-analitica o transporte

eletronico em funcao da energia total.

Figura 8 — Esquema de nanofio com intervalo sob interacao spin-érbita

Regiao 1 i Regido 3

==

-L L z

Elétrons vindo da regiao 1 dada por um condutor ideal, incidindo em —L, atravessando
a regiao 2 que possui interacao spin-érbita e sendo transmitidos, em L, para regiao 3,
também dada por um condutor ideal.

Conforme a Figura 8, separamos o nanofio em 3 regioes. Os elétrons vem da regiao 1
(seguindo pelo eixo z de —oo a +00) dada por um condutor ideal. Ao alcangarem a posigao
z = —L, uma parte dos elétrons ¢ refletida, andlogo ao caso de barreira de potencial, e
outra parte passa para regiao 2 que possui interagao spin-orbita. Em seguida alcancam a
posicao z = L onde uma terceira parcela de elétrons sdo transmitidos para regiao 3, dada

por um condutor ideal.

Para regiao 1 e 3 o sistema é descrito pelo Hamiltoniano Hy, com termos de energia

cinética e potencial,
2
_ 1P
2m*

onde p é momento do elétron e m* a sua massa efetiva. Enquanto que para regiao 2, devemos

Hy

+ V(r), (4.1)

acrescentar o termo de spin-6rbita e campo magnético local (que atua somente nesta regiao).
Para tratar o nanofio juntamente com os efeitos que devem ser incluidos na regiao 2, nés
iremos usar duas abordagens. A primeira assume um modelo estritamente unidimensional
para o nanofio e a outra considera o confinamento lateral e suas consequéncias para o

transporte eletronico.
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4.1 Interacdo spin-orbita de Rashba: Modelo 1D

O sistema mais simples que podemos pensar inicialmente para incluir a interacao
de Rashba é o caso unidimensional [28]. Aqui, para a regido 2, além da contribuicao Hy,

teremos a contribuicao de Rashba dada por:

HR = —YRPz0y, (42)

onde 7 representa a forga efetiva do campo de Rashba [28], p. 0 momento na diregao de
propagacao e o, ¢ uma das matrizes de Pauli. Dessa forma o Hamiltoniano na regiao 2

sera dado por
’|

_Ip
2m*
A partir da Equacao de Schrodinger, HV = EV, e utilizando a seguinte funcao de onda,

+
U = e (Z_) , (4.4)
alcangamos um sistema da forma

(;jj* RA4V(r) - E ivrhk ) (w) 0 (45)

H — rpa0y + V(r) (4.3)

—ivphk P2+ V(r)—E) \y-

2m

onde " e 1)~ representam as parte da frente de onda do elétron com spin up e spin
down, respectivamente. Aqui, podemos identificar que o sistema mostra a transmissao do
elétron em fungdo da interagao de Rashba (elementos fora da diagonal principal) que pode
alterar, justamente, o seu spin. Além disso, podemos tomar um potencial do tipo degrau,
V(r) = Vi que atua somente na regido 2, como visto na Segao 3.1, de forma a facilitar as

contas. A contribuicao gerada pelo efeito Zeeman é
HZ :’YZB'O' (46)

onde vz representa o coeficiente de Zeeman de divisao de energia, em unidade de energia
por campo, B o campo magnético aplicado e o as matrizes de Pauli. Tomando, entao,
um campo magnético na dire¢ao x (perpendicular a propagacao), obtemos as seguintes

equacoes para a regiao 2:

L2+ Vo—E  iyrhk+v2B \ (v* _ 7
—ivghk + B Lk 4 Vo—E) \¢=) '

4.2 Interacao spin-orbita de Rashba: Modelo quase 1D

Nossa abordagem, agora, sera utilizar um sistema quase unidimensional. Isto é,
vamos tomar um geometria na qual o nanofio se trata de um cilindro perfeito. Isso nos

permite tratar de forma separada as energias da parte transversal e longitudinal do fio.
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Além disso, teremos aqui um potencial V' (7) descrito com duas contribuigoes: potencial de
confinamento e potencial devido ao campo elétrico da corrente na direcdo de propagacao
Z?

V(r) = Veont(T) + VE(2), (4.8)

Para o potencial de confinamento, os elétrons serao mantidos dentro do fio a partir de
simetria radial (independente de z), ou melhor,
0 se [p|<a

| (19)
oo se |p|>a

‘/;:onf('r> = {

onde p é a componente radial e a o raio do nanofio. Ja o potencial devido ao campo elétrico
VE(z), serd interessante, para o célculo da interagdo spin-érbita de Rashba e pode ser
descartado em alguns casos para obtencao da solucao da funcao de onda. Dai, entao, a

necessidade de uma analise analitica ou numeérica sobre o sistema.

Com isso, para regiao 2 o sistema é dado por um Hamiltoniano que possui a

contribuicao Hj e contribuicao da interagao spin-érbita de Rashba,
H=Hy+ Hp (4.10)
tal que o termo de Rashba, utilizando o método k - p, é dado por
Hr=akxVV(r))- o (4.11)

onde k é o vetor de frente de onda, o as matrizes de Pauli e a a constante de acoplamento
dada pelo material e 0 momento magnético do elétron. Substituindo o potencial (4.8), e

tomando um potencial elétrico dado por
Ve(z) = Vo —eFz. (4.12)

onde Vj é um potencial escalar fixo, e é a carga do elétron, F' o mdédulo da forga elétrica e

z o eixo de propagagao, encontramos

Hr=—aeF(kx2) o
= —aeF (kyo, — ky0,) (4.13)
Utilizando as relacoes de k e o,
ks =k, £ ik, (4.14)
e "
o= 22="% 2”@4 (4.15)

encontramos o Hamiltoniano de interacao spin-érbita de Rashba como

Hp = —iqeF(kio_ —k_oy) (4.16)
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Dessa forma, nosso Hamiltoniano total, substituindo a relacdo do momento, p = —ihV,
para cada coordenada, explicitando o termo em z, é dado por

h? (82 82> r? 9?

5 + 07 ) " om0 +V(p)+V(z) —iaeF(kyo_ —k_oy)  (4.17)

H=-

2m*

Como estamos analisando um nanofio que se trata de um cilindro perfeito, podemos

utilizar esse sistema de coordenadas, parametrizando o sistema, da forma que

2 9”2 19/ 9\ 1 &
29 L9 _ 29 (,%) 22 41
Vi= a2 ToE ~ p0p <p0p> T 2o (4.18)
¢ 0 0
= —ierio (L4 19 419
T <3p p(%) (4.19)

Substituindo as relagoes (4.18) e (4.19) em (4.17), encontramos uma equagao diferencial
onde podemos utilizar o método de separagoes de variaveis [35]. Ou melhor, podemos

analisar apenas a parte transversal,

h2
_Tm*vif =E.f para [p|<R (4.20)

que possui dada por [35]

n=04+1,+2.

m=12,-

Faanl(:0) = Au o (22 ) 679, para (4.21)

a
onde J,, sao as funcoes de Bessel de ordem n, fi,, ,, é 0 m-ésimo zero da n-ésima funcao de
Bessel, a o raio do fio e A,,,, sao os respectivos coeficientes. Encontrando, também, as

energias

9 2
h* pym
o2m* a?

BV = (4.22)

Dessa forma, utilizando a solucao da parte transversal, podemos rescrever a equagao de

onda, pelo método de separacao de variaveis, como

V=Y fum(pr0) ( ’?m(z)) (4.23)
n,m 77ZJn,m(z)

£ representa um spinor, separando a equacao de onda para spin

n,m)

up e spin down. Retornando ao Hamiltoniano total, Equacao (4.17), aplicado na Equacao

onde o vetor a direita,

de Schrodinger,

n,m hQ 82 ) i 2
(EJ: T omr 92 +V(2) —iaeF (ko — kUJr)) v=EY, (4.24)
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substituindo a Equagao de onda (4.23), temos
o ¥ (2)
EP" - F — — 4V Ogrs | 7
b { (B2 =B~ g V19 o (%(z)

—iaeF ( Y _<8l|f€’5>> (1/1:(2))} —0, (4.25)
(s/|k+ls) 0 U5 (2)

onde os indices s e s’ sao dados pelos pares de niimeros quanticos n,m e n’, m’, respectiva-

mente, e as relacoes de l%i sao dadas por
,ia 20,
<S |k::|:|8> = ETS’(Sn’,n:Fl (426)

sendo

s __ :us/lu’s’
TSI —_— m. (4.27)

Utilizando ainda, em unidades de energia, a relacao F = Ef + Ui

5,5, encontramos a partir

da Equagao (4.25) o Hamiltoniano

2 2 h2k2 . i s

b (e V() - ) i0e FET 6, Lo

8,8 — . 2 s 2 o2 n2k2 ( . )
—iael T 0w (— o +V(2) = 5z ) b

ou simplesmente, em unidades reduzidas,

f o Huw _ (& +V(E) - /552> Osst LTS i 0
T a 29T 30 1 (% +V(E) — k) bw) '
onde utilizamos
h2
€0 2m*a2 (4303)
F
y=2 (4.30b)
aeg
z
Z2= - 4.30
= (4.30c)
/55 = ak, (4.30d)
~ E
E=— (4.30e)
€0
. 1%
V(Z) = E(z) (4.30f)
0

Andlogo ao caso unidimensional, vamos tomar um potencial do tipo degrau dentro da regiao
e podemos adicionar o efeito Zeeman (Equagao (4.6)), a partir de um campo magnético

externo na dire¢ao x. Com isso nosso Hamiltoniano (4.31) se torna

o2 g ~ 2 ~ ~
~ — 47z2 +V - ks 55 s/ _2 T;/(Sn/n + B
(( oz T 0 ) s TheOnintl T2 ) . (4.31)

Hs,s/ = " - ~ ~2
29T 50w + V2B (—a + Vo — ks ) 0uw
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4.3 Método Semi-Analitico

Em ambos os casos vamos utilizar um método semi-analitico capaz de encontrar a
transmissao, reflexao e equacao de onda para um numero finito de canais. Chamamos esse
método de semi-analitico devido ao fato que utilizar valores definidos para as constantes e

realizar os célculos de forma numérica.

Para o primeiro caso, Rashba unidimensional, nosso sistema ja se encontra no
formato desejado, onde dada uma energia total F ja definida, a matriz depende apenas
da energia de frente de onda k. J& no segundo caso, podemos fazer o mesmo tomando o

ansatz de onda plana para a fun¢ao de onda W, isto é,

+ 2 +eikz
() ()

onde ¢! e ¢, sdo constantes representando as amplitudes da frente de onda de energia
k (estado s) para spin up e down respectivamente. Dessa forma, encontramos o sistema

dado por

K24V — k) 60y —29T56, i1 + 4B +
(( 0 ) , e ,n+1 Yz Ps -0 (433)

2’~>/Tg:g/5n’,n—1 + IYZB (k? + ‘N/O - ]532) 55,5’ 905_
Vale ressaltar que devido ao calculo numérico temos que trabalhar com um niimero finito
de canais. Dessa forma, vamos escolher os N estados que iremos usar em funcao crescente
dos niveis de energia de fermi, que no caso sao dados pelos zeros da fungao de Bessel 1t .

Portanto, para um nimero fixo de estados, encontramos um sistema da forma
H(k)P =0, (4.34)

onde H é a matriz que possui apenas varidvel k e ® o vetor com as amplitudes de onda de
cada estado, andlogo ao encontrado no sistema unidimensional (4.7). O préximo passo sera
resolver o sistema de equacgoes para k, identificando as constantes ¢; ou, de maneira mais
consistente, resolver a equacao de determinante nulo para matriz H. Em outras palavras,
assumir que existe k; que é solucdo do sistema dado pela Equacao (4.34) com ¢ diferente

de zero implica

det(H) = 0. (4.35)

Retornando a Equagao (4.34), substituindo cada valor k; encontrado com o intuito de
encontrar os valores para as constantes do vetor ®;, chegamos a uma relacao de ntcleo de

matriz [36], H(k;)®; = 0, onde encontramos uma solugao a menos de uma constante \;,

A (4.36)
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Portanto, podemos escrever nossa funcdo de onda W, na regiao de spin-orbita como a

soma das 2NN solugoes encontradas, isto é,

oh oh PN
Wo(z) = | ¢ [ Me®o | 1 [ e [0 | donet™vE, (4.37)
PN X R

onde, novamente, ¢ sdo os valores dos nicleos para cada solucdo k; e \; constantes com

valores a serem encontrados.

Partindo do mesmo anzats e tomando o elétron viajando no fio na dire¢ao z, como
indicado na Figura 8, temos para regiao 1 o elétron incidente na interface e logo uma
funcao de onda com elementos de incidéncia e reflexdo e para a regiao 3 uma funcao de
onda apenas com elementos de transmissao, onde suas energias sao estabelecidas segundo

a energia total do canal, ou melhor,

]1 eimz Rlefimz
Uy (z) = : + : (4.38)
]NemNz RNeme
€ .
Tyei12
U3(z) = : : (4.39)
TNeinNz

onde I; sao os valores das amplitudes de incidéncia de cada canal, no caso o nimero de
elétrons, I; os valores da reflexao, T os valores da transmissao e x; as energias de cada
canal, dadas pelos niveis de energia de Fermi. Lembrando que no caso unidimensional,
como estamos vendo a relacdo de spin em um sistema 2 x 2, as duas energias de canal

serao iguais, enquanto que no caso quase unidimensional essas energias serao dadas por

ks =\ B — 2. (4.40)

O proximo passo é utilizar as condi¢oes de contorno nas interfaces das regides para
obter um sistema de equacoes consistente com o ntiimero de incognitas. Para tal, podemos

identificar a continuidade das fungoes de onda na interfaces,

Uy (—=L) = Wy(—L) (4.41a)
Wy (L) = Wy(L), (4.41b)
e a continuidade das derivadas, 1
0z |__ ; 0z |__ ; '




Capitulo 4. Modelo tedrico 38

8\112(2) . 8\113<Z)
oz |._, 0z

Relembrando que estamos observando o sistema quase unidimensional. No caso unidimen-

(4.42D)

z=L

sional, ou, de forma geral, quando o Hamiltoniano H possui termos de momento fora da

diagonal principal, as relagoes (4.42) se tornam descontinuas da forma

G\Ifl(z) . 3\112(,2) - 1"’ -
S P = 20\112( L) (4.43a)
5’\112(2) . 8\1[3(2) _ EN
o i~ I S0a(L) (4.43b)

sendo ¢ a matriz que acompanha os elementos de momento fora da diagonal.

Dessa forma, chegamos a um sistema de equagoes possivel de resolver onde encon-
tramos os valores de \;, R; e T;. Podemos, por fim, verificar o ansatz somando o valor
absoluto de todos os elementos de transmissao e reflexao e comparando com o nimero de
elétrons incidentes, onde esperamos um valor correspondente. Essa soma deve ser feita
levando em conta apenas os canais onde sua energia nao ultrapassa a energia total E, pois

energias baixas nao serao capaz de exitar elétrons nessa camada e sao tratados como ondas

evanescentes.
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5 Resultados

A partir do método semi-analitico apresentado anteriormente, para cada modelo
tedrico (unidimensional com 1 e 2 canais e quase unidimensional), conseguimos obter a
probabilidade de transmissao e de reflexao em fun¢ao da energia total do sistema. Neste
Capitulo apresentaremos os resultados numéricos da probabilidade de transmissao e de
reflexdo em funcao da energia total do sistema variando os diferentes parametros: valores
da constante de Rashba, campo magnético e potencial. Além disso, fixamos o tamanho
da regidao 2 com o tamanho L = 2 (Figura 8), em unidades reduzidas. Obviamente, os
resultados sao dependentes do tamanho da regiao 2, mas os fendomenos fisicos basicos
podem ser compreendidos usando-se um tamanho fixo. Como dito anteriomente 3, a
condutancia é proporcional a probabilidade de transmissao total, portanto iremos apresentar
a probabilidade de transmissao total |T'|?, a probabilidade de reflexao total |R|* e a soma
|R|*> + |T|?, a qual serve como um contador do ntimero de elétrons incidentes no sistema.
Nas proximas segoes, os resultados serao apresentados de uma maneira construtiva, ou
seja, primeiro iremos abordar o caso mais simples e iremos incrementar esse caso passo a

passo.

5.1 Caso unidimensional

O caso mais simples a ser analisado ¢ o modelo unidimensional, o qual é descrito
pela Equagao (4.7). Para aplicar o método semi analitico utilizando célculo computacional,
vamos tomar unidades reduzidas (Relagoes (4.30)). Devemos observar que, no modelo
unidimensional, estamos trabalhando com uma matriz 2 x 2, portanto teremos a injecao
de dois elétrons (um com cada spin) para qualquer energia E. Por isso o méaximo valor

possivel para a transmissao é 2.

Primeiramente, vamos considerar um sistema apenas na presenca de potencial na
forma de pogo, Vo = —2, isto é, sem interagao spin-érbita, yg = 0, e campo magnético
nulo, B = 0, apresentado na Figura 6. Conforme visto na Equacao (3.20), para um valor
negativo de Vj, conseguimos utilizar como referéncia uma transmissao dada pela relagao

T <4<E+V]‘;2/%) sin? (QL\M,/HE/VO))_1. (5.1)

Na Figura 9, nds apresentamos os resultados numéricos (linha sélida) e os resultados
analiticos (pontos sélidos). Podemos ver que ambos resultados concordam entre si, o que
mostra que o método semi-analitico desenvolvido funciona para transmissao de pogo de

potencial.



Capitulo 5. Resultados 40

Figura 9 — Transmissdo para caso 1D com 1 canal, sem interacdo spin-6rbita (yr = 0),

campo magnético nulo (B = 0) e potencial constante (Vy = —2).
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Em seguida, iremos analisar o caso onde temos apenas a presenca da interacao
spin-orbita, ou seja, tomamos um valor fixo para a forca de Rashba, 4 = 2, campo
magnético nulo, B = 0 e potencial nulo, V = 0, em unidades reduzidas. Os resultados da
Figura 10 podem ser compreendidos usando a abordagem desenvolvida por D. Sanchez [37],
que mostrou que o Hamiltoniano unidimensional de Rashba local a(x), onde a(z) = vg
no intervalo 0 < x < £ e zero caso contrario, dado por

y_ 7 {al@).nle,

2m 2h ’ (5:2)

pode ser reescrito usando-se uma expansao da func¢ao de onda a partir dos auto-estados

de spin x4 da base de oy,

U(x) = (@) x+ + P2()X- (5.3)
e uma transformacao de gauge
V12 — Y12€TD {:I:i / kR(x')dx’} : (5.4)
onde kr(z) = ma(z)/h?. Como resultado, a equacio de Schodinger se torna
h? d?; 5 Rk,
ST oY _ g .
2m  dx? \2m Yz, (5:5)

isto é, o problema de Rashba 1D pode ser mapeado a um problema de pogo de potencial

quadrado de tamanho ¢ dado por Vy = —m~%/h% No nosso caso, podemos utilizar a
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expressao de transmissao para poco 5.1 como ajuste de curva, encontrando a seguinte

relacao 5.5 em unidades efetivas,

- (7;)2 (5.6)

Observamos, portanto, que utilizando valor 7z = 2 resulta na mesma fisica que ao

Figura 10 — Transmissao para caso 1D com 1 canal, sob interagdao spin-orbita (Ar = 2),
campo magnético nulo (B = 0) e potencial nulo (Vj = 0).
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problema de poco para potencial Vy = —1, como pode ser visto na Figura 10. Com essa
relacdo, basta tomar o valor da forca de interacao de Rashba 4 = 2v/2 para retornar ao
caso de potencial Vj = —2, observado na Figura 9. Em seguida, podemos analisar o caso
para uma regiao com presenga tanto da interagao spin-orbita, Y = 2, como do potencial
do tipo poco, Vo = —2, e campo magnético nulo. Na Figura 11, a curva sélida apresenta
os resultados numeéricos e, como esperado, os pontos sélidos sao os resultados analiticos da

equagao 5.1 com um potencial Vo = —3, 0 qual é a soma do potencial V; e do potencial
N
efetivo de Rashba — (%R) =—1.

O proximo passo sera analisar o caso onde temos apenas a presenca de campo
magnético constante, isto ¢, tomando B = 2, g = 0 ¢ Vy = 0. Aqui, a aplicacdo de um
campo magnético local, dado pela Figura 12, apresenta uma transmissao total equivalente
A soma das transmissoes de efeitos dados por um potencial positivo, Vy = 2, e outro

negativo, Vo = —2, j& que o campo magnético atua diferentemente para cada spin.

Por fim, podemos tomar uma regido sob interacao spin-obita com potencial do tipo

poco, Vo = —2, e campo magnético constante, B=2 A Figura 13 mostra a probabilidade
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Figura 11 — Transmissdao para o caso 1D com 1 canal, sob interagao spin-orbita (Ar = 2),

campo magnético nulo (B = 0) e potencial constante (Vy = —2).
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Figura 12 — Transmissao para caso 1D com 1 canal, sem interagao spin-orbita (Ar = 0),
campo magnético constante (B = 2) e potencial nulo (V{ = 0).
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de transmissao em fungao da energia. Em principio, podemos pensar que essa transmissao
também pode ser calculada analiticamente usando um potencial efetivo. No entanto, nesse

caso nao ¢é possivel encontrar um potencial efetivo porque o campo magnético local é
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proporcional a matriz de Pauli o,, enquanto que a interacao de Rashba é proporcional a
matriz de Pauli 0,. Como essas matrizas nao comutam entre si, nao ¢ possivel encontrar o

potencial efetivo para esse caso.

Figura 13 — Transmissao para caso 1D com 1 canal, sob interagdo spin-6rbita (g = 2),

campo magnético constante (B = 2) e potencial constante (Vy = —2).
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Os préximos resultados para o modelo unidimensional foram obtidos considerando
que os elétrons com spin distintos possuem energias distintas, ou seja, esse sistema é
equivalente ao caso em que um campo magnético na direcdo z é aplicado ao longo de
todo o nanofio. Isso significa que diferentes spins possuem diferentes canais de transporte.
Com o intuito de observar as principais mudancas em relacao aos resultados apresentadso
anteriormente, iremos escolher duas energias distintas para cada canal, sendo €; = 0 para

o canal 1 e €& = 2 para o canal 2. O Hamiltoniano para esse caso é igual a
H— ]{72 + €~1 ) Z’ka’ + B . (57)

—ivrk+ Bk + &

Quando a energia total é menor que a energia do segundo canal, €, apenas sera transmitido
um tnico elétron. Para energias superiores ao segundo canal, a transmissdao pode atingir o
valor 2, o que corresponde a transmissao maxima de dois elétrons. Além disso, esperamos
também, uma conducao distinta do caso anterior, devido ao acoplamento entre os dois
canais a partir da interagao de Rashba e por usarmos, justamente, energias distintas. De
forma andaloga ao caso anterior, vamos primeiramente estudar o caso mais simples, ou
seja, considerar apenas um potencial do tipo poco, Vi = —2, sem interacdo spin-6rbita,

Ar = 0, e com campo magnético nulo, B=0.Aqui, aF igura 14 mostra, como esperado, o
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comportamento de transmissao, agora para dois canais. Neste caso, também nao ha uma

solugao analitica simples porque o termo que se refere as energias de cada canal

€~1 0
o) o

nao comuta com o,,. Em outras palavras, nao conseguimos escrever 1  na base o, (Equacao
5.3) de forma que nao aparega acoplamento entre os canais, resultando em um problema

separavel de poco de potencial.

Figura 14 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sem interacao spin-érbita

(Ar = 0), campo magnético nulo (B = 0) e potencial constante (Vo = —2).
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Em seguida, vamos analisar um caso ainda sem interacao spin-érbita, com campo
magnético constante B = 1 e potencial do tipo poco Vy = —2. Diferentemente do observado
na Figura 15, observa-se um vale (pico) na probabilidade de transmissao (reflexao) para
certa energia total do sistema. Esse resultado pode ser compreendido usando-se o trabalho
desenvolvido por S. A. Gurvitz [38], que mostrou que uma reflexao ressonante acontece
quando estados quase-ligados interagem com estados do continuo no problema de transporte
de dois canais. No nosso caso, o estado quase-ligado esta relacionado ao um potencial
negativo Vy = —2 e o acoplamento entre os estados do continuo (2 canais) é devido ao

campo magnético local B = 1.

Considerando um acoplamento spin-érbita, g = 2\ﬂ2), campo magnético cons-
tante, B = 1 e potencial nulo Vj = 0, obtemos os resultados apresentados na Figura
16. Neste caso nao temos uma correspondéncia direta da interacao de Rashba com o

potencial negativo Vy = —2. Isso também se deve ao fato do termo do Hamiltoniano com
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Figura 15 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sem interacao spin-érbita

(r = 0), campo magnético constante (B = 1) e potencial constante (Vy = —2).
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energias distintas para cada canal (5.8) ndo comutar com o termo de Rashba. Mesmo
assim, podemos ver que ha um aumento na reflexao para a energia total préxima a energia

€, 0 que mostra que o termo de Rashba ainda se comporta como um potencial confinante.

Por outro lado, podemos analisar o caso apenas com interagdo spin-érbita, Yz = 2,
tomando um campo magnético nulo, B = 0 e potencial nulo V; = 0, apresentado na
Figura 17. Neste caso, também é possivel identificar uma reflexdo quase total na Figura
17 logo antes da energia do segundo canal. Ou melhor, conseguimos verificar que ocorre
uma reflexiio ressonante mesmo quando néo temos aplicacio de campo magnético, B = 0.
Isso se deve mais uma vez ao fato de que o termo Rashba nao comuta com o termo das
energias para cada spin. Desse modo, a fisica nesse caso também é equivalente a de um

poco de potencial atrativo com o acoplamento entre os canais de spin.

Ainda com a interacao spin-Orbita, yg = 2, vamos analisar o caso para campo
magnético nulo, B = 0, com potencial do tipo poco, Vy = —2. E interessante observar, na
Figura 18, que o vale na transmissao ainda se mantém e, além disso, se mostra em uma
faixa maior de energia. De forma que o poco potencial altera a condugao sem perder a

caracteristica de reflexao ressonante, ainda sem campo magnético.

Finalmente, podemos analisar quando temos uma regiao de interagao spin-orbita,
com um campo magnético constante, B = 2, e um potencial do tipo poco, Vi = —2,
apresentada na Figura 19. Aqui, além de observarmos uma alta reflexdo antes da energia

do segundo canal, esse vale se apresenta em uma faixa de energia. Esse comportamento se
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Figura 16 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sob interacdo spin-érbita
(¥r = 2v/2), campo magnético constante (B = 1) e potencial nulo (V; = 0).
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Figura 17 — Transmissao e reflexao para caso 1D com 2 canais, sob interacao spin-érbita
(Ar = 2), campo magnético nulo (B = 0) e potencial nulo (V5 = 0).
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mostra semelhante ao do sistema sob interagao spin-érbita e potencial constante, mantendo

a reflexdo ressonante.

A Figura 20 mostra um sistema com as mesmas interagoes, porém, com uma regiao
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Figura 18 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sob interagao spin-orbita

(Ar = 2), campo magnético nulo (B = 0) e potencial constante (Vo = —2).
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Figura 19 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sob interagao spin-orbita

(g = 2), campo magnético constante (B = 2) e potencial constante (Vy = —2).
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menor. Podemos ver que o tamanho da regiao nao altera a esséncia do acoplamento entre
0s canais assim como a presenca do vale na transmissao, mas sim sua oscilacdo. Em
suma, os resultados apresentados nas Figuras 15 e 20 correspondem ao mesmo fenémeno
fisico, ou seja, do transporte entre dois canais acoplados de energias distintas onde ha um

potencial espalhador atrativo capaz de suportar pelo menos um estado ligado. Obviamente,
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Figura 20 — Transmissao e reflexdo para caso 1D com 2 canais, sob interagao spin-orbita

(r = 2), campo magnético constante (B = 2) e potencial constante (Vy = —2)
com regiao reduzida (L = 1).
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os resultados mostrados nas Figuras 15 20 nao sao idénticos porque esse fendmeno depende
do acoplamento entre os canais, da energia do estado quase-ligado e dos processos de

interferéncia que ocorre entre os dois canais.
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5.2 Caso quase unidimensional

Para o caso quase unidimensional, vamos utilizar o sistema dado pela Equacao
(4.31) e utilizar o método apresentado na Se¢ao 4.3. Diferentemente do caso unidimensional,
devemos observar que temos uma constru¢ao do Hamiltoniano que depende do niimero de
sub-bandas. Como temos infinitos niveis, para poder abordar o problema numericamente
devemos escolher um nimero finito de estados. Portanto, para o calculo numérico vamos
usar os dez primeiros canais (N = 10) em ordem crescente de energia, dadas pelos zeros da
fungao de Bessel. De forma explicita, para a nota¢ao s = |n, m; spin), teremos os estados:
10, ;4), [=1, 15 =), [=2,1;4), 10,25 +), [=3, 1, =), [=1,2; =), [=4, 1;+), [=2,2; +), [0, 3; +)
e|—5,1;—).

Além disso, vamos supor um semicondutor de forma que temos uma constante
de Rashba v = 3.7. Devemos, ainda, observar que o efeito Zeeman local s6 ird aparecer
como interagdo de mesmos indices n e m mas com spins opostos, portanto, para os estados
escolhidos, ndo teremos essa contribuicdo. A primeira analise se da em verificar o sistema
sem o efeito spin-érbita, 75 = 0, mas sob a acdo de um potencial do tipo poco, Vy = —2,
apresentada na Figura 21. Analogo ao caso unidimensional, apresentado na Figura 14,

podemos ver uma transmissao total que possui uma oscilacao pequena.

Figura 21 — Transmissao e reflexao para caso quase 1Q com 10 canais, sem interagao
spin-6rbita (7r = 0) e potencial constante (Vy = —2).
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Em seguida, vamos considerar o efeito spin-érbita nao nulo, 7z = 3.7 e com
potencial nulo V5 = 0. Na Figura 22 temos o resultado da transmissao onde varremos a

energia até F = 50, alcancando uma visao até a quinta sub-banda (canal). Em todo os
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intervalos de energia de cada canal, vemos uma reflexdo ressonante, em especifico, para as
passagens do primeiro para o segundo canal e do segundo para o terceiro canal, vemos
uma queda acentuada. Para uma analise mais detalhada, a Figura 23 mostra os resultados
para energia até E = 20 considerando mais pontos, o que facilita a observacao das duas
primeiras sub-bandas. Aqui, podemos ver de forma mais clara os vales na transmissao para
E~ 127, E~14.3 ¢ F ~ 14.7. Como esperado, da observacio no caso unidimensional,
esses vales ocorrem devido ao termo de Rashba que gera um acoplamento entre os canais

e um potencial atrativo, mesmo para campo magnético nulo.

Figura 22 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 10 canais, sob interacao
spin-drbita, yr = 3.7, e potencial nulo, Vj = 0, varrendo pontos até energia
E =50.
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Nas Figuras 24 e 25 utilizamos os mesmos parametros usados na Figura 22, mas
consideramos apenas 2 e 3 canais, respectivamente. Podemos ver na Figura 24 que as
reflex6es ressonantes desaparecem nesse caso. Considerando somente 3 canais, pode-se
notar que uma das reflexdes ressonantes ocorre para E~ 14.7, o que mostra que o nimero

de canais altera drasticamente a condugao através do nanofio.

Utilizando um sistema com 5 canais, encontramos uma transmissao e reflexao
idéntica ao de 10 canais, o que mostra que o resultado para E < 20 convergiu com 5 canais.
Essa relagao advém do fato de que os canais sao acoplados direta e indiretamente, isto é,
os primeiros canais possuem acoplamento direto, enquanto que os canais mais distantes

atuam em terceiros, que por sua vez atuam nos canais mais baixos.

Por fim, vamos tomar o caso onde temos uma regiao sob efeito spin-orbita, 7z = 3.7,
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Figura 23 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 10 canais, sob interagao
spin-6rbita (yr = 3.7) e potencial nulo (Vy = 0).
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Figura 24 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 2 canais, sob interagao spin-
érbita (g = 3.7) e potencial nulo (Vy = 0).
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e potencial do tipo pogo, Vo = —2, apresentado na Figura 27, considerando 10 canais e

com energia total £ < 20. Os resultados nesse caso sdo andlogos ao caso da Figura 23,

pois pode-se observar trés distintos pontos onde a reflexao é ressonante. As Figuras 28 e
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Figura 25 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 3 canais, sob interacao spin-
orbita (g = 3.7) e potencial nulo (V5 = 0).
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Figura 26 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 5 canais, sob interagao spin-
érbita (g = 3.7) e potencial nulo (Vy = 0).
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29 também mostram que os resultados considerando 2 e 3 canais nao convergiram, mas
que os resultados com 10 canais para E < 20 podem ser reproduzidos com apenas 5 canais

(veja Figura 30).
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Figura 27 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1D com 10 canais, sob interagao
spin-6rbita (yr = 3.7) e potencial constante (Vp = —2).
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As Figuras 28 e 29 apresentam, utilizando interacao spin-érbita, 35 = 3.7, e
potencial, Vo = —2, os sistemas para 1 e 2 canais, respectivamente. Igualmente, vemos,
que o numero de sub-bandas é altera a relacao da conducao. Assim como, para 5 canais,
encontramos o mesmo grafico de transmissao e reflexdo que o caso de 10 canais. Em
especial, a Figura 29, mostra que ja com 3 canais temos dois vales na transmissao, sendo o
primeiro deles (da esquerda para direita), uma reflexdo completa, diferente do observado

para potencial nulo.
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Figura 28 — Transmissao e reflexao para caso quase 1D com 2 canais, sob interagao spin-
érbita (g = 3.7) e potencial constante (Vy = —2).
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Figura 29 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1p com 3 canais, sob interacao spin-
érbita (g = 3.7) e potencial constante (Vy = —2).
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Figura 30 — Transmissao e reflexdo para caso quase 1p com 5 canais, sob interagao spin-
érbita (g = 3.7) e potencial constante (Vy = —2).
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Para o caso unidimensional, vimos que o termo Rashba pode ser representado como
sendo um potencial constante atrativo. Vimos ainda, que quando temos elementos de
acoplamento de Rashba e energias distintas para cada canal, aparecem vales na transmissao.
Ja no caso quase unidimensional, além dos efeitos de reflexdo ressonante em func¢ao da
energia total, vimos que o nimero de canais utilizados no modelo semi analitico altera
drasticamente a probabilidade de transmissao, isto é, as subbandas superiores, por mais
que sejam canais evanescentes, afetam o transporte dos elétrons com menor energia nos

canais propagantes.
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6 Conclusao

Neste trabalho, estudamos o transporte em nanofios semicondutores em sistemas
unidimensionais e quase unidimensionais. Especificamente, caracterizamos a transmissao e
reflexao de elétrons através de uma regiao com efeito spin-érbita variando como parametros
a constante de Rasha, campo magnético e potencial. Inicialmente, através do método
k - p, estudamos a estrutura eletronica de materiais semicondutores, do qual deduzimos
o Hamiltoniano na aproximacgao de massa efetiva e o Hamiltoniano de Rashba. Além da
estrutura eletronica do nanofio, o proximo passo foi estudar, a partir do tunelamento de
elétrons através de barreira e po¢o de potencial, como é a fisica basica da transmissao

desses elétrons.

A motivacao desse trabalho foi estudar as propriedades de transporte de elétrons
considerando a interagao de spin-6rbita de Rashba localizada em certa regiao espacial.
Além disso, foram consideradas diferentes configuracoes para a intensidade da interagao
de Rashba, potencial externo e campo magnético externo aplicado ao nanofio. Desse
modo, compreendemos a modulacao do transporte eletronico através da combinacao da
interacao spin-6rbita e das dimensionalidades do sistema. Para modelar a condutividade,
utilizamos a férmula de Landauer. Além disso, escolhemos para o estudo, a interacao
spin-orbita utilizando duas diferentes abordagens tedricas, modelamos o transporte com
um caso estritamente 1D e um caso quase-1D caracterizado por um potencial confinante
de uma estrutura cilindrica do fio. Dessa forma conseguimos caracterizar o transporte para
um Hamiltoniano de muitos canais, assim como uma expressao para a condutividade. A
partir do estudo da estrutura eletronica e de transporte pudemos construir um modelo
semi-analitico que permite encontrar as fungoes de onda e portanto os coeficientes de

transmissao e reflexao através de calculo computacional.

Com esse tratamento e método utilizado, conseguimos identificar, utilizando a
interagao de Rashba e diversas combinac¢ées com campo magnético e potencial, a trans-
missao de elétrons através de uma regiao com interacao Rashba e campo magnético local.
Vimos que os vales na transmissao devido a reflexdo ressonante, ocorre mesmo quando
nao temos campo magnético aplicado, ou seja, aparecem quando ha um potencial atrativo
e algum acoplamento entre diferentes canais. Isso acontece, por exemplo, no caso em que
temos a interacao spin-érbita e dois canais com energias distintas. Observando uma mesma
fisica que os casos que possuem com campo magnético, acoplando diferentes canais, na
presenca de poco de potencial. Desse modo, os resultados obtidos abrem novas perspectivas
para o entendimento de experimentos de transporte em nanofios semicondutores. Por
exemplo, recentemente foi observado uma reentrancia na condug¢ao medida em nanofios

semicondutores de InAs [11] mesmo com campo magnético nulo, o que néo era esperado
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teoricamente [12,13,28]. Nesse mesmo artigo [11], os autores propuseram um modelo
bem complicado que envolve o espalhamento de duas particulas para explicar o vale na
condutancia. Futuramente, iremos adaptar os resultados obtidos nessa dissertacao para

tentar descrever os resultados experimentais [11] utilizando uma fisica mais fundamental.



[10]

[11]
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