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Resumo
Esse trabalho foi dedicado ao estudo teórico de nanoestruturas semicondutoras visando
a implementação do transporte eletrônico dependente de spin. O objetivo foi estudar
as propriedades de transporte de elétrons considerando a interação de spin-órbita de
Rashba localizada em certa região espacial. Foram consideradas diferentes configurações
para a intensidade da interação de Rashba, potencial externo e campo magnético externo
aplicado ao nanofio. Desse modo, compreendemos a modulação do transporte de spin
quando esse é projetado na direção-z através da combinação da interação spin-órbita e das
dimensionalidades do sistema.

Em particular, encontramos uma solução semi analítica capaz de determinar as propriedades
de transporte dependente de spin. Essa semi analítica solução foi aplicada ao transporte
eletrônico em um nanofio, considerando um modelo estritamente unidimensional e um
modelo quase unidimensional usando a aproximação de massa efetiva (método k ·p). Neste
caso, os elétrons confinados no um nanofio atravessam uma região onde o acoplamento spin-
órbita está presente, o qual modificará sua transmissão. Em certas condições, a interação
de Rashba causa uma supressão da transmissão para certas energias dos elétrons incidentes.
Essa supressão pode ser compreendida através como sendo efeito do acoplamento de um
estado ligado com os estados do contínuo. Esses resultados abrem uma nova perspectiva
para o entendimento de resultados experimentais de transporte eletrônico em nanofios.

Palavras-chave: Nanoestruturas semicondutoras. Spintrônica. Acoplamento spin-órbita.
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 Introdução

Desde a introdução do circuito integrado nos anos 1950 [1], que mostrou a possi-
bilidade de utilizar dispositivos semicondutores, como transistores que substituíram as
válvulas devido ao seu tamanho e preço de fabricação, cada vez mais empresas e pesquisa-
dores se mostraram interessados nessa área. Devido aos inúmeros experimentos, o número
de transistores individuais que podem ser colocados em um chip de circuito integrado
único aumentou significativamente. Em 1980, a Hewlett-Packard produziu um único chip
microprocessador contendo aproximadamente meio milhão de dispositivos em uma área
de 1 cm2 [2]. Atualmente, as áreas desses chips, variam de poucos milímetros quadrados
para cerca de 3.5 cm2, com até 1 milhão de transístores. Claramente, esses dispositivos
estão entrando em uma escala nanométrica, de forma que os componentes eletrônicos
apresentam como principal característica as propriedades quânticas provenientes da sua
escala de tamanho. Experimentalmente, diversas nanoestruturas podem ser fabricadas,
tais como fios quânticos, pontos quânticos, pontos quânticos acoplados e anéis quânticos.
O interesse nestas nanoestruturas semicondutoras advém da possibilidade de fabricação de
diferentes dispositivos, pois sua forma, seu tamanho, sua estrutura de níveis e o número
de elétrons confinados podem ser manipulados experimentalmente.

Utilizando a física nessa escala de tamanho é possível seguir uma abordagem
alternativa para o controle dessas nanoestruturas: o estudo da área chamada spintrônica.
Essa nova abordagem não depende somente da carga dos elétrons, mas também de seu
spin. O spin pode ser visualizado como o elétron girando em torno de seu próprio eixo. De
maneira mais especifica, o spin é um segundo tipo de momento angular que aparece na
mecânica quântica (sendo o primeiro o momento angular orbital) que pode ser medido
como estados up ou down. Assim, a spintrônica, diferente da eletrônica usual, pode utilizar
o spin do elétron como um grau de liberdade a mais na construção de dispositivos. Por
exemplo, a Magnetoresisência Gigante vista por Albert Fert e Peter Grünberg 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 informações podiam ser lidas de um disco rígido.

Para que esta eletrônica baseada em spin seja implementada, primeiramente é
necessário a compreensão de como se dá o controle do grau de liberdade de spin em
nanoestruturas semicondutoras. Em tais dispositivos é comum a utilização de acoplamento
spin-órbita para obter um controle da rotação do spin na passagem de elétrons em certa
região do espaço. O acoplamento spin-órbita pode ser considerado como um campo mag-
nético efetivo "visto"pelo spin do elétron. Dessa forma, é fácil conceber que o acoplamento
spin-órbita pode ser um meio natural e não magnético de criar uma corrente polarizada
por spin. Utilizando, ainda, barreiras de potencial pode-se alcançar métodos de filtragem
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de spin. Apesar das dificuldades práticas, 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-órbita pode ser usado
para obter uma função de transistor de spin [7,8]. A tensão elétrica é aplicada para alterar
a força de acoplamento e assim modular o estado de spin dos elétrons de condução no
canal semicondutor.

Um modelo já bem aceito e estudado para a interação spin-órbita 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-órbita de
Rashba. Esse efeito descreve, a partir de estudos de oscilação de campo magnético, uma
degenerecência do spin (um certo nível de energia corresponde a dois estados de spin),
representado pela interação do Hamiltoniano HSO dado por

HSO = α (v ×E) · σ, (1.1)

onde α é a constante de Rashba, v a velocidade do elétron, E o campo elétrico aplicado e σ
as matrizes de Pauli. O efeito Rashba, no sentido de gerar corrente de spin, é muito similar
ao efeito Hall de spin, um fenômeno de transporte que consiste na acumulação de spin
nas superfícies laterais de uma amostra que transporta corrente elétrica [10]. A principal
diferença 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 interação spin-órbita em medidas de condução [11]. Eles
trataram um nanofio coberto por uma camada de dielétrico, controlando o número de
canais a partir de voltagem aplicada, em presença de campo elétrico com variação de
campo magnético (Figura 1). Neste artigo, a partir de previsões anteriores para nanofios

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

semicondutores com acoplamento spin-órbita do tipo Rashba, mediram, experimentalmente,
uma reentrância na condução já na menor sub-banda. Diferentemente das previsões
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teóricas [12, 13], foi observado a reentrância na ausência de campo magnético externo
(Figura 2). Nesse mesmo artigo, os autores propuseram um modelo bem complicado que
envolve o espalhamento de duas partículas. Este trabalho nos leva a questionar se podemos

Figura 2 – Gráfico de condução observado por S. Heedt.

ver esses vales usando um modelo simplificado capaz de extrair a física básica desse
fenômeno. Aqui nesta dissertação, portanto, estudamos de forma analítica e semi analítica
o transporte e condução de elétrons através de uma região que possui interação spin-órbita,
em específico o efeito de Rashba para sistemas unidimensionais e quase unidimensionais.

No Capítulo 2, vamos analisar de forma mais rigorosa a estrutura eletrônica de
materiais. Para isso, será utilizado uma caracterização em função das bandas de energias.
Esse cálculo de estrutura de banda, energia e estados de elétrons serão baseados na teoria
de perturbação k · p e aproximação por função envelope, a qual recupera a Equação de
Schrödinger com uma massa efetiva para o eléton. Já no Capítulo 3, vamos descrever a teoria
básica do transporte de elétrons que atravessa uma certa região que causa espalhamento.
Nessa região podemos considerar que haja um potencial constante, a interação spin-órbita,
um campo magnético e suas combinações. Como estamos considerando um nanofio e o
transporte de elétrons se dá em uma certa direção, o transporte pode ocorrer em diferentes
canais (níveis de energia associados ao confinamento lateral do nanofio) . Em especial,
queremos ver como se dá a transmissão e reflexão de elétrons, a partir de certo número de
canais permitidos, em função da energia total do sistema.

Por fim, nos Capítulos 4 e 5, iremos construir um método semi analítico para
encontrar a função de onda que descreve os elétrons na região de acoplamento, assim
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como encontrar as constantes de transmissão e reflexão dependentes de spin, em função
da energia total do sistema. Com isso, vamos focar em identificar, para ambos os casos
unidimensional e quase unidimensional, regiões onde há uma supressão na condução para
diversos números de canais (sub-bandas) e como a condução se comporta quando mais
canais são levados em conta no sistema.
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2 Estrutura eletrônica de semicondutores

Como neste trabalho queremos analisar o transporte de spin em um nanofio
semicondutor sob efeito de interação spin-órbita, primeiramente é interessante entender
a estrutura eletrônica de sólidos. Para tal, é válido utilizar o teorema de Bloch [14] que
descreve, em primeira aproximação, os estados dos elétrons na rede, afirmando que a
energia dos auto-estados de um elétron em um cristal pode ser escrita como funções de
Bloch, dadas por

ψν,k(r) = eik·ruν,k(r) (2.1)

onde r é a posição, uν,k é a função de onda periódica de mesma periodicidade que o cristal,
ν o índice de banda e k o vetor de onda.

Além disso, Luttinger e Kohn [15, 16] introduziram a teoria de perturbação k ·
p para analisar a estrutura da banda de valência, 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 condução, isto é, banda seguinte da banda de valência que
pode estar, no caso de metais, parcialmente ocupada. Iremos analisar o cálculo da banda
em uma vizinhança dos pontos de simetria da zona de Brillouin e em seguida implementar
a interação spin-órbita.

2.1 Método k · p
Para alcançar a descrição do sistema na representação k · p vamos começar

utilizando o Hamiltoniano da rede,

H0 = p2

2m0
+ V0(r), (2.2)

onde, nessa equação, p = −i~∇ é o operador momento linear, V0 é o potencial, que para
a um cristal é uma função periódica de mesma periodicidade que a rede, e m0 é massa de
um elétron livre (sem presença de interação spin-órbita).
A partir da equação de Schrödinger [18] e utilizando as funções de Bloch, dada por

H0ψν,k(r) = Eν(k)ψν,k(r) (2.3)

encontramos, substituindo acima as Equações (2.1) e (2.2),(
p2

2m0
+ V0(r)

)
eik·ruν,k(r) = Eν(k)eik·ruν,k(r). (2.4)

Pela atuação do operador p sobre a parte de onda plana da função de onda de Bloch,

(−i~∇)eik·ruν,k(r) = ~keik·ruν,k + eik·r(−i~∇)uν,k (2.5)
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e

(−i~∇)2eik·ruν,k(r) = ~2k2eik·ruν,k + 2~keik·r(−i~∇)uν,k + eik·r(−i~∇)2uν,k, (2.6)

substituindo em (2.4), com a notação de momento, obtemos a equação de Schödinger na
forma k · p dada por(

p2

2m0
+ V0 + ~2k2

2m0
+ ~
m0
k · p

)
uν,k(r) = Eν(k)uν,k(r) (2.7)

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

H = H0 +Hk, (2.8)

sendo
Hk = ~2k2

2m0
+ ~
m0
k · p, (2.9)

como um elemento de perturbação, análogo a teoria de perturbação [19], proporcional a
k · p.
É interessante notar que k é um vetor que consiste de três números reais de unidades
inversas ao comprimento, enquanto que p é um vetor de operadores, isto é,

k · p = kx

(
−i~ ∂

∂x

)
+ ky

(
−i~ ∂

∂y

)
+ kz

(
−i~ ∂

∂z

)
. (2.10)

Lembrando que o método visa o cálculo da estrutura de banda, Eν(k), na vizinhança
de pontos de simetria na zona de Brillouin, para semicondutores do tipo blenda de
zinco, as formas cristalinas mais comuns de semicondutores octetos binários [20], os
pontos importantes de simetria são localizados em k = 0, ponto da primeira zona de
Brillouin [21,22]. A solução (funções de Bloch) para as proximidades desse ponto serão
dadas por

uν,k(r) =
∑
ν

Cν(k)uν,0(r). (2.11)

Inserindo essa solução na Equação (2.7), utilizando um pouco de álgebra [22] e considerando
uν,k(r) = 〈r|ν,k〉, vamos multiplicar pelo complexo conjugado, u∗ν′,0 e integrar sobre a
célula unitária, onde encontramos a matriz

∑
ν

[(
Eν,0 − Eν,k + ~2k2

2m0
δν,ν′

)
+ ~

2m0
k · 〈ν, 0|p|ν ′, 0〉

]
Cν′(k) = 0. (2.12)

Outra forma de encontrar a solução da Equação (2.7) se dá utilizando a teoria de pertur-
bação não degenerada de segunda ordem [19], visto que estamos próximos do ponto k = 0
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e podemos tratar (2.9) como uma perturbação do Hamiltoniano inicial (2.2). Assim, a
solução da Equação (2.7), até segunda ordem, é dada por

Eν,k = Eν,0 + ~2k2

2m0
+ ~

2m0
k · 〈ν, 0|p|ν ′, 0〉+ ~2

m2
0

∑
ν′ 6=ν

|k · 〈ν, 0|p|ν ′, 0〉|2
Eν,0 − Eν′,0

(2.13)

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

Eν,k = Eν,0 + ~2k2

2m0
+ ~2

m2
0

∑
ν′ 6=ν

|k · 〈ν, 0|p|ν ′, 0〉|2
Eν,0 − Eν′,0

. (2.14)

Utilizando os índices de coordenadas cartesianas α, β = x, y, z [23], encontramos

Eν,k = Eν,0 + ~2k2

2m0
+ ~2

m2
0
kαkβ

∑
ν′ 6=ν

〈ν, 0|pα|ν ′, 0〉〈ν, 0|pβ|ν ′, 0〉
Eν,0 − Eν′,0

, (2.15)

onde estamos somando sobre os índices α e β segundo a convenção de Einstein.
Utilizando o tensor de massa efetiva [23],( 1

mν

)
α,β

=
( 1
m0

)
δα,β + 2

m2
0

∑
ν′ 6=ν

〈ν, 0|pα|ν ′, 0〉〈ν, 0|pβ|ν ′, 0〉
Eν,0 − Eν′,0

, (2.16)

por fim, então, podemos simplificar a solução (2.15) obtendo

Eν,k = Eν,0 + ~2

2 kαkβ
( 1
mν

)
α,β

. (2.17)

2.2 Interação spin-órbita
Agora, incluindo a interação spin-órbita de Pauli [21],

HSO = ~
4m2

0c
2 (σ ×∇V0) · p, (2.18)

onde σ representa as matrizes de Pauli σx, σy, σz. Nossa Equação de Schrödinger (2.7),
após aplicação do momento sobre as funções de Bloch, torna-se(

p2

2m0
+ V0 + ~2k2

2m0
+ ~
m0
k · p+ ~

4m2
0c

2 (σ ×∇V0) · (~k + p)
)
uν,k(r) = Eν,kuν,k(r).

(2.19)
Utilizando a notação

π = p+ ~
4m0c2 (σ ×∇V0), (2.20)

obtemos(
p2

2m0
+ V0 + ~2k2

2m0
+ ~
m0
k · π + ~

4m2
0c

2 (σ ×∇V0) · p
)
un,k(r) = Eν,kun,k(r). (2.21)

Onde, agora, os elementos de função de onda periódica de Bloch, un,k(r), são spinores [24],
que podemos representar por |n,k〉, possuindo duas componentes. O índice n representa,
ao mesmo tempo, o número de banda e o grau de liberdade do spin σ.
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Para um vetor de onda fixo k0, os conjuntos de funções periódicas de rede {|ν,k〉}
e {|n,k〉} apresentam uma base completa ortonormal [21] para as Equações (2.19) e
(2.21), respectivamente. Dessa forma, podemos expandir os elementos {|n,k〉} em termos
das funções de Bloch {|n,0〉}, relacionados ao vetor de onda fixo k0 multiplicados pelos
auto-estados de spin |σ〉, isto é,

|n,k〉 =
∑
ν′,σ′

Cn,ν′,σ′(k)|ν ′, σ′〉, (2.22)

onde |ν ′, σ′〉 := |ν ′,0〉 ⊗ |σ′〉, ou ainda,

un,k(r) =
∑
ν′,σ′

Cn,ν′,σ′(k)uν′,σ′(r). (2.23)

Assim, de forma análoga ao realizado para obter a Equação (2.12), vamos multiplicar
ambos os lados pelo complexo conjugado, isto é, aplicar 〈σ, ν|, obtendo o Hamiltoniano
k · p sob interação spin-órbita

∑
ν′,σ′

[(
Eν′,0 + ~2k2

2m0

)
δν,ν′δσ,σ′ +

~
m0
k · P ν,ν′

σ,σ′
+ ∆ν,ν′

σ,σ′

]
Cn,ν′,σ′(k) = En,kCn,ν′,σ′(k), (2.24)

onde
Eν′,0 δν,ν′δσ,σ′ = 〈σ, ν|

(
p2

2m0
+ V0

)
|ν ′, σ′〉 (2.25a)

P ν,ν′

σ,σ′
= 〈σ, ν|π|ν ′, σ′〉 (2.25b)

∆ν,ν′

σ,σ′
= ~

4m2
0c

2 〈σ, ν|p · σ × (∇V0)|ν ′, σ′〉 (2.25c)

.

Na Equação (2.24) os termos fora da diagonal ~
m0
k · P ν,ν′

σ,σ′
resultam numa mistura

dos estados na banda de valência |ν,0〉 que se tornam mais fortes quanto maior k e mais
próximos da energia da banda de valência Eν(0).

Em geral, os elementos de matriz da interação spin-órbita ∆ν,ν′

σ,σ′
resultam em uma

divisão (splitting) dos níveis de energia degenerados Eν(k) em k = 0. Entretanto, precisa-se
de uma análise mais cautelosa levando em conta as simetrias da banda. Por exemplo,
sem levar em conta o spin, semicondutores como o GaAs (arsenieto de gálio) possuem
três estados do tipo-p (momento angular orbital l = 1) degenerados [25]. Incluindo spin,
a interação spin-órbita 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 condução do tipo-s, os elementos são nulos.

A diagonalização da Equação (2.24) permite encontrar a relação de dispersão En(k)
e coeficientes de expansão Cn,ν′,σ′(k) para todos os valores de k e índice de banda n.
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Entretanto queremos analisar apenas as bandas adjacentes, onde queremos saber a relação
de dispersão En(k) na vizinhança do ponto k0 = 0. Portanto, o método k · p e a interação
spi-órbita são levadas em consideração apenas para essas N bandas próximas, enquanto as
contribuições das bandas remotas são consideradas por meios da teoria da perturbação de
Löwdin [21,23]. Essa abordagem resulta em um Hamiltoniano N -dimensional que possui
termos extras de ordens elevadas de k.

Restringindo a diagonalização de (2.24) para teoria de perturbação de segunda
ordem, sem spin, encontramos

Eν(k) = Eν(0) + ~2k2

2m∗ν
, (2.26)

onde
m0

m∗ν
= 1 + 2

m0

∑
ν′

P 2
ν,ν′

Eν(0)− Eν′(0) . (2.27)

Tal que a contribuição dominante na soma vem do acoplamento P ν,ν′ da banda ν com a
banda mais próxima ν ′. Além disso, uma boa aproximação para a massa efetiva se dá por

m0

m∗c/v
≈ 2
m0

P 2
c,v

Eg
, (2.28)

onde Eg é a abertura do nível de banda, m∗c a massa efetiva para banda de condução e m∗v
a massa efetiva para banda de valência tal que é representada a fração entre elas por m∗c/v.

2.3 Aproximação por função envelope
Até agora foram considerados cristais semicondutores periódicos perfeitos de tama-

nho infinito. Entretanto, nanoestruturas reais, além de terem tamanhos finitos, podem
possuir várias composições e estarem sob presença de potenciais externos não uniformes.
A aproximação por função envelope nos permite descrever estados de elétrons e buracos
na presença desses campos externos, elétricos ou magnéticos, com variações na escala de
tamanho da periodicidade da rede. Essas funções, de forma geral, são curvas contínuas
delineando os extremos da função de onda que estamos envolvendo.
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Figura 3 – Esquema de função envelope

Queremos explicar a aproximação por função envelope para o caso de semicondutor
homogêneo na presença de potencial externo Vext(r). Aqui, a função de onda, ψ(r), é
escrita como uma superposição das funções de Bloch, ψν,k(r), e as funções Fν(r) que
denotam as funções envelope, isto é,

ψ(r) =
∑
ν

Fν(r)ψν,k(r), (2.29)

Podemos, ainda, escrever a função de onda como a superposição de funções envelope
para os elementos uν,k(r) de Bloch. Pra isso, substituindo a Equação (2.1) em (2.29) e
expandindo Fν(r) em série de Fourrier, alcançamos

ψ(r) =
∑
ν,k

fν,k(r)uν,k(r), (2.30)

onde os coeficientes fν,k(r) são chamados de funções envelope, com ν o índice de onda e k
o vetor de onda, modulando as oscilações das funções de Bloch uν,k(r. Essa modulação
varia lentamente em relação à escala de comprimento da constante de rede, e por isso os
coeficiente fν,k(r) são chamados de função envelope [21].

Utilizando, agora, a Equação de Schrödinger, já com a interação spin-órbita, com
um certo campo externo, temos(

p2

2m0
+ V0(r) + ~

4m2
0c

2 (σ ×∇V0) · p+ Vext(r)
)
ψ(r) = Eψ(r). (2.31)

Análogo a derivação do modelo k · p, vamos expandir a função de onda ψ(r) da Equação
(2.30) em termos do ponto da primeira zona de Brillouin, k = 0, e multiplicar pelos auto
estados de spin |σ〉, isto é

ψ(r) =
∑
ν,σ

fν,σ(r)uν,0(r)|σ〉. (2.32)
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Substituindo a função de onda expandida (2.32) na Equação de Schödinger (2.31), multipli-
cando pelo complexo conjugado uν′,0′(r)∗ e integrando em uma célula unitária, encontramos
o Hamiltoniano de multibanda, ou Hamiltoniano de função envelope,
∑
ν,′σ′

[(
Eν′(0) + p2

2m0
+ Vext(r)

)
δν,ν′δσ,σ′ +

1
m0
p · P ν,ν′

σ,σ′
+ ∆ν,ν′

σ,σ′

]
fν′,σ′(r) = Efν,σ(r),

(2.33)
ou apenas ∑

ν,′σ′
HFE
ν′,σ′fν′,σ′(r) = Efν,σ(r), (2.34)

com P ν,ν′

σ,σ′
e ∆ν,ν′

σ,σ′
dados, analogamente, às relações (2.25). Podemos notar, ainda, que o

Hamiltoniano de função envelope HFE
ν′,σ′ é praticamente idêntico ao Hamiltoniano k · p da

Equação (2.24), onde o vetor de onda k se torna o operador momento no Hamiltoniano de
multibanda a partir da relação

k = p

~
= −i∇. (2.35)

Utilizando a teoria de perturbação de segunda ordem de Löwdin para a estrutura de banda
não degenerada, isotrópica e parabólica [21,27], assim como a Equação (2.26), encontramos,
para o operador momento na forma −i~∇, o Hamiltoniano de massa efetiva,

H = ~2

2 ∇ ·
(

1
m∗0

)
∇ + Eν′(0) + Vext(r), (2.36)

onde Eν′(0), como anteriormente, é a energia da banda de condução no ponto de mínimo
e m∗0 o tensor de massa efetiva dependente da posição a partir da interação do potencial
externo Vext(r) [21].

Um exemplo interessante é utilizar um campo magnético alterando nossa Equação
de Schrödinger (2.31) para(

(−i~∇ + eA)2

2m0
+ V0(r) + ~

4m2
0c

2 (σ ×∇V0) · (−i~∇ + eA)

+ V (r) + g0

2 µBσ ·B
)
ψ(r) = Eψ(r), (2.37)

onde A é o potencial vetor, tal que B = ∇ ×A, V (r) é um potencial escalar, g0 é o
fator g do elétron no vácuo e µB é o magneton de Bohr. Dessa forma, encontramos o
Hamiltoniano de função envelope

∑
ν,′σ′

[(
Eν′(0) + (−i~∇ + eA)2

2m0
+ V(r)

)
δν,ν′δσ,σ′ +

1
m0

(−i~∇ + eA) · P ν,ν′

σ,σ′

+ ∆ν,ν′

σ,σ′
+ g0

2 µBσ ·Bδν,ν
′

]
fν′,σ′(r) = Efν,σ(r), (2.38)

com uma relação ao Hamiltoniano k · p (2.24) da forma

k = p

~
= −i∇ + e

~
A (2.39)
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e Hamiltoniano de massa efetiva

H = (−i~∇ + eA)2

2m∗ν
+ V (r) + g∗0

2 µBσ ·B. (2.40)

onde g∗n é o fator giromagnético efetivo e m∗n 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 condução e de valência ocorre
no ponto Γ. Esse Hamiltoniano além de incluir as bandas de condução Γc6 e de valência
Γv8 também considera a banda de valência Γv7 chamada de split-off [21]. Considerando a
teoria de perturbação de Löwdin e analisando os efeitos das bandas de valência na banda
de condução é possível obter o Hamiltoniano de Rashba [21]:

HSO = α (v ×E) · σ, (2.41)

onde α é a constante de Rashba específica 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 é diferente de zero, a eq.(2.41) deve ser adicionada à eq.(2.40)
para incluir efeitos das bandas de valência Γv8 e Γv7 sobre a banda de condução Γc6.

No Capítulo ??, iremos considerar diferentes valores para o campo magnético
externo B. No entanto, iremos usar o momento p = −i~∇ [28] ao invés do momento
canônico p− eA e a contribuição dada pelo Hamiltoniano de Zeeman (último termo do
lado direito da eq. 2.40), pois estamos no limite de campo magnético fraco. Já a interação
spin-órbita será proporcional à pzσy no caso unidimensional e à (k̂yσx − k̂xσy) no caso
quase-unidimensional.
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3 Mecanismo de transporte

Como já mencionado na introdução, várias estruturas eletrônicas na escala nano-
métrica já 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 quântico, isto é, quando a separação
das superfícies de dois materiais é menor que o comprimento de onda do elétron, saindo
do limite clássico para o quântico, tal que sua energia é quantizada.

Esse confinamento promove efeitos quânticos que podem ser estudados a partir de
potenciais de espalhamento. Quando partículas atravessam regiões nas quais o meio está
mudando em escalas de comprimento comparáveis ao comprimento de fase (comprimento
de onda) das partículas ocorre uma interferência, ou melhor, a superposição de ondas
incidentes e refletidas, análogo ao caso eletromagnético [29], nos leva a interferência
construtiva e destrutiva. Essa superposição de estados promove a quantização do momento
e energia, onde podemos usar os métodos do Capítulo 2. Entretanto, queremos observar, de
forma geral, o transporte de partículas (elétrons) sobre essa região e como as amplitudes
de reflexão e transmissão determinam o transporte.

3.1 Tunelamento de barreira de potencial
Vamos inicialmente estudar o fenômeno de partículas passando em uma região que

apresenta uma barreira de potencial com intuito de comparação para o transporte sobre
uma região de spin-órbita.

Esse fenômeno, conhecido como tunelamento quântico, sobre uma descrição de
funções de onda, proporciona informação sobre a amplitude de probabilidade da posição,
momento, e outros efeitos como transporte e espalhamento das partículas. Como estamos
utilizando uma descrição probabilística, a natureza da partícula contradiz a Mecânica
Clássica, onde ocorre a passagem da partícula através de uma barreira de potencial mesmo
com uma energia menor.

Para melhor ilustrar o fenômeno de tunelamento, vamos considerar uma bola
rolando sobre uma superfície plana com certa energia cinética K. Ao encontrar elevação,
tal como uma colina, a bola irá subir e passar a elevação 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 alcançar uma certa altura sobre a encosta,
irá parar nesse ponto de máximo e depois irá rolar na direção 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 Mecânica Quântica, a
bola possui uma função de onda que é definida sobre todo o espaço. Essa função 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 espaço em três regiões, conforme ilustrado na Figura 4, tal que,

V (x) =


0 se x < −L

V0 se − L ≤ x ≤ L

0 se x > L

(3.1)

Figura 4 – Esquema de barreira de potencial

Barreira de potencial de altura V0 criando três regões com diferentes funções de onda. Na
região I teremos uma onda incidente e uma refletida, na região II uma parte da onda
incidente é transmitida e atravessa para região III que continua a se propagar.

Para o caso onde L e V0 são finitos, possibilitando que uma parte da onda incidente,
vinda da esquerda, possa penetrar a barreira e atravessar toda região de potencial até ser
propagada. O quanto de onda incidente será possível atravessar a barreira irá depender da
altura V0, do comprimento da região de potencial L e da energia E da partícula incidente
na barreira. Esse problema se resume em resolver a equação de Schrödinger independente
do tempo

− ~2

2m
d2ψ(x)
dx2 + V (x)ψ(x) = Eψ(x), para −∞ < x < +∞, (3.2)

onde, sabendo a energia E da partícula, vamos utilizar uma função de onda ψ(x) que seja
contínua e possua derivada contínua para todo x. Ou melhor, estamos procurando uma
solução que nos retorne uma interpretação probabilística da forma |ψ(x)|2 = ψ∗ψ.
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Dividindo o eixo x em três regiões, dadas pelo potencial (Figura 4), encontramos
três equações para diferentes funções de onda, sendo denotado ψI(x) a solução para região
I, onde x < −L, ψII(x) para região II, onde −L ≤ x ≤ L, e ψIII para região III, onde
x > L, tal que

− ~2

2m
d2ψI(x)
dx2 = EψI(x), para região I: −∞ < x < −L; (3.3a)

− ~2

2m
d2ψII(x)
dx2 + V0ψ(x) = EψII(x), para região II: − L < x < L; (3.3b)

− ~2

2m
d2ψIII(x)
dx2 = EψIII(x), para região III: L < x < +∞. (3.3c)

Podemos verificar facilmente, por substituição, que as soluções para as regiões sem potencial,
região I e II, são dadas por

ψI(x) = Ae+ikx +Be−ikx (3.4a)

ψIII(x) = Fe+ikx +Ge−ikx, (3.4b)

onde k =
√

2mE/~ é a frente de onda e A, B, F e G são constantes, da forma que A
representa a amplitude de onda incidente, B a onda refletida em −L pela barreira de
potencial, F a onda propagada a partir de L que atravessou a barreira e G, que será nula,
já que não temos onda refletida (propagante na direção −x) depois da barreira. Além
disso, podemos escrever de forma explicita a onda incidente, refletida e transmitida,

ψin(x) = Ae+ikx (3.5a)

ψref (x) = Be−ikx (3.5b)

ψtra(x) = Fe+ikx, (3.5c)

da forma que podemos encontrar o quadrado dos seus coeficientes a partir da probabilidade,
ou intensidade de onda,

|ψin(x)|2 = ψ∗in(x)ψin(x) = (Ae+ikx)∗Ae+ikx = A∗e−ikxAe+ikx = A∗A = |A|2, (3.6)

analogamente,
|ψref (x)|2 = |B|2 (3.7a)

|ψtra(x)|2 = |F |2. (3.7b)
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Assim, a probabilidade de transmissão, ou probabilidade de tunelamento, será dada pela
razão da intensidade de transmissão pela intensidade de incidência

Ptra(L,E) = |ψtra(x)|2
|ψin(x)|2 = |F |

2

|A|2
. (3.8)

Como mencionado, a solução do problema depende diretamente do valor fixo da
energia E e na região II do valor do potencial V0, portanto precisamos separar o problema
em dois casos: energia menor que a altura da barreira, E < V0, e energia maior que altura
da barreira, E > V0, além do limite, que pode ser aplicado a qualquer um dos dois casos,
onde a energia se aproxima dessa altura V0.

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

d2ψII(x)
dx2 = β2ψII(x), (3.9)

onde aqui, β2 é uma constante positiva, já que E < V0, e portanto β é um número real,

β2 = 2m
~2 (V0 − E) > 0. (3.10)

Dessa forma a solução da Equação (3.17) será dada por

ψII(x) = Ce−βx +De+βx, (3.11)

que diferente das soluções nas regiões sem potencial I e III, dadas por oscilações (Equações
(3.4a) e (3.4b)), na região II encontramos uma expressão na forma de exponencial que
descreve uma atenuação gradual [18].

Figura 5 – Esquema da solução de ψ(x) parar E < V0

No esquema de barreira de potencial temos na região I e III a solução da Equação (3.17)
descrita por uma oscilação e na região II por uma exponencial.
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Utilizando as condições de contorno que, como mencionado, a função deve ser
contínua nas interfaces,

ψI(−L) = ψII(−L) (3.12a)

ψII(L) = ψII(L), (3.12b)

e também deve ter derivas contínuas nas interface,

dψI(x)
dx

∣∣∣∣∣
x=−L

= dψII(x)
dx

∣∣∣∣∣
x=−L

(3.13a)

dψII(x)
dx

∣∣∣∣∣
x=L

= dψIII(x)
dx

∣∣∣∣∣
x=L

, (3.13b)

encontramos quatro equações com cinco incógnitas (A, B, C, D e F ). Entretanto, como
queremos encontrar a probabilidade de transmissão, dada pela Equação (3.8), podemos
expressar o coeficiente F , da onda transmitida, em função de A, tal que,

F

A
= e−ikL

cosh (βL) + i(γ/2) sinh (βL) , (3.14)

onde γ = (β2 − k2)/βk. Assim, utilizando a relação de probabilidade de transmissão,
encontramos

Ptra(E < V0) = 1
cosh2 (βL) + (γ/2)2 sinh2 (βL)

, (3.15)

ou ainda
1

Ptra(E < V0) = 1 + 1
4

V 2
0

E(V0 − E) sinh2 (2βL). (3.16)

De forma análoga, para o segundo caso (E > V0) podemos rearranjar a Equação
(3.3b) da forma

d2ψII(x)
dx2 = −α2ψII(x), (3.17)

onde aqui, α2 é uma constante positiva dada por

α2 = 2m
~2 (E − V0), (3.18)

resultando, diferente do caso anterior, em uma solução da forma oscilante para região II,

ψII(x) = Ce−iαx +De+iαx. (3.19)

Utilizando, novamente, as condições de contorno, encontramos o coeficiente da onda
de transmissão em função do coeficiente da onda incidente, alcançando a relação de
probabilidade de transmissão

1
Ptra(E > V0) = 1 + 1

4
V 2

0
E(E − V0) sinh2 (2αL). (3.20)
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A partir das Equações (3.16) e (3.20), vemos que a transmissão será máxima quando
o seno hiperbólico for máximo, isto é, 2βL = nπ e 2αL = nπ, respectivamente. Essa é
uma condição equivalente a dizer que nλ = L, onde λ é comprimento de onda do elétron
na região da barreira [30].

Figura 6 – Esquema do coeficiente de transmissão, Ptra, em função de E/V

Podemos, ainda, encontrar, de forma análoga, a probabilidade de transmissão para
o caso de um poço de potencial. Aqui basta tomar um valor negativo para o potencial V0

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

3.2 Fórmula de Landauer
Vimos na primeira seção deste capítulo transporte quântico 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
transmissão de elétrons, ou transporte de corrente, e não apenas sua probabilidade de
tunelamento. Para isso, generalizando nosso tratamento, vamos utilizar o formalismo de
Landauer [31, 32], onde agora se tornou padrão 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 idênticos, que por sua vez se conectam a reservatórios de elétrons
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(Figura 7). Devemos lembrar que um condutor unidimensional ideal é dado por um nanofio
em um limite quântico onde apenas uma sub-banda é ocupada.

Figura 7 – Esquema de transporte unidimensional de Landauer.

(a) Condutores ideais entre semicondutor

(b) Barreira de potencial e quase níveis de Fermi

O reservatório da esquerda (Res. 1) injeta elétrons no condutor ideal com uma
quase energia de Fermi µ1 e o reservatório da direita (Res. 2) emite elétrons com uma quase
energia de Fermi µ2 (Figura 7b). Para um sistema unidimensional ideal, com pequenos
desvios de um estado estacionário, a corrente para os condutores da esquerda e direita
pode ser escrita como uma integral sobre o fluxo [21]

I = 2e
2π

[∫ ∞
0

ν(k)f1(k)T (E)dk −
∫ ∞

0
ν(k′)f2(k′)T (E ′)dk′

]
, (3.21)

onde 2e
2π é a constante dada pela densidade de estados no espaço k, ν(k) a velocidade de

grupo do elétron, T (E) é o coeficiente de transmissão e f1 e f2 são funções de distribuição
de Fermi dos reservatórios caracterizadas pelas energias de Fermi, isto é,

fi(ε) = 1
e(ε−µi)/kBT + 1 (3.22)

Fazendo uma mudança de variável e integrando sobre a energia,

I = e

π

[∫ µ1

0
ν(k)f1(k)T (E)

(
dk

dE

)
dE −

∫ µ2

0
ν(k′)f2(k′)T (E ′)

(
dk′

dE

)
dE

]
, (3.23)
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da forma que, como desenvolvido em [33], para um sistema onde a temperatura está
próxima de zero, de maneira que é tratado um processo não dissipativo para a transmissão,

I = e

π~

∫ µ1

µ2
T (E)dE. (3.24)

Assumindo, agora, que a voltagem aplicada é pequena, isto é, um regime linear [32], então a
dependência da energia na transmissão T (E) pode ser descartada, da forma que a corrente
se torna proporcional à diferença de quase níveis de Fermi,

I = e

π~
T (µ1 − µ2). (3.25)

Precisamos agora encontra uma relação dos quase níveis de Fermi, com os níveis de
Fermi dados pela diferença de potencial entre os condutores. Para isso, podemos integrar
a densidade de elétrons dos condutores ideais. Para o condutor da esquerda temos

na = 1
π

∫ ∞
−∞

fa(E)dk = 1
π

∫ ∞
−∞

[(2− T )f1(E) + Tf2(E)]dk, (3.26)

onde fa(E) representa a função de distribuição perto do equilíbrio, caracterizada pela
energia de Fermi µA, e com relação de distribuição (já simplificada) de fa = f1 +Rf1 +Tf2

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

nb = 1
π

∫ ∞
−∞

fb(E)dk = 1
π

∫ ∞
−∞

[(2− T )f2(E) + Tf1(E)]dk, (3.27)

com relação de distribuição agora de fb = f2 + Rf2 + Tf1 [32]. Para o limite de baixa
temperatura [32], subtraindo a densidade nb de na, temos

2
∫ µA

µB

(
dk

dE

)
dE =

∫ µ1

µ2
(2− T )

(
dk

dE

)
dE −

∫ µ1

µ2
T

(
dk

dE

)
dE. (3.28)

Assumindo, agora, que a diferença entre as energias de Fermi é suficientemente pequena,
da forma que podemos, novamente, descartar a dependência da energia na transmissão e
da função inversa da velocidade dk

dE
, simplificamos a Equação (3.28) para uma diferença

das energias de Fermi,
µA − µB = (1− T )(µ1 − µ2), (3.29)

relacionada com a diferença das quase energias de Fermi iniciais.

Por fim, podemos encontrar a relação de condutância,

G = I

V
, (3.30)

utilizando as Equações (3.25), (3.29) e a relação de diferença de potencia eV = µA − µB,
tal que

G = 2e2

h

(
T

1− T

)
= 2e2

h

T

R
, (3.31)

conhecida como fórmula de Landauer para um único canal.
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3.3 Caso de muitos canais
Vimos na seção anterior o transporte para o caso de apenas um canal. Vamos, agora,

para o caso em que múltiplos canais de condução estão presentes. Esse caso corresponde a
situação na qual um número N de sub-bandas são preenchidas com a energia de Fermi e
cada uma contribuí para a corrente. Podemos escrever as soluções, para o condutor da
esquerda e da direita, respectivamente, como

ψIi (r, z) =
N∑
j=1

(Ajeikj,zz +Bje
−ikj,zz)ϕj(r) (3.32)

e

ψIIIn (r, z) =
N ′∑
j=1

(Cjeikj,zz +Dje
−ikj,zz)ϕj(r), (3.33)

onde, r representa a posição do vetor na direção transversal, j índice de solução transversal,
kj,z o vetor de onda correspondente ao modo (sub-banda) e os índices i e n indicam a
condução particular de cada modo.

Nessa situação, uma onda incidente de modo i possui probabilidade Tji = |tji|2| de
ser transmitida no modo j para direita e probabilidade Rji = |rji|2 de ser refletida. Para
um modo j particular no lado esquerdo, a corrente injetada no canal i no lado direito
entre µ2 e µ1 será, assim como o caso de um único canal, independente da velocidade.
Assumindo, também, que temos o mesmo número de canais em cada lado, a corrente total
do modo i, assim como na Equação 3.25, será dada por

Ii = e

π~

N∑
j=1

Tji(µ1 − µ2) = e

π~
Ti(µ1 − µ2), (3.34)

com relação de transmissão e reflexão da forma
N∑
i=1

Ti =
N∑
i=1

(1−Ri). (3.35)

De forma similar aos cálculos realizados na seção anterior, como melhor descrito
em [34], podemos encontrar a diferença de potencial, com relação as energias de Fermi,
como

eV = µA − µB =
(
µ1 − µ2

2

) ∑N
i=1(1 +Ri − Ti)ν−1

i∑N
i=1 ν

−1
i

(3.36)

e a condução como

G = e2

π~

N∑
i=1

Ti
2∑N

i=1 ν
−1
i∑N

i=1(1 +Ri − Ti)ν−1
i

, (3.37)

Se uma medição for realizada em dois terminais a condutância se reduz à

G2Term = e2

π~

N∑
i=1

Ti = e2

π~
Tr(tt†) (3.38)

Através da eq.3.38 podemos notar que a condutância é diretamente proporcional
à probabilidade de transmissão. Desse modo, no Capítulo 5, nós iremos apresentar os
resultados em termos da transmissão e da reflexão.
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4 Modelo teórico

O problema que estamos interessados, como já mencionado, é o transporte de spin
e condução de elétrons em um nanofio, onde a interação spin-órbita ocorre em certa região
do espaço devido à aplicação de uma campo elétrico externo. Vamos considerar casos com
e sem campo magnético externo B local e analisar de forma semi-analítica o transporte
eletrônico em função da energia total.

Figura 8 – Esquema de nanofio com intervalo sob interação spin-órbita

Elétrons vindo da região 1 dada por um condutor ideal, incidindo em −L, atravessando
a região 2 que possui interação spin-órbita e sendo transmitidos, em L, para região 3,
também dada por um condutor ideal.

Conforme a Figura 8, separamos o nanofio em 3 regiões. Os elétrons vem da região 1
(seguindo pelo eixo z de −∞ a +∞) dada por um condutor ideal. Ao alcançarem a posição
z = −L, uma parte dos elétrons é refletida, análogo ao caso de barreira de potencial, e
outra parte passa para região 2 que possui interação spin-órbita. Em seguida alcançam a
posição z = L onde uma terceira parcela de elétrons são transmitidos para região 3, dada
por um condutor ideal.

Para região 1 e 3 o sistema é descrito pelo Hamiltoniano H0, com termos de energia
cinética e potencial,

H0 = |p
2|

2m∗ + V (r), (4.1)

onde p é momento do elétron em∗ a sua massa efetiva. Enquanto que para região 2, devemos
acrescentar o termo de spin-órbita e campo magnético local (que atua somente nesta região).
Para tratar o nanofio juntamente com os efeitos que devem ser incluídos na região 2, nós
iremos usar duas abordagens. A primeira assume um modelo estritamente unidimensional
para o nanofio e a outra considera o confinamento lateral e suas consequências para o
transporte eletrônico.
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4.1 Interação spin-órbita de Rashba: Modelo 1D
O sistema mais simples que podemos pensar inicialmente para incluir a interação

de Rashba é o caso unidimensional [28]. Aqui, para a região 2, além da contribuição H0,
teremos a contribuição de Rashba dada por:

HR = −γRpzσy, (4.2)

onde γR representa a força efetiva do campo de Rashba [28], pz o momento na direção de
propagação e σy é uma das matrizes de Pauli. Dessa forma o Hamiltoniano na região 2
será dado por

H = |p
2|

2m∗ − γRpzσy + V (r) (4.3)

A partir da Equação de Schrödinger, HΨ = EΨ, e utilizando a seguinte função de onda,

Ψ = e−ikz

ψ+

ψ−

 , (4.4)

alcançamos um sistema da forma ~2

2m∗k
2 + V (r)− E iγR~k
−iγR~k ~2

2m∗k
2 + V (r)− E

ψ+

ψ−

 = 0, (4.5)

onde ψ+ e ψ− representam as parte da frente de onda do elétron com spin up e spin
down, respectivamente. Aqui, podemos identificar que o sistema mostra a transmissão do
elétron em função da interação 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) = V0 que atua somente na região 2, como visto na Seção 3.1, de forma a facilitar as
contas. A contribuição gerada pelo efeito Zeeman é

HZ = γZB · σ (4.6)

onde γZ representa o coeficiente de Zeeman de divisão de energia, em unidade de energia
por campo, B o campo magnético aplicado e σ as matrizes de Pauli. Tomando, então,
um campo magnético na direção x (perpendicular a propagação), obtemos as seguintes
equações para a região 2: ~2

2m∗k
2 + V0 − E iγR~k + γZB

−iγR~k + γZB
~2

2m∗k
2 + V0 − E

ψ+

ψ−

 = 0, (4.7)

4.2 Interação spin-órbita de Rashba: Modelo quase 1D
Nossa abordagem, agora, será 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 (r) descrito com duas contribuições: potencial de
confinamento e potencial devido ao campo elétrico da corrente na direção de propagação
z,

V (r) = Vconf(r) + VE(z), (4.8)

Para o potencial de confinamento, os elétrons serão mantidos dentro do fio a partir de
simetria radial (independente de z), ou melhor,

Vconf(r) =

 0 se |ρ| ≤ a

∞ se |ρ| > a
, (4.9)

onde ρ é a componente radial e a o raio do nanofio. Já o potencial devido ao campo elétrico
VE(z), será interessante, para o cálculo da interação spin-órbita de Rashba e pode ser
descartado em alguns casos para obtenção da solução da função de onda. Dai, então, a
necessidade de uma analise analítica ou numérica sobre o sistema.

Com isso, para região 2 o sistema é dado por um Hamiltoniano que possui a
contribuição H0 e contribuição da interação spin-órbita de Rashba,

H = H0 +HR (4.10)

tal que o termo de Rashba, utilizando o método k · p, é dado por

HR = α(k ×∇V (r)) · σ (4.11)

onde k é o vetor de frente de onda, σ as matrizes de Pauli e α a constante de acoplamento
dada pelo material e o momento magnético do elétron. Substituindo o potencial (4.8), e
tomando um potencial elétrico dado por

VE(z) = V0 − eFz. (4.12)

onde V0 é um potencial escalar fixo, e é a carga do elétron, F o módulo da força elétrica e
z o eixo de propagação, encontramos

HR = −αeF (k × ẑ) · σ

= −αeF (k̂yσx − k̂xσy) (4.13)

Utilizando as relações de k e σ,
k̂± = k̂x ± ik̂y (4.14)

e
σ± = σx ± iσy

2 (4.15)

encontramos o Hamiltoniano de interação spin-órbita de Rashba como

HR = −iαeF (k̂+σ− − k̂−σ+) (4.16)
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Dessa forma, nosso Hamiltoniano total, substituindo a relação do momento, p = −i~∇,
para cada coordenada, explicitando o termo em z, é dado por

H = − ~2

2m∗

(
∂2

∂x2 + ∂2

∂y2

)
− ~2

2m∗
∂2

∂z2 + V (ρ) + V (z)− iαeF (k̂+σ− − k̂−σ+) (4.17)

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
⊥ = ∂2

∂x2 + ∂2

∂y2 = 1
ρ

∂

∂ρ

(
ρ
∂

∂ρ

)
+ 1
ρ2

∂2

∂φ2 (4.18)

e
k̂± = −ie±iφ

(
∂

∂ρ
± i

ρ

∂

∂φ

)
(4.19)

Substituindo as relações (4.18) e (4.19) em (4.17), encontramos uma equação diferencial
onde podemos utilizar o método de separações de variáveis [35]. Ou melhor, podemos
analisar apenas a parte transversal,

− ~2

2m∗∇
2
⊥f = E⊥f para |ρ| ≤ R (4.20)

que possui dada por [35]

fn,m(ρ, φ) = An,mJn

(
µn,mρ

a

)
einφ, para

n = 0,±1,±2 · · ·
m = 1, 2, · · ·

(4.21)

onde Jn são as funções de Bessel de ordem n, µn,m é o m-ésimo zero da n-ésima função de
Bessel, a o raio do fio e An,m são os respectivos coeficientes. Encontrando, também, as
energias

En,m
⊥ = ~2

2m∗
µ2
n,m

a2 . (4.22)

Dessa forma, utilizando a solução da parte transversal, podemos rescrever a equação de
onda, pelo método de separação de variáveis, como

Ψ =
∑
n,m

fn,m(ρ, φ)
ψ+

n,m(z)
ψ−n,m(z)

 (4.23)

onde o vetor a direita, ψ±n,m, representa um spinor, separando a equação de onda para spin
up e spin down. Retornando ao Hamiltoniano total, Equação (4.17), aplicado na Equação
de Schrodinger,(

En,m
⊥ − ~2

2m∗
∂2

∂z2 + V (z)− iαeF (k̂+σ− − k̂−σ+)
)

Ψ = EΨ, (4.24)
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substituindo a Equação de onda (4.23), temos

∑
s


(
En,m
⊥ − E − ~2

2m∗
∂2

∂z2 + V (z)
)
δs′,s

ψ+
s (z)
ψ−s (z)


−iαeF

 0 −〈s′|k̂−|s〉
〈s′|k̂+|s〉 0

ψ+
s (z)

ψ−s (z)

 = 0, (4.25)

onde os índices s e s′ são dados pelos pares de números quânticos n,m e n′,m′, respectiva-
mente, e as relações de k̂± são dadas por

〈s′|k̂±|s〉 = 2i
a
T ss′δn′,n∓1 (4.26)

sendo
T ss′ = µs/µs′

(µs/µs′)2 − 1 . (4.27)

Utilizando ainda, em unidades de energia, a relação E = Es
⊥ + ~2k2

s

2m∗ , encontramos a partir
da Equação (4.25) o Hamiltoniano

Hs,s′ =
(− ~2

2m∗
∂2

∂z2 + V (z)− ~2k2
s

2m∗
)
δs,s′ iαeF 2i

a
T ss′δn′,n+1

−iαeF 2i
a
T ss′δn′,n−1

(
− ~2

2m∗
∂2

∂z2 + V (z)− ~2k2
s

2m∗
)
δs,s′

 (4.28)

ou simplesmente, em unidades reduzidas,

H̃s,s′ = Hs,s′

ε0
=
(− ∂2

∂z̃2 + Ṽ (z̃)− k̃s
2)
δs,s′ −2γ̃T ss′δn′,n+1

2γ̃T ss′δn′,n−1
(
− ∂2

∂z̃2 + Ṽ (z̃)− k̃s
2)
δs,s′

 , (4.29)

onde utilizamos

ε0 = ~2

2m∗a2 (4.30a)

γ̃ = αeF

aε0
(4.30b)

z̃ = z

a
(4.30c)

k̃s = aks (4.30d)

Ẽ = E

ε0
(4.30e)

Ṽ (z̃) = V (z)
ε0

(4.30f)

Análogo ao caso unidimensional, vamos tomar um potencial do tipo degrau dentro da região
e podemos adicionar o efeito Zeeman (Equação (4.6)), a partir de um campo magnético
externo na direção x. Com isso nosso Hamiltoniano (4.31) se torna

H̃s,s′ =
(− ∂2

∂z̃2 + Ṽ0 − k̃s
2)
δs,s′ −2γ̃T ss′δn′,n+1 + γ̃ZB

2γ̃T ss′δn′,n−1 + γ̃ZB
(
− ∂2

∂z̃2 + Ṽ0 − k̃s
2)
δs,s′

 . (4.31)



Capítulo 4. Modelo teórico 36

4.3 Método Semi-Analítico
Em ambos os casos vamos utilizar um método semi-analítico capaz de encontrar a

transmissão, reflexão e equação de onda para um número finito de canais. Chamamos esse
método de semi-analítico devido ao fato que utilizar valores definidos para as constantes e
realizar os cálculos de forma numérica.

Para o primeiro caso, Rashba unidimensional, nosso sistema já se encontra no
formato desejado, onde dada uma energia total E já definida, a matriz depende apenas
da energia de frente de onda k. Já no segundo caso, podemos fazer o mesmo tomando o
ansatz de onda plana para a função de onda Ψ, isto é,ψ+

s (z)
ψ−s (z)

 =
ϕ+

s e
ikz

ϕ−s e
ikz

 , (4.32)

onde ϕ+
s e ϕ−s são 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 (k2 + Ṽ0 − k̃s

2)
δs,s′ −2γ̃T ss′δn′,n+1 + γ̃ZB

2γ̃T ss′δn′,n−1 + γ̃ZB
(
k2 + Ṽ0 − k̃s

2)
δs,s′

ϕ+
s

ϕ−s

 = 0 (4.33)

Vale ressaltar que devido ao cálculo numérico temos que trabalhar com um número finito
de canais. Dessa forma, vamos escolher os N estados que iremos usar em função crescente
dos níveis de energia de fermi, que no caso são dados pelos zeros da função de Bessel µn,m.
Portanto, para um número fixo de estados, encontramos um sistema da forma

H(k)Φ = 0, (4.34)

onde H é a matriz que possui apenas variável k e Φ o vetor com as amplitudes de onda de
cada estado, análogo ao encontrado no sistema unidimensional (4.7). O próximo passo será
resolver o sistema de equações para k, identificando as constantes ϕi ou, de maneira mais
consistente, resolver a equação de determinante nulo para matriz H. Em outras palavras,
assumir que existe kj que é solução do sistema dado pela Equação (4.34) com Φ diferente
de zero implica

det(H) = 0. (4.35)

Retornando à Equação (4.34), substituindo cada valor kj encontrado com o intuito de
encontrar os valores para as constantes do vetor Φj , chegamos a uma relação de núcleo de
matriz [36], H(kj)Φj = 0, onde encontramos uma solução a menos de uma constante λj,

ϕj1
...
ϕjN

λj. (4.36)
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Portanto, podemos escrever nossa função de onda Ψ2 na região de spin-órbita como a
soma das 2N soluções encontradas, isto é,

Ψ2(z) =


ϕ1

1
...
ϕ1
N

λ1e
ik1z +


ϕ2

1
...
ϕ2
N

λ2e
ik2z + · · ·+


ϕ2N

1
...

ϕ2N
N

λ2Ne
ik2Nz, (4.37)

onde, novamente, ϕji são os valores dos núcleos para cada solução kj e λj constantes com
valores a serem encontrados.

Partindo do mesmo anzats e tomando o elétron viajando no fio na direção z, como
indicado na Figura 8, temos para região 1 o elétron incidente na interface e logo uma
função de onda com elementos de incidência e reflexão e para a região 3 uma função de
onda apenas com elementos de transmissão, onde suas energias são estabelecidas segundo
a energia total do canal, ou melhor,

Ψ1(z) =


I1e

iκ1z

...
INe

iκNz

+


R1e

−iκ1z

...
RNe

−iκN

 (4.38)

e

Ψ3(z) =


T1e

iκ1z

...
TNe

iκNz

 , (4.39)

onde Ij são os valores das amplitudes de incidência de cada canal, no caso o número de
elétrons, Rj os valores da reflexão, TN os valores da transmissão e κj as energias de cada
canal, dadas pelos níveis de energia de Fermi. Lembrando que no caso unidimensional,
como estamos vendo a relação de spin em um sistema 2 × 2, as duas energias de canal
serão iguais, enquanto que no caso quase unidimensional essas energias serão dadas por

κs =
√
Ẽ − µ2

s. (4.40)

O próximo passo é utilizar as condições de contorno nas interfaces das regiões para
obter um sistema de equações consistente com o número de incógnitas. Para tal, podemos
identificar a continuidade das funções de onda na interfaces,

Ψ1(−L) = Ψ2(−L) (4.41a)

Ψ2(L) = Ψ3(L), (4.41b)

e a continuidade das derivadas, l

∂Ψ1(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=−L

= ∂Ψ2(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=−L

(4.42a)
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∂Ψ2(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=L

= ∂Ψ3(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=L

(4.42b)

Relembrando que estamos observando o sistema quase unidimensional. No caso unidimen-
sional, ou, de forma geral, quando o Hamiltoniano H possui termos de momento fora da
diagonal principal, as relações (4.42) se tornam descontínuas da forma

∂Ψ1(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=−L

= ∂Ψ2(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=−L

− i

2 σ̃Ψ2(−L) (4.43a)

∂Ψ2(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=L

= ∂Ψ3(z)
∂z

∣∣∣∣∣
z=L
− i

2 σ̃Ψ2(L) (4.43b)

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

Dessa forma, chegamos a um sistema de equações possível de resolver onde encon-
tramos os valores de λj, Rj e Tj. Podemos, por fim, verificar o ansatz somando o valor
absoluto de todos os elementos de transmissão e reflexão e comparando com o número de
elétrons incidentes, onde esperamos um valor correspondente. Essa soma deve ser feita
levando em conta apenas os canais onde sua energia não ultrapassa a energia total E, pois
energias baixas não serão capaz de exitar elétrons nessa camada e são tratados como ondas
evanescentes.
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5 Resultados

A partir do método semi-analítico apresentado anteriormente, para cada modelo
teórico (unidimensional com 1 e 2 canais e quase unidimensional), conseguimos obter a
probabilidade de transmissão e de reflexão em função da energia total do sistema. Neste
Capítulo apresentaremos os resultados numéricos da probabilidade de transmissão e de
reflexão em função da energia total do sistema variando os diferentes parâmetros: valores
da constante de Rashba, campo magnético e potencial. Além disso, fixamos o tamanho
da região 2 com o tamanho L = 2 (Figura 8), em unidades reduzidas. Obviamente, os
resultados são dependentes do tamanho da região 2, mas os fenômenos físicos básicos
podem ser compreendidos usando-se um tamanho fixo. Como dito anteriomente 3, a
condutância é proporcional à probabilidade de transmissão total, portanto iremos apresentar
a probabilidade de transmissão total |T |2, a probabilidade de reflexão total |R|2 e a soma
|R|2 + |T |2, a qual serve como um contador do número de elétrons incidentes no sistema.
Nas próximas seções, os resultados serão 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 é o modelo unidimensional, o qual é descrito

pela Equação (4.7). Para aplicar o método semi analítico utilizando cálculo computacional,
vamos tomar unidades reduzidas (Relações (4.30)). Devemos observar que, no modelo
unidimensional, estamos trabalhando com uma matriz 2× 2, portanto teremos a injeção
de dois elétrons (um com cada spin) para qualquer energia E. Por isso o máximo valor
possível para a transmissão é 2.

Primeiramente, vamos considerar um sistema apenas na presença de potencial na
forma de poço, Ṽ0 = −2, isto é, sem interação spin-órbita, γ̃R = 0, e campo magnético
nulo, B̃ = 0, apresentado na Figura 6. Conforme visto na Equação (3.20), para um valor
negativo de V0, conseguimos utilizar como referência uma transmissão dada pela relação

T =
(

V0

4(E + E2/V0) sin2
(

2L
√
V0

√
1 + E/V0

))−1

. (5.1)

Na Figura 9, nós apresentamos os resultados numéricos (linha sólida) e os resultados
analíticos (pontos sólidos). Podemos ver que ambos resultados concordam entre si, o que
mostra que o método semi-analítico desenvolvido funciona para transmissão de poço de
potencial.
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Figura 9 – Transmissão para caso 1D com 1 canal, sem interação spin-órbita (γ̃R = 0),
campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Em seguida, iremos analisar o caso onde temos apenas a presença da interação
spin-órbita, ou seja, tomamos um valor fixo para a força de Rashba, γ̃R = 2, campo
magnético nulo, B̃ = 0 e potencial nulo, Ṽ = 0, em unidades reduzidas. Os resultados da
Figura 10 podem ser compreendidos usando a abordagem desenvolvida por D. Sánchez [37],
que mostrou que o Hamiltoniano unidimensional de Rashba local α(x), onde α(x) = γR

no intervalo 0 < x < ` e zero caso contrário, dado por

H = p2
x

2m −
{α(x), px}σy

2~ , (5.2)

pode ser reescrito usando-se uma expansão da função de onda a partir dos auto-estados
de spin χ± da base de σy,

ψ(x) = ψ1(x)χ+ + ψ2(x)χ−. (5.3)

e uma transformação de gauge

ψ1,2 → ψ1,2exp
{
±i
∫
kR(x′)dx′

}
, (5.4)

onde kR(x) = mα(x)/~2. Como resultado, a equação de Schödinger se torna

− ~2

2m
d2ψ1,2

dx2 =
[
E +

(
~2k2

R

2m

)]
ψ1,2, (5.5)

isto é, o problema de Rashba 1D pode ser mapeado a um problema de poço de potencial
quadrado de tamanho ` dado por V0 = −mγ2

R/~2. No nosso caso, podemos utilizar a
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expressão de transmissão para poço 5.1 como ajuste de curva, encontrando a seguinte
relação 5.5 em unidades efetivas,

Ṽ0 = −
(
γ̃R
2

)2
. (5.6)

Observamos, portanto, que utilizando valor γ̃R = 2 resulta na mesma física que ao

Figura 10 – Transmissão para caso 1D com 1 canal, sob interação spin-órbita (γ̃R = 2),
campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

problema de poço para potencial Ṽ0 = −1, como pode ser visto na Figura 10. Com essa
relação, basta tomar o valor da força de interação de Rashba γ̃R = 2

√
2 para retornar ao

caso de potencial Ṽ0 = −2, observado na Figura 9. Em seguida, podemos analisar o caso
para uma região com presença tanto da interação spin-órbita, γ̃R = 2, como do potencial
do tipo poço, Ṽ0 = −2, e campo magnético nulo. Na Figura 11, a curva sólida apresenta
os resultados numéricos e, como esperado, os pontos sólidos são os resultados analíticos da
equação 5.1 com um potencial Ṽ0 = −3, o qual é a soma do potencial Ṽ0 e do potencial
efetivo de Rashba −

(
γ̃R

2

)2
= −1.

O próximo passo será analisar o caso onde temos apenas a presença de campo
magnético constante, isto é, tomando B̃ = 2, γ̃R = 0 e Ṽ0 = 0. Aqui, a aplicação de um
campo magnético local, dado pela Figura 12, apresenta uma transmissão total equivalente
à soma das transmissões de efeitos dados por um potencial positivo, Ṽ0 = 2, e outro
negativo, Ṽ0 = −2, já que o campo magnético atua diferentemente para cada spin.

Por fim, podemos tomar uma região sob interação spin-óbita com potencial do tipo
poço, Ṽ0 = −2, e campo magnético constante, B̃ = 2. A Figura 13 mostra a probabilidade
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Figura 11 – Transmissão para o caso 1D com 1 canal, sob interação spin-órbita (γ̃R = 2),
campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Figura 12 – Transmissão para caso 1D com 1 canal, sem interação spin-órbita (γ̃R = 0),
campo magnético constante (B̃ = 2) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

de transmissão em função da energia. Em princípio, podemos pensar que essa transmissão
também pode ser calculada analiticamente usando um potencial efetivo. No entanto, nesse
caso não é possível encontrar um potencial efetivo porque o campo magnético local é
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proporcional à matriz de Pauli σx, enquanto que a interação de Rashba é proporcional à
matriz de Pauli σy. Como essas matrizas não comutam entre si, não é possível encontrar o
potencial efetivo para esse caso.

Figura 13 – Transmissão para caso 1D com 1 canal, sob interação spin-órbita (γ̃R = 2),
campo magnético constante (B̃ = 2) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Os próximos 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 direção 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 mudanças em relação aos resultados apresentadso
anteriormente, iremos escolher duas energias distintas para cada canal, sendo ε̃1 = 0 para
o canal 1 e ε̃2 = 2 para o canal 2. O Hamiltoniano para esse caso é igual à

H =
 k2 + ε̃1 iγ̃Rk + B̃

−iγ̃Rk + B̃ k2 + ε̃2

 . (5.7)

Quando a energia total é menor que a energia do segundo canal, ε̃2, apenas será transmitido
um único elétron. Para energias superiores ao segundo canal, a transmissão pode atingir o
valor 2, o que corresponde a transmissão máxima de dois elétrons. Além disso, esperamos
também, uma condução distinta do caso anterior, devido ao acoplamento entre os dois
canais a partir da interação de Rashba e por usarmos, justamente, energias distintas. De
forma análoga ao caso anterior, vamos primeiramente estudar o caso mais simples, ou
seja, considerar apenas um potencial do tipo poço, Ṽ0 = −2, sem interação spin-órbita,
γ̃R = 0, e com campo magnético nulo, B̃ = 0. Aqui, a Figura 14 mostra, como esperado, o
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comportamento de transmissão, agora para dois canais. Neste caso, também não há uma
solução analítica simples porque o termo que se refere as energias de cada canalε̃1 0

0 ε̃2

 , (5.8)

não comuta com σy. Em outras palavras, não conseguimos escrever ψ1,2 na base σy (Equação
5.3) de forma que não apareça acoplamento entre os canais, resultando em um problema
separável de poço de potencial.

Figura 14 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sem interação spin-órbita
(γ̃R = 0), campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Em seguida, vamos analisar um caso ainda sem interação spin-órbita, com campo
magnético constante B̃ = 1 e potencial do tipo poço Ṽ0 = −2. Diferentemente do observado
na Figura 15, observa-se um vale (pico) na probabilidade de transmissão (reflexão) 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 reflexão ressonante acontece
quando estados quase-ligados interagem com estados do contínuo no problema de transporte
de dois canais. No nosso caso, o estado quase-ligado está relacionado ao um potencial
negativo Ṽ0 = −2 e o acoplamento entre os estados do contínuo (2 canais) é devido ao
campo magnético local B̃ = 1.

Considerando um acoplamento spin-órbita, γ̃R = 2
√

(2), campo magnético cons-
tante, B̃ = 1 e potencial nulo Ṽ0 = 0, obtemos os resultados apresentados na Figura
16. Neste caso não temos uma correspondência direta da interação de Rashba com o
potencial negativo Ṽ0 = −2. Isso também se deve ao fato do termo do Hamiltoniano com
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Figura 15 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sem interação spin-órbita
(γ̃R = 0), campo magnético constante (B̃ = 1) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

energias distintas para cada canal (5.8) não comutar com o termo de Rashba. Mesmo
assim, podemos ver que há um aumento na reflexão para a energia total próxima a energia
ε̃2, o que mostra que o termo de Rashba ainda se comporta como um potencial confinante.

Por outro lado, podemos analisar o caso apenas com interação spin-órbita, γ̃R = 2,
tomando um campo magnético nulo, B̃ = 0 e potencial nulo Ṽ0 = 0, apresentado na
Figura 17. Neste caso, também é possível identificar uma reflexão quase total na Figura
17 logo antes da energia do segundo canal. Ou melhor, conseguimos verificar que ocorre
uma reflexão ressonante mesmo quando não temos aplicação de campo magnético, B̃ = 0.
Isso se deve mais uma vez ao fato de que o termo Rashba não comuta com o termo das
energias para cada spin. Desse modo, a física nesse caso também é equivalente à de um
poço de potencial atrativo com o acoplamento entre os canais de spin.

Ainda com a interação spin-órbita, γ̃R = 2, vamos analisar o caso para campo
magnético nulo, B̃ = 0, com potencial do tipo poço, Ṽ0 = −2. É interessante observar, na
Figura 18, que o vale na transmissão ainda se mantém e, além disso, se mostra em uma
faixa maior de energia. De forma que o poço potencial altera a condução sem perder a
característica de reflexão ressonante, ainda sem campo magnético.

Finalmente, podemos analisar quando temos uma região de interação spin-órbita,
com um campo magnético constante, B̃ = 2, e um potencial do tipo poço, Ṽ0 = −2,
apresentada na Figura 19. Aqui, além de observarmos uma alta reflexão antes da energia
do segundo canal, esse vale se apresenta em uma faixa de energia. Esse comportamento se
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Figura 16 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sob interação spin-órbita
(γ̃R = 2

√
2), campo magnético constante (B̃ = 1) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

Figura 17 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sob interação spin-órbita
(γ̃R = 2), campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

mostra semelhante ao do sistema sob interação spin-órbita e potencial constante, mantendo
a reflexão ressonante.

A Figura 20 mostra um sistema com as mesmas interações, porém, com uma região
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Figura 18 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sob interação spin-órbita
(γ̃R = 2), campo magnético nulo (B̃ = 0) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Figura 19 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sob interação spin-órbita
(γ̃R = 2), campo magnético constante (B̃ = 2) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

menor. Podemos ver que o tamanho da região não altera a essência do acoplamento entre
os canais assim como a presença do vale na transmissão, mas sim sua oscilação. Em
suma, os resultados apresentados nas Figuras 15 e 20 correspondem ao mesmo fenômeno
físico, ou seja, do transporte entre dois canais acoplados de energias distintas onde há um
potencial espalhador atrativo capaz de suportar pelo menos um estado ligado. Obviamente,
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Figura 20 – Transmissão e reflexão para caso 1D com 2 canais, sob interação spin-órbita
(γ̃R = 2), campo magnético constante (B̃ = 2) e potencial constante (Ṽ0 = −2)
com região reduzida (L = 1).

os resultados mostrados nas Figuras 15 20 não são idênticos porque esse fenômeno depende
do acoplamento entre os canais, da energia do estado quase-ligado e dos processos de
interferência 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 Equação

(4.31) e utilizar o método apresentado na Seção 4.3. Diferentemente do caso unidimensional,
devemos observar que temos uma construção do Hamiltoniano que depende do número de
sub-bandas. Como temos infinitos níveis, para poder abordar o problema numericamente
devemos escolher um número finito de estados. Portanto, para o cálculo numérico vamos
usar os dez primeiros canais (N = 10) em ordem crescente de energia, dadas pelos zeros da
função de Bessel. De forma explícita, para a notação s = |n,m; spin〉, teremos os estados:
|0, 1; +〉, |−1, 1;−〉, |−2, 1; +〉, |0, 2; +〉, |−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 γ̃R = 3.7. Devemos, ainda, observar que o efeito Zeeman local só irá aparecer
como interação de mesmos índices n e m mas com spins opostos, portanto, para os estados
escolhidos, não teremos essa contribuição. A primeira análise se dá em verificar o sistema
sem o efeito spin-órbita, γ̃R = 0, mas sob a ação de um potencial do tipo poço, Ṽ0 = −2,
apresentada na Figura 21. Análogo ao caso unidimensional, apresentado na Figura 14,
podemos ver uma transmissão total que possui uma oscilação pequena.

Figura 21 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 10 canais, sem interação
spin-órbita (γ̃R = 0) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Em seguida, vamos considerar o efeito spin-órbita não nulo, γ̃R = 3.7 e com
potencial nulo Ṽ0 = 0. Na Figura 22 temos o resultado da transmissão onde varremos a
energia até E = 50, alcançando uma visão até a quinta sub-banda (canal). Em todo os
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intervalos de energia de cada canal, vemos uma reflexão 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 análise mais detalhada, a Figura 23 mostra os resultados
para energia até E = 20 considerando mais pontos, o que facilita a observação das duas
primeiras sub-bandas. Aqui, podemos ver de forma mais clara os vales na transmissão para
Ẽ ≈ 12.7, Ẽ ≈ 14.3 e Ẽ ≈ 14.7. Como esperado, da observação 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 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 10 canais, sob interação
spin-órbita, γ̃R = 3.7, e potencial nulo, Ṽ0 = 0, varrendo pontos até energia
Ẽ = 50.

Nas Figuras 24 e 25 utilizamos os mesmos parâmetros usados na Figura 22, mas
consideramos apenas 2 e 3 canais, respectivamente. Podemos ver na Figura 24 que as
reflexões ressonantes desaparecem nesse caso. Considerando somente 3 canais, pode-se
notar que uma das reflexões ressonantes ocorre para Ẽ ≈ 14.7, o que mostra que o número
de canais altera drasticamente a condução através do nanofio.

Utilizando um sistema com 5 canais, encontramos uma transmissão e reflexão
idêntica ao de 10 canais, o que mostra que o resultado para Ẽ < 20 convergiu com 5 canais.
Essa relação advém do fato de que os canais são 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 região sob efeito spin-órbita, γ̃R = 3.7,
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Figura 23 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 10 canais, sob interação
spin-órbita (γ̃R = 3.7) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

Figura 24 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 2 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

e potencial do tipo poço, Ṽ0 = −2, apresentado na Figura 27, considerando 10 canais e
com energia total Ẽ < 20. Os resultados nesse caso são análogos ao caso da Figura 23,
pois pode-se observar três distintos pontos onde a reflexão é ressonante. As Figuras 28 e
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Figura 25 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 3 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

Figura 26 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 5 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial nulo (Ṽ0 = 0).

29 também mostram que os resultados considerando 2 e 3 canais não convergiram, mas
que os resultados com 10 canais para Ẽ < 20 podem ser reproduzidos com apenas 5 canais
(veja Figura 30).
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Figura 27 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 10 canais, sob interação
spin-órbita (γ̃R = 3.7) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

As Figuras 28 e 29 apresentam, utilizando interação spin-órbita, γ̃R = 3.7, e
potencial, Ṽ0 = −2, os sistemas para 1 e 2 canais, respectivamente. Igualmente, vemos,
que o número de sub-bandas é altera a relação da condução. Assim como, para 5 canais,
encontramos o mesmo gráfico de transmissão e reflexão que o caso de 10 canais. Em
especial, a Figura 29, mostra que já com 3 canais temos dois vales na transmissão, sendo o
primeiro deles (da esquerda para direita), uma reflexão completa, diferente do observado
para potencial nulo.
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Figura 28 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 2 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

Figura 29 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 3 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial constante (Ṽ0 = −2).
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Figura 30 – Transmissão e reflexão para caso quase 1D com 5 canais, sob interação spin-
órbita (γ̃R = 3.7) e potencial constante (Ṽ0 = −2).

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 transmissão.
Já no caso quase unidimensional, além dos efeitos de reflexão ressonante em função da
energia total, vimos que o número de canais utilizados no modelo semi analítico altera
drasticamente a probabilidade de transmissão, 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 Conclusão

Neste trabalho, estudamos o transporte em nanofios semicondutores em sistemas
unidimensionais e quase unidimensionais. Especificamente, caracterizamos a transmissão e
reflexão de elétrons através de uma região com efeito spin-órbita variando como parâmetros
a constante de Rasha, campo magnético e potencial. Inicialmente, através do método
k · p, estudamos a estrutura eletrônica de materiais semicondutores, do qual deduzimos
o Hamiltoniano na aproximação de massa efetiva e o Hamiltoniano de Rashba. Além da
estrutura eletrônica do nanofio, o próximo passo foi estudar, a partir do tunelamento de
elétrons através de barreira e poço de potencial, como é a física básica da transmissão
desses elétrons.

A motivação desse trabalho foi estudar as propriedades de transporte de elétrons
considerando a interação de spin-órbita de Rashba localizada em certa região espacial.
Além disso, foram consideradas diferentes configurações para a intensidade da interação
de Rashba, potencial externo e campo magnético externo aplicado ao nanofio. Desse
modo, compreendemos a modulação do transporte eletrônico através da combinação da
interação spin-órbita e das dimensionalidades do sistema. Para modelar a condutividade,
utilizamos a fórmula de Landauer. Além disso, escolhemos para o estudo, a interação
spin-órbita utilizando duas diferentes abordagens teóricas, modelamos o transporte com
um caso estritamente 1D e um caso quase-1D caracterizado por um potencial confinante
de uma estrutura cilíndrica do fio. Dessa forma conseguimos caracterizar o transporte para
um Hamiltoniano de muitos canais, assim como uma expressão para a condutividade. A
partir do estudo da estrutura eletrônica e de transporte pudemos construir um modelo
semi-analítico que permite encontrar as funções de onda e portanto os coeficientes de
transmissão e reflexão através de cálculo computacional.

Com esse tratamento e método utilizado, conseguimos identificar, utilizando a
interação de Rashba e diversas combinações com campo magnético e potencial, a trans-
missão de elétrons através de uma região com interação Rashba e campo magnético local.
Vimos que os vales na transmissão devido a reflexão ressonante, ocorre mesmo quando
não temos campo magnético aplicado, ou seja, aparecem quando há um potencial atrativo
e algum acoplamento entre diferentes canais. Isso acontece, por exemplo, no caso em que
temos a interação spin-órbita e dois canais com energias distintas. Observando uma mesma
física que os casos que possuem com campo magnético, acoplando diferentes canais, na
presença de poço 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 reentrância na condução medida em nanofios
semicondutores de InAs [11] mesmo com campo magnético nulo, o que não 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 partículas para explicar o vale na
condutância. Futuramente, iremos adaptar os resultados obtidos nessa dissertação para
tentar descrever os resultados experimentais [11] utilizando uma física mais fundamental.
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