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Resumo

Em sistemas desordenados, a intensidade do ancoramento sobre os portadores devido
as impurezas ou defeitos € um dos mecanismos principais no aparecimento do compor-
tamento isolante. Uma transicao para um estado metalico deve ocorrer se um campo
de arrasto externo for aplicado ao sistema. Nas tultimas trés décadas, tal transicao em
sistemas bidimensionais (2D) tem despertado muito interesse diante de fascinantes obser-
vagoes experimentais. Entretanto, a Fisica por tras de tais observacgoes nao esté, até o mo-
mento, completamente entendida. Experimentos relatando comportamento nao linear da
condutividade e a resposta dinamica de tais sistemas na presenca de desordem motivaram
varias abordagens teodricas e calculos numéricos na busca por uma melhor compreensao
destes fendmenos. Neste trabalho, estudamos, usando simulacao por Dindmica Molecular
de Langevin, um sistema cléssico 2D de elétrons sobre filmes de hélio liquido adsorvidos
sobre um substrato sélido e submetido a um campo elétrico externo paralelo & superficie
do hélio, o qual produz uma forca de arrasto. Este sistema é um prototipo ideal para o gés
de elétrons 2D formado em heteroestruturas semicondutoras. Além disso, elétrons sobre
a superficie de hélio liquido tém sido um dos candidatos mais promissores como base para
o computador quantico. Para simular um centro de ancoramento, o sistema é colocado
na presenca de uma barreira de potencial na forma de uma lorentziana. Em primeiro
lugar, analisamos a influéncia da espessura do filme e do tipo do substrato na velocidade
de arrasto dos elétrons como funcao da forca externa, que esta diretamente relacionada
com a condutividade dc. Em segundo lugar, a dependéncia do desancoramento com a
temperatura e intensidade da desordem foi considerada no &mbito do comportamento de
escala. Nossos resultados estao em excelente acordo com varios experimentos e podem es-
clarecer melhor o fenémeno da resposta dindmica em sistemas eletronicos 2D na presenca
de desordem de ancoramento.

1X



Abstract

In disordered systems the pinning strength on the carriers due to impurities or defects
is one of the most important mechanisms that produce insulator behavior. A transition
to a metal phase should occur if a driving field is applied to the system. In the last
three decades, such transition in two-dimensional systems has attracted much attention
in light of the fascinating experimental observations. However, the physics behind these
observations is at the moment not entirely understood. Experiments relating nonlinear
behavior of the conductivity and the dynamical response in such systems in the presence of
disorder have motivated several theoretical proposals and numerical calculations in order
to establish a better understanding of these phenomena. In this work we have studied,
by means of Langevin molecular dynamics simulation, a classical two-dimensional system
of electrons on liquid helium films adsorbed on a solid substrate subject to an external
electric field parallel to the surface of the helium, which produces a driving force. This
system is an ideal prototype for the two-dimensional electron gas formed on semiconductor
heterostructures. Also, electrons floating on a liquid helium surface have been one of the
most promising candidates as a base for quantum computing. To simulate a pinning
center we constrain our system by imposing an in-plane potential with lorentzian shape.
Firstly, we analyze the influence of the film thickness and the kind of substrate on the drift
electron velocity as a function of the external driven force, which is directly related with
the dc conductivity. Secondly, the dependence with temperature and disorder strength
of the depinning was considered in the extent of the scaling behavior. Our results are in
excellent agreement with several experiments and should elucidate better the dynamical
response phenomena in 2D electronic systems in the presence of pinning disorder.



Introducao

O século passado foi testemunha de algumas das maiores revolugoes na histéria da ciéncia:
particularmente em fisica, a mecdnica quintica roubou a cena face a mecdnica cldssica; a
teoria da relatividade mudou o senso comum sobre espaco e tempo; a teoria microscopica
da matéria revelou um mundo jamais visto; a eletronica do estado sélido deu inicio a
era da informag¢ao. Em meio a todas estas revolugoes, um personagem esteve sempre
numa posicao de destaque: o elétron. Desde sua descoberta por J. J. Thomsom em 1897
este constituinte da matéria revelou caracteristcas impressionantes. Por exemplo, uma
corrente elétrica em um fio metalico é nada além do que um fluxo de um conjunto muito
grande de elétrons independentes. Tal afirmagao é oriunda da teoria classica de Drude para
a conducao eletronica, de 1900. Em contrapartida, mesmo sendo possivel descrever certos
comportamentos (magnéticos e térmicos) dos metais usando a hipotese de elétrons inde-
pendentes, a descoberta da supercondutividade por Kamerlingh Onnes (1911) confirmava
o fato de que as propriedades de um sistema de muitos elétrons possuem mudancas dras-
ticas quando consideram-se elétrons interagentes. O comportamento coletivo dos elétrons
pode manisfestar-se em estruturas ordenadas espacialmente (ver Figura (1)), em estru-
turas ordenadas magneticamente, etc. Além disso, as fases coletivas sao caracterizadas por
propriedades de conducao elétrica anémala, como a ja mencionada supercondutividade e

a condutividade Hall quantizada fracionalmente.

Estas e outras descobertas deram origem a um importante ramo da Fisica, a Fisica

da Matéria Condensada. Por sua vez, este é o estudo de um conjunto muito grande de



{a) i(b)

Figura 1: Dois regimes extremos de um sistema com muitos elétrons: (a) uma gota com elétrons
e buracos quasi-livres no germénio, vista através da radiacao de recombinacao elétron-buraco
[129]; (b) arranjo cristalino de elétrons na superficie do superfluido *He, visualizado através da
deformagao da superficie (dimples). Ha milhares de elétrons em cada dimple [7].

particulas aglomeradas de tal forma que o efeito que cada uma produz nas outras nao
pode ser desprezado. Este é um campo de estudo fascinante, pois mesmo que todas as
particulas obedecam leis fisicas conhecidas, nao ha uma forma analitica para resolver as
equagoes que descrevem todo o conjunto interagente. Dessa forma, nem sempre é possivel
saber o que havera de novo neste campo, e ha sempre questoes novas que surpreendem os

fisicos.

Um exemplo interessante neste ambito é o confinamento de elétrons em uma regiao do
espaco tal que seja permitido que se movam apenas em duas dire¢oes, conhecido como gds
de elétrons bidimensional (2DEG). De forma mais clara, suponhamos que 10 elétrons
possam ser aglomerados em um centimetro quadrado de area e que todos se repelem
mutuamente. Apesar de ser possivel escrever uma equagao que descreva todas as intera-
coes entre os elétrons, com 10! particulas torna-se muito dificil resolvé-las. Entretanto,
a comunidade cientifica ficou surpresa quando foi verificado, sob certas condigoes, en-
volvendo a aplicacao de um campo magnético perpendicular ao 2DEG, que os elétrons
arranjavam-se de uma forma particular (de acordo com o quanta de fluxo magnético que
passa através da camada de elétrons) tal que reduzia a energia total do sistema. Este

fendmeno surpreendente foi chamado de Efeito Hall Qudntico [103].
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Figura 2: Diagrama esquematico do transistor Metal-Oxido-Semicondutor de efeito campo
(MOSFET). Um potencial elétrico aplicado ao gate altera a densidade de portadores na ca-
mada de inversdo, controlando, dessa forma, a corrente que passa através da fonte e do dreno.

Adaptado de [42].

O estudo de sistemas de baixa dimensionalidade é um
dos assuntos centrais da Fisica da Matéria Condensada
moderna e tem crescido rapidamente. Sistemas eletronicos
em duas dimensoes (2D) tornaram-se cruciais tanto para a
tecnologia quanto para o desenvolvimento de pesquisa fun-
damental. S6 para citar os mais proeminentes exemplos,
tém-se o gas de elétrons 2D formado na camada de inver-
sao (ver Figura (2)) entre estruturas semicondutoras (MOS-
FET) e elétrons sobre a superficie de substratos criogéni-
cos [7,83]. O primeiro é de extrema importancia para a
compreensao de fendémenos como efeito Hall quantico fra-
cionério [119] e transigoes metal-isolante 2D (MIT) [1]. O
segundo exemplo é um forte candidato no desenvolvimento
de bits quanticos fortemente correlacionados para a cons-
trugao do computador quantico (ver Figura (3)). Platzman
e Dykman [93| propuseram que elétrons individuais local-

izados na superficie do hélio liquido poderiam ser usados
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Figura 3: Transisor de Efeito
Campo Eletronico (EFET),
mostrando micro canais de
hélio liquido, elétrons e eletro-
dos. (i) segao transversal do
canal, (il) segdo transversal
dos eletrodos, (iii) fotografia.
A estrutura comb abaixo dos
eletrodos fonte e dreno au-
menta a capacitancia, aprisio-
nando os elétrons [43].

como qubits e apoOs isso varias tentativas de desenvolver uma microeletronica capaz de

realizar tal proposta foram feitas [44,45]. No mais, este sistema consiste um exemplo

tnico e fornece um modelo idealizado para pesquisa tedrica e experimental devido a sua



excepcional uniformidade e pureza.

Em particular, elétrons superficiais (SE) ligados a superficie livre do hélio superfluido
desperta interesse especial devido a uma combinagao de propriedades um tanto nao usuais.
Este sistema foi pela primeira vez investigado teoricamente e realizado experimentalmente
por volta do ano de 1970 [83]. Um potencial de confinamento surge devido ao fato de que
um elétron localizado na fase gasosa, acima do hélio, é atraido pela superficie liquida por
forcas de polarizacao com fraca interacao de longo alcance. Por outro lado, os elétrons
sao impedidos de entrar no liquido pela forte repulsao de longo alcance resultante das

propriedades de gis nobre que possui o “He.

Uma das mais interessantes diferencas entre SE e o 2DEG presente em MOSFETs ou
em heteroestruturas semicondutoras é que os SE estao no regime nao-degenerado. Isto
pode ser entendido como segue: com uma massa efetiva igual & massa do elétron livre e
uma baixa densidade por particula os SE possuem uma temperatura de Fermi de alguns
décimos de mK ou menos. Tal temperatura é muito pequena quando comparada com
as temperaturas entre 0.1 e 1K, sendo este o intervalo onde normalmente sao realizados
experimentos neste sistema. Outra forma de ver isto é que a distancia média entre os

elétrons é muito maior do que o comprimento de onda térmico de um tnico elétron.

SE existem em um meio extremamente limpo, simples e bem definido. Todas as
impurezas sao excluidas, nao ha uma rede atémica que o envolve e o movimento 2D de
um tnico elétron ao longo da superficie He é bem proximo de um elétron livre no vacuo.
As tnicas interacoes relevantes consistem em espalhamento pelas oscilacoes da superficie
(em sua forma quantizada) do liquido, que é andlogo ao espalhamento por fémons em
solidos, e o espalhamento por adtomos de vapor de “He na fase gasosa, que podem ser
representados, quase de forma ideal, como centros de espalhamento puntuais e aleatorios.

Este dltimo é o mecanismo de espalhamento dominante a temperaturas acima de 1K.

Em um 2DEG de uma estrutura semicondutora, as propriedades dielétricas do subs-



trato que envolve o sistema reduzem fortemente o alcance da interagao coulombiana. Além
disso, a energia cinética é comparativamente alta, dadas as densidades tipicamente ordens
de grandeza maiores, o que implica em energias de Fermi altas. Por sua vez, nos SE a
interacao coulombiana é quase pura e na maioria dos casos muito mais forte do que a e-
nergia cinética, que neste caso é apenas energia térmica. A razao entre a energia potencial
média e a energia cinética pode alcancar valores muito altos nos SE, mais de cem vezes a

temperaturas por volta de 1K, e isto afeta fortemente o comportamento do sistema.

Provavelmente o efeito mais famoso resultante da forte interacao coulombiana é a so-
lidificagao de um 2DEG em um cristal com estrutura triangular, estrutura esta discutida
pela primeira vez por Eugene Wigner em 1934 para sistemas eletronicos 3D [125]. Em sua
idéia original, isto ocorreria quando a energia cinética dos elétrons se tornasse desprezivel
comparada com a energia potencial. E de se surpreender que a previsdo de Wigner foi
feita quando a teoria de elétrons nao interagentes para os metais fornecia resultados rela-
tivamente satisfatérios para algumas questoes essenciais. Tal estrutura é conhecida como
solido de Wigner (WS). Elétrons superficiais sobre hélio liquido foi o primeiro sistema
onde foi observada experimentalmente esta transigao [47]. Neste caso, a fase cristalina é
obtida aumentando a densidade por particula (mantendo a temperatura fixa), isto resulta
num aumento da interacao coulombiana, que sobrepoe-se as flutuagoes térmicas. Por essa
razao, a formagao do WS na superficie do hélio é uma transigao de fase classica. Os efeitos
quanticos sao despreziveis devido ao fato de a separacao média entre os elétrons ser bem
maior do que a comprimento de onda do elétron. Por outro lado, em estruturas semi-
condutoras, onde o 2DEG esté no regime degenerado (alta densidade), a fase cristalina é
formada reduzindo-se a densidade e a transicao é puramente quantica. Aqui, a interagao
compete com as flutuagoes quéanticas, ou seja, com a energia de Fermi, que por sua vez

depende muito mais da densidade do que a energia coulombiana.

Uma das caracteristicas marcantes de sistemas interagentes surge quando estes sao
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Figura 4: (esquerda) Estrutura cristalina do K¢ 3MoOg, conhecido como bronze azul, um dos
exemplos de materiais que apresentam as Ondas de Densidade de Carga (CDW). Apesar da
grande variedade de morfologias cristalinas, os materiais CDW tém uma arquitetura em comum,
consistindo de cadeias moleculares fracamente ligadas. Os elétrons se movem livremente ao longo
das cadeias e 0 movimento perpendicular a elas é quase limitado. Isto produz o carater quasi-
unidimensional necesséario para a formagao das CDW [117|. (direita) Em supercondutores tipo
IT o fluxo magnético que o atravessa torna-se quantizado em uma escala macroscopica (vortices
de Abrikosov), que formam uma rede triangular de fluxos para campos muito intensos [78§]

compelidos por uma forca externa, dando origem & uma variedade de fenémenos com-
plexos. Estes fendémenos sao resultados de uma complicada competicao entre periodi-
cidade, elasticidade, desordem, nao linearidade e arrasto!. Obter uma descricao quan-
titativa da dindmica de arrasto é um problema muito importante abordado em todo o
contexto da Fisica da Matéria Condensada [51]. Possivelmente o tinico meio de se es-
tudar este fendmeno é aplicando-se uma forca externa ao sistema e analisando-se seus
fenémenos de transporte caracteristicos, podendo assim, obter-se uma conexao com re-
sultados experimentais. Exemplos de sistemas que formam estruturas periédicas e que
sao de grande importancia para o estudo dessa dindmica sao Ondas de Densidade de
Carga (CDW) [50, 117|, redes de vortice em supercondutores tipo II 78] (veja Figura
(4)), cristais de Wigner [60], bolhas magnéticas [56], propagagao de chamas [94], fluxo de
liquidos através de meios porosos [65], etc. Entretanto, para uma boa compreensao dos

fenomenos de transporte neste sistemas é necesséario entender a conexao entre seus graus

!Traducéo livre para o termo em inglés driving.



de liberdade internos e a desordem.

Normalmente, a desordem é classificada como fiza (“quenched”) ou mdvel (“annealed”).
Desordem fixa refere-se as imperfei¢coes cujo movimento é muito pequeno comparado com
qualquer escala de tempo relevante do problema em questao. Desordem movel refere-se
ao caso oposto. O efeito da desordem fixa tem sido objeto de intenso estudo durante as
ultimas décadas e é facil entender porque: todos os materiais reais contém imperfeicoes,
por exemplo, discordancias, vacancias, intersticios, etc. Isto produz um efeito dréastico nas
propriedades fisicas de transporte e mecéanicas. Normalmente, a desordem fixa destroi a
ordem espacial de longo alcance, ancorando? o sistema. A aplicacao de uma forca externa
suficientemente intensa desancora-o e este comeca a se mover. Por sua vez, efeitos deste

tipo de desordem sao efetivamente reduzidos por ruido térmico.

Uma tarefa formidével da Fisica da Matéria Condensada ¢ determinar os efeitos da
desordem fixa em estruturas peridédicas. Uma das questoes importantes é: dependendo
do grau e da intensidade da desordem, o ancoramento pode induzir distorcoes elasticas
continuas ou produzir efeitos topoldgicos, por exemplo, discordancias e vortices. Apesar
do primeiro poder ser tratado com boa aproximagao usando a teoria da elasticidade [32], o
ultimo necessita um tratamento diferente ja que os defeitos topoldgicos nao sao distorgoes
continuas, como no caso eléstico, e nao podem ser tratados via teoria perturbativa. Mesmo
usando os modelos mais simplificados [2, 76|, as deformagoes plasticas produzem um com-

portamento inesperado, tornando o tratamento via Campo Médio inadequado.

Por fim, mesmo havendo uma enorme quantidade de resultados analiticos, experimen-
tais e numéricos sobre a dinamica de sistemas desordenados [99], existem muitas questdes
abertas sobre os efeitos da desordem no comportamento critico quando o sistema é de-
sancorado. Um ponto importante é: diante do fato de que estes efeitos sao considerados

fenémenos criticos dindmicos e do grande nimero de resultados experimentais e numéri-

2Durante toda a tese, usaremos o verbo ancorar como traducdo livre do termo em inglés pinning.
Consequentemente, desancorar sera usado como tradugdo de depinning.



cos para os expoentes criticos (que caracterizam tal transi¢do quando o desancoramento
é plastico), ha a necessidade por uma busca da universalidade nos resultados, ja que os

valores encontrados para estes expoentes variam numa faixa consideravel.

Diante de tudo isto, o objetivo principal deste trabalho é estudar em detalhes a respos-
ta dindmica, a uma forga externa, de um cristal de elétrons localizado na superficie de um
filme de hélio liquido de espessura d adsorvido num substrato sélido de constante dielétrica
€s. O cristal esta sujeito a um potencial de constricao no formato de uma Lorentziana e
que produz uma desordem local no sistema. O efeito da forca de arrasto, o comportamento
isolante-condutor, a influéncia da espessura do filme e do tipo do substrato sao cuidadosa-
mente examinados. Além disso, o efeito da temperatura e da intensidade da desordem
sao também analisados, revelando caracteristicas muito interessantes da dinamica. Todo
o estudo ¢ feito usando simulagao computacional via Dinamica Molecular de Langevin e

os resultados obtidos sao comparados com uma vasta literatura experimental e analitica.

Este trabalho esta organizado como segue: No capitulo 1 é apresentada uma revisao
das propriedades do sistema de elétrons sobre hélio liquido, revelando o porqué deste
sistema ser tao interessante. No capitulo 2, é feita uma revisao das propriedades do feno-
meno de transporte coletivo em meios desordenados, tema principal deste trabalho. No
capitulo 3, os primeiros resultados para o comportamento isolante-condutor e influéncias
da espessura do filme e do substrato, sao mostrados para o caso da temperatura nula. Tais
resultados foram publicados em [29]. No capitulo 4, é estudado o efeito da temperatura
e da intensidade da desordem na resposta dinamica do sistema. E feita também uma
analise da influéncia dos parametros que definem o sistema nas leis de escala, que por sua
vez, definem o comportamento critico. Os resultados deste capitulo foram submetidos
para publica¢do no Physical Review Letters [28|. Por fim, no capitulo 5 sao apresentadas

as conclusoes gerais do trabalho.



Capitulo 1

Estados Eletronicos Superficiais (SEE)
sobre hélio liquido

1.1 Introducao

Quando deposita-se particulas carregadas positivamente sobre uma interface liquido-vapor
de um meio dielétrico, estas serao atraidas para a superficie do liquido pela forga resul-
tante da interacao com a carga imagem. ApoOs atravessarem a interface as particulas
serao repelidas ficando sempre na regiao volumétrica do liquido. No caso de particulas
carregadas negativamente, e se o meio for hélio liquido, a situacao é um tanto diferente.
Para elétrons, o hélio é uma barreira de potencial e estes ficarao localizados sobre sua
superficie, presos pelo potencial imagem [26]. Este é um dos exemplos mais interessantes

dos conhecidos Estados Eletronicos Superficiais (SEE).

Uma importante caracteristica dos SEE sobre hélio liquido é que eles sao fracamente
ligados a superficie, os elétrons pairam (~ 100A acima da superficie) sobre o liquido
volumétrico sem interagir com o mesmo em uma escala atomica. Esta é a base para
a peculiaridade deste sistema, possuindo comportamento do tipo elétron livre em duas

dimensoes.
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1.2 Estados ligados

Além de possuir uma superficie microscopicamente plana e sem impurezas, o hélio liquido
produz, de maneira tnica, um potencial de confinamento para o movimento normal dos
elétrons sobre sua superficie. Como gas nobre mais leve, o hélio é o elemento quimico com
a polarizacao molecular mais baixa. Sendo assim, as for¢as de van der Waals intermole-
culares sao muito fracas, o que resulta em algumas caracteristicas peculiares como ponto
de ebuli¢gio mais baixo conhecido (4.2K para ‘He), solidificagdo somente sob pressao,
etc. Isto também o torna um dielétrico com uma constante dielétrica muito pequena,
e = 1.0572 para o “He abaixo de 1.4K [101]. Além disso, o elétron da tltima camada
do atomo de hélio repele um elétron excedente a curtas distancias devido ao principio
de exclusao de Pauli. Esta repulsdo ¢ muito forte (Vy ~ 1leV~ 104K) comparada com a
polarizacao do meio liquido, e supera consideravelmente a energia potencial de um elétron
injetado dentro do liquido. Logo, a superficie liquida representa uma forte barreira de
potencial para os elétrons. Tal barreira foi obtida por W. T. Sommer em 1964 [113|. De
fato, uma vez injetado no liquido, um elétron entra em equilibrio formando uma pequena

“bolha” com raio de aproximadamente 17A [48].

Sendo assim, um elétron pode ser aprisionado acima da superficie liquida entre esta
barreira repulsiva e a atragao devido as forcas de polarizacao de longo alcance. Para uma
superficie plana, com um perfil de densidade tipo degrau, a interacao devido a polarizagao
pode ser descrita por uma carga imagem @ = e(eg.—1)/(ex.+1) para o *He (a constante
dielétrica da fase gasosa é desprezivel abaixo de 1.4K). O potencial unidimensional para

os SEE pode ser aproximado pelo seguinte modelo,

A GQ(EHe - 1)
C) E A= —"—"— -
z + 2o (2) + Bz, deo(epe +1)

Vi =WoO(-2) - (1.1)

Uma representagao esquematica deste potencial é mostrada na Figura (1.1). O(—z) é

uma fungao degrau unitéaria (descreve a barreira repulsiva na superficie), F; é um campo
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Figura 1.1: Potencial de confinamento de um elétron se movendo na superficie do hélio liquido.
Adaptado de [130]

elétrico externo perpendicular ao plano dos SEE (veja Figura (1.2)). O campo elétrico
vertical F/| é necessario para compensar o campo produzido pela camada de elétrons
(—2menyg). No equilibrio, a densidade eletrénica é proporcional ao campo elétrico externo,
assim, ng = £, /2we. Nao é impossivel criar um SEE sem o campo F|, mas é necessario
fazer £, > 2men, para se obter uma densidade mensurével. O segundo termo da Equagao
(1.1) é a atracao imagem e para evitar uma singularidade no potencial imagem devido
ao perfil degrau da superficie, introduz-se o parametro z,, que é da ordem da escala
atomica [49], a saber, zy ~ 1A que ¢ muito menor do que a distancia média (z) que
os SEE situam-se da superficie [83]. Geralmente, para o calculo das propriedades de
transporte paralelo a superficie é suficiente tratar a altura da barreira como sendo infinita
e 0o campo elétrico como uma perturbagao. Correcoes devido a finitude do campo elétrico
(efeito Stark) e da densidade de elétrons devem ser feitas ao tratar com distancias atomicas
da superficie do hélio liquido. Cheng, Cole e Cohen obtiveram com precisao o potencial

dos SEE levando em conta o perfil de densidade real da superficie do hélio liquido [21].

Para maioria dos casos, é suficiente considerar Vy — oo e zp — 0 na Equacao (1.1).

Os movimentos paralelo e na direcao z dos elétrons podem ser separados devido & simetria
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hélio liquido

eletrodo metalico

Figura 1.2: Representacao esquematica de um aparato experimental para a obtencao de elétrons
superficiais sobre 4He liquido. Os elétrons livres sdo produzidos por emissdo térmica a partir de
um filamento aquecido eletricamente. Para estabilizar e controlar a densidade de carga superfi-
cial, um campo elétrico perpendicular é aplicado por um capacitor de placas paralelas. [83]

do sistema, permitindo assim escrever a funcao de onda e o espectro de energia como

1
=7

h?k?

ik (L
etk fi(2), ai(k) =¢ ) 4 T

(1.2)

onde Sy é a area da superficie plana do hélio liquido e k ¢ o vetor de onda paralelo
ao plano. A aproximacdo Vj — oo e E; = 0 (com a condigao de contorno f;(0) = 0)
fornece resultados satisfatérios para o espectro de energia dos SEE. Logo, a equagao
de Schrodinger unidimensional para a parte vertical f;(z) da fun¢ao de onda do elétron
torna-se a mesma que descreve o espectro do atomo de hidrogénio, isto é, f(z) = zR(z).
A equagao resultante para R(z) sera idéntica as fungoes radiais do d4tomo de hidrogénio e

possuem solucao conhecida para os autovalores da energia:

W mA? _
= —Tom =12, (1.3)

Para o caso do *He liquido, as energias do estado fundamental e do primeiro estado exci-

tado sao 59) = —-T.6Ke sgl) = —1.9K, que sao suficientemente pequenas comparadas com

a altura da barreira Vj, o que justifica a aproximacao Vy — oco. Medidas espectroscopicas
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dos niveis de energia até o décimo nivel [72| fornecem valores que sao apenas 5% maiores

do que o esperado pela Equagao (1.3).

A funcao de onda do estado fundamental para F;, = 0 é dada por

A
_ 032072 _ el 1.4
filz) =297,y b 12 (1.4)
O comprimento caracteristico ou raio de Bohr efetivo é
vol ~ T6A, (1.5)

que ¢é relativamente grande, ja que a baixa polarizabilidade do atomo de hélio faz com
que A seja pequeno. A distancia média entre o elétron e a superficie liquida é (1]z]1) =
%’yo’ 1 = 114A, sendo esta muito grande quando comparada com a distancia interatomica

tipica no hélio liquido.

Entretanto, esta distancia é reduzida quando um campo elétrico nao nulo £, > 0 é
aplicado, dando origem a um efeito Stark linear nos niveis de energia e a uma compressao
das fungoes de onda [114]. Usando a Equagcao (1.4) como func¢ao tentativa para um céalculo

variacional, obtém-se a corregao [101]

Y(EL) _1_ 4 . 1 .. ,/(98 _|2meeE;
( ” ) —%smh [gsmh (Z)]’ 8= —71273 . (1.6)

Além disso, os valores do campo elétrico E| para o hélio volumétrico nao ultrapassa

100V /mm, com isso, o alcance da funcéo de onda fica v~ = 53A.

Devido ao alto valor da barreira Vj e ao grande alcance da func¢ao de onda (nula na su-
perficie), os elétrons superficiais praticamente nao sao afetados pela estrutura atémica do
liquido. Mesmo quando quantizado completamente na direcao z, estes possuem proprieda-
des de elétrons livres [17]. Diferentemente de sistemas 2D em estruturas semicondutoras,
os SEE nao possuem estrutura de bandas e a massa efetiva é quase o mesmo valor da
massa do elétron livre [35]. A mobilidade dos elétrons é limitada apenas por espalhamento

via dtomos de vapor do *He e pelas ondas de capilaridade (em sua forma quantizada, sao
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chamadas de riplons) da superficie para temperaturas abaixo de 0.7K, alcan¢ando assim,

valores muito altos, a saber, mais de 107cm?/Vs.

SEE similares também sao encontrados em outros materiais com propriedades simi-
lares ao “He, como afinidade eletronica altamente negativa combinada com baixa polari-
zabilidade. Exemplos sao, hidrogénio [74] e neonio [63] solidos. Além disso, tais estados
sao possiveis em finos filmes de hélio adsorvido em um substrato sélido. No mais, ‘He
liquido aparece como um dos materiais mais simples e “limpos”, possuindo a mais baixa

polarizabilidade e a superficie com melhor qualidade.

1.3 Efeito da correlacao elétron-elétron

A medida que a densidade aumenta, a interacao elétron-elétron torna-se cada vez mais
importante. Nesta regiao, as correlagoes entre elétrons nao podem ser desprezadas ja
que o potencial de confinamento depende de suas fungoes de onda verticais devido a
interagao coulombiana. Diferente dos sistemas eletronicos 2D em semicondutores, os SEE
formam um sistema 2D com uma densidade por unidade de area n, muito baixa, a saber,
ns < 2 x 10%m™2 para o caso do liquido volumétrico. Neste caso, a interacao elétron-
elétron ocorre apenas a distancias que sao muito maiores do que o alcance tipico da func¢ao
de onda. A primeira tentativa de estudar as correlagoes no gés de elétrons 2D foi feita

por Fetter [37].

Uma maneira de caracterizar a correlagao entre os elétrons é usando uma constante
conhecida como parametro de plasma I'y, que é definida como a razao entre a energia
potencial média de um tnico elétron superficial e sua energia cinética média, que é essen-
cialmente a energia térmica. Assim, este parametro pode ser escrito como

€2\ /T,

I'y=——. 1.
P 47T€0]€BT ( 7)

A interag@o coulombiana nao é blindada para o caso de elétrons superficiais e é relativa-
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mente forte. O valor de I', define vérios regimes. Quando I', < 1 a interagao de Coulomb
¢ fraca e o sistema ¢ praticamente um gés de férmions ideal. Para 1 < I'), < 100 os
elétrons possuem correlacao e o sistema se comporta como um liguido de Coulomb. Para
I', > 100 a energia potencial domina a cinética e os elétrons possuem uma forte correlacao
conduzindo o sistema a formar uma estrutura solida periodica. Célculos numéricos [118|
da funcgao de correlacao de pares mostram que para I', 2 10 cada elétron esta envolvido
por uma area bem definida onde a probabilidade de encontrar outro elétron é nula. Esta
area possui um raio que é da ordem da distancia média entre particulas 1/,/7n, e nor-
malmente é maior do que 100nm para elétrons superficiais. Este valor é muito maior do

que o alcance da funcdo de onda ;' = T6A.

Mesmo que um elétron mova-se para fora da superficie, espera-se que este mantenha
sua correlagao com os outros elétrons no estado fundamental numa distancia z acima da
superficie que é menor do que 1/,/mn,. Este tinico elétron sentird a presenca dos outros
como um campo elétrico médio cuja componente vertical E cresce gradualmente de zero
quando z < 1//mn, até Ry = —en,/2¢y quando z 2 1/,/mn,. Dessa forma, nao ha
influéncia da interagao elétron-elétron no estado fundamental vertical, apenas uma lenta
e crescente influéncia de F nos elétrons localizados nos mais altos estados superficiais, e

isto reduz o efeito Stark produzido pelo campo F, .

1.4 A instabilidade da superficie liquida

Uma das principais limitagdes da investigacao experimental de SEE na superficie do
hélio liquido é o limite superior na densidade de elétrons devido a instabilidade eletro-
hidrodinamica [109, 122]. Esta instabilidade leva a uma deformacdo macroscopica da
superficie liquida. Isto pode ser entendido de forma mais quantitativa lembrando que
para uma temperatura de 7' ~ 1.3K, o *He liquido possui uma densidade muito baixa

pre =~ 145kg/m~3 e sua tensao superficial é ag, ~ 35.7x 107%J m~2. Sabe-se também que
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a densidade de vapor do *He é desprezivel abaixo de 1.4K. O liquido deforma facilmente

pelas forcas eletrostéaticas que atuam na camada de elétrons.

Quando a superficie do hélio comeca a ser populada pelos elétrons até que o campo
elétrico total na direcao z acima da superficie seja nulo, o nivel da superficie na regiao
carregada é comprimida para baixo, como mostrado Figura (1.2). O deslocamento Ah

desta regiao em relagao a regiao nao carregada pode ser dado

€
PHgAR = EOEE, (1.8)
onde g é a constante gravitacional e F_ = eng/¢y é o campo elétrico abaixo da camada

de elétrons. O regiao carregada reduz o efeito das oscilagoes da ondas de capilaridade-
gravidade [123]. A deformacao da superficie produz uma redistribui¢ao da densidade de
carga, e consequentemente, das forcas eletrostaticas, que neutraliza as forcas de restituicao
da gravidade e a tensao da superficie. Sob certas condi¢oes, uma superficie torna-se
instavel e desenvolve ondulagoes espontaneas; normalmente isto faz com que a superficie
carregada avance para o regime de saturagao ou para uma redistribuicao nao homogenia
de carga devido a formagao de dimples contendo uma grande quantidade de elétrons que

estao bem abaixo do regime de saturacao [109].

Em experimentos tipicos de SEE sobre hélio volumétrico [22] a placa superior do
capacitor (ver Figura (1.2)) é colocada bem distante da superficie. Isto faz com que a

distancia entre a superficie carregada e a placa inferior seja grande comparada com o com-

primento de capilaridade do “He, ag. = \/age/preg ~ 0.5mm, e assim, a instabilidade
ocorre com ondulagdes na superficie de vetor de onda caracteristico aj;. e a densidade

atinge o valor maximo

1
" = =\ /2e0pregorme ~ 2.2 x 10%m 2. (1.9)
e
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1.5 Diagrama de fase

Essencialmente, um sistema eletronico 2D é caracterizado por trés energias fundamentais
(na auséncia de campo magnético externo): a energia térmica Ey, = kg7, a energia de
Fermi Er = h®mng/m* e a energia potencial Vo = e?\/mn;/4meey. m* e € sao a massa
efetiva do elétron e a constante dielétrica do meio, respectivamente. Para saber qual
estatistica de equilibrio (classica ou quantica) define um sistema, pode-se olhar para seu
diagrama de fase temperatura T versus densidade eletrénica n,. E conveniente com-
parar o diagrama de fase dos SEE com elétrons em estruturas semicondutoras, como na
heteroestrutura GaAs/GaAlAs. Isto é mostrado em detalhes na Figura (1.3), onde foi
considerado m* = m, e € = 1 para os SEE e m* = 0.1m, e ¢ = 10 como valores tipicos
para 2DEG em heteroestruturas. Para efeito de comparacao, a Tabela (1.1) mostra al-
guns parametros fisicos de sistemas de gas de elétrons 2D. No caso de altas temperaturas
e baixas densidades (Ey, > Er) o sistema torna-se nao degenerado e sua estatistica ¢
essencialmente classica. Isto pode ser entendido melhor quando nota-se que neste regime
a distancia média entre elétrons é muito maior do que o comprimento de onda quantico
de um tnico elétron (rg > Ay, onde Ay, = 2h\/2m. kT é o comprimento de onde tér-
mico de de Broglie). Na maioria dos casos, a realizagdo experimental dos SEE é feita
a temperaturas entre 0.1 e 2K tendo como limite maximo de n, < 2 x 10%m™?2 para a
densidade de elétrons no regime volumétrico, e isto corresponde a uma energia de Fermi
de Er < 0.05K. Isto justifica o tratamento classico dos SEE sobre hélio liquido. Ja para
o caso de um 2DEG em estruturas semicondutoras no mesmo regime de temperaturas ha
um limite minimo da densidade n, > 5 x 10*°cm™2, resultando numa energia de Fermi
de E 2 10K. Neste caso, é necessario aplicar estatistica quantica para seu tratamento.
Para densidades menores, os elétrons tornam-se localizados devido as impurezas dentro

do semicondutor.

Como ja mencionado, ha uma competigao entre a interacao de Coulomb e as energias
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Figura 1.3: Diagrama de fase de um sistema de elétrons 2D com campo magnético nulo. As
curvas solida e tracejadas sao a fronteira do solido de Wigner para SEE em *He liquido e elétrons
em estruturas semicondutoras, respectivamente. As linhas sblida e tracejada correspondem a
Ey, = Ep para SEE e elétrons em GaAs, respectivamente. A regiao de densidade acessivel
experimentalmente para SEE no regime volumétrico é indicada pelas linhas pontilhadas.

térmica e de Fermi. A primeira favorece uma ordem espacial para os elétrons, enquanto as
outras duas aumentam a desordem do sistema. Isto pode ser visto pela formagcao do sélido
de Wigner no diagrama de fase, mostrado na Figura (1.3). Na idéia original de Wigner, a
formagao da fase solida era para um sistema degenerado (Fy, < EFr) onde a razao entre
a energia potencial e cinética é dada pelo parametro de plasma quantico r,. Célculos
numeéricos [116] fornecem r, ~ 37 para a fronteira da fase solida. Para valores menores
de r, (densidades maiores), as funcoes de ondas de diferentes elétrons sobrepdem-se e o
s6lido funde devido as flutuagoes térmicas. A fase soélida também pode ser induzida no
regime de altas densidades aplicando-se um campo magnético muito forte, este campo

reduz a extensao da fungao de onda de cada elétron, tornando-os localizados [105].
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| Sistema 2DEG — | "He | GaAs/GaAlAs | MOSFET |
Massa efetiva 1.0 ~ 0.07m, 0.19
Densidade por particulajcm™?] 106 —10° 10" — 102 |10t — 1013
Energia de Fermi[K]| 107> — 1072 | 200 — 1000 10 — 500
Energia de ligagao [meV] 7 200 — 400 50 — 500
Alcance da funcdo de onda [A] 114 50-100 30
Tempo de espalhamento [ns| <6 < 0.32 -
Mobilidade [cm?/Vs| 107 10° — 108 10°
Energia potencial média/kg|K] < 130 250 -
Constante dielétrica do substrato 1.0572 ~ 13 ~ 10

Tabela 1.1: Valores tipicos de alguns parametros fisicos em sistemas de gas de elétrons
em duas dimensoes.

Como os elétrons superficiais sobre hélio liquido podem ser tratados classicamente

(Ey, > Er) com o parametro de plasma classico dado por

Ve e\ /T,

n=—=—~—_
P Eth 47T€HeEOkBT’

(1.10)

espera-se, pela teoria de Kosterlitz-Thouless [52,69,86,132], que a fase sélida ocorra para
I', ~ 127. Elétrons superficiais possuem uma correlagao muito forte com um alto grau de
ordem de curto alcance, mesmo na fase liquida I'y, 2 10. A Tabela (1.2) mostra alguns

resultados para o parametro I'y na fronteira da fase sélida.

1.6 SEE sobre filmes de hélio

O *He liquido pode encobrir qualquer superficie solida, acima do nivel volumétrico, por
uma fina camada, que é estavel devido a interacao de van der Waals com o substrato
solido. Isto é possivel abaixo do ponto de transigao fluido-superfluido (ponto Lambda).

O filme de hélio possui espessura d que varia com a altura z de acordo com [83]

d(z) = (—mii;z)l/g, (1.11)

e pode variar de 30nm a lem acima do nivel volumétrico [36], podendo também sustentar

elétrons superficiais quando colocado dentro de um capacitor de placas paralelas (ver

Figura (1.4)).
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] Autores \ | \ Método ‘
[27] 121 +£4 Simulagao por MD
[82] 117+ 15 Experimental
[102] | 137(£5) | Teoria KTHNY (T # 0)
[61] 140 £ 21 Experimental
[58] 120 Simulacao por QMC
[64] 124 £6 Simulagao por MD
[47] 137+ 15 Experimental
[84] 137+ 10 Simulac¢ao por MD
[41] 125 £ 15 Simula¢ao por MC
[52] ~79 | Teoria KTHNY (7 =0)
[55] 95+ 2 Simula¢ao por MD

Tabela 1.2: Parametro de plasma da fronteira solido-liquido do cristal de Wigner sobre
hélio volumétrico.

No caso de filmes de hélio, o potencial atrativo dos elétrons superficiais é dado, princi-
palmente, pela interagdo imagem com o substrato solido que é bastante forte, resultando
por exemplo, numa energia de ligagao de e?/16meg.c9d ~ 130K para um filme de 30nm
de espessura acima de um substrato metalico (o alcance da fungdo de onda neste caso é
muito menor do que d [57]). SEE sobre filmes possuem uma mobilidade menor do que no
caso volumétrico, ja que hé espalhamento dos elétrons também devido a rugosidade do

substrato.

A forte interagao de van der Waals faz com que um filme seja muito estével com
relacao as forcas eletrostaticas oriundas da camada carregada. Além disso, se o aumento
da pressao eletronica reduz a espessura do filme, isto aumenta mais ainda a interagao de
van der Waals, fazendo com que a instabilidade encontrada no regime volumétrico nunca
ocorra neste caso. Se o substrato for um condutor, a densidade de elétrons superficiais
que pode ser adquirida é limitada, j4 que ha perda de carga que tunelam através do
filme [36]. Porém, se o substrato for um dielétrico, é possivel alcancar altas densidades
eletronicas, a saber, 101em™2 [57]. Isto pode ser entendido pelo fato de que o tunelamento
de cargas através da superficie do filme ocorre proximo de irregularidades na superficie do

substrato, porém, se este for um isolante, estas irregularidade sao rapidamente bloqueadas
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filr\n‘e de hélio elétrons
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Figura 1.4: Representacao esquematica dos SEE sobre um filme de hélio e suas cargas imagens.

pelo acimulo de carga.

Por fim, a energia potencial de um elétron sobre um filme de hélio pode ser obtida

pelo método das cargas imagens [62,108], resultando em

A 0 (_)\)n—l
=———A - 1.12
Viz) 2 B ; z+nd’ (1.12)
onde
A — 62‘EHe(gs — 6He) _ (EHe — 1)(65 - EHe) (1 13)
° (1+6H6)2(€S +€He)7 (6H6+ 1)(63 +€He), '

e €, ¢ a constante dielétrica do substrato.



Capitulo 2

Transporte coletivo em meios
desordenados

2.1 Introducao

Sistemas fortemente interagentes que tendem a formar estruturas periédicas espontanea-
mente, podem exibir uma variedade notavel de fenomenos complexos quando estes sao
compelidos por uma forca externa na presenca de algum tipo de desordem. A maioria
destes fendmenos surge da competicao entre elasticidade, periodicidade, desordem fixa,
nao-linearidade e arrasto. Uma maneira conveniente (e as vezes a unica) para analisar
a Fisica destes fenomenos é através de medidas de transporte, o que é feito na maioria
dos experimentos. Cristais de Wigner, Ondas de Densidade de Carga (CDW) e redes de
vortices em supercondutores tipo II sao exemplos proeminentes de sistemas que formam
estruturas periddicas. Neste capitulo serda mostrado um pouco da teoria geral sobre a

resposta dindmica destes sistemas a uma forca externa.

2.2 Sistemas de arrasto

Sabe-se que a aplicagao de uma forca externa numa rede perfeita resulta no deslizamento
do sistema como um todo, ja que nao ha nada que quebre sua simetria enquanto se move.

Entretanto, periodicidade em cristais ¢ uma exce¢ao, nao uma regra. Materiais reais

22
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possuem impurezas, discordancias ou vacéancias que quebram sua ordem translacional e
que podem influenciar drasticamente as propriedades estaticas e dindmicas do sistema.
Na presenca de algum tipo de desordem, uma propriedade intrigante, apresentada por
sistemas que estejam sofrendo a agao de uma forca externa f, é o ancoramento, ou seja,
para baixas temperaturas, nao ha movimento macroscopico a menos que a forga aplicada
seja maior do que um valor critico f.. Apo6s a forca ultrapassar o valor limite, o sistema
comeca a fluir. Se a desordem for fraca, o desancoramento ocorre através do conhecido
fluzo eldstico, onde o sistema move-se preservando um certo grau de ordem translacional.
Em outras palavras, as particulas (elétrons, fons e coloides no caso de cristais de Wigner
e vortices no caso dos supercondutores) preservam seus vizinhos mais proximos durante
o movimento. Por outro lado, se a desordem for forte, o desancoramento ocorre através
do fluxo pldstico com um comportamento totalmente diferente, onde parte do sistema se
move e outra parte permanece ancorada (veja Figura (2.1)). Apesar do grande esforgo
teodrico dedicado a compreensao das propriedades estaticas destes sistemas na presenca de
desordem, existem varias caracteristicas da dinamica de sistemas de arrasto' que ainda
sao questoes a serem investigadas com mais clareza. Existem evidéncias experimentais,
numeéricas e argumentos qualitativos indicando que o fluxo pléstico é esperado tanto nos
casos de forte desordem em sistemas 3D quanto préximo ao limiar do desancoramento

para dimensoes menores.

Um ponto crucial a ser estudado ¢, como o sistema perde simetria devido & desordem,
qual grau de ordem translacional de um sistema de arrasto. Le Doussal e Giamarchi
fizeram a previsao sobre a existéncia de uma nova fase termodinamica, o vidro de Bragg,
quando considerado uma estrutura peridédica estatica na presenca de algum tipo de de-
sordem [31]. O vidro de Bragg ¢é caracterizado pelo fato de que a ordem translacional
decai algebricamente para larga escala e ha picos de Bragg divergentes na estrutura,

o que significa que a ordem de curto alcance sobrevive. Eles também investigaram o

!Tradugao livre para driven systems.



2.2 Sistemas de arrasto 24

Figura 2.1: Resultado numérico para a posigao (pontos) e as trajetorias (linhas) de um sistema
de coloides num regime de fluxo pléstico (a) e elastico (b). Adaptado de [95]

efeito da periodicidade na diregao transversa ao movimento da rede [32] e verificaram que
algumas caracteristicas da desordem fixa nao sao afetadas pelo movimento, mostrando
que o sistema se movendo nao é uma rede perfeita, mas um vidro de Bragg. Verificaram
também que os graus de liberdade transversais a forca de arrasto tém uma forte influéncia

na dindmica de arrasto.

O problema do desancoramento e do fluzo eldstico tem sido tratado teoricamente
via técnicas de grupo de renormalizacao [32] ou por aproximagoes perturbativas [73],
isso tudo no ambito da teoria da elasticidade. Entretanto, nao existe uma descricao
tedrica completa para o fluxo plastico [38|. A maioria do tratamento tedrico concentra-se
no comportamento dos sistemas na vizinhanga do desancoramento, especialmente para
CDW e redes de vortices [85,112]. Experimentalmente, muita aten¢ao é dada apenas as

propriedades de transporte, deixando de lado o comportamento critico.

Para entender a resposta de um sistema a uma forca externa, é importante determinar
a curva de velocidade v versus forga aplicada f. Usando esta curva, é possivel distinguir
trés regimes predominantes, como mostrado na Figura (2.2). Bem abaixo da forga critica
fe, 0 sistema permanece ancorado e nao se observa movimento para 17" =0 (para T > 0 o
sistema se move através da ativacao térmica no conhecido regime de arrasto). O segundo

regime, proximo ao desancoramento (f ~ f.), tem sido investigado intensivamente como
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- [T=0
fe f

Figura 2.2: Curvas velocidade versus forga tipicas para T'= 0 (linha cheia) e para temperatura
finita (linha tracejada). O deslizamento de uma rede perfeita (linha pontilhada) também ¢
mostrado. Pode-se distinguir trés regimes principais: o regime de arrasto para forgas bem abaixo
do limiar, o regime critico em torno da transicao, e o regime de alta velocidade bem acima do
limiar. [19]

fenomeno critico dindmico onde a velocidade tem papel de pardmetro de ordem [38]. Uma
questao particular e importante neste regime é determinar se o desancoramento é pléastico
ou elastico. Além disso, demonstra-se que a velocidade perto da regiao critica pode ser

escalada como

v~ (f - fc)g' (21)

Esta relagao de escala foi prevista teoricamente por D. S. Fisher [38] e confirmada em
varios experimentos. O expoente critico £ revela o tipo de fluxo apés o desancoramento.
Resultados numéricos em sistemas 2D revelam que £ = 2/3 [95] quando o desancoramento
¢ elastico. Para o caso do desancoramento pléstico, é impossivel determinar £ a partir
da teoria. No entanto, todos os resultados experimentais parecem indicar que, em duas
dimensoes, £ > 1 [20,95]. O terceiro regime ocorre bem acima do desancoramento f > f,.
Um fenomeno interessante que pode ser visto neste regime é da reorganizacao dindmica.

De fato, tal fenomeno foi observado experimentalmente [131] e caracteriza-se por uma
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maior ordem translacional do sistema para altas velocidades do que para baixas. Intu-
itivamente, a idéia é que para altas velocidades, a desordem deva produzir menos efeito.

Esta tendéncia para reorganizagao dindmica também é observada numericamente [96].

Para o caso do fluxo plastico, a curva v — f possui histerese, isto é, ela depende da
historia do sistema [24]. Como pode ser visto na Figura (2.2), a resposta do sistema a
uma forca externa é fortemente nao linear além de que um comportamento assintotico

linear s6 pode ser obtido para uma forca externa muito grande.

Um outro critério que pode ser usado para diferenciar os regimes pléstico e elastico é
usar a idéia contida nos trabalhos de Koshelev e Vinokur [68]. Eles associaram o efeito
da desordem e do confinamento no movimento da estrutura periédica ao aquecimento do
sistema a uma temperatura efetiva 77 = T'+Tyj,, com Ty, sendo inversamente proporcional
a velocidade. A razao por tras dessa temperatura adicional é que para grande velocidades,
deve-se observar o decaimento dos picos de Bragg algebricamente ou por uma fungao delta,
que sao caracteristicas de um cristal ou de um quasi-cristal para temperatura finita. Caso
ocorra um fluxo pléstico, o fator de estrutura deve indicar alguma desestruturacao da rede
e outro comportamento deve aparecer, ao invés dos picos de Bragg. Entretanto, devido
ao fato do movimento do sistema ser anisotropico na presenga de desordem (fraca), varios
efeitos surgem e o decaimento do fator de estrutura nao é isotrépico como no caso estatico,

mesmo no caso do fluxo elastico. Logo, este critério é apenas qualitativo.

Existem duas vertentes tedricas que caracterizam o regime de alta velocidade. Na
primeira delas, as caracteristicas do movimento sao analisadas ao longo da direcao da
forca de arrasto e o movimento na direcao transversal ¢ incorporado como um vinculo
extra. A segunda baseia-se no fato de que a fisica de estruturas periddicas sendo com-
pelidas ao longo de uma de suas dire¢oes internas é radicalmente diferente de todas as
outras descrigoes. A periodicidade na diregao transversal produz uma for¢a de ancora-

mento nao linear e estatica fyq:, que persiste mesmo para o sistema se movendo muito
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rapido produzindo barreiras transversais ao movimento [32|. Isto resulta num padrao de
canais acoplados elasticamente na direcao transversal. No segundo tratamento, o fluxo é
descrito em termos de canais estaticos onde as particulas seguem uma apos outra, per-
correndo o menor caminho. Uma diferenca crucial entre o que se espera de um padrao
formado por uma rede perfeita em movimento e os tais canais é que estes sao tortuosos.
Sua existéncia resulta em varios regimes para o acoplamento entre particulas de diferentes
canais. O primeiro deles é uma estrutura se movendo que possui ordem topologica com
total acoplamento entre as particulas de canais diferentes. Um segundo seria uma estru-
tura se movendo com canais desacoplados devido ao aparecimento de discorddncias na
rede. A transi¢ao entre o primeiro e o segundo caso depende, obviamente, da intensidade
de desordem. Uma primeira transicao que ocorreria com o aumento da desordem é o
desacoplamento dos canais, porém a periodicidade ao longo da direcao transversal pode
ser mantida. Mas um aumento maior da desordem deve destruir a estrutura de canais e

o fluxo elastico deve se tornar completamente plastico.

2.2.1 Efeito da temperatura

O efeito das flutuacgoes térmicas é um ponto muito importante na compreensao de sis-
temas de arrasto [97]. De fato, em tais sistemas ocorre a geracao de temperatura devido
ao movimento. Geralmente, uma estrutura em movimento a temperatura finita exibe o
mesmo tipo de estrutura de canais para 7" = 0. Os canais sao levemente alargados devido
aos deslocamentos em torno de suas posicoes médias. Para temperaturas longe da tem-
peratura de fusao do sistema, o efeito da temperatura nos deslocamentos e no fator de
estrutura é parecido com os mesmo em 7' = 0. O efeito principal da temperatura é modi-
ficar as caracteristicas v — f, como mostrado na Figura (2.2). A mobilidade das particulas
¢ diferente de zero mesmo no regime ancorado para baixas temperaturas, entretanto, as

curvas v — f permanecem com um forte cardter nao linear.
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Figura 2.3: (a) Diagrama de fase esquematico nas variaveis temperatura T, desordem A e
forca aplicada f para sistemas de arrasto 3D. As conexdes entre as vérias fases dentro da regiao
indicada com um quadrado é esquematica; (b) o mesmo que em (a), porém para 7' = 0; (c¢) o
mesmo que em (a), porém para sistemas de arrasto 2D. Adaptado de [32]

2.2.2 Diagrama de fase

Le Doussal e Giamarchi também propuseram um diagrama de fase como funcao da de-
sordem A, da temperatura T e da forga aplicada f para redes de arrasto em duas e trés

dimensdes. Uma representagao esquematica deste diagrama ¢ mostrada na Figura (2.3).

O diagrama de fase estatico é recobrado na auséncia de forga externa. Como pode-se
observar, no caso 3D, ha uma transicao entre o wvidro de Bragg e um amorfo, onde nao
é possivel manter a ordem de longo alcance. Com a aplicagao de uma forga externa, a
fase vidro de Bragg move-se dentro do regime de arrasto e passa continuamente para a
fase vidro de Bragg deslizante com o subsequente aumento da for¢a. Para uma desordem
relativamente fraca, a continuidade entre as duas fases sugere que o desancoramento deve
ser elastico, sem um regime plastico intermediario. Com o aumento da temperatura, o
vidro de Bragg deslizante funde. Acredita-se que esta fusao seja uma transicao de primeira

ordem dindmica. O plano T" = 0 contém um regiao ancorada para f < f. e espera-se
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que o wvidro de Bragg persista até o desancoramento. Para desordem muito forte, hé o
aparecimento de discordancias e o vidro de Bragg é substituido por um amorfo. Dessa
forma, o desancoramento da fase amorfo ocorre através de um fluxo plastico com canais
desordenados. Aumentando-se mais ainda a forca e, consequentemente a velocidade, o
sistema deve retornar ao wvidro de Bragg deslizante, devido ao efeito da reorganizagao
dindmica. Uma das principais caracteristicas destes diagramas é o fato de que o vidro de
Bragg é capaz de sobreviver movendo-se para a fase vidro de Bragg deslizante. Por outro
lado, fases mais desordenadas, como o amorfo, sao facilmente destruidas para valores

finitos da forga (ou temperatura) e estao diretamente relacionadas com a fase liquida.

Quanto ao diagrama de fase 2D ainda nao h& uma completeza sobre seus fundamen-
tos. A nao existéncia de ordem topologica de longo alcance é, de acordo com o teorema
de Mermin-Wagner [79], um argumento plausivel [13,31]. Para f = 0 e desordem finita,
espera-se o surgimento de discordancias. Portanto, a fase resultante deve ser continua-
mente conectada a liquida, apesar de preservar certa ordem translacional de curto alcance.
Ha uma fase ancorada para T = 0 até f., depois disso esta pode desancorar via fluxo plas-
tico ou elastico. Para forcas muito altas, o efeito da desordem torna-se menor e espera-se

que o sistema volte para a fase de vidro deslizante.

No capitulo 4 desta tese, mostraremos o efeito da temperatura e da intensidade da
desordem no desancoramento de um cristal de Wigner 2D sobre filmes de hélio liquido
relacionando a teoria acima com os nossos resultados para o regime plastico. Antes
disso, no capitulo 3, também seréd mostrado o fenémeno da reorganizacao dindmica com

a obtencao da estrutura de canais.

Para finalizar este capitulo, apresentamos resumidamente algumas propriedades dos
dois sistemas mais interessantes e de maior interesse tedrico e experimental no estudo de

transporte coletivo em meios desordenados.
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Figura 2.4: Estrutura da banda de energia de particula unica para os casos com (a) e sem (b)
acoplamento entre elétron e féonons [117].

2.3 Ondas de Densidade de Carga

Um dos melhores exemplos para se estudar o comportamento critico durante o desanco-
ramento é o sistema conhecido como Ondas de Densidade de Carga quando submetido
a um campo elétrico externo. Este efeito ocorre em alguns metais quasi-unidimensionais
(Q1D) [117]. A densidade dos elétrons de condugao no metal, sob certas condigdes, sofre
uma modulacao em relagao as posi¢oes dos atomos e o material passa a apresentar pro-
priedades elétricas anisotropicas. Na industria, estes materiais sao usados para construir

capacitores, detectores, interruptores, etc.

Quando se considera a interacao dos elétrons com os fonons da rede cristalina, a
competicao entre as energias eléstica e eletronica produz uma deformagao estatica da rede
e isto modula, periodicamente, a densidade eletrénica, como mostrado na Figura (2.4).
Isto resulta num “gap” na banda de condugao, o que nao ocorre na banda de energia
quando nao se considera a interagao do elétron com o féonon. Para materiais reais, esta
transicao ocorre a uma temperatura finita conhecida como temperatura Peierls Tp. Para
temperaturas altas, a energia ganha pelo sistema é reduzida pela agitacao térmica dos
elétrons através do “gap”, tornando o estado metélico estéavel. Esta transicao metal-CDW

é conhecida com transicao Peierls.
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Figura 2.5: Curva corrente-campo para um condutor CDW. Para campos elétricos menores
que Ep, as CDW permanecem ancoradas por impurezas. Acima de Ep as CDW desancoram e
deslizam em relagao a rede cristalina. Estes dados sao para NbSesg a 120K [117].

A caracteristica mais interessante deste sistema é quando um campo elétrico externo é
aplicado, fazendo a CDW “deslizar” em relacao a rede. Os atomos oscilam produzindo um
potencial que move os elétrons de conducgao, e assim, resultando numa corrente elétrica.
Isto mostra que as CDW se encaixa dentre os sistemas que apresentam transporte coletivo
de carga. Entretanto, impurezas posicionadas aleatoriamente e defeitos da rede ancoram
as CDW. Assim, o sistema s6 desliza quando o campo aplicado excede um valor critico
E. (ver Figura (2.5)), cujo valor depende da intensidade da desordem. CDW também
sao encontradas em compostos organicos Q1D. Para uma revisao geral sobre o assunto,

veja [50].

2.4 Vortices em supercondutores

Outro sistema essencialmente parecido com CDW é uma rede de vortices em supercon-
dutores tipo II. Sabe-se que um campo magnético pode atravessar tal sistema na forma
de vortices de Abrikosov, e para um regime de baixa temperatura e na auséncia de cen-
tros de ancoramento formam uma rede triangular ideal [78|. Vortices em supercondu-

tores mesoscopicos podem ser vistos como pseudo-particulas interagindo magneticamente.
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Figura 2.6: Um fino filme supercondutor em um campo magnético H perpendicular. Um
supercorrente fornece a forga de arrasto fazendo os vortices se moverem [39].

Quando estes sao confinados em uma ou duas dimensoes eles podem formar padroes de
canais de alguma forma parecidos com os sistemas citados anteriormente, exceto pelo fato
de que a interacao vortice-vortice nao é eletrostatica. Neste caso, a for¢a de ancoramento
pode ser variada facilmente. Os vortices sao ancorados por impurezas que impedem seus
movimentos quando estdo sob a agdo de uma corrente [13|. Como a voltagem ¢é propor-
cional a velocidade média dos vortices, as curvas corrente-voltagem sao, simplesmente,
dadas por v(f). A forga critica f. é proporcional a densidade de corrente critica. Se o

ancoramento for muito forte, a rede de vortice seré destruida.

No caso de filmes supercondutores em um campo magnético perpendicular, o fluxo
produzido pela corrente ocorrerd em canais interconectados e irregulares atravessando o
sistema (veja Figura (2.6)). Logo apds a corrente critica necessaria para o movimento
do sistema ser atingida, a maioria dos vortices do filme podem ficar parados com o fluxo
restrito a uma rede de canais esparsa. Apesar o esforgo teorico [106,124] e experimental
[78], o comportamento critico desta dinamica de vortices com desordem forte ainda esta

longe de ser entendido.



Capitulo 3

Comportamento metal-isolante na
presenca de uma constricao

Neste capitulo, analisamos o comportamento de um cristal de elétrons 2D sobre um filme
de hélio liquido quando este sofre a agao de uma forca externa paralela a sua superficie. A
presenca de um potencial de constri¢ao na forma de uma Lorentziana e centrada na origem
do sistema cria uma barreira que ancora o cristal no plano. Usando Dinamica Molecular
de Langevin (ver Apéndice B) a velocidade de arrasto dos elétrons foi obtida como fungao
da forca de arrasto para diferentes valores da espessura do filme e da constante dielétrica
do substrato no regime de temperatura muito baixa (7" — 0). O sistema sofre uma
transicao isolante-condutor quando a forga externa atinge um valor limite (F,). Observou-

se também o efeito da reorganizacao dindmica para o regime de altas velocidades.

3.1 Introducao

Como abordado no capitulo 1, o sistema de elétrons sobre hélio liquido oferece muitas e
interessantes possibilidades para a compreensao da mobilidade eletronica e propriedades
de condugao em duas dimensoes . A propriedade de condugao de um cristal de elétrons
tornou-se ideal para testar varias observagoes experimentais do comportamento nao li-
near da caracteristica corrente-voltagem I(V) num gas de elétrons 2D em heterojungoes

semicondutoras [46]. A vantagem de se estudar este sistema anélogo de elétrons sobre a

33
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superficie de um filme de hélio de espessura d adsorvido em um substrato sélido é que a
interacao elétron-elétron pode ser cuidadosamente controlada apenas variando a espessura
do filme ou a constante dielétrica do substrato. A mobilidade eletronica sobre a superficie,
em varias situagoes, ¢ afetada por impurezas ou pelo perfil da superficie do substrato
abaixo do filme. Resultados experimentais sobre a dindmica de deslizamento em solidos
de Wigner induzidos por campo magnético [126], e magnetocondutividade [70], mostram
a importancia da desordem e do ancoramento na resposta nao linear do sistema quando
este é submetido a uma forca de arrasto. Ha também calculos numéricos para modelos de
ancoramento no estudo da dinamica de um cristal de Wigner sobre um substrato contendo
impurezas carregadas [96] e desancoramento de sistemas quasi-unidimensionais [92|. Tudo

isso fornece uma boa descrigao qualitativa do fendmeno de transporte coletivo 2D.

Experimentalmente, as imperfeicoes do substrato ou impurezas localizadas sobre este,
podem ancorar os elétrons (criar estados localizados) sobre a superficie do hélio, depen-
dendo da espessura do filme. Entretanto, numa simulagao, se um campo elétrico for
aplicado paralelo & superficie, obtém-se um cristal perfeito deslizando sobre ela. Isto
ocorre porque a energia de interagao da deformacao da superficie do hélio (dimples) é
muito pequena quando comparada com a energia devido a interagao coulombiana. Dessa
forma, o surgimento da rede de dimples devido a atragao do elétrons pelas cargas imagem
praticamente nao produz nenhum efeito de ancoramento. A deformacao estatica da su-
perficie do hélio apenas acompanha o cristal de Wigner quando este é impulsionado por
uma forga externa. Ha também, o fato de que o substrato é considerado ser perfeitamente
plano, ja que uma boa descrigao das irregularidades de sua superficie requer o conheci-
mento da interagao de elétrons ligados com uma superficie rugosa, e isso nao é simples
de ser realizado [83]. As cargas imagens dos elétrons que aparecem dentro do hélio nao
ancoram o cristal, j& que sao ficticias. Sendo assim, para simular um cristal de elétrons

ancorado, consideramos um potencial de constri¢ao situado no plano dos elétrons e que
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Figura 3.1: Aparato experimental do He-FET. O elétrons superficiais sao gerados continuamente
por filamento de tungsténio localizado acima do eletrodo E1. Para evitar que os elétrons sejam
compelidos diretamente para o eletrodo de coleta E4, usa-se um colimador (collimator). O
eletrodo E2 funciona como uma porta espalhadora, separando a fonte (E1) do dreno (E3). O
potencial aplicado ao eletrodo E4 deve ser grande o suficiente para coletar todos os elétrons
acima do dreno. Dessa forma, a corrente DC é medida através de E4 usando-se um eletréometro
sensivel. Um anel de sequranca é usado para evitar fluxo de elétrons para fora da estrutura
E4. Os eletrodos sao feitos de ouro evaporados sobre um substrato vitreo. Diferentes voltagens
aplicadas aos eletrodos produzem um gradiente ao longo do plano E1-E4, o que conduz os elétrons
livres até o dreno via fonte e através do canal criado por E2. Os elétrons podem ficar ancorados
ao longo do canal devido a impurezas ou a rugosidade do substrato [30].

possui a forma de uma lorentziana centrada na origem do sistema de coordenadas. Esta,

por sua vez, comporta-se como uma barreira para o movimento planar dos elétrons.

O estudo realizado neste capitulo foi, a priori, inspirado pelas primeiras medidas
experimentais de corrente DC num sistema de elétrons sobre filme de hélio liquido [30]. O
grupo do Professor Paul Leiderer [30,67,107] foi o primeiro a realizar medidas de corrente

DC num transistor de efeito campo sobre a superficie do hélio (He-FET, em analogia ao
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Figura 3.2: Visao esquemaética da forma do potencial de constrigao.

nome MOSFET) usando um arranjo de eletrodos metéalicos, como mostrado na Figura
(3.1). Esta fora dos nossos objetivos entrar em detalhes sobre este experimento, mas
ele pode ser “simulado” usando um potencial de constrigao para reproduzir o efeito das
portas E2 na Figura (3.1). Ao aplicar uma diferenca de potencial no sistema, os elétrons
precisam vencer a constricao para comecar a conduzir através do canal, dando origem a

uma transicao isolante-condutor.

3.2 Potencial de constricao

O potencial de interagao de pares entre dois elétrons acima de um filme de hélio liquido de
espessura d é dado considerando um dos casos particulares calculados no Apéndice A. Para
simular um cristal de Wigner ancorado sobre a superficie do filme, considere um potencial
de constri¢cao, atuando no plano dos elétrons, tendo a forma de uma Lorentziana e que
esteja centrada na origem do sistema de coordenadas. Este atuaréd como uma barreira ao
movimento paralelo dos elétrons. Assim, a energia potencial do sistema com N elétrons
pode ser dada por

*2 N
1 )
U = 6_ Z —_— Y + Upin7 (31)

9 g
iz \ i 7’1'23' + (2d)?
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onde e¢* = ¢/ \/m ¢ a carga do elétron renormalizada devido a blindagem da intera-
¢ao elétron-elétron pelo substrato, e 6 = (¢;—¢€)/(es+¢€). Um filme de hélio adsorvido num
substrato metalico (¢; — 00) representa um exemplo extremo de tal blindagem. Neste
caso, a interacdo torna-se dipolar V,.(r) — 2e2d?/r3 se d < r e a interacdo é entre dipolos
de intensidade p = 2ed compostos de elétrons e suas cargas imagens. Uy, ¢ a contribuicao

do potencial de constricao e pode ser dada por

Vo
Upin = Z 14 o222 + (22 (3:2)

i=1
Nas Equagoes (3.1) e (3.2) temos r;; = |r; — 7;|. €y € €s s@o as constantes dielétricas do
hélio e do substrato, respectivamente. (z,y) = r é a posigao do elétron e Vj é o maximo
da constricdo. Um valor positivo (negativo) de V; produzird uma barreira (pogo) no
centro do sistema, cuja intensidade resultara numa desordem local no cristal de elétrons.

A Figura (3.2) mostra a forma esquemética da constricao.

3.3 Procedimento da simulacao

Na simulacao o sistema consiste de N particulas classicas idénticas com carga e e massa
m que se movem num plano com coordenadas ¥ = (x,y). Toda a simulagao é feita dentro
de uma caixa retangular de area A = L,L,, com a condic¢ao de que L, = Ly\/g/ 2. Isto
¢ feito para se obter uma rede triangular com 47% (I é um inteiro) particulas. Condigoes
periodicas de contorno foram usadas para eliminar efeitos de superficie (ver Apéndice B).
Os calculos foram concentrados em trés valores de densidade, a saber, 1.477 x 108¢m ™2,
2.2 x 10%m ™2, and 1.3 x 10'%m =2 que correspondem a valores tipicos realizados expe-
rimentalmente [61]. Quando nao for mencionado o contrério, os resultados que serao
mostrados neste trabalho, em sua maioria, serao restritos a sistemas com filmes de espes-

sura d = 100A, e a constante dielétrica do substrato tal que & = 0.5789 (correspondente

ao quartzo fundido).
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Um critério muito importante da simulacao é escrever um conjunto adequado de
unidades para reescrever todas as variaveis em questao. Isto foi feito usando-se o como
unidade de comprimento e Fjy como unidade de energia. Fazendo isso, pode-se escrever a

energia potencial total como

Eo Vg

e? 1 N
U= 5 Z (ar;‘j - m) + 121: 1+ a2z + p2y?

i#£]

-5 : /76 + Eo i s (3.3)
20 vy Tij ri + D 1+ o222 + 2y '
na qual definimos D = (2d/0)? (com d sendo a espessura do filme), r* = r/o, a* = ao e

§* = [o. Fatorando a Equacgao (3.3), obtém-se

Assim, podemos escrever,
*
Vo

N
1
U= ——n ]+ .
; ’T’:} /T'ik.2 +D ; 1+ OZ*Z..TIZ + ﬁ*Qy;kZ

(3.4)

N — N\ 2
1 dT‘Z’
K=~
2 lm(dt)

Fatorando, resulta

Dessa forma, a unidade de tempo toma a forma

mao?
2B,

Com a Equagao (3.5), pode-se obter a unidade de temperatura da seguinte forma:

2(K)=2NkgT
(K) _ Ey(K") _ Ey, Eqy
NkB kB kB kB ( )
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Para garantir a neutralidade de carga do sistema, adiciona-se a contribuicao de um

fundo positivo a energia total [15], ou seja,
U = U + Upin + U, (3.7)

e para tratar o carater de longo alcance do potencial de Coulomb, foi usado o método da

soma de Ewald (ver Apéndice B). Isto leva a energia de interacao entre os elétrons em

£(0) — 6£(4D? o
U = EO{Z © |Mr( ) S exp (2ridT - 7)
M ij

; (Z> [erfc(alfiy))  serfe(ay/[57 +4D?)]

e P i |
' erfe(o q2+4D2-
.\ N(Z erfe(ald]) _ serfe(ay/I¢ ) +C€e}. 38)

ij

\/ €2 + 4D?

onde Up = /20, M = %2i + 5], fo = Ly /0, fy = Ly/o, &= myLyi+myLy,j,

—

m

1 7 M 7 M
£L(x) = 5 [62“|M|ﬁerfc <%| + aﬁ) + e MV erfe (M - aﬁ)] , (39
e
. 2\/7_TN2 _4a2D? 2NO£ 2 20(D
Cee = — o [1 —de ] - 7 — 47N 5erfc(204D) + N(Sﬁ (310)

A linha nos somatorios significa a exclusao do termo m, = m, = 0 ou do termo i = j.

erfc(x) é a fungdo erro complementar.
Além disso, a forga sobre uma particula k pode ser escrita como
Fy= =V U= —ViUep— Vi Uyn = Fij + Fo. (3.11)

Considerando o tratamento pelo método da soma de Ewald, o primeiro termo da forga

pode ser dado por,

Py, = 2U0{27r 3 £(0) — 6.£(4D?)

iv: [erfc(ah?ki\) 5erfc(a\/]7?ki]2 +4D?)

|Fk2|3 \/|Fk’i|2 +4D?

‘ 2

20 [ eIk 56_a2(|Fki|2+4D2)
+ = — - —
™ |?”k7;|2 |7’ki‘2+4D2

Fk} (3.12)
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J& o segundo termo da forga fica com a seguinte forma:

. 2V xy,

27 (1 a2al 1 J2yR)2
2Vo5% s,

(L + a2l + P

Yy _
F2k_

Na pratica, foram usados os parametros VA e Ey = €2 / 2v/A como unidade de com-
primento e energia, respectivamente. Com isso, os parametros do potencial de constrigao
devem ser reescritos como V' = EyVg, a* = VAa, e 8* = VAB. Além disso, as unidades
de tempo e temperatura sao 7 = \/m e Ty = Ey/kp, respectivamente. Onde kg é
a constante de Boltzmann. Pode-se usar também, como unidade de comprimento, a sepa-

ragao média entre os elétrons ry, que ¢ proporcional a densidade superficial ny = 1/7rg.

Para considerar o efeito de uma forca externa o sistema €, convenientemente, acoplado
a um reservatorio térmico que é descrito pela equagao de movimento de Langevin (ver
Apéndice B)
d*r ar -

Mg = —VU(r) — om— + ((t), (3.13)

onde p (que é um parametro externo) controla o amortecimento do movimento das particu-

—

las devido & viscosidade do meio, e ((t) é o vetor forga randémica (que reproduz o ruido

térmico devido as colisdes aleatorias) e possui valor médio

e seu desvio padrao pode ser escrito como
(GG ) = 2mokpT,0(t —t'). (3.14)

Introduzindo um campo elétrico paralelo a direcao z, as componentes = e y da Equagao

(3.13) podem ser escritas como

__ _ () + F 1
M T Ty T gy, e+ B (3.15)
d*y; dy; OU
mZ Y —om Vi Ty Giy(t). (3.16)

dt? dt 8yl
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Para satisfazer o critério de adimensionalidade, pode-se fazer

mo d*z;  omodx}  FEy0U*
T2 dt*2 1 di* o Ox

+ CoGin(t) + foF™. (3.17)

Fatorando a equacdo anterior, obtém-se (; = fo = mvVAr? como unidade das forcas
randomicas e externa, respectivamente. O coeficiente de atrito é dado em unidades de 1/7.

Dessa forma, as Equagoes (3.15) e (3.16) podem ser escritas numa forma adimensional

A’z dxy OU*
;=0 — - — () + F 3.18
T S o + G () + F7, (3.18)
d*y; dy:  OU*
= 0 o — 5 (). 3.19
ey + Gy (1) (3.19)
Além disso,
(G OCH)) = 2T 0"5,;0(t —t'). (3.20)

E sabido que o valor de p obtido em experimentos com “dusty plasma” varia entre
0.1 e 1.0 para o limite de interagao coulombiana fraca (Yukawa, por exemplo) [127,128|.
Entretanto, ja que o caso considerado aqui é do potencial de Coulomb puro com um forte
potencial de constricao comparado com o tamanho do sistema, é necessario considerar
um valor grande para o coeficiente de atrito com o objetivo de assegurar a estabilidade
do sistema e para manter a sua temperatura constante [9]. O valor de p estimado aqui
esta entre 5.0 e 20.0, e usando o critério de adimensionalidade tem-se o* ~ 1.107 x 103 —
1.243 x 10*. Em particular, todos os resultados mostrados neste trabalho foram obtidos

para um tnico valor deste coeficiente, a saber, o* = 1.0 x 10*.

Para integrar as equacoes de movimento de Langevin foram testados dois algoritmos

de integragao. Um deles é o integrador BBK [18], que tem a seguinte forma:
1 1 1
v(t + éAt) =(1— égAt)v(t) + §At[—VU(r(t)) + R(t)],
1
r(t + At) = r(t) + Ato(t + §At)’

v(t 4+ At) = {v(t + %At) + %At[—VU(r(t + Ab)) + R(t + At)]},

1+ j0At
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R(t) = ,/292’%@), (3.21)

e Z(t) representa um vetor de ntimeros aleatorios independentes com distribui¢ao gaus-

onde

siana com valor médio nulo e variancia unitéaria.

O segundo é uma versao do algoritmo de “leap frog” [75] discutido no Apéndice B.

Sua forma é:

U1<t + At) = Co Cl’Ui(t) + AtaU

o (73) + dun;

At
Ti(t + At) =T; + 71)1(15 + At),
onde At é o passo de integracao e 7; sao as variaveis com distribuicao gaussiana que
possuem desvio padrao igual a 1 e valor médio 0. Para gerar valores com distribuigao
gaussiana que satisfacam estas condigoes, pode-se usar as transformacoes de Box-Muller,

que sao definidas como: se ( e  sao numeros aleatorios com distribuicao uniforme e

independente entre 0 e 1, tém-se v e 9, dados por,

v =1+/2In( cos (2mp);
U =+/2In(sin (27p), (3.22)

com uma distribui¢cao normal com valor médio nulo e variancia unitaria.

As constantes ¢y, ¢y e dy sdao dadas por:

At
0121—077

1
Cog = —————
2T 14 0At)2’

dl =/ QTAt

Estes dois algoritmos possuem boa estabilidade e sao relativamente réapidos.

Devido a presenca da constri¢cao, surgem vérios estados metaestaveis, e isto pode pre-

judicar o calculo numérico. Sendo assim, antes de considerar o efeito da forga externa
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Figura 3.3: (esquerda) O sistema atinge o equilibrio apos 6000 passos de Monte Carlo na

temperatura 7' = 0.02K. (direita) Apos ser aquecido bruscamente a temperatura 7' = 0.45K, o
sistema ¢é resfriado lentamente usando SA para atingir o estado fundamental.

no sistema, é necesséario obter as configuragoes de mais baixa energia resultantes da com-
peticao entre a interagao coulombiana e o potencial de constri¢ao lorentziano que limita o
movimento dos elétrons no plano. As configuragoes com temperatura zero para diferentes
densidades (ou nimeros de particulas), e diferentes valores dos parametros que definem o
sistema sao obtidas através da técnica de Monte Carlo, usando o algoritmo de Metropolis
(ver Apéndice C). Primeiro, o sistema é condicionado a um estado de equilibrio a uma
temperatura T durante 10% passos de MC. A técnica do Simulated Annealing (Apéndice
C) foi usada para obter uma configuragao de equilibrio para 7" = 0. Na Figura (3.3) ¢
mostrado os resultados para o procedimento de MC e SA num sistema com N = 256
elétrons, Vi = 50, a* = 20 e §* = 2. Apés encontrada as configuragoes iniciais dos

elétrons em 7' = 0, a forga externa ¢ aplicada lentamente na dire¢ao x e as propriedades

de transporte sao, enfim, calculadas.

Em todos os calculos foi usado como passo de integracao At* = 1.34 x 1073. As

médias foram calculadas ap6s 5 x 10° passos. Para cada incremento da forca externa, o

sistema é termalizado até o equilibrio usando-se a mesma quantidade de passos.
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(a) (b)

Figura 3.4: Triangulacdo de Delaunay para uma rede hexagonal com 400 elétrons. Neste caso,
o valor maximo da constri¢ao ¢ V" = 60, com (a) o* = 30, and 8* = 2; (b) o* = 8* = 20.

3.4 Configuragoes do estado fundamental

As configuragoes de equilibrio sao um resultado de dois efeitos competitivos, a saber, a
repulsao coulombiana e o potencial de constrigao. Na auséncia da constrigao e com 17" = 0,
o elétrons se cristalizam formando o cristal de Wigner. Entretanto, com o potencial de
constricao a rede triangular nao sera mais perfeita e uma desordem local surgird pro-
ximo a barreira, mas o elétrons ainda se organizarao numa rede triangular longe desta
constricao. O elétrons proximos a constrigao contribuem para o aumento do nimero de
estados metaestaveis. Consequentemente, o procedimento SA deve ser mais preciso, ou
seja, um numero grande de intervalos de temperatura deve ser considerado. A desordem
local criada pela constrigdo é mostrada na Figura (3.4) por meio da triangulagdo de

Delaunay!.

A forma da barreira criada pela constricao depende dos parametros o* and 3*. Para
£* = 0 ha a formacao de uma “parede” ao longo da dire¢ao y e o movimento dos elétrons na

direcao x é possivel apenas passando por sobre ela. Sendo assim, h4 uma forte dependéncia

LA visualizacdo da triangulagdo de Delaunay mostrada na Figura (3.4)(b) foi escolhida, dentre outras
onze, para ser capa da Physical Review B (em maio de 2008) na se¢io Kaleidoscope.
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da for¢a de desancoramento com o valor de V. Na Figura (3.4)(a), ¢ mostrado o efeito
de uma constricao com o > % a saber, o = 30 e §* = 2. Pode-se observar uma
pequena desordem na rede cristalina apenas proximo a constri¢ao, e se uma forca externa
for aplicada na direcao x, os elétrons poderao fluir preferencialmente pelas bordas do
sistema. Entretanto, quando a for¢a de arrasto for grande, estes conseguem transpor a
barreira. Na Figura (3.4)(b) vé-se a triangulacao de Delaunay para o* = *; esta condigao
produz uma desordem local fraca e o desancoramento do sistema ocorre mais facilmente,
j& que os elétrons movem-se inicialmente em volta da constricao. Na maioria dos céalculos
realizados neste capitulo, foi usado apenas o caso mostrado na Figura (3.4)(a), com os

seguintes parametros para N = 400 elétrons: V" = 60, o* = 30 and 3* = 2.

3.5 Propriedades dinamicas

Um forca de arrasto longitudinal F' pode ser produzida quando um campo elétrico cons-
tante F é aplicado ao sistema na direcao x. Dessa forma, os elétrons sao compelidos na
direcao da forca de arrasto. O resultado principal deste capitulo é a velocidade de arrasto
dos elétrons, que é analoga a uma corrente elétrica. Na auséncia de flutuacoes térmicas

(T =0) e na auséncia do potencial de constrigao, as Equagoes (3.18) e (3.19) tornam-se:

R dx? 0 1 1
d*y; dy? 0 1 1
L= —pt = — — 3.24
a2~ "% T oy 2 (3.24)

. rr. *2
] oo+ D

Além disso, no estado fundamental a forca liquida que atua em cada particula, devido a

repulsao eletrostética, é nula, ou seja

=0

0 1 1 0 1 1
ZF T :ZW T O : (3.25)
; Yt \"i \Jr2+D ;Y \"s L\ Jr2+D
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Figura 3.5: Velocidade média dos elétrons versus forga de arrasto para simulagoes com dois
diferentes ntimeros de passos de integragao.

Assim, é possivel alterar convenientemente as Equagoes (3.18) e (3.19) e obter duas

equagoes desacopladas,

‘Zf: — 0" CCZ: + P (3.26)
‘Z‘Z{: =0 ‘Zg (3.27)
cujas solugoes sao,
vE = Zf: - g— (3.28)
vl = ‘;3;: — 0. (3.29)

Com isso, vé-se que na auséncia de ruido térmico e da constrigao, o efeito total da forga
de arrasto é o deslocamento de toda a estrutura cristalina com uma velocidade de arrasto
diretamente proporcional & forga externa e inversamente proporcional ao coeficiente de
atrito. De maneira mais geral, quando o termo predominante na equagao de movimento
for a forca de arrasto, espera-se que a velocidade de arrasto seja vi = F*/o*. Este
comportamento é tipico de um condutor de Drude [33] em duas dimensdes e ja observado

em experimentos [44] e em calculos numéricos [20].
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Na pratica, a velocidade de arrasto dos elétrons na direcao x é medida como

1 N
vi = N;ﬁ*x (3.30)

onde a média é tomada a cada incremento da forca externa e sobre todo o intervalo de
integragao das equagdes de movimento. A Figura (3.5) mostra o resultado simulado da
relacao v} versus F* para um filme de hélio com d = 100A adsorvido em um substrato
vitreo (6 = 0.5789). Note que ha uma for¢a critica para o desancoramento F¥ (=~ 9), neste
caso. Para valores de ™™ abaixo do valor critico, a rede é ancorada pela constri¢cao e nao
h& movimento liquido dos elétrons. Este tipo de resposta dindmica indica claramente um
estado isolante da rede de elétrons para valores da forca de arrasto abaixo do desanco-
ramento. Apo6s FY, ha uma mudanga brusca na velocidade do elétrons indicando que o

cristal eletronico torna-se condutor.

E importante deixar claro que o nimero de passos de integracdo é crucial para que o
valor médio da velocidade de arrasto seja confiavel. Isto fica claro na Figura (3.5), onde
foi considerado duas simulacoes com tempos de integracao diferentes, a saber, 5 x 10* e
5x 10°. Um tempo de integracao longo torna-se necessario para permitir que as particulas
“viagem” por todo o sistema. De outra forma, alguns elétrons podem fazer uma trajetoria
muito pequena e acabar nao ultrapassando a constrigao. Como resultado, suas trajetorias
poderiam fornecer um estatistica pobre para o valor médio da velocidade de arrasto no
limite da transicao isolante-condutor. Note que quanto maior for o valor de F™*, maior
é a semelhanca entre as duas curvas, j4 que o movimento dos elétrons torna-se mais
ordenado e estes sao induzidos a se moverem de forma mais coerente na diregao x. Outro
ponto importante verificado ¢ que valor da forga critica F e a inclinagao da curva v}-F

independem da densidade ng de elétrons. Isto é confirmado pela Figura (3.6).

A influéncia da altura da constrigdo no desancoramento é mostrada na Figura (3.7).
Para o caso de um ancoramento fraco (V" pequeno), a resposta da rede de elétrons a uma

forca externa é praticamente linear e os elétrons comecam a fluir em canais para forcas
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maiores que f7 , produzindo um fluxo nao-plastico, ja que todas as particulas movem-se
juntas, mantendo seus vizinhos. O grafico interno da Figura (3.7) mostra que, quando o

*

ancoramento comega a aumentar, a curva v* — F* comeca a perder seu comportamento
linear, mas logo o retoma quando a forca de arrasto aumenta. Este comportamento é
encontrado quando se estuda a resposta dindmica das CDW no regime de fraco anco-
ramento [38]. Para um ancoramento forte (valores grandes de V"), alguns elétrons sao
refletidos pela constrigao e ficam presos proximo a barreira. Neste caso, o desancoramento
é, essencialmente, plastico. Este comportamento pode ser melhor entendido analisando-se

o comportamento critico perto da transicao, que é feito utilizando a relacao de escala dada

por

(PR

C

com & sendo o expoente critico.

Na Figura (3.8) é mostrado o ajuste linear para tal relagdo de escala com alguns
valores do méximo da constricao. Pode-se observar uma transicao entre dois regimes de

desancoramento. Para ambos os regimes, nao-plastico e plastico, os valores dos expoentes

12 —
0 e n =1477x10°cm®
gl  —* n=22x10"cm’

~—4-n =13x10"cm”

S 6 1
%
%>k 4 -
2 ]
0
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Figura 3.6: Velocidade média dos elétrons versus forga de arrasto para trés diferentes valores
de densidade ng.
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Figura 3.7: Velocidade de arrasto dos elétrons como fungao da forga externa para alguns valores
do maximo da constrigao.
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Figura 3.8: Comportamento de escala perto da transi¢ao isolante-condutor para alguns valores
do maximo da constrigao.

criticos estao em acordo com valores previstos analitica e numericamente [81]. Um estudo
detalhado sobre as leis de escala e a dependéncia do expoente critico com vérios parametros

do meio em questao sera feito no préoximo capitulo.

E bem conhecido que, quando a distancia entre a camada de elétrons e o substrato é
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menor que a distancia média entre particulas rg, a interacao de Coulomb torna-se

e2(1—0) 20e*d?
+ .

r 73

Vee(r) = (3.32)

Isto implica que para um substrato metélico (0 = 1) tém-se uma interacao dipolar. Por
outro lado, se d > ry , a blindagem devido ao substrato é desprezivel e a interacao é

essencialmente coulombiana:

Vee(r) = —. (3.33)

40 T T T : 22 T T T T T T T T T
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Figura 3.9: (esquerda) Velocidade de arrasto do elétrons como fungao da forga externa para
diferentes valores de espessura do filme. (direita) Note que para valores fixos da forca externa, a
velocidade (corrente) possui valor constante para o regime do hélio volumétrico e cai bruscamente
para filmes finos, resultado da blindagem da interagao elétron-elétron.

velocidade de arrasto dos elétrons. Na Figura (3.9), é mostrado as curvas v}-F* para varios
valores de d. Note que o valor critico de F™* decresce quando d aumenta e, assim, o sistema
passa a conduzir mais rapidamente. Este é um resultado coerente ja que a interacao
elétron-elétron torna-se predominante em comparacao a interacdo elétron-constricdo. E

interessante notar que quando d atinge o limite do hélio volumétrico (d > r,) o valor da

forca critica nao mais se altera e todas as curvas permanecem com a mesma inclinagao.

Outro resultado importante relacionado com a blindagem da interacao elétron-elétron
¢ mostrado na Figura (3.10), onde é observado a dependéncia das curvas velocidade-for¢a

externa com alguns valores de § para um filme com espessura de 100A. Nota-se que
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quando a blindagem aumenta (6§ — 1) o valor critico da for¢a externa também aumenta,
mostrando que a interagao coulombiana torna-se menos importante comparada com o
potencial de constricao. O expoente critico da transi¢ao para 6 = 0.7 foi estimado como
¢ = 1.57(2). Isto confirma o fluxo plastico para forcas de ancoramento fortes. Estes
resultados para o expoente critico no regime plastico estao em excelente acordo com
observagoes experimentais e predigoes tedricas em fendmenos de transporte em pontos

quénticos metélicos [71].
3.5.1 Condutividade

De acordo com a lei de Ohm [111] a densidade de corrente de um sistema de particulas

carregadas é proporcional ao campo elétrico aplicado, ou seja,
j=0-E, (3.34)

onde ¢ ¢é a condutividade especifica. Geralmente, a condutividade pode ser expressa como
um tensor de ordem dois, porém, devido a geometria do sistema investigado e ja que o

arrasto é apenas na direcao x, pode-se calcular apenas o,,. Usando a defini¢cao de j = nqu
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Figura 3.10: (esquerda) Velocidade de arrasto do elétrons como funcao da forca externa para
diferentes valores da constante dielétrica do substrato. (direita) Note que para valores fixos
da forca externa, a velocidade (corrente) diminui monotonicamente, resultado da blindagem da
interagao elétron-elétron.
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Figura 3.11: Razao entre velocidade e forga de arrasto versus forga externa para (esquerda)
diferentes espessuras do filme e (direta) diferentes substratos. A condutividade é nao-6hmica
em uma estreita regiao acima do desancoramento. Note que ha uma tendéncia para um valor
constante da condutividade para valores muito grande de F*, satisfazendo a lei de Ohm.

juntamente com a Equagao (3.28)
of =ng— = —. (3.35)

Nota-se que a razao v/ F* é diretamente proporcional a c* = o /(e?*7/m). Na Figura (3.11)
¢ mostrado alguns célculos da quantidade v}/F* para diferentes valores da espessura
do filme e da constante dielétrica do substrato. Obviamente, a condutividade é zero
quando as particulas estao ancoradas pela constricao. Uma interessante caracteristica é a
existéncia de uma estreita regiao, apoés o desancoramento, onde a condutividade mostra
um comportamento nao-6hmico, indo de zero até um possivel valor de saturacao 1/o*.
Quando o valor da for¢a de arrasto cresce muito e passa a ser o termo dominante na
equacao de movimento, as particulas passam a se comportar como um condutor tipo
Drude. Vale notar que este comportamento é independente da densidade de particulas e
da altura da constricao. Para grandes valores de Vi a regiao nao-ohmica ¢ aumentada ja

que o valor da forca critica F' aumenta também.

3.5.2 Reorganizagao dinamica

O fenomeno conhecido como reorganizacao dindmica foi observado para altos valores da

forca de arrasto. Mesmo para um valor alto da constri¢ao, o sistema consegue fluir em
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Figura 3.12: Trajetorias dos elétrons quando a forga de arrasto é aumentada para um sistema
com N = 256, ns = 1.3 x 101%m=2, § = 0.5789, V§ =50, a* =20 e 8* = 2. f7 = (a) 1.0, (b)
10.0, (c) 50.0 and (d) 100.0.

uma estrutura de canais ordenados. Isto pode ser visto na Figura (3.12), onde é mostrado
as trajetorias dos elétrons para um sistema que contém N = 256 particulas e para um
potencial de constricao com V* = 50, a* = 20 e * = 2. Neste caso, o sistema evoluiu
por apenas 5 x 10* passos de integracao para cada valor de F*. Isto ¢ feito porque se
as trajetorias forem tomadas apds um longo tempo de integracao, o fluxo dos elétrons

ocorrera por todo o sistema mesmo que a maioria deles tenham trajetorias especificas.

Enquanto a forca de arrasto é aumentada, a rede de elétrons permanece ancorada,
como na Figura 3.12(a), até que um certo valor limiar F¥ seja alcancado, fazendo com que
os elétrons comecem a se mover tentando transpor a constri¢ao. A Figura 3.12(b) mostra
que, inicialmente, os elétrons fluem em canais que se cruzam principalmente nas bordas do
sistema. As Figuras 3.12(c) e 3.12(d) indicam que, para valores grandes da forca externa,
os canais, que antes se interconectavam, sofrem uma reorganizacao gradual e o sistema
comega a se mover em uma estrutura de canais ordenados. Este tipo de fluxo indica que

o sistema estudado aqui também mostra um carater universal da reorganizag¢ao dindmica,
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um assunto intensivamente estudado em uma grande variedade de sistemas, como por
exemplo, em redes de vortices em supercondutores tipo II [131], em coldides [53| e em

sistemas CDW [11].

3.6 Conclusoes

Em suma, neste capitulo foi estudado, usando simulacao numérica por Dinamica Molecu-
lar de Langevin, um sistema 2D de elétrons depositados sobre um filme de hélio adsorvido
em um substrato solido e submetidos a um campo elétrico externo. Foi examinada a in-
fluéncia da espessura do filme e o tipo de substrato na velocidade de arrasto dos elétrons.
O sistema é ancorado por um potencial, no plano do elétrons, que possui a forma de uma
Lorentziana. Foi observado que o cristal de Wigner sofre uma transigao isolante-condutor
para um certo valor critico da forga externa. Além disso, quando a espessura do filme é
aumentada, o valor critico da forga decresce até um valor constante no regime de hélio
volumétrico. Quando a constante dielétrica do substrato aumenta, o sistema torna-se
menos susceptivel a esta transicao. Estes resultados sao motivadores para uma melhor

compreensao da influéncia do meio na transi¢ao metal-isolante em duas dimensoes.



Capitulo 4

Efeito da temperatura e
comportamento critico

Neste capitulo, como no anterior, a Dinamica Molecular de Langevin foi usada para in-
vestigar a resposta dinamica de um cristal de elétrons classico 2D, localizado sobre a
superficie de um filme de hélio liquido, a um for¢a de arrasto. Porém, neste caso, o sis-
tema ¢é tratado no regime de temperatura finita. O mesmo potencial de ancoramento foi
considerado aqui. As caracteristicas corrente-voltagem, que podem ser dadas por uma
lei de escala do tipo I = f¢, foram analisadas para diferentes valores de temperatura e
intensidade do potencial de ancoramento. Além disso, o carater universal do desanco-
ramento foi verificado para os varios parametros que definem o sistema. Os resultados
que serao apresentados neste capitulo fornecem uma base numérica sobre a dindmica de
desancoramento e transporte coletivo em sistemas eletronicos 2D e podem ser bastante
uteis para a compreensao do grande intervalo de expoentes criticos encontrado em uma

grande variedade de experimentos [12,59,91,100].

4.1 Introducao

Sabe-se que a transicao metal-isolante 2D apresenta comportamento nao linear das ca-
racteristicas corrente-voltagem (I-V'), e um grande esforgo tedrico e experimental tem

sido despendido para entender a dindmica de estruturas peridédicas deslocando-se sob a

95
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agao de potenciais de ancoramento [16,23,32|. Exemplos interessantes de sistemas que
exibem tais caracteristicas s@o, além dos ja citados rede de vortices [13] e condutores
CDW [50], transporte de carga em dots metéalicos [81], bloqueio de Coulomb em nano-
materiais condutores [4,6,90], magnetocondutividade nao linear de cristais de Wigner 2D
no superfluido He [70], e muitos outros. Em particular, para o caso de elétrons superficiais
sobre hélio liquido, Shirahama e Kono encontraram um transicao dindmica de um soélido
de Wigner para um estado deslizante [110]. Neste caso, os elétrons sao ancorados por
deformagoes periddicas da superficie na presenca de um campo magnético perpendicular

as mesmas.

Como visto no capitulo 2, em todos estes sistemas, cuja resposta dinamica é consi-
derada um fendémeno critico, é possivel escrever uma lei de escala para as caracteristicas
I-V usando a relacao

I =, (4.1)

onde f = (V —V,)/V; é a voltagem reduzida [38]. O expoente £ possui um grande
intervalo de valores em ambos, teoria e experimento. Resultados analiticos em transporte
de carga mostram que £ = 1.0 para o caso unidimensional (1D), £ = 5/3 para o caso 2D,
¢ = 2.0 para calculos numeéricos [81] e em experimentos [71,91], este varia de £ = 1.3
até 2.5. Nestes casos, o transporte de elétrons foi analisado num sistema 2D de pontos
quanticos metalicos fabricados com diferentes graus de desordem. Sendo assim, esta
grande variedade de valores para o expoente critico revela que teoria e experimento nao
possuem consenso. Logo, torna-se necessario entender como a intensidade da desordem
afeta a caracteristica nao linear da curva (I-V'). Além disso, ndo ha uma boa compreensao

sobre qual tipo de efeito é responsével pela dindmica de ancoramento nestes sistemas.

Diante disto, neste capitulo, foram realizadas simulagoes por Dinamica Molecular de
Langevin (Apéndice B) visando o estudo do efeito da temperatura na resposta dindmica

de um sistema classico de elétrons 2D sobre um filme de hélio, a um forca de arrasto
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Figura 4.1: Um Transistor de Unico Elétron (SET) usado para detecgio de elétrons aprisionados
sobre hélio. Os eletrodos do lado direito um reservatorio de elétrons. Este é um dos micro-
dispositivos produzidos para a criagdo do computador quantico [43].

externa. Como mostrado no capitulo 1, este sistema tem se mostrado muito importante
durante quase trés décadas. Teoria e experimento [83], juntamente com célculos numéricos
[25], tém mostrado sua extrema importancia para o entendimento de sistemas de baixa
dimensionalidade. No mais, vale lembrar que o modelo estudado aqui é um protétipo
de um sistema eletronico 2D no qual N particulas classicas com carga e sao depositadas
sobre um filme de hélio liquido de constante dielétrica ey, adsorvido em um substrato

com constante dielétrica e¢,. Apenas recordando do capitulo 3, as particulas possuem

coordenadas r = (z,y) e interagem via potencial de Coulomb blindado

V() = ¢ (% _ ﬁ) , (4.2)

cuja blindagem é controlada pela espessura do filme d e o parametro § = (e, — €ye)/(€s +
€re). Além disso, as caracteristicas de transporte coletivo e a dindmica nao linear foram
analisadas condicionando & presenca de um potencial de constricao, o mesmo usado no
capitulo anterior, isto é,

Vo

Velz,y) = 4.3
(x y) 1 +a2x2 +52y2 ( )

E valido lembrar que este tipo de constricido pode ser realizada experimentalmente pela

adigdo de um (central) ou varios microeletrodos submergidos dentro do hélio e sobre a
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Figura 4.2: Valor critico da forga de arrasto como fungao da altura da constricao V" para dois
valores fixos de temperatura, a saber, T = 0 (circulos) e T = 10 mK (quadrados). A linha
pontilhada é um ajuste com uma lei de poténcia. O grafico interno mostra a velocidade de
arrasto dos elétrons como fungao da forga de arrasto para os mesmos valores de temperatura e
uma constricao V" = 60.

superficie do substrato. Isto cria uma armadilha eletréonica com uma alta capacitancia
(ver Figura (4.1)). Tal arranjo de armadilhas tem sido proposto para a geragao de qubits
[43,45,89]. Usando o mesmo procedimento do capitulo anterior, uma forga de arrasto F’

¢é aplicada a direcao z para simular o efeito de um campo elétrico externo.

Como no capitulo anterior, foi usada a dinamica de Langevin para integrar numeri-

camente as equacoes de movimento dadas por
mi = —=VU(r) — omr + ((t), (4.4)

onde U = V + V., o é o coeficiente de atrito e ((t) é o vetor de forga aleatoria que
simula um ruido térmico com valor médio ((;(¢)) = 0 e desvio padrao ((;(¢)(;(t')) =
2mpkpTd;;6(t —t'). As simulacoes foram realizadas em uma caixa retangular com area A

para uma densidade fixa n, = 2.2 x 10° em~2. Os lados da caixa de simulacdo possuem
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Figura 4.3: Dependéncia com a temperatura do valores criticos da for¢a de arrasto F)*, para
um constri¢ao com V| = 60. grafico interno: dependéncia com a temperatura da corrente v} em
diferentes voltagens F* para a mesma constricao.

a razao V3 /2 para permitir que 4M? elétrons auto se organizem numa rede triangular
perfeita no caso de temperatura e campo externo nulo. Além disso, foram usadas condi¢oes
periddicas de contorno e a interagao elétron-elétron foi tratada com o método da soma
de Ewald. Como antes, as quantidades reduzidas sao todas identificadas por *. O efeito
da temperatura na resposta dindmica dos elétrons & uma forca de arrasto no sistema é
determinada cuidadosamente selecionando parametros do sistema de forma a observar
a fisica essencial com temperaturas variando de 1 até 100 mK, d = 100A, § = 0.5789
(subtrato vitreo), a* = 2, f* = 30 e N = 400 elétrons. Os valores de o* e * afetam
apenas o valor da forca critica e nao estao relacionados com o tipo de fluxo do elétrons. A
forca de arrasto foi acrescida de pequenos incrementos a partir de zero e para cada valor
de F* mede-se vi = 1/N Y, uF - & ap6s 10° passos de simulagdo. A velocidade média dos
elétrons v} e a forga externa F* podem ser diretamente relacionadas com a corrente (I)
e a voltagem (V') em experimentos de medidas DC, respectivamente. Esta é a razao pela

qual a relacao v}-F* serda chamada de curvas corrente-voltagem.
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4.2 Resultados

Na Figura (4.2) pode-se ver a forga critica F como funcao do maximo da constrigdo
Vi para dois valores fixos de temperatura, 7" = 0 (circulos) e T' = 10 mK (quadrados).
O fato do valor critico da forga aumentar como um todo é consistente com o aumento
da forga necesséaria para que os elétrons vencam a constricao. Fica claro que os valores
criticos de F' sao deslocados para valores menores quando 7" aumenta, indicando que uma
temperatura finita reduz o efeito da constri¢ao, e como ja mencionado, esta diretamente
associada com a intensidade de desordem no sistema. A energia térmica adquirida pelos
elétrons favorece o seu fluxo através da barreira e assim, a forga critica diminui. O
grafico interno mostra v} vs F™* (curvas corrente-voltagem) para os mesmo dois valores de
temperatura e V;* = 60 (as setas indicam o local da transicao, isto ¢, da forga critica). E
valido notar que estas curvas nao mudam suas inclinagoes quando a temperatura aumenta.
Tal comportamento é um indicio de que o expoente critico da transi¢ao nao deve depender

*

da temperatura para este valor especifico de desordem (V; = 60).

A dependéncia com a temperatura da for¢a critica F*(T'), para um valor fixo do méx-
imo da constrigao Vi = 60, ¢ mostrada na Figura (4.3). Observou-se que para 7" 2 10
mK a forga critica diminui com o aumento da temperatura e obedece uma lei de potén-
cia FY ~ T77 com o expoente v = 0.8. Este tipo de decaimento linear da forca critica
é um resultado coerente com medidas experimentais em sistemas nao lineares, porém, o
expoente v parece depender dos detalhes do sistema e do tipo de desordem envolvida. Par-
ticularmente, os resultados de F*(7T') encontrados aqui fornecem um expoente cujo valor

é proximo ao encontrado em medidas de transporte coletivo em nanofibras de polimeros

*

*) como fungao da tempera-

no limite Q1D [4,90]. O grafico interno mostra corrente (v
tura para alguns valores de voltagem (F™*). Como pode-se notar, para altas temperaturas
e baixa voltagem ha uma forte dependéncia da corrente com a temperatura, enquanto

que no regime de baixa temperatura e altas voltagens a curva corrente-voltagem é prati-
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Figura 4.4: (a) Dependéncia com a temperatura da corrente para alguns valores de voltagem
aplicada com V= 60. Trajetoria dos elétrons para (b) T =10 mK e F* =3, (¢) T =10 mK e
F* =150, ¢ (d) T = 40 mK e F* = 150.

camente independente da temperatura. De maneira geral, o comportamento observado
aqui estd em excelente acordo com alguns experimentos em sistemas que apresentam o
fenomeno de bloqueio de Coulomb [4] no transporte de carga e condugao ndo 6hmica [3].
As curvas no grafico interno da Figura (4.3) exibem um comportamento que qualitativa-
mente semelhante ao observado na transicao metal-isolante em sistemas 2D em estudos

numeéricos [98| e experimentais [14].

Na Figura (4.4) é mostrado um resultado que fornece um esclarecimento a mais a
respeito da corrente como funcao da temperatura. Para sistemas no nivel de baixas
voltagens, ou seja, F* < 3, os resultados obtidos aqui sao fitados muito bem usando a

relagio de Arrhenius dada por
I < exp(—E;/kgT), (4.5)

onde E* é a energia de ativagdo necessaria para ativar a corrente, vaja Figura (4.4)(a).
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Observou-se que a energia de ativacao deve ser da ordem de ~ 51 — 64 no intervalo de
voltagem variando entre 2 até 3. Tal intervalo é bem préximo da energia de ancoramento
Vo = 60. Esta concordancia entre as energias de ancoramento e ativacao mostra que o
transporte é determinado pelo mecanismo de ativacao térmica neste intervalo de tempe-
ratura e voltagem. Aumentando-se ainda mais a voltagem, isto é, para F* > 6, a energia
de ativagao decresce e aproxima-se de kgT', fazendo com que a corrente desvie da relacao
de Arrhenius. Este comportamento pode ser entendido pelo mecanismo dos canais de
condugao que surgem com o fluxo do elétrons. O aumento da temperatura da origem a
novos canais de condugao e a corrente torna-se termicamente ativada mesmo para valores
pequenos da forga externa (veja Figura (4.4)(b)), ja que a temperatura reduz a barreira
ao movimento dos elétrons, criada pela constrigao, em alguns dos canais. Para altas vol-
tagens e baixas temperaturas o padrao de canais permanece (Figura (4.4)(c)) indicando
que a corrente total torna-se quase independente da temperatura. Entretanto, para altas
temperaturas a estrutura de canais é completamente destruida (Figura (4.4)(d)) mesmo

para altas voltagens.

4.2.1 Leis de escala

O efeito da temperatura e da desordem no comportamento de escala do desancoramento

¢ mostrado nas Figuras (4.5) e (4.6). O expoente de critico £ é dado por

¢ =Inv,/In f*, (4.6)

onde f* = (F* — F})/F ¢ uma variavel reduzida. Foi encontrado um expoente critico
& ~ 1.36 + 0.03 no intervalo de temperatura variando de 7" = 0 a 25 mK para um valor
fixo da altura da constrigdo V" = 60, como mostrado no grafico interno da Figura (4.5).
Para uma desordem relativamente fraca, o expoente critico é praticamente independente
da temperatura. Os valores de & obtidos neste intervalo de temperatura e para tal cons-

tricao estao em acordo com as predigoes da teoria de campo médio [38] e com resultados
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Figura 4.5: Comportamento de escala v} = f*¢ da corrente com a wvoltagem reduzida f* =
(F* — F})/F} para diferentes temperaturas e uma constricdo com V; = 60. O grafico interno
mostra a dependéncia com a temperatura do expoente £.

experimentais para transporte de cargas em pontos quanticos metalicos [34].

Por outro lado, quando a altura da constricao é variada mantendo-se a temperatura
constante em 7' = 10 mK, veja o grafico interno da Figura (4.6), o expoente critico £ varia
de ~ 1.0 até ~ 1.7. Este comportamento tipo degrau é uma indicacao clara da transicao
de um regime fluxo quasi-eldstico para plastico. Tal transicao também foi observada em
sistemas coloidais quando a intensidade da desordem é aumentada [95]. O regime quasi-
eldstico (¢ proximo da unidade) é um regime intermediério entre o elastico (£ =2/3) e o
pléastico (£ = 3/2). O valores grandes de V{* resultam num arranjo complexo dos canais
de conducgao, nos quais o niimero de vizinho mais proximos de cada particula muda. Isto
¢é conhecido como fluzo pldstico. Para grandes valores da altura da constrigao, o expoente
critico estéd em excelente acordo com resultados experimentais [3| e analiticos [81]. Esta
é uma forte evidéncia de que a barreira ao movimento dos portadores é uma das razoes

principais para o grande ntimero de valores diferentes de & em vérios experimentos
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Figura 4.6: Comportamento de escala v} = f*¢ da corrente com a voltagem reduzida f* =
(F* — F?)/F} para varios valores do méaximo da constri¢ao e a uma temperatura 7' = 10mK. O
grafico interno mostra a dependéncia com a altura da barreia do expoente &.

4.2.2 Universalidade

A altura da barreia esta diretamente relacionada com a intensidade da desordem criada
no sistema, apesar de ser apenas uma desordem local. Diferentes formas da constrigao
(Lorentziana, Gaussiana, etc.) produzem a mesma desordem local e nao tém influéncia
nos diferentes valores do expoente critico. A influéncia do alcance da constricao foi testada
e verificamos que a mudanga dos parametros « e 3 (seja para lorentziana ou gaussiana)
altera apenas o valor da for¢a de desancoramento. Como ja era esperado, o mesmo

comportamento nas leis de escala foi observado.

Surge entao um ponto importante quanto a universalidade do expoente critico. Se-
gundo Fisher [39], este expoente no regime elastico sera universal dentro de uma determi-
nada classe de problemas, podendo depender dos detalhes do sistema em outra classe. De

fato, sabe-se que uma propriedade fundamental da universalidade é a nao dependéncia do
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Figura 4.7: Dependéncia do expoente critico & com o tipo de substrato (esquerda) e a espessura
do filme (direita).

expoente com os detalhes do sistema. Por outro lado, a forga critica geralmente depende
destes detalhes e ndo possui carater universal. E claro, pela teoria, que o expoente critico
dependa apenas da dimensao e do tipo do potencial de desordem, da lei de decaimento

das interagoes (se sdo de longo alcance) e do tipo de dinamica.

Na Figura (4.7), mostramos a dependéncia do expoente critico com o tipo de substrato
e a espessura do filme e notamos que ele nao depende destes detalhes. Juntamente com
a nao dependéncia com a temperatura (grafico interno da Figura(4.5)), vemos que o
comportamento do nosso sistema satisfaz a condicao de universalidade esperada. Com
relacao ao carater nao-universal do expoente em fun¢ao da intensidade de desordem, o
mesmo comportamento ¢ obtido numa variedade de experimentos [91] e calculos numeéricos
[99]. Nossos resultados mostram que, mesmo sendo escalado por uma mesma lei, a varia¢ao
no expoente esta inerentemente relacionada com a intensidade da desordem que ancora o

sistema.

4.3 Conclusoes

Em suma, neste capitulo foi analisado o fenémeno de transporte coletivo em um sistema

2D de elétrons sobre um filme de hélio liquido adsorvido em um substrato sélido. O
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sistema é submetido a um campo elétrico externo paralelo ao plano dos elétrons. Toda a
analise foi baseada na influéncia da temperatura nas caracteristicas corrente vs voltagem
e nas leis de escala durante a transicao isolante-condutor. Observou-se que o expoente
critico £ é praticamente independente da temperatura para os valores fixados do maxi-
mo da constricao V. Entretanto, ha uma forte dependéncia do expoente critico com a
intensidade do potencial de ancoramento. Os valores encontrados variam de ~ 1.00 a
~ 1.70 para diferentes valores de temperatura e altura da barreira. Acredita-se que esta
dependéncia seja uma das razoes principais da grande variedade de expoentes encontrada

em varios experimentos e calculos numéricos.



Capitulo 5

Consideracoes finais

Neste trabalho estudamos propriedades dindmicas de um cristal de Wigner 2D formado
sobre a superficie de um filme de hélio adsorvido em um substrato, interagindo com um
potencial de constrigdo na forma de uma lorentziana. A resposta do sistema a uma forga
de arrasto externa foi analisada usando simulagao computacional por meio da Dindmica
Molecular de Langevin. Este estudo foi feito para vérias condigoes de temperatura, es-
pessura do filme, tipo de substrato e intensidade da desordem. O potencial de constrigao
cria uma fase isolante para o cristal, ancorando-o & superficie e com a aplicacao da forca
externa, os elétrons sao acumulados em suas proximidades organizando-se de tal forma a
contrabalancear a forca de arrasto. Quando esta forca atinge um valor critico, os elétrons
conseguem transpor a barreia e o sistema desancora dando origem a um fluxo, ou me-
lhor, comega a conduzir. No6s analisamos em detalhes o fendémeno do desancoramento e
verificamos que o sistema apresenta um comportamento de dindmica critica (com fluxo
plastico ou nao-plastico) apos a forga critica ser alcancada. Além disso, verificamos a
universalidade do sistema quanto aos detalhes que o definem e os nossos resultados para
o expoente critico sdo motivadores (além de estarem de acordo com uma vasta gama de
resultados experimentais e numéricos) para entender a influéncia do tipo de desordem e
de sua intensidade no desancoramento de sistemas eletronicos 2D quando submetidos a

uma forga de arrasto.

67



Apéndice A

Potencial eletrostatico de uma carga
imersa num meio com trés dielétricos
planares

Barrera et al. [8] obtiveram o potencial eletrostatico produzido por uma carga ¢ imersa
num meio nao homogéneo com trés dielétricos planares perpendiculares ao eixo z e carac-

terizado pela seguintes constantes dielétricas:
€1,2 < —a; €, —a < 2z < a; €3,2 > Q.

A carga esté localizada no eixo z em z = 2’. A geometria do problema é mostrada na
Figura (A.1), sendo 7, z e ¢ coordenadas cilindricas. Como o problema tem simetria
azimutal, o potencial em coordenadas cilindricas nao depende de ¢. Portanto, introduz-se

a notagao V (7, z; 2') como sendo o potencial em (7, z) devido a uma carga em z = 2’.

Para ver a solugdo de um caso particular deste problema, recomenda-se ler [111].
Seguem as expressoes das transformadas de Fourier em duas dimensoes do potencial

eletrostatico em todas as regioes do espaco obtidas por Barrera et al.

Regiao 1: —a < 2/ < a

2 2 / /
Vik,z>a;2') = (62 f€3> %A(k,d) [e*kkfz | — §ye Rtz (A.1)

68
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Figura A.1: Carga q localizada num meio com trés dielétricos planares.

2 )
Vik,—a<z<a;?) = g%{e—k\z—z \
2
— Ak, d) |:5lefk|z+z’+d\ 4 5ye kel
—  §0pe 2 (e_klz_zll + ek|z—zl|> } } (A.2)

2 \ 2 , ,
Vik,z < —a;7) = (62 fel) %A(k,d) [e—’“W' I l} (A.3)

Regiao 2: 2/ > a

2 , ,
V(k, zZ > a; Z/> = 2% |:e—k|z—z | + nge—k|z+z —d|
€3
- ( 26 ) ( e >L12A(k d)e_k(d+|z|+|2/|):| (A4)
€3 + €2 €2 + €3 ’
2q

Vik,—a<z<a;2) = ( > 2—7TA(k,d) [e‘k‘z_z/‘ — lee_k(dﬂzﬁ/‘)] (A.5)

€3 1+ €9 k

Vik,z < —a;2) = ¢ < 2 ) ( 262 > [e—klz—z’\ R (E )
€2 + €1 €2 + €3

+ Ak, d)e*’“lzlﬂﬂ (A.6)

O caso 2’ < —a ¢é obtido diretamente do primeiro trocando-se €; por €3 e z por —z.

Nas expressoes acima foram usadas as seguintes definigoes:

€ — €

)
€ + €2

1=1,3,

Li2 =



A. Potencial eletrostatico de uma carga imersa num meio com trés
dielétricos planares 70

1
[]_ — L12L326_2kd]'

A(k,d) =

Define-se a transformada de Fourier em duas dimensdes F(k,z) da funcao f(F,z2),

como
F(k,z) = / d2r f (7, 2)e * T, (A7)
onde k e 7 = (r,¢) sao vetores bidimensionais paralelos as interfaces. A transformada

inversa é dada por

—

F(7 2) = / %F(k’, 2)et T, (A.8)

Como o problema tem simetria cilindrica, podemos escrever

> kdk 2w .
V(T z 2 :/ ——Vi(k, z; 2 / depetFreos9,
)= [ e vins) [ ds

sendo irrelevante o eixo pelo qual ¢ é definido. Porém, a integral em ¢ é uma representagao

da fungao de Bessel de ordem zero

Jolz) = % /O " dgeirens (A9)
logo, o potencial eletrostatico no espaco real pode ser escrito como uma integral definida
de V(k, 2z 2

V(7 2 2) = % /OOO kdk Jo(kr)V (K, z; ). (A.10)

Para obter o potencial eletrostatico no espago real para cada um dos casos anteriores é
necessario usar a Equagao (A.10). Antes disso, é conveniente mudar um pouco a geometria

da Figura (A.1) fazendo a seguinte mudanga de variaveis:

2 =22 —d/2  z—z—d/2

além disso,

63—>€1:1; €g — €9 = €] €1 — €3 = €¢g-
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Isto é conveniente para tratar um problema de elétrons sobre a superficie de um filme de
hélio liquido de constante dielétrica ey adsorvido em um substrato solido de constante

dielétrica eg. Com tal mudanga, obtém-se

Regiao 1: —d < 2/ < 0

2(] 2 / ’
L) — i —k|lz—2'| —k(d+|z+2"—d|)
Vik,z > 0;2) (EH . 1) = A(k, d) [e 5ie } . (A.11)
2 ,
Vik,~d<z<0,2) = i—”{e*klml — Ak, d) [5 —Klz| 4 g, el —2d)
€H k
- (51526_2kd(6_klz_Z/| + eklz_zll):| } (Al?)
2q 27 _ ’_ _ _ r_
) = klz42'—d| k(|d—z+2"—d|)

Vik,z < —d; ') (€H+€S) AR, d)[ Goe ] (A.13)

Regiao 2: 2/ > 0
V(k’, z > 07 Z/) = [ —k|z—2'| + 526—k|z+z’|

q—-
2ey 51A(/{3 d) —k(d+|z—d/2|+]|7’ d/2|)} (A14)
1+ eqy 1+ep,

27
k

—klz—2'| _ —k(d+|z+2"—d|)
) Ak [ Sre } . (A15)

V(k‘,z < —d: Z/) _ q27T ( 2 ) ( 2en ) [e—k\z—z’\ — e k(lz=d/2+[z'—d/2])

? €q + €5 eg+1
(k, d)e—k<\z—d/2|+|z'—d/2|>] . (A.16)

2
V(k,—d<z<0;z/):( 1 )

Agora é possivel escrever as expressoes para o potencial no espago real utilizando a

Equagao (A.8).
Regiao 1: —d < 2/ <0

/ 2q /oo dkJo(kp)e ** / dhulkp)e 7
Y — . —0 :
Vip,z>0;2") = en U, 1= 010502 1 . 1 — §109e2kd

(A.17)

Expandindo o denominador

(1 — 610067 ™ = 14 610562 + (810,)%e 4 4 ..
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e usando a integral tabelada

1 oo
—_—= / dkJo(kp)e ™, (A.18)
VeR+22 o Jo
resulta em,
/ 2(] 1 = —1 52
Vip,z>0;2") = +0 0109)"
( ) 1+€H{\/p2+(2—2/>2 1;(12) Vo2 + (Jz — 2| + 2nd)?
- ! | (A.19)
V2 + [z 42 —d| + (2n — 1)d)?

Usando o mesmo procedimento para as outras regioes, obtém-se

/ q 1 - 51
Vip,—d<z2<0;2) = — — 0109)"
(v ) GH{\/,OQ—l—(z—z/)Q ;< 162) V2 + (|2 + 2| + 2nd)?
5 G 1
+ +
\/p2+(|z+z’—2d\+2nd)2] ; V2 + (Jz — 2| + 2nd)?
1
. A.20
\/p2+(—|z—z’\+2nd)2]} ( )
2 ~— 1
Vip,z < —d;2') = 510
(v ) €n + € ;( 102) Vo + (|2 + 2 —d| + 2nd)?
- 01 . (A.21)
V2 + (Jd—z+ 2 —d| +2nd)?

Regiao 2: 2/ > 0

1
Vip,z>0;2") = + 2
p2+(z_zl)2 p2+(Z+Z/)2
0 n—1
e e | o
Ve (2n = 1)d + |z = df2] + |2 — d/2]]?
2 1
Vip,—d<2z<0;2) = a
1+eny P>+ (z— 2)?
oo (52

+ 0y (516)"

1

VP2 + (7 = 2+ 2nd)?

1
VRt llz+2 —d + (2n —1)d)? } (A.23)
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2 26H
—d: 7 —
Vipr<-i) = o ) (52

(6192)
" Z < /P2 + (|2 — d/2| + |2/ — d/2] + 2nd)? ] (4.24)

~ : _ l—egy _ Es—€q _dey
Nas equacgoes acima, 0y = o, 0 = STk &= Ty
Considere agora o problema de N, elétrons (¢ = —e) localizados sobre a superficie de

um filme de hélio liquido com espessura d adsorvido sobre um substrato sélido. Considere
também que N, particulas carregadas positivamente (¢ = +e) sdo fixas a superficie do
substrato. Para se obter a energia potencial total deste sistema é necessario considerar as
interagoes elétron-elétron, elétron-ion (fon-elétron) e fon-ion. As Equagoes (A.19), (A.20),
(A.22) e (A.23) podem ser utilizadas para tal fim. Assim, a energia total pode ser escrita
como

U=U. ot Ui+ Ui, (A.25)

onde

e Ne Ne
Uee = _5221/;66“7:;_7:”)7

i=1 j#i

Ne N; '
Ui = eSS Ve — i)

i=1 [=1

Ui = —ZZV” — Tml).

I=1 m#Al
Os potenciais V¢, V¢ e V¥ podem ser obtidos através das Equacgoes (A.22), (A.23) e

(A.20), respectivamente. Além disso, é necessario fazer as seguintes consideragoes:

e Interacao elétron-elétron: deve-se fazer z = 2/ = 0 e ¢ = —e na Equagao (A.22)
para obter o potencial produzido por um elétron (localizado em 2’ = 0) em um
ponto sobre a superficie (z = 0). Por conveniéncia, faz-se p = r;; = |7 — 7;|. Com
isso, pode-se escrever a energia potencial entre dois elétrons sobre a superficie do

hélio liquido.
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5 1—e n—1
2¢e? 1 2 ~— ! (mﬁ)
Uo_o(ryj) = — - > . (A.26)
Ltem |1y 14ens= [2 4 (2nd)?
e Interacao elétron-ion: fazendo 2’ =0, z = —d, ¢ = —e e p = ry = |F; — 77| na

Equagao (A.23) resulta em,

1
Vi + (20 = 3)d]?

1+ eqy ’/Tz'21+d2 —

02
VrE+[2n+ 1)d]2] } (A.27)

e Interacao ion-ion: fazendo z = 2/ = —d, g = +e e p =y, = |7} — T, tém-se
20100 — 0 0.
Uimi(tim) = — {— + Z (0102)" [ =2 2

A28
Tim V2 + (2nd)? \/rlm (2nd + 2d)? } ( )

Neste caso em particular, podemos considerar o seguinte: sendo a constante dielétrica do

2¢2 1 >
Uei(ry) = — ¢ { —512(5152)"_1

n=1

hélio igual a ey = 1.057, resultando em, dy = (1 —ey)/(1 + €x) ~ 0.028. Assim, pode-se

desprezar os termos com n > 1 nas Equagoes (A.26) ¢ (A.27). Fazendo isso, e usando
e* =e/+/(1+ €y)/2, obtém-se

12
U_, =e? | — =M 01 . (A.29)

rig o Lten fr2g (24)2

2¢ 1
o x2
Ui = —e PR iy ST ) (A.30)
i 72 +(3d)2

Para o caso especifico da Equacao (A.28), pode-se escrever

€H

62 [ 1 251(52 (51

02
Tin /72, + (2d)? \/rfm + (4d)2] .

Finalmente, a energia total para o sistema com N, elétrons e N; fons pode ser escrita
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como

Ne i n 5,6
23t v
%2 N; N;
e 1 1301 02
+ = . A.32
) ZZ[ NGReTIE WWWI (A.32)

Na Equagao (A.32) hé as seguintes definigoes: 1ny = 2ex /(1 + €x), 12 = 2en/(€s + €n),

n3 =20 —lees=e/\/ey.



Apéndice B

Dinamica Molecular

A técnica Dinamica Molecular (MD) cléassica é usada para simular computacionalmente
a evolucao temporal de um conjunto de particulas interagentes integrando suas equacoes
de movimento e utilizando condi¢oes de contorno peridédicas para garantir a integridade
geométrica ou simétrica do sistema (ja que os sistemas sao finitos, é preciso evitar efeitos
de superficie). A dindmica ¢ estudada através das leis da Mecanica Classica, muito fre-
quentemente na forma das leis de Newton. O tempo de integracao é baseado em métodos
de diferenciacao finita, onde o tempo é discretizado em intervalos finitos, com o passo de
tempo At sendo a distancia entre dois intervalos consecutivos. Conhecendo-se as posig¢oes
e suas derivadas temporais no tempo t'; o esquema de integragao fornece as mesmas
quantidades em um tempo subsequente t' + At. Repetindo esse procedimento, a evolucao
temporal do sistema pode ser obtida durante longos periodos de tempo. Dessa forma, ao
contrario do método Monte Carlo (MC), a MD é uma técnica deterministica. Ou seja,
dado um conjunto de posigoes e velocidades iniciais, a evolugao temporal subsequente ¢,

a principio, completamente determinada [104].

A esséncia da simulagao MD estd em gerar informacoes em nivel microscopico uti-
lizando um potencial de interag¢io (cuja exatidao produz a precisdo da simulagao) ade-
quado para as particulas, através do qual as forgas sao calculadas. Da mesma forma que

os métodos MC, MD fornece um conjunto de configuragoes amostradas de acordo com
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alguma distribuicao estatistica, ou algum ensemble estatistico, dependendo das equacoes
de movimento que descrevem o sistema. Assim, a medida de uma quantidade fisica A
numa simulagao MD é obtida, simplesmente, como uma média aritmética de varios valores

instantaneos adquiridos por tal quantidade durante a simulagao. Ou seja,
1 T
(A( ZA 5ty + mAt)), (to + mAt))], (B.1)
m:l

onde ty, ¢ o instante inicial e 7" ¢ o nimero total de passos. No limite de um tempo
de simulacao muito grande, para sistemas em equilibrio, espera-se que o espaco de fase
seja amostrado completamente, e que neste limite o processo de média forneca resultados

“corretos”.

De maneira geral, uma simulagao MD integra as equacoes de movimento

2 = — —
d i 5 d’l”l dTN

_:F»;<T17"'7FN7E7"'7W)7 (BQ)

para cada particula ¢ do sistema, constituido por N particulas, com m; sendo a massa da
i-ésima particula e F; a forca que atua sobre ela. Quando a forca independe da velocidade,
o que ¢ o caso de uma grande variedade de sistemas de interesse, e também quando estas

podem ser obtidas através do gradiente do potencial, isto é,
E - Vﬁ.V(Fl,...,FN), (BB)

a energia total é conservada desde de que o sistema seja condicionado a evoluir no ensemble
microcandnico. Duas importantes caracteristicas das equagoes de movimento devem ser
preservadas. Uma delas é a reversibilidade temporal, isto é, obtém-se o mesmo resultado
quando é feito t — —t. Isto garante que a Fisica microscopica é independente da diregao
do fluxo do tempo. A outra caracteristica é que as equacoes de movimento conservam a
Hamiltoniana do sistema:

N

OHOH | 9H 0H
-y - -y . B.4
— {a* a*pl} {am a5 T op o | = (B4)

=1
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A conservagao da Hamiltoniana é equivalente a conservacao da energia total do sistema,

o que fornece a conexao entre Dindmica Molecular e Mecanica Estatistica.

Quando as forcas que atuam nas particulas nao podem ser simplesmente deduzidas
através do potencial ou quando a evolugao ¢é realizada em um ensemble termodinamico
diferente, deve-se alterar as equacoes de movimento ou o algoritmo de integracao com a
adicao de alguns passos intermediarios com o objetivo de reescalar apropriadamente os
observaveis e produzir a dindmica correta [87]. Nestes casos, algumas forgas sao calculadas
via potencial de interagao e outros efeitos adicionais sao incluidos. Como j& mencionado,
a escolha do potencial é a pega central de toda simulagao MD. Ao lado do algoritmo de

integracao, estes sao o coragao de toda técnica MD.

B.1 Algoritmos de integracao

Nao ha solucao analitica para as equagoes de movimento de um sistema cuja energia
potencial é uma fung¢ao das 3N posicoes de todas as particulas, logo, estas equagoes devem
ser resolvidas numericamente. Dentre vérios algoritmos desenvolvidos para integrar tais
equagoes, podemos citar o Algotimo de Verlet [121], Leap-frog [54], Velocity Verlet [115],

Algoritmo de Beeman [10] e integradores reversiveis simpléticos |77, 120].

O critério para se usar um dado algoritmo de integragdo é: (i) Ele deve conservar
energia e momento totais e deve ser reversivel, ou seja, quando dt — —dt o sistema
deve voltar ao seu estado original. (ii) Deve ser eficiente computacionalmente. (iii) Deve
permitir um longo passo de integracao. (iv) O calculo da forga deve ser feito apenas uma

vez em cada passo de integracao.
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B.1.1 Algoritmo de Verlet

Este foi usado pela primeira vez por L. Verlet [121] e sua idéia béasica é escrever duas
expansoes em série de Taylor de terceira-ordem para as posigoes 7(t), uma delas um passo
de tempo a frente e a outra um passo atrés e depois somé-las, isto cancela os termos de

poténcia impar:

Pt + At) = 7(t) + Atv(t) + %Aﬂa(t) + %At%(t) + O(AtY), (B.5)
F(t — At) = 7(t) — 6t5(t) + %At%(t) - %At%(zﬁ) + O(AY, (B.6)

onde ¥, @ e d sao a velocidade, aceleracao e a terceira derivada temporal da posigao.

Somando as duas equagoes acima, obtém-se
F(t 4+ At) 4+ 7(t — At) = 27(t) + At?d(t), (B.7)
Pt + At) = 27(t) — 7t — At) + At?a(t) + O(At?). (B.8)

Como é possivel perceber pelas equagbes acima, o vetor 7 no tempo t + At é calculado
através do vetor posigdo nos tempos t e t — At, as posigoes 7(0) e velocidades #(0) inicias
nao sao suficientes para iniciar a simulacao. Pela regra acima, as velocidades sao dadas
por

i = Tt At)2; tF(t — AY)

. (B.9)

A versao original deste algoritmo entra em conflito com o teorema ergédico por considerar
as velocidades menos importantes do que as posi¢oes. Dessa forma, este algoritmo nao é
adequado para para determinar observéveis que dependam explicitamente das velocidades.
Para contornar este problema, o algoritmo pode ser melhorado e a sua variacao mais

comum ¢ o esquema conhecido como "velocity Verlet" [115].
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B.1.2 Velocity Verlet

Inicialmente, resolvem-se as equagoes
1
7t + At) = 7(t) + Atv(t) + §At26(t) +... (B.10)

Bt + Af) = 5(1) + %At[&(t} +a(t+ AL, (B.11)

Cada ciclo de integragao deve ser feito da seguinte forma:

Calculam-se as velocidades para um meio passo de tempo

7 (t + %) — () + %At&(t). (B.12)

Calcula-se 7(t + At)

Rt + At) = 7(t) + 7 (t + %At) At. (B.13)

Calcula-se d@(t + 0t) a partir do potencial de interagao.

Atualiza-se a velocidade usando

1 1
Ut + At) = 7 <t + §At> + SAta(t + At). (B.14)

B.1.3 Leap-Frog

Neste algoritmo, as velocidades sdo calculadas primeiro no tempo ¢ + 1/2At. Estas
sao usadas para calcular as posi¢oes 7 no tempo t + At. E assim, as velocidades saltam

sobre as posicoes, e as posigoes saltam sobre as velocidades. As velocidades no tempo ¢

{17 (t - %At) + i (t + %At)} . (B.15)

Tt + At) =7(t) + 7 (t + %At) At, (B.16)

podem ser aproximadas por

N | —

Logo,
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1 1
U (t + 5At> = (t — §At) + d(t)At. (B.17)
A vantagem deste algoritmo é que as velocidades sao calculadas explicitamente, entre-

tanto, a desvantagem é que elas nao sao calculadas no mesmo instante em que as posigoes.

B.2 Interacgoes de longo alcance

O tempo de simulagao exigido para que um sistema avance um passo de tempo At
¢ proporcional ao namero de célculos da forga, a saber, NN./2. Aqui, N é o ntmero
de particulas e N, oc pR? é o ntimero de particulas dentro de um dado raio de corte R.;
p ¢ a densidade do sistema. Vemos claramente que o tempo de simulagao cresce com
o cubo do raio de corte. Um problema essencial que surge frente a dindmica molecular
é tratar problemas que necessitam de um tempo longo de simulacao e em cujo sistema
as particulas interajam através de forgas de longo alcance. Os métodos convencionais
necessitam do célculo das forgas a cada passo de tempo. Como cada particula interage
com todas as outras dentro do alcance do potencial de interacao, quanto maior for esse

alcance maior sera o numero de forcas as serem calculadas a cada passo.
B.2.1 Soma de Ewald

A soma de Ewald [5] é um método usado no calculo de interagoes eletrostéticas
em sistemas com condi¢oes periddicas de contorno. Ele contorna todos os problemas
associados com o uso de um raio de corte e nao necessita de truncamento de fungoes. A
soma consiste de um termo de curto alcance que é calculado no espaco real (soma r) e um
segundo termo, soma k, que é calculada no espago de Fourier (espago k). Um pardmetro
n controla a relacao entre as duas partes. Seu valor deve ser escolhido de tal forma que
a soma r da interacao entre duas particulas deve ser zero na distancia de corte. Quanto
maior for o amortecimento da soma r (e assim, menor o tempo computacional necessario

para seu célculo), maior o custo do calculo da soma k. Se ndo houver erro na escolha
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Figura B.1: Condigoes de contorno periodicas aplicada a caixa de simulagao (no centro: particu-
las indicadas por pontos escuros na posigoes r;), mostrando a regiao de minima imagem para
a particula indicada (seta) na posigdo 7; e que contém as imagens periddicas mais proximas
(particulas indicadas por pontos claros nas posicoes 7 £ 7).

do pardmetro n (comparado a distancia de corte) e do nimero de termos da soma k, o

calculo da energia eletrostatica usando a soma de Ewald é exato.

Na pratica, a caixa de simulacao é replicada em todas as diregoes espaciais, de
tal forma que as particulas que deixam a caixa reaparecem no lado oposto. Para sis-
temas governados por potenciais de curto alcance, é suficiente considerar o volume da
caixas de simulagao vizinhas, resultando na conhecida configuracao de Minima Imagem
(ver Figura B.1). O potencial sentido pela particula em 7; é somado sobre todas as
particulas 7, ou suas imagens periddicas (7; &+ 7), onde @ = (myLy, myLy, m,L,), com
me = 0,£1,+2,+3,...,£00. L é o comprimento da caixa de simulagao. Normalmente,
esta lista é restrita a particulas que se encontram dentro uma esfera centrada em r¢. Entre-

tanto, para potenciais de longo alcance, este arranjo ¢ inadequado porque as contribuigoes

de imagens mais distantes em 2L, 3L, etc. nao sao mais despreziveis.

Na soma de Ewald, o desafio é arranjar os termos na equacao da energia potencial de
tal forma que a contribuicao devido a pares de cargas opostas seja cancelada e que haja

convergéncia da série o mais rapido possivel. Uma forma de se alcancar isso é adicionar
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Figura B.2: Construc¢ao de uma soma convergente de imagens periodicas [5].

radialmente células imagens a partir da origem (veja Fig. B.2).

Usando este ultimo argumento, o potencial sobre uma particula em 7; devido a todas
outras em 7 e as caixas imagens fica dado por
i \' N '
V(r) = (Z) P — (B.18)
p = |T’Z‘j + ’fl|
O sinal prima na soma em 7 indica que o termo j = ¢ nao é considerado para n = 0. A
idéia bésica da soma de Ewald é reescrever a equacgao acima em uma soma de duas séries
rapidamente convergentes, uma no espaco real e outra no espago reciproco. Originalmente,
Ewald considerou uma distribuicao de cargas do tipo gaussiana para substituir cada carga

puntual, isto é,

043 2.2

o(r)= me_a " (B.19)

O termo do espaco real é obtido subtraindo-se da soma das cargas puntuais a soma das

cargas blindadas pela distribui¢ao acima (ver Figura B.3). Isto resulta em
i \' N 0o
_ 45 3
wer = (S) St 1= - T}
4 ‘T1]+"|
= a 'I’ d
<Z> >0 e 7 '

i
3

dov o _a2r2
- /| e dr]. (B.20)

i+
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Figura B.3: Divisdo da soma de cargas puntuais em duas séries rapidamente convergente de
cargas tipo gaussiana [40].

Resolvendo a integral do segundo termo da equagao acima, obtém-se a seguinte ex-
pressao para a soma no espaco real

i \' N
erfe(a|r;; + 1)
Vi(ri) = (Z) > g P (B.21)

i) j=1

Para a soma no espago reciproco, considera-se a densidade de carga de toda a rede

como

p(r) =LY f(k)e ™, (B.22)

ik
onde f(k) = > g

A distribuicao de carga blindada pode ser escrita como

/

1 N — ik
P =125 22| fR)eka)e™™, (B.23)
k
onde qb(lg, a) = e~ IkI/(4a?) Assim, o potencial devido as cargas blindadas no espagco

reciproco na posicao de referéncia r; fica

/
A o e [R/a?)
Vil = 3 | 2 ) et (B.24
k J

Este potencial inclui um termo de auto-interagao sem razao fisica, correspondente a uma

carga blindada centrada em r;, que precisa ser subtraido. Este termo é dado por

e e] 4 ; 3 [e%] 2
Vi(ri) = qi/ o(t)d*r = Mi/ re=or @ = = (B.25)
0 0

3/2 T1/2 qi-
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Combinando as Equagoes (B.21), (B.24) e (B.25), obtém-se a soma de Ewald

i \' N
erfe(alry; + 1))
Vel = <Z> qu 7y 4 7

i j=1

Je /et 9q

+ Z qu Tt (B.26)

Por fim, a for¢a sobre uma carga ¢ pode ser escrita como

i = _‘/MU
_ Z Z erfe( 04|m]+n|)+2_046_a2mj+m2 |75 + 7]
47‘(‘60 i+ VT 735 + 1]
o j= 1]7&1
o k?/(4a?)
+ €L3quk2 / [sm Zq]cos
k>0
a4 -
- o) S )] - 5 S 0
j=1

B.3 Dinamica de Langevin

Como visto anteriormente, as equagoes de movimento no formalismo hamiltoniano resulta
na conservacao da energia mecénica. Assim, é possivel descrever corretamente a evolugao
do sistema quando o este nao troca energia com o meio. Entretanto, quando o sistema
pode trocar energia com o meio ou ha varios graus de liberdade presentes, as equagoes
de movimento devem ser modificadas para garantir a dindmica correta. Uma maneira
apropriada de descrever o movimento das particulas em um sistema representado pela
distribuigao canénica de probabilidade (estd em equilibrio com um reservatorio térmico)

é usando as equacoes de Langevin.

A equacao de Langevin é uma equacao diferencial estocéastica na qual dois termos de
forca sao adicionados a segunda lei de Newton com o objetivo de levar em conta os efeitos
dos véarios graus de liberdade: um termo representa um forga de atrito, proporcional a

velocidade, e o outro é uma for¢a randémica. O atrito remove a energia cinética das
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particulas, enquanto que a forca randdémica adiciona energia cinética ao sistema. Para
produzir o ensemble canoénico, as forcas de atrito e randdémica devem obedecer o teorema

da flutuacao-dissipagao.

Um exemplo tipico de um sistema classico que pode ser representado pela dinamica
de Langevin é uma particula coloidal em um solvente. Para isto, apenas os graus de
liberdade da particula sao considerados. As forcas de atrito e randdémicas aparecem devido

as colisoes das moléculas do solvente com a particula coloidal.

Formalmente, estas equacoes sao dadas por

. . - . dF
mdi = —mordt + f(7) +dW, 7= d—z, (B.28)

onde p é o coeficiente de atrito e W é um processo estocastico, conhecido como processo

de Wiener. Este possui as seguintes propriedades:

1. W(t) possui distribui¢ao normal para t > 0;
2. (W(t)) =0 parat > 0;
3. W(0) = 0.

Dada a extens@o da distribuigao de W (t), o ensemble canbnico na temperatura 7'

pode ser obtido fazendo-se
(W)W (t+ 1)) = 2mokgT'T. (B.29)

Esta expressao €, apenas, a formulagao do teorema da flutuacao-dissipacao no ensemble

canonico.

A forma diferencial das equagoes de Langevin em coordenadas cartesianas é

mz mZZH’LJ dt +f7, )+C27 (BBO)
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onde o indice 7 indica o niimero da particula, II;; ¢ a matrix de fric¢ao 3 x 3 representando o
atrito, f(7) = —=VV(7) e (; é a for¢a randomica, comumente chamada de ruido. Na maioria
dos casos, a matriz de friccao é diagonal e isotropica, o que resulta numa simplificagao da

Equacao (B.30), ou seja,

&°F; dr;
mi—5 = —Mi0i—
ar? ot

+ fil7) + G, (B.31)

onde p; é o coeficiente de atrito da i-ésima particula.

Na auséncia de memoria da histéria do sistema, o ruido nao possui correlagao temporal

e pode ser dado por uma distribui¢ao gaussiana. A correlagao é, portanto,
(CGr(t)Cult + 7)) = 2m,0ikpTd;;010(T), (B.32)

onde k e [ indicam as componentes do vetor cartesiano, d;; é a delta de Kronecker e 6(7)

¢ funcao delta de Dirac.

A densidade de probabilidade p(7, p,t) das trajetorias geradas pela Equagao (B.31),
também conhecida como densidade do espaco de fase, obedece a equagao de Fokker-

Planck:
]5;: - — r - =
rp, t) + Z <E : Vﬁp(rvpa t) + fl : vﬁip(rvpa t))
= >0V - (Bip(7, 9, t) + mik TV 5,p(7, P 1)) (B.33)

E possivel mostrar a equivaléncia completa entre as equacoes de Langevin e Fokker-

Planck [88].



Apéndice C

Otimizacao

Um dos pontos principais da anélise numérica é a optimizacao de func¢oes. Geralmente,
a fungao a ser otimizada (minimizada) é a energia total de um sistema, visando obter
o seu estado fundamental. O espago de macroestados de um sistema com um numero
muito grande de graus de liberdade possui um namero elevado de minimos. O objetivo

de qualquer técnica de otimizagao é encontrar o minimo global.

Uma das dificuldades encontrada em todo algoritmo de otimizacao é evitar que o
procedimento termine num minimo local. A energia de um minimo local pode ser muito
maior do que a energia do minimo global e dessa forma o sistema estaria em um estado
metaestavel. Nesta tese, foram usadas duas técnicas poderosas para encontrar o estado

fundamental do sistema em questao e que serao resumidas a seguir.

C.1 Método Monte Carlo

No entendimento de fenémenos fisicos, o método Monte Carlo é uma solu¢cao numérica
para um problema de modelagem de objetos que interagem com outros objetos ou com o
seu meio. Ele representa uma tentativa de modelar a natureza através de uma simulagao
direta da dindmica essencial do sistema em questao. Neste sentido, o método MC ¢é essen-

cialmente simples em sua idéia - uma solucao para um sistema macroscopico através da

88
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simulacao de suas interagoes microscopicas. Uma soluga é determinada pela amostragem
aleatoria das interagoes microscopicas até que o resultado convirga. Esta técnica se tornou
uma poderosa ferramenta numérica para tratar as mais diversas e complexas aplicacoes

em varios ramos da ciéncia.

A amostragem de um sistema através de uma funcao de densidade de probabilidade
p(s) usando MC requer uma maneira rapida e efetiva de gerar nimeros aleatorios uni-
formemente distribuidos no intervalo [0,1]. Isto é, considere que o observavel A seja fungao
de s pontos no espago com dimensao N e caracterizado por p(s), o seu valor médio via
MC é dado por,

(A) = / dsp(s)A(s). (1)
A amostragem do espago de fase é feita através de inimeras técnicas, mas a mais conhecida
delas é o algoritmo de Metropolis [80]. Apesar de sua aplicagdo original ser restrita a
um sistema classico de esferas duras, este tornou-se indispensavel em varias aplicagoes.
Este algoritmo pode ser definido como: suponha que s esteja num estado do espago de
fase e que o objetivo seja amostrar a distribuicdo p(s). Em sua forma mais simples,
h&a uma tunica probabilidade de transigao: II(s — ') entre dois estados no espago de
fase. Um movimento ¢ escolhido com probabilidade ¥(s — ') e aceito ou rejeitado com

probabilidade Q(s — s'). O teorema do balanc¢o detalhado, dado por,
p(s)E(s — §)Qs — &) = p(s)B(s" — 5)Q(s" — s) (C.2)

e a ergodicidade (ha uma probabilidade nao nula de se fazer um movimento de um estado
para outro em um ntmero finito de movimentos) sao suficientes para garantir que o passeio
aleatorio, apés um namero suficiente de iteragoes, convergira para p(s). A cadeia de

movimentos que obedecem esta classe de algoritmos é conhecida como cadeia de Markov.

No caso de um sistema de N particulas, o espaco de fase é o espago vetorial com 3N di-

mensoes e a distribuigao a ser amostrada ¢ a distribuigao de Boltzmann exp (—E(s))/kgsT,
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onde F é a energia e T' a temperatura. Neste caso, o sistema é mantido em equilibrio tér-
mico com um reservatorio a temperatura 7', ou seja, o ensemble candnico esté associado
com a distribuicao de probabilidade. Os movimentos sao, simplesmente, deslocamentos
aleatorios de uma particula, ou um conjunto delas. Estes movimentos sao escolhidos uni-
formemente em um hipercubo centrado na posicao corrente da particula e sao aceitos ou

rejeitados com probabilidade dada por

min(1,exp (—(E(s) — E(s"))/ksT)]. (C.3)

A eficiéncia do algoritmo depende do gerador de numeros aleatérios e da escolha dos
deslocamentos randémicos. Quando o deslocamento é muito pequeno, quase todos os
movimentos serao aceitos, entretanto seré necessario um nimero muito grande de movi-
mentos para visitar todo o espaco de fase acessivel. Por outro lado, quando o deslocamento

for muito grande, a taxa de aceitacao sera muito pequena.

O método de Metropolis tem por grande vantagem o calculo de apenas uma quanti-
dade, a energia. Assim nao é necessario considerar a evolucao temporal real do sistema.
A desvantagem disso é que os observaveis que podem ser obtidos s6 podem ser aqueles que
dependam das configuragoes do sistema, ou seja, das posi¢oes das particulas. Entretanto,
quando o interesse é apenas encontrar as configuragoes de equilibrio do sistema e, por fim,

seu estado fundamental, essa técnica torna-se poderosa.

C.2 Simulated Annealing

Em muitos problemas de otimizacao, especialmente no caso multidimensional, a funcao
objetivo deve possuir muito extremos locais e nao deve ser suave. O algoritmo Simu-
lated Annealing (SA) é adequado para Otimizac¢ao Global, ou seja, é possivel passar por
extremos locais e reconhecer quando um 6ptimo local é encontrado. Este método teve

origem com o método de Metropolis, descrito na se¢ao anterior. O SA é um método pro-
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babilistico para optimizacao e pertence a classe de métodos de otimizacgao estocasticos.

Em sua implementagao nao é necessario o calculo de nenhum tipo de derivacao.

O nome do algoritmo vem do processo de recozimento (annealing) de metais, ou seja,
o aquecimento a altas temperaturas e o subsequente esfriamento lento, permitindo assim
que a estrutura cristalina do material seja obtida no estado mais baixo de energia. Isto nao
aconteceria se o esfriamento fosse rapido. A descrigao original do algoritmo [66] era dada
em termos de um problema de minimiza¢ao de uma fungao objetivo ¢(). Originalmente,
o algoritmo possuia a forma:
1. Escolha um ponto inicial. Se nao puder ser especificado, escolha aleatoriamente.

2. Calcule ¢, o valor inicial da funcao.

3. A partir deste ponto, escolha um ponto aleatério no espago n-dimensional, onde n

¢ a dimensionalidade do problema. Isto especifica uma diregao aleatoéria.
4. Escolha um passo Ar (depende da fungao objetivo e da precisao desejada)

5. No final de cada passo, calcule o novo valor da fungao ¢, e aceite com probabilidade

1se Agp =Py — Py < 0. Se Agp > 0 aceite o passo com probabilidade

p = exp (—SAg) (C.4)
onde 3 é um parametro positivo.

6. Se o passo nao for aceito, retorne para 3. Se for aceito, comece de um novo ponto e

va para 3.

H& de se notar os seguintes pontos:

e O chamado “passo benéfico” (¢1 < ¢g) € aceito incondicionalmente, por outro lado

o “passo prejudicial” é aceito com uma certa condic¢ao:
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1. Gere um ntimero aleatério w no intervalo [0, 1].
2. Se u < p onde p = exp (—A¢), 0 passo é aceito.

3. De outra forma, tente uma nova solucao.

A probabilidade de aceitar um passo depende do tamanho de A¢: quanto maior for

este niimero, menor serd a aceitacao.

e Entretanto, a probabilidade de aceitar um “passo prejudicial” é positiva. Permitindo

assim a fuga de minimos locais (e globais).

e O parametro  determina o ntmero de passos necessarios e depende da funcao
objetivo. Normalmente, escolha 3 tal que 0.5 < exp (—3A¢) < 0.9 para evitar um
alto nimero de aceitagoes (se for proximo de 1) e o célculo excessivo da fungao (se

for < 0.5).
e Ar deve ser tal que a saida de minimos locais ocorra com poucos passos (2 — 3).

e Um estudo cuidado desse algoritmo mostra que se 3 for constante e igual a 1,

retoma-se o caso do algoritmo de Metropolis discutido anteriormente.

Usando a mesma notacao do algoritmo de Metropolis descrito anteriormente, pode-se

definir a probabilidade de aceita¢ao (s — s') como

log [p(s")] — log [p(s)] o(s)
T } - <

Qs — §) = exp {

Define-se também a distribui¢do (s — ).

Algoritmo Simulated Annealing
Passo 0 Faca t = 0 e escolha o valor inicial s

Passo 1 Gere s’ com X(s — &)
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Passo 2 Se ¢(s') < ¢(st), 141 = ¢
Se nao, gere u entre [0,1]. Se u < Q(sy — &), sp41 =

Se nao, s;y1 = S
Passo 3 Facat =t + 1 e volte ao Passo 1

Passo 4 Retorne até {sg, s1, ..., Sn }

Fica claro que para T; = 1 a probabilidade de aceitagao é a mesma do algoritmo de

Metropolis e, neste caso, SA e o método de Metropolis sao idénticos.

Considere que o espago de parametros tenha dimensao p e que seja tratado um pro-

blema de minimizagao. Assim, a forma geral do algoritmo SA pode ser sumarizada como:

Passo 0 Comece com uma temperatura inicial Ty, um parametro inicial valendo 6, e

calcule o valor da funcao 6y, @oa-

Passo 1 Selecione aleatoriamente uma diregao no espago p-dimensional e faga uma passo

nesta dire¢ao para obter um novo valor ;. Calcule o valor da funcao em 6y, @,ep-

Passo 2 Se A = ¢pew — doq < 0 0 movimento para 6 é aceito; se nao, gere u entre [0, 1]

e aceite 0; apenas se u < exp (—A/T).

Passo 3 Repita os passos 1 — 2 N vezes até que o sistema alcance o equilibrio. Isto

produzira [ passos aceitos.

Passo 4 Se s > 0, a temperatura é reduzida, normalmente, fazendo T" — pT', onde

0 <p< 1. Ses=0, o sistema alcangou o equilibrio para a temperatura desejada.

Os valores de N, p e T} controla a velocidade de convergéncia e pode ser, normalmente,
escolhido por algum tipo de experimentacao. Eles dependem muito do problema em

questao. Um valor grande para N fornece uma solu¢ao mais precisa, porém, requer mais
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esforgo computacional. Aumentando o valor de p aumenta-se a confiabilidade do algoritmo
para alcancar o equilibrio e corresponde a uma baixa taxa de resfriamento. Comumente,
usa-se p = 0.95. Tj é escolhido de tal forma que seja grande o suficiente para que cada

ponto no espaco de parametros tenha chance de ser visitado.
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