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Resumo

Efeitos da interacdo elétron-elétron direta e de troca, de um campo magnético
externo, da simetria da regido de confinamento dos portadores de carga, do raio dessa
regido, do fator g do materia e das possiveis formas de interacdo spin-6rbitaem materiais
com estrutura zincblende, séo abordados nas propriedades eletronicas e de transporte de
pontos quanticos semicondutores (ilhas) populados por muitas particul as. Trés distintos
tipos de potenciais confinantes sdo considerados. esférico, parabdlico, e quasi-
unidimensional, os quais, respectivamente, definem uma ilha tridimensiona,
bidimensional, e unidimensional; o primeiro é mais apropriado paraadescri¢do de pontos
guanticos formados em matrizes vitreas, enguanto os dois ultimos descrevem melhor
pontos quanticos litograficamente definidos em um gas de el étrons bidimensional.

Propriedades de transporte sO ndo sdo consideradas no caso parabdlico. Nos
demais casos, assumimos que a corrente eletrénica se dé em regime balistico e coerente
de tunelamento ressonante, com participacdo essencial dos estados excitados da
respectiva simetria. Comprovamos que diferentes geometrias induzem distintos
ordenamentos de niveis da ilha e mostramos que, em adicdo ao bloqueio de spin usual,
existe um outro mecanismo de bloqueio que influi na corrente do sistema, o qua
rotulamos como bloqueio orbital por ser devido essenciamente ao confinamento
geométrico da estrutura.

Calculamos o espectro eletrdnico do sistema de muitas particulas de acordo com
sua simetria. No caso esférico, usamos primeiramente o esquema de acoplamento LS
para obter os auto-estados de umailha populada por até 3 elétrons, seguindo as regras de
adicdo dos momentos angulares totais orbital L e de spin S, e consideramos intensidades
do campo magnético que nos permitam desprezar sua contribuicdo diamagnética; a
interacdo elétron-elétron é tratada como uma perturbacdo a maneira Hartree-Fock. Em
seguida, nessa mesma simetria, usamos 0s métodos matriciais de Roothaan e Pople-
Nesbet paralidarmos com ilhas populadas por até 40 el étrons, onde o0 espectro de adi¢éo
€ calculado e aregra de Hund verificada; mostramos como um campo magnético é capaz
de violar essa regra. A vantagem dessa abordagem numérica € que podemos lidar com
um ndmero muito maior de particulas; a desvantagem € que nem sempre os estados que
essateoriafornece sdo autoestados com L e Sdefinidos, como ocorre no acoplamento L S.

No caso parabdlico, realizamos uma diagonalizacdo numérica paraaobtencdo dos
auto-estados de umailhapopulada por até 2 el étrons, sem restri¢fes quanto aintensidade
do campo magnético e nem quanto ao raio do sistema, e levando-se em conta ambos os
acoplamentos spin-Orbita possiveis, sendo um relativo a ausénciaimplicitade simetriade
inversdo da estrutura cristalina zincblende (efeito Dresselhaus), e outro relativo a
auséncia de simetria de inversdo estrutural causada pelo confinamento que define o gas
de elétrons bidimensional (efeito Rashba); analisamos os campos magnéticos criticos
onde esses dois efeitos causam uma mistura intrinseca dos spins na ilha, induzindo
anticruzamentos de niveis no espectro Fock-Darwin onde intensos processos spin-flip
ocorrrem. JA no caso quasi-unidimensional, apenas reproduzimos um espectro ja
conhecido paraumailha populada por até 4 elétrons.



Abstract

Effects of the direct and exchange electron-electron interaction, external magnetic
field, symmetry of the charge carriers confining potential, radius, material g-factor, and
aso of the spin-orbit interaction in zincblende structure materials, are treated on the
electronic and transport properties of semiconductor quantum dots (islands) charged by
many particles. Three distinct kinds of confining potentials are considered: spherical,
parabolic, and quasi-one-dimensiona which, respectively, define a three-dimensional,
two-dimensional, and one-dimensional island; the first one is more appropriated for the
description of quantum dots formed in glassy matrices, while the last two better describe
guantum dots litographically defined in atwo-dimensional electron gas.

Transport properties are considered in the spherical and quasi-one-dimensional
islands, where we assume that the electronic current is in the resonant tunneling ballistic
and coherent regimes, with essentia role played by the excited states of the specific
symmetry. We show that different geometries induce distinct level ordering in theisland
and that there is, in addition to the usual spin blockade, another kind of blockade
mechanism which influences the system current; we label it by orbita blockade, because
it is essentialy due to the structure geometric confinement.

We cal culate the electronic spectrum of the many-particle system according to its
symmetry. In the spherical case, we firstly use the L S-coupling scheme in order to obtain
the eigenstates of an island charged by 3 electrons, following the orbital L and spin Stotal
angular momentum addiction rules; we consider intensities of the magnetic field that
alow us to neglect its diamagnetic contribution; the electron-electron interaction is
treated as a perturbation in a Hartree-Fock way. In the following we use, in this same
symmetry, the Roothaan and Pople-Nesbet matrix methods in order to deal with islands
charged by 40 electrons, where the addition spectrum is calculated and Hund's rule is
verified; we show how amagnetic field is able to violate such rule. The advantage of this
numerical approach isthe possibility to dea with avery high occupation in theisland; the
disadvantage is that their eigenstates do not have defined L and Svalues, asit isthe case
in the L S-coupling scheme.

In the parabolic case, we employ a numerical diagonalization in order to obtain
the island eigenstates charged by 2 electrons, without any restrictions regarding the
magnetic field intensity or the system radius; we take into account both possible spin-
orbit couplings, one related to the implicit absence of zincblende crystaline structure
inversion symmetry (Dresselhaus effect), and the other one related to the absence of
structure inversion symmetry as caused by the confinement defining the two-dimensiona
electron gas (Rashba effect); we anayze the critica magnetic fields where both effects
give origin to a intrinsic spin mixture in the island, inducing level anticrossings in the
Fock-Darwin spectrum where intense spin-flips processes occur. In the quasi-one-
dimensiona case, we just reproduce a known spectrum for an island charged by 4
electrons.
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Capitulo 1

Introducao

A influéncia do confinamento espacial nas propriedades fisicas - como espectros eletronicos -
de sistemas quénticos é um tépico de interesse bastante atual. Dentre os diversos tipos de
sistemas confinados podemos destacar gases de elétrons de baixa dimensionalidade e &tomos de
impureza em estruturas metdlicas ou semicondutoras mesoscédpicas ([1]), assim como dtomos e
moléculas aprisionados em cavidades microscépicas ([1], [2]), onde a influéncia do confinamento
se torna importante quando o tamanho dos dtomos ou moléculas for da mesma magnitude que o
tamanho da cavidade. No entanto, vale ressaltar que o espectro energético de tais sistemas nao
¢ determinado apenas pelo confinamento espacial e sua forma geométrica, sendo também influ-
enciado por fatores do ambiente (campos elétricos, etc.) em que estao definidos, e por efeitos
de muitos corpos como interacao elétron-elétron, que podem inclusive ser mais importantes do
que o préprio confinamento; de qualquer forma, para uma correta descricao das propriedades
fisicas do problema, a funcao de onda do sistema deve refletir, de alguma maneira, a presenca do
confinamento e das condi¢oes de contorno apropriadas. Devemos também deixar claro que ha
védrios outros tipos de sistemas confinados de interesse, por exemplo, formados por fénons ([3]),
plasmons ([4]) e gases de bésons confinados ([5]). Gases de elétrons de baixa dimensionalidade
sao definidos em estruturas semicondutoras quando a simetria de translacao bulk é quebrada
em uma ou mais dimensdes espaciais, dando origem a gases de elétrons 2D (pogos quéanticos),
1D (fios quénticos) ou 0D (pontos quanticos); nesses sistemas os portadores perdem, para al-
gumas regioes de energia, a caracteristica de serem delocalizados nas trés dimensoes espaciais
e se tornam confinados em regioes de tamanho mesoscépico na estrutura, o que faz com que

suas bandas de energia continuas se quebrem em sistemas de sub-bandas ou mesmo em estados



discretizados individuais, como ocorre em pontos quénticos, que constituem o tipo de sistema

confinado abordado nessa tese.

1.1 Consideracoes gerais

Os objetivos principais da presente tese sao o estudo das propriedades eletrénicas e de transporte
de pontos quanticos (PQ’s) semicondutores populados por mais do que 1 elétron. Para o estudo
de tais propriedades, focamos principalmente nas influéncias da interacao Coulombiana entre
as particulas constituintes da ilha, de um campo magnético externo aplicado ao sistema, e das
diferentes formas de interagao spin-érbita (SO) possiveis nessas estruturas.

Consideramos trés tipos de geometrias confinantes caracterizando o PQ: um potencial es-
férico definindo um confinamento tridimensional, o qual fornece uma apropriada descricao de
PQ’s realizados em matrizes vitreas, quando o material externo & ilha pode ser considerado
como um isolante; um potencial parabdlico definindo um confinamento bidimensional, o qual é
apropriado para a descrigao de PQ’s litograficamente formados no plano de um géds de elétrons
em 2 dimensoes (GE2D); e um confinamento unidimensional, formando um PQ resultante da
aplicacao de um potencial adicional no plano do GE2D.

Abordamos propriedades de transporte apenas no Capitulo 2, onde os confinamentos 3D e
1D sao considerados, com especial énfase nas regioes de corrente negativa (RCN’s) observadas
na corrente, enquanto propriedades espectrais sao tratadas em todos os capitulos; no Capitulo 2
usamos o acoplamento LS para a obtencao dos estados de muitos elétrons da ilha, no Capitulo
3 fazemos uso dos métodos Hartree-Fock autoconsistentes Restrito (HEFR) e Irrestrito (HET)
para o trato de ilhas mais densamente populadas, e no Capitulo 4, relativo ao confinamento
2D, damos especial énfase aos anticruzamentos (AC’s) de niveis de energia causados no espec-
tro Fock-Darwin (FD) pela influéncia de mecanismos SO relacionados tanto a assimetria de
inversao bulk (AIB) como a assimetria de inversao estrutural (AIE) presentes nesses sistemas.
Consideramos basicamente 2 tipos possiveis de materiais constituintes do PQ, ambos do grupo
ITI-V com estrutura cristalina zincblende, sendo eles Arseneto de Gélio (GaAs, gap largo) e
Antimoneto de Indio (InSb, gap estreito).

As abreviaturas contidas nesse trabalho foram introduzidas nos parénteses dessa secao;

optamos em manter aqui os termos flip, gate, bulk, spin, gauge, splitting, gap, zoom, inset,



up, down, e plateau como usados em seus idiomas originais. A bibliografia bédsica usada nesse

trabalho estd exposta nas 3 préximas segoes.

1.2 Motivacoes para o estudo do transporte eletronico

Propriedades de transporte em nanoestruturas, dentre elas pontos quanticos (aos quais também
nos referiremos como ilhas), tém despertado ja hd mais de uma década um enorme interesse ([6],
[7], [8], [9], [10]), principalmente, devido ao fato de se poder manipular de forma controlada a
ocupacao dos portadores de carga de tais estruturas através da aplicacao de voltagens externas,
e também devido ao fato de os espectros de energia de tais estruturas serem quantizados a semel-
hanca com um dtomo real. Esses sistemas sao construidos de forma que uma pequena regiao
da amostra seja espacialmente confinada em todas as dimensoes espaciais, embora conectada
ao restante do material por meio de barreiras de tunelamento ressonante eletrostaticamente
definidas, as quais permitem a passagem de corrente eletronica através do sistema quando uma
diferenca de potencial é nele aplicada. Um elétron é adicionado ou subtraido do PQ apenas
quando essa diferenca de potencial entrar em ressondncia com um dos niveis discretizados da
ilha, conforme ilustrado na Fig. 1.1.

O confinamento espacial, e a conseqiiente discretizacao do espectro de energia, exercem
marcante influéncia nas propriedades de tranporte de PQ’s ([11], [12], [L3], [14], [15]). Em
uma ilha metdlica, cuja densidade eletronica em geral é maior do que em uma ilha semicondu-
tora, o espectro de energia pode ser tratado como continuo e sua separacao média entre niveis
de particula tnica, AF,,, é quase desprezivel; j4& em uma ilha semicondutora, AF,, se torna
um pardmetro crucial no estudo de suas propriedades de transporte. Em um PQ metdlico o
chamado modelo de carregamento ([16], [17], [L8], [19]), que reduz a interagao elétron-elétron
na ilha a uma constante proporcional ao seu nimero de elétrons, é capaz de reproduzir ra-
zoavelmente bem os resultados experimentais. Entretanto, para se obter uma descricao mais
realista dos auto-estados de N-particulas em PQ’s semicondutores, que sao o foco desse tra-
balho, sua relativamente baixa densidade eletrénica torna imperativo considerar a interacao
elétron-elétron a partir de um ponto de vista microscédpico. A interacao Coulombiana é cal-
culada em uma forma apropriada para cada geometria aqui considerada; apenas no caso do

confinamento 1D empregamos cédlculos ja conhecidos, baseados no chamado modelo de elétrons
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Figura 1.1: (a) Representagao geométrica esquemdtica do sistema abordado nesta tese, con-
sistindo de uma regiao confinada - ponto quéntico - fracamente acoplada a dois reservatérios -
canais - eletronicos via barreiras de tunelamento (porgoes sombreadas); o potencial confinando
o ponto quantico é geral. (b) Perfil da energia potencial eletrostédtica (curva sélida) ao longo
de uma linha através das barreiras de tunelamento; os potenciais quimicos dos reservatérios
esquerdo, g, € direito, pp,, assim como os niveis de energia discretizados do PQ), sao indicados
(linhas tracejadas). A voltagem aplicada ao gate, Vi, controla a energia dos niveis do PQ,
enquanto a voltagem aplicada aos canais, Vi, permite que um elétron tunele do PQ para os
canais (e vice-versa) sempre que um dos potenciais quimicos emparelhar com algum dos niveis

do PQ (figura adaptada da Ref. [31]).

correlacionados ([20], [21], [22], [23], [24]).

Além da separacao média entre niveis AF,,, as outras escalas de energia que definem o
transporte nesses sistemas confinados sao a energia das flutuagoes térmicas, Er = kg1, e a
energia de carregamento, Fq. = €*/C(N), que representa o custo energético para se adicionar
um elétron extra ao PQ, onde C'(N) é a capacitancia da ilha. Em ilhas metélicas, quando Fq,. >
L, é a quantizacao de carga que domina suas propriedades de transporte, dando margem a
efeitos como bloqueios de Coulomb e oscilagoes por tunelamento de 1 elétron, visiveis como
plateaus na corrente ou picos na conduténcia do sistema; no caso oposto, quando F,, < Er,
as flutuagoes térmicas sao capazes de destruir tais efeitos. Em ilhas semicondutoras, a razao
Fear /AFE define uma competicao entre quantizagoes de carga e energia cujo efeito é o surgimento
de uma estrutura fina adicional tanto nos plateaus como nos picos das curvas de transporte;
regioes de corrente negativa, por exemplo, sao uma manifestacao de tal fato. No regime nao-
linear ([25]) considerado aqui, transi¢oes eletrdnicas nao apenas entre estados fundamentais,
mas também envolvendo estados excitados contribuem para o transporte no sistema. Vale

ressaltar que as taxas de tunelamento eletronico através do P(Q) sao fortemente influenciadas



pela correlacao eletronica presente nos estados de muitas particulas da ilha, a qual pode levar a
supressao de alguns dos canais de tunelamento envolvendo estados excitados do sistema ([26],
27)).

Neste estudo assumimos que o tunelamento eletronico através das barreiras seja seqiiencial,
que o movimento dos portadores de carga na ilha seja coerente ([28]), e que o transporte se dé
em regime balfstico ([29]); em tal regime, o caminho livre médio eletronico (distancia em que o
elétron se move sem sofrer espalhamento) é maior do que o tamanho da ilha. Com isso, estamos
assumindo que o tempo de coeréncia de fase eletréonica é muito maior do que o tempo que um
elétron leva para cruzar toda a extensao do PQ e, assim, a coeréncia de fase dos auto-estados
do sistema ¢ preservada entre, por exemplo, processos de espalhamento elétron-fonon ([30]).

Como nota, uma ampla revisao de propriedades de transporte em PQ’s pode ser encontrada

na Ref. [31].

1.3 Motivacoes para o estudo do espectro eletrénico

Efeitos de muitos corpos nas propriedades eletrénicas de pontos quénticos tém também recebido
enorme atencao jad hd mais de uma década, tanto por suas influéncias nas propriedades de
transporte, mencionadas na secao anterior, como também nas propriedades Sticas de sistemas
confinados, nao abordadas neste trabalho. Em um regime de forte confinamento ou de alta
densidade, a interacao elétron-elétron pode ser tratada como uma perturbacao ao problema de
particula isolada; em um caso mais geral, todavia, uma diagonalizacao numérica exata deve
ser realizada para a correta obtencao dos auto-estados da ilha. H& inclusive a possibilidade de
formagao de uma molécula de Wigner no PQ ([32], [33]) quando sua densidade eletronica for
relativamente baixa.

Viérias abordagens tém sido usadas para a obtencao dos auto-estados de muitas particulas
em um PQ), dentre elas, o modelo de carregamento ([16]), o modelo de elétrons correlacionados
([34]), fungoes de Green ([35]), métodos numéricos tais como o algoritmo de Lanczos ([21]),
método de Monte Carlo ([36]), cdlculos Hartree-Fock ([37], [38], [39], [40]), e teoria do funcional
densidade ([41]). Vale ressaltar que também a simetria espacial, ditada pela forma do confi-
namento geométrico da regiao de localizacao dos portadores de carga, é um ingrediente muito

importante na determinacao de quaisquer efeitos quénticos na estrutura eletrénica do PQ); ela é
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responsavel, como veremos, pelo ordenamento dos auto-estados de particula tinica no espectro
do sistema.

Em um PQ tridimensional definido por um confinamento com simetria esférica, ambos os
momentos angulares orbital [ e de spin s sao bons niimeros quanticos, e os estados de muitas
particulas podem ser rotulados de acordo com o esquema de acoplamento LS atébmico usual.
Tal acoplamento é capaz, como veremos no Capitulo 2, de impor regras de selecao espacial e
de spin para as transicoes eletrénicas no P(Q), e como conseqiiéncia, ele também influencia a
corrente no sistema. O efeito do spin total S é um tépico ja bastante abordado ([42], [43], [44]);
porém, o estudo da simetria espacial - em que informacao pode ser obtida, nesse caso 3D, a
partir do momento angular orbital total L - e de efeitos de confinamento na presenca de um
campo magnético externo, assim como de suas influéncias na corrente de tunelamento, pode
fornecer mais detalhes, por exemplo, acerca dos mecanismos que dao origem as RCN’s. Assim,
experimentos de magneto-transporte podem fornecer uma melhor compreensao da influéncia
da geometria confinante em um PQ de muitos elétrons, nao apenas em 3D; outras geometrias
podem ser consideradas como, por exemplo, ilhas bidimensionais quadradas ([44], [45], [46],
[47]). No entanto, para lidar com PQ’s mais densamente povoados, o acoplamento analitico LS
deixa de ser factivel e entao usamos, no Capitulo 3, duas abordagens numéricas matriciais para
lidar com o espectro dessas ilhas. Com elas, calcularemos o espectro de adi¢ao do sistema, e
verificaremos como um campo magnético é capaz de violar a regra de Hund. Alguns tépicos
abordados no trato de ilhas 3D tém sido, por exemplo, a formagao de camadas de energia em
seu espectro ([48]), o controle das correlagoes eletronicas na ilha ([49]), a formagao de moléculas
de Wigner ([50]), e a influéncia da interacao Coulombiana em seu espectro ([51], [52]).

Pontos quénticos bidimensionais definidos por um confinamento parabdlico no plano de um
GE2D sao, talvez, os sistemas mais abordados pelo fato de possuirem uma solugao analitica
para o espectro de particula inica mesmo na presenga de um campo magnético (o chamado
espectro Fock-Darwin ([53], [54], [55])), assim como pelo fato de serem mais apropriados para
realizagoes experimentais ([56], [57], [58], [59]). Nessa geometria cilindrica, apenas as projegoes
de | e L, rotuladas como m; e M, sao bons nimeros quénticos, como veremos no Capitulo
4; as respectivas projecoes de s € S sao rotuladas como ms € Mg. Dentre os diversos tépicos
de interesse no espectro desses PQ’s, vale enfatizar os estudos de espectros de 2 elétrons in-

teragentes em campos magnéticos ([60], [61]), de oscilagoes singleto-tripleto no spin do estado
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fundamental como fungao do campo magnético ([62], [63]), do efeito Zeeman ([64]), e de efeitos
de correlagao Coulombiana ([65]). Estaremos aqui mais interessados nos efeitos da interagao
spin-6rbita no espectro interagente e nao-interagente desses PQ’s.

J& um PQ unidimensional ([21], [24], [32], [43], [66]) definido por um confinamento adicional
no plano do GE2D, a ser tratado brevemente no fim do Capitulo 2, serd usado apenas para
compararmos a influéncia de diferentes geometrias tanto nas propriedades eletrénicas como nas

de transporte dessas nanoestruturas.

feixe
d eletronico
ponto
material com quantico
l pogo quéntico by I

ions
reativos

Figura 1.2: Processo de fabricacao de um PQ 2D vertical através de uma séria de passos
de masking e elching. Primeiro, um feixe eletronico varre a superficie de um semicondutor
revestido por uma fina camada de polimero (resisténcia) e contendo uma camada interna de
material com pogo quéantico (1). Resisténcia ¢ removida onde o feixe desenhou um padrao
(2). Uma camada metélica ¢ depositada sobre a superficie resultante (3), e entao um solvente
remove a resisténcia restante, deixando metal apenas onde o feixe eletrénico expos a resisténcia

(4). Tons reativos consomem o material exceto onde ele se encontra protegido pelo metal (5),

de onde resulta um PQ 2D (6) (figura adaptada da Ref. [9]).

A Fig. 1.2 descreve o método de fabricacao de um PQ 2D vertical via processos litograficos;
sua geometria é definida por meio do padrao desenhado pelo feixe eletrénico, e a intensidade
do confinamento quéntico nesse método é fixa. No pilar resultante, acima e abaixo do mate-
rial com pogo quéntico, encontram-se camadas isolantes ultra-finas (barreiras de tunelamento)

seguidas por contatos condutivos. Os isolantes confinam elétrons no pogo por um longo tempo,
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mas eventualmente elétrons podem tunelar quanticamente para dentro ou para fora do pogo,
transportando uma pequena corrente que serve para sondar seus estados de energia. Quando
a diferenca de potencial entre os contatos coincidir com a energia de um desses estados resso-
nantes, o fluxo de corrente aumenta. Se o didmetro do pilar for consideravelmente pequeno,
sua curva corrente-voltagem apresenta as caracteristicas que definem o confinamento quéntico
(como plateaus na corrente e picos na conduténcia, abordados no Capitulo 2). Outro método
de fabricacao, que forma um PQ 2D lateral, consiste em se depositar um padrao de eletrodos
acima de um material contendo uma camada interna com pogo quantico (como aquele da parte
(1) dessa mesma figura, com a resisténcia ausente e os eletrodos sendo depositados em seu
lugar); quando uma voltagem ¢ aplicada aos eletrodos, o campo resultante expele os elétrons
dessa camada e os comprime em pequenas regioes; a intensidade do confinamento quéntico
nessas regioes é manipulada pela variagao da voltagem nos eletrodos.

Como nota, uma ampla revisao de propriedades eletréonicas em PQ’s pode ser encontrada

na Refl. [67].

1.4 Motivacoes para o estudo da interacao spin-érbita

Fm materiais com estrutura zincblende, a auséncia implicita de simetria de inversao bulk induz
um acoplamento SO nos elétrons do sistema ([68)]), rotulado como assimetria de inversao bulk
ou termo Dresselhaus, e que é ciibico no momento eletrénico p. Se um confinamento é aplicado
a essa estrutura, de forma a se realizar um GE2D no plano perpendicular ao confinamento, o
sistema bidimensional resultante também perde a simetria de inversao estrutural, resultando em
outro tipo de acoplamento SO para os elétrons do material ([69]), rotulado como assimetria de
inversao estrutural ou termo Rashba, o qual é linear em p. Sob tal confinamento, o mecanismo
AIB ganha duas novas contribuicoes por causa da quantizacao definindo o gds de elétrons,
sendo uma quadrdtica e outra linear em p. Se ainda um outro confinamento lateral é aplicado
ao GE2D, de maneira a nele formar um PQ, o mecanismo AIE também ganha duas novas
contribuicoes, sendo uma linear e outra independente de p. No entanto, dessas 6 contribuicoes
SO possiveis no PQ assim formado, apenas 4 sao efetivas como veremos no Capitulo 4.

A criagao e manipulacao de spins em nanoestruturas semicondutoras ([70]) vem recente-

mente recebendo crescente atengao, principalmente depois da proposta de Datta-Das ([71]) de
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um transistor de efeito de campo baseado em spin, cujo funcionamento é fundamentado em
um acoplamento SO do tipo Rashba dos elétrons no GE2D, e que praticamente deu origem a
pesquisa em spintronica ([72], [73], [74]), onde nao apenas a carga mas também o spin do elétron
é capaz de transportar informacao; recentemente, a inclusao do acoplamento SO do tipo Dres-
selhaus nesse dispositivo de Datta-Das fol proposta como uma alternativa a idéia original ([84]).
Outra causa desse recente interesse € a possibilidade de se construir dispositivos de computagao
quéntica, cujo funcionamento é baseado em uma superposicao coerente dos estados quénticos
de um sistema de 2 niveis, usando-se, por exemplo, pontos quanticos ([75], [76], [77]). Por esses
motivos, uma melhor compreensao dos mecanismos de relaxagao de spin ([78], [79], [80], [81],
[82]) causados, por exemplo, por acoplamentos SO, assim como das propriedades de transporte
sob tais acoplamentos ([83]), ¢ essencial. Estudos dos efeitos ligados as diferentes formas de
acoplamento SO sao feitos, por exemplo, nas Refs. [85] e [86] em pogos quanticos, nas Refs. [87]
¢ [88] em heteroestruturas, ¢ na Ref. [89] em nanocristais com estrutura zincblende. Todavia,
estaremos aqui interessados nos efeitos SO induzidos no espectro FD de PQ’s parabdlicos.
Em PQ’s de materiais com largo gap de energia, como GaAs, tem sido usada uma transfor-
magao unitdria ([90], [91], [92], [93], [94]) no Hamiltoniano SO, a qual resulta, em uma maneira
perturbativa ([95]), apenas em um termo spin-érbita efetivo diagonal. Por isso, nenhuma mis-
tura de nivels no espectro é observada sob tal transformacao, a qual pode, de fato, ser justificavel
em materiais de gap largo onde os acoplamentos SO sao pequenos. Entretanto, em materiais
de gap estreito, como InSb, em que ambos os efeitos ATE e AIB sao bem maiores ([96]), o trato
do Hamiltoniano SO original é requerido. Dentre alguns dos trabalhos que tém lidado com na-
noestruturas de gap estreito, as Refs. [97], [98] e [99] abordam propriedades espectroscépicas,
propriedades magneto-6ticas e efeitos de nao-parabolicidade da banda de condugao em PQ’s
de InSb, respectivamente. De maior interesse para nosso estudo sao as Refs. [100] e [101], que
lidam com efeitos SO no espectro de PQ’s de InSb. A primeira usa uma versao linear da teoria
kp e leva em conta os termos AIE oriundos dos confinamentos perpendicular e lateral, com
claros AC’s de niveis presentes em seu espectro; j& a segunda considera apenas o termo AIE
relativo ao confinamento lateral, e nenhum AC de niveis de energia é observado. Mostraremos
nesse trabalho quais termos SO sao capazes de provocar AC’s no espectro em dados campos
magnéticos criticos, onde uma forte mistura de spins e conseqiientemente intensos processos de

relaxacao spin-flip sao presentes.
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1.5 Escopo da tese

No Capitulo 2 consideramos um P(Q tridimensional com até 3 elétrons definido por um poten-
cial esférico. As energias sao analiticamente calculadas no acoplamento LS, com a interacao
Coulombiana sendo tratada como perturbagao, em uma abordagem Hartree-Fock. FEfeitos de
um campo magnético, sem levar em conta o termo diamagnético, sao considerados. A cor-
rente eletronica é calculada levando-se em conta as regras de selecao em S e em L. No final
desse capitulo, tratamos um P(Q) unidimensional com até 4 elétrons definido por um potencial
quadrado, em que emprega-se um espectro jé conhecido e a corrente é também calculada.

No Capitulo 3 abordamos o mesmo sistema do capitulo anterior, sé que de uma maneira
numérica que possibilita o trato de ilhas mais populadas; consideramos que o PQ seja populado
por até 40 elétrons interagentes. Os formalismos usados sao os de Roothaan e Pople-Nesbet,
respectivamente apropriados para sistemas de camada fechada e aberta. A base usada é ex-
pandida em gaussianas otimizadas, e a energia de adicao do sistema, assim como a validade da
regra de Hund, sao analizadas.

No Capitulo 4 consideramos um PQ bidimensional com 2 elétrons interagentes definido por
um potencial parabdlico. Além do campo magnético, uma detalhada andlise de todas as pos-
siveis formas de interagao spin-érbita no sistema é feita, mostrando suas regras de selecao e
seus efeitos no espectro Fock-Darwin usual como, por exemplo, a inducao de diversos anticruza-
mentos de niveis onde intensos mecanismos spin-flip ocorrem.

No Capitulo 5 tecemos as conclusoes finais relativas a cada simetria, além de expormos as

perspectivas futuras do trabalho contido nesta tese.
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Capitulo 11

Mecanismos de bloqueio nas
propriedades de transporte de um

ponto quantico esférico

Abordamos nesse capitulo propriedades eletronicas e de transporte de pontos quénticos esféricos
de GaAs e InSb carregados com 3 elétrons. Consideramos campos magnéticos fracos o sufi-
ciente para que o termo diamagnético seja desprezivel, e tratamos a interacao elétron-elétron
via formalismo Hartree-Fock, em um sentido perturbativo. Os auto-estados sao obtidos pelo
esquema de acoplamento LS, e especial énfase é dada tanto no ordenamento de niveis de energia
produzido por essa simetria, como principalmente na maneira em que esse ordenamento influi
na corrente eletronica do sistema através de regras de selecao explicitas para L e S as quais,
por sua vez, definem dois mecanismos de bloqueio para a corrente. No fim do capitulo fazemos

uma breve comparagao entre esse PQ) esférico e uma ilha unidimensional.

2.1 Hamiltoniano geral

O Hamiltoniano geral, assim como o formalismo usado para a obtencao das propriedades de
transporte eletronico de PQ’s é derivado da Ref. [34], em que o PQ é definido como um sistema
formado por dois canais eletrénicos que sao conectados a ilha através de fracas barreiras de
tunelamento. O Hamiltoniano geral H do sistema pode ser separado como H = Hy + Hp, em

que o termo nao perturbado, Hy = Hpg + Hp + Hp + Hp, incluil os Hamiltonianos do ponto
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quéntico isolado Hpg, de um banho térmico fondnico Hp, ¢ do canal esquerdo (direito) de
elétrons livres Hy (Hp).

As contribuigoes presentes em Hy sao escritas como

E(D
Hppy = Z Ek( : C]JE:(D);k,aCE(D);kaU )
k,o

1
HF = Z hwq <a;raq + §> 5 (21>

q

1
_ § : + } : +
HPQ - (604 - GVG) Ca,0Ca,0 + 5 <a17 Oé?’ Vee ’Oé?n Oé4> Car,01Cas,05C03,02C0,01 >

«,0 a1,02,03,004
01,02

onde C]JE:(D);k,a (cr(D)K0); az; (aq), € C;F’U (€as) s@o, respectivamente, operadores de cria¢ao
(destrui¢ao) para um elétron livre no canal esquerdo (direito) com energia ef(D) e vetor de onda
k, um fénon na ilha com energia hwy e vetor de onda q, e um elétron no estado discretizado
a do PQ com energia ¢,; ainda, 0 é o componente z do spin eletrénico, Vg € a voltagem gate
aplicada ao sistema, e {ay, g |Vee| a3, 4) € a energia da interagao elétron-elétron V. dentro da
ilha.

J4 o termo tratado como perturbacao, Hp = HL + HL + Hgp, leva em conta processos de

tunelamento eletrénico HL (H}) entre a ilha e o canal esquerdo (direito), além de processos de

relaxacao elétron-fonon Hgp ocorrendo dentro da ilha; suas contribuicoes sao escritas como

E(D E(D)«
Hg(D) = Z [Tk,zg )CE‘(D);k,aCO‘aU +Tk,z§¢ ) C;:,O'CE(D)§k70' >

k,a,0

Hpp = Z 9(q, a1, @) ¢, yCayolag +ay) , (2.2)

q,01,02,0

em que Tlf ;D) ¢ a amplitude de tunelamento eletronico entre o PQ e o canal esquerdo (direito)
e v/g(q, a1, ae) representa o acoplamento elétron-fénon na ilha. E de se notar que o primeiro
(segundo) termo em Hg( py € responsédvel por diminuir (aumentar) o nimero de elétrons N no
PQ, enquanto que o primeiro (segundo) termo em Hpp representa uma transicao entre dois
estados da ilha envolvendo absor¢ao (emissao) de um f6non, sem mudanca de N.

A corrente de tunelamento eletrénico através do sistema, seguindo também as Refs. [16] e
[17], & dada por

0 — 3 37 (rf]@)* - rfj(D“) : (2.3)

4,3 (5#4)
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onde Ffj(D) ¢ a taxa de transicao efetiva relativa ao acoplamento ilha-canal esquerdo (direito),
e P & a solucao estaciondria (dP;/dt = 0) da equagao mestre regendo a evolugao temporal da
probabilidade de ocupacao, F;, de um dado auto-estado ¢ de H,
d
= Y Cigh=TyP) . (2.4)
J#)
A Eq. 2.3 leva em conta o balango entre elétrons que entram (+) e saem (—) do PQ por unidade
de tempo, e na Eq 2.4 uma restricao relativa a normalizacao dos auto-estados, >, P =1, é
assumida, além de I'; ; representar a taxa de transigao efetiva total do sistema (ilha-canais mais

relaxagao elétron-fonon), discutida na préxima segao e detalhada no Apéndice A.

2.2 Taxas de transicao

No limite de fraco acoplamento aqui assumido e descrito por Hp, as taxas de transicao 7;;,
possivels no sistema sao obtidas pelo uso da Regra de Ouro de Fermi ([102]),
2m (0) O\ 5(p© _ p©

Y= <?> (o0 e |0 5B - BO) (2.5)
onde Ei(o) (Ej(-o)> e \IJEO) (\115-0)> sao, respectivamente, a energia e a funcao de onda do estado
inicial (final) de Hp. Cada um de seus auto-estados é decomposto como ‘\II(O)> = |Upg) @
Ug) @ |¥p) @ |¥g), com autovalor B© = Epg + ek + el + hwy, em que Epg representa o
espectro de N-particulas da ilha; sua obtencao depende tanto da geometria confinante do PQ
como do modelo usado para seu cdlculo, conforme discutido na préxima secao. Ja as taxas

de transicao efetivas entre estados da ilha sao obtidas ao somarmos sobre os estados finais dos

canais e de fénons, ou seja,

T'pq;.pa: = < >
E;,D,

m> | (2.6)
3:D5,Fj term(E;,D;, F;)

em que cada elemento matricial 7, ; é calculado sob condi¢ao de equilibrio térmico inicial; em
?

nossos célculos assumimos que as constantes de acoplamento em Hp nao dependam dos estados

envolvidos na transi¢ao, definindo assim Tlf ;D) =TFD) e \/g(q, a1, a9) = V-
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Com essas consideragoes, as transicoes permitidas fornecidas pela Fq. 2.6 sao obtidas como

PIEDEQI;,)I;Q]- = %tE(D) [1 = few)(E)] Bra,rodn.n-1 » (2.7)
Pﬁé?[])':);;Qi - %tE(D) [fe0)(E)] Cra; padn; Nt (2.8)
PJFDCEJ-,PQZ- =1 [np(hwq)] Dpg;,pq.0n;N; » (2.9)
Lrb.po, =T 1+ ns(hwe)] Dro,pa,0n,x, (2.10)

uma descricao detalhada de como essas taxas sao obtidas é exposta no Apéndice A. As duas
primeiras expressoes (que entram na Eq. 2.3) controlam a diminuicao (T'¥ (D )*) ou o aumento
(TE (v )+) do nimero de elétrons no PQ através do canal esquerdo (direito), enquanto as duas
tiltimas controlam o espalhamento eletrénico na ilha devido a absor¢ao (I''7) ou & emissao
(T¥") de um fonon. Nestas quatro equagoes, np(hwg) € frp(p)(E) sao, respectivamente, as
distribuigoes de Bose-Einstein e Fermi-Dirac, essa iltima calculada em F = Epg, — Fpg, €
envolvendo o potencial quimico pgpy do canal esquerdo (direito); nessas equagoes também
estao definidos os termos que em nossos cédlculos parametrizam os processos de tunelamento

ilha-canal esquerdo (direito), ¥ (D) e de relaxacdo na ilha, r, como

27 2
) = m ‘TE(D)‘ PeD)(E) (2.11)
27
r="Tgpe(is) | (2.12)

onde pppy (L) e pp(hwg) sao, respectivamente, a densidade de estados eletrénicos no canal

esquerdo (direito) e de fondns na ilha. Por fim, nas Fqs. 2.7-2.10,

2

Bro.ra, = | (Trolcae|Tra,)| (2.13)
" 2
Cra,ra: = | > (Tpg| e, [Wpa)| (2.14)
" 2
Drg,ra, = | > (Tra,|ch sCano |¥ra)| = Dra.ra; - (2.15)

@1,02,0

sao os elementos matriciais entre os estados de N-particulas do PQ que determinam as re-

gras de selecao para os respectivos processos; tais elementos também dependem exclusiva-
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mente do modelo e geometria usados para se descrever a ilha (ou seja, como os estados «
sao caracterizados), conforme abordado na se¢ao seguinte. A taxa de transigao efetiva total

(que entra na FEq. 2.4) é entao a soma de todos os termos nas FEgs. 2.7-2.10, dada como

F:PE++PD++PE7_I_PDf_l_PFJr_I_PFf‘

2.3 Espectro Hartree-Fock de uma ilha esférica

Todo o formalismo exposto até aqui é geral; nenhuma suposigao especifica foi feita acerca
do PQ abordado. Obviamente, a obtencao tanto do espectro da ilha como de suas taxas
de transicao depende do tipo e formato da ilha. No estudo abordado no presente capitulo,
consideramos como potencial confinante um poco esférico infinito, o qual é mais adequado a
representacao de PQ)’s formados em matrizes vitreas, onde a caracteristica isolante do material
externo ao ponto justifica a escolha de tal potencial. Sob essa simetria, além do spin - s = 1/2,
ms = 0/2 = +£1/2 -, o conjunto de nimeros quénticos usuais para um dtomo, n, I, my,
é empregdvel e a ilha apresenta entao um espectro de niveis de energia de 1l-particula, na
auséncia de campos externos, em forma de camadas, como em um dtomo real. A diferenca estd
na seqiiéncia de niveis ([103]); no potencial esférico ela & 1s, 1p, 1d, 2s, 1f, ... , enquanto o
potencial Coulombiano de um dtomo real fornece a seqiiéncia 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, ... . A aplicacao
de um campo magnético levanta as degenerescéncias orbital e de spin dos estados. A vantagem
no uso de um confinamento 31 é que podemos estudar a influéncia, além do spin eletrénico, da
geometria do confinamento espacial nas propriedades espectrais e de transporte do sistema de
N-particulas, pois informacao sobre tal confinamento estard embutida nos estados {n,l,m;}, e
podemos entao fazer uso da dlgebra de momento angular para extrai-la.

As autofungoes normalizadas de 1-particula para um PQ esférico de raio Ry sao dadas por

2 1

1/2
D3 7. jl (Oénlx> Yz,mz (67 gb)Xs,ms 9 (216>
Rg i1 (@nl)]Ql

lIjoz;a(xa @7 Qb) = Son,l,ml(xa @7 gb) Xsms — [

onde z = 1/Ry, ji(amyz) é a fungao de Bessel esférica de ordem ! para o n-ésimo nivel, a,; é
seu zero, Y m, (0, ¢) € um harménico esférico, e x,,_ ¢ a antofuncao de spin.

Para o trato do problema de N-particulas optamos por usar o esquema de acoplamento
LS ([104]) (dada a auséncia de interagdes tipo spin-6rbita, quando o acoplamento jj pode

entao se tornar preferencial), em que os estados do PQ passam a ser rotulados de acordo
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com os momentos angulares totais orbital L e de spin S. Cada um desses estados é uma
combinacao linear de determinantes de Slater envolvendo os estados de 1-particula da Eq.
2.16 que preservem a simetria geral do estado em questao, multiplicados pelos coeficientes de
Clebsch-Gordan Cﬂzll’ﬂ%”gfg = (J1,m1; j2, M2 |j3,m3) correspondentes a adi¢ao dos momentos

angulares envolvidos; isso equivale a construir todos os auto-estados anti-simétricos possiveis

para uma dada ocupacao N da ilha. Para o caso mais simples, N = 2, temos

’LMLvSMS> = Z C’ffbllly,’ffil;,?wL ’llvml1> ’l2vm12> Z Cﬂil’,;ﬂi;,% H’Slvm81> ’827m82>H >

11,12 51,52
My, Mg Msq:Msy

(2.17)

ou

| LMy, SMg) = Z Cﬂilll’,ﬁl;,% 1121, 14, ) [T 7, | Z Cﬂil’ﬁfg;,ig’317m51>’32ams2>7

iy gy e
(2.18)
em que |||j1, 1) |J2, ma2)|| representa um determinante de Slater sujeito as condigoes |j; — ja| <
J < j1+ Jja; em notacio espectroscépica, 2T L, o estado fundamental é um singleto 1S (config-
uragio 1s?), e os primeiros estados excitados sao um tripleto > P e um singleto ' P (configuracao
1slp).

O caso N = 3 ¢ obtido analogamente ([104]), envolvendo agora uma combinagao de estados
de 3-particulas |ji,m1) |jo, me) |J3,m3), ponderados por um produto de dois coeficientes de
Clebsh-Gordan sujeitos as restrigoes |j1 —Jol < J' < ji+joe |[J =gl < J < J 4+ j3; 0
estado fundamental é um dubleto 2P (configuracao 1s*1p), enquanto que os primeiros estados
excitados, sendo um quarteto e trés dubletos, sio 4P, 2D, 25, e 2P’ (configuragao 1s1p?). Como
nota, o indice n; foi omitido nas tltimas consideracoes, pois estamos interessados nos estados de
menor energia do PQ, e consideramos apenas uma baixa ocupacao da ilha, N < 3; dessa forma,
as combinacoes lineares que caracterizam um dado estado envolvem somente fun¢oes radiais com
n; = 1. Restringimo-nos aqui a N < 3 pois no presente capitulo estamos interessados em obter
os auto-estados do PQ) analiticamente, e a inclusao de um niimero maior de particulas se torna
um tanto intrincada no acoplamento LS. Abordaremos ilhas com maior ocupacao eletronica
no préximo capitulo, onde um célculo Hartree-Fock autoconsistente serd desenvolvido.

Sao nesses estados LS que calculamos, na aproximagao Hartree-Fock ([L04]), a energia Fq
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Tabela I1.1: Contribuicao Coulombiana para os estados de menor energia de um PQ esférico
populado por até 3 elétrons. A energia de um dado estado é a soma das contribui¢oes nao nulas

direta e de troca em sua respectiva linha.

‘ N H 2941, H F°(1s,1s) ‘ F%(1s, 1p) ‘ F°(1p, 1p) ‘ F?(1p, 1p) ‘ G1(1s,1p) ‘

2 | 'S 1 0 0 0 0
2 || °P 1 0 0 0 —
2 | P 1 0 0 0 3
3] *P 1 2 0 0 —
3] P 0 2 1 —2 —2
3| *D 0 2 1 1 —3
3 ?s 0 2 1 z —z
3] 0 2 1 —2 2

da interacio Coulombiana V,.(r1,r9) = €?/(g|r; — ra|) presente na Eq. 2.1, onde a expansiao

usual em multipolos ([105])

K

1 . 4r re -
lry — 1y B Z 2k + 1ttt Z (=)™ Y, (01, ¢1) Ye, -, (02, ¢2)

r=0

(2.19)
Mr=—~K
é empregada; nela, ry e ry sao as coordenadas eletrénicas, ¢ é a constante dielétrica do PQ),
e r< (r-) ¢ o menor (maior) valor entre as coordenadas radiais 71 e 5. A vantagem no uso
de tal expansao é que ela permite, na geometria aqui usada, um célculo analitico para toda
a parte angular do problema, deixando-nos apenas um problema radial unidimensional para
resolver; esse cdlculo analitico envolve duas integragoes angulares, cada uma englobando um
produto de trés harménicos esféricos nas coordenadas 0; e ¢, ([L06]), e que tém como resultado
um produto de coeficientes de Clebsh-Gordan relativos aos momentos angulares envolvidos.
Embora o somatério em k seja infinito, apenas os termos satisfazendo as regras de adigao de
momento angular nao se anulam.

As distintas contribuicoes da energia Coulombiana na aproximacao Hartree-Fock, F* e G*,

para a energia total de um dado estado 271 do P(Q séo expressas como

62

F“(nlll,n2l2) == —F“(nlll,n2l2) 5 (220>
€R0
2
[
G“(nlll,n2l2) = —A“(nlll,n2l2) 5 (221>
€R0
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Tabela I1.2: Valores das integrais radiais que constituem as contribuigoes direta e de troca da
tabela anterior.

‘ integral H (1s,1s) ‘ (1s,1p) ‘ (1p, 1p) ‘
o 1,7860731 | 1,6196770 | 1,5252119
2 0 0 0,9087439
Al 0 1,0789639 0

e sao dadas em termos das integrais radiais adimensionais direta I'* e de troca A*,

Zz

xﬁilji (Oénlllxl)jli (Oénglng) 5 (222>
>

1 1
P“(nlll,n2l2) = Nf/ / dl‘ldl‘Ql‘%l‘%
0 0

1,1
Aﬁ(n1l17n2l2):N12/ / dxldex%x;—xﬁiljh(Oén1l1xl)jlg(04n2l2xl)jl1(Oénll1x2)jl2(04nglgx2)7
o Jo >

(2.23)

onde a constante de normalizagao é N7 = 4(j7 11 (@) 42 41 (Qnyr,)) ' Energias de Coulomb
para os estados de menor energia de um PQ de simetria esférica populado por 2 e 3 elétrons
sao dadas na Tab. II.1, onde subentende-se que Fz de um dado estado é obtida pela soma dos
termos nao nulos em sua respectiva linha; a Tab. II.2 mostra os valores das integrais radiais
envolvidas.

A energia total Epg de um dado auto-estado da ilha é, obviamente, a soma das contribuioes
Coulombianas presentes em o com as N contribuigoes de particula unica presentes em e, =
(o) Hapy o) na Eq. 2.1, onde o operador Hipy engloba todas as contribuicées de 1-particula

do sistema, sendo dado, a Vi nula, por

Hap) = 2(k+€A)2+ hog.g (2.24)
P = om he I ’ '
em que ug = eh/(2moc), m (mp) e g sao, respectivamente, o magneton de Bohr, a massa

cletronica efetiva (livre) e o fator g do bulk do material. Tomando-se o campo magnético como

B = By(0,0,1) e usando-se o gauge simétrico A = (B x r)/2, Hp) fica

? 2 L, e’BiRG 5 o
Hupy = _QmRSV + pgpBo ~+gs. |+ gz L sen 0) , (2.25)

em que m = m/mg e o Laplaciano é V?* = 272(9/0x(2%0/0x) — L?). Vale ressaltar que o

Hamiltoniano da ilha, Hpg = Ef\i Hapy + Vee(r1,T2), pode ser escrito em termos das unidades
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Tabela I1.3: Parametros usados em nossos cdlculos para um PQ esférico de GaAs e InSh.

material H m ‘ g ‘ € ‘ ap (A) ‘ Eg (meV) ‘
GaAs [ 0.065] 0.45 | 12,65| 103 140
InSb 0,013 | —53,1 | 16,5 672 21,5
efetivas de raio (ag = (g/m)ag, com ay = h?/(mee?)) e de energia (Ey = (2m/e)Ey, com

Eo = €2/(2a9)) do PQ, as quais sao empregadas nos gréficos que se seguem; a Tab. I1.3 lista
os parametros usados em nossos calculos, tanto para PQ’s de GaAs como de InSb.

Em nossos calculos desprezamos o iltimo termo de H(; py, quadrédtico em By. Para validar tal
aproximacao, estimamos os valores do campo magnético que nos permitem considerar apenas os
dois termos lineares em By, calculando a média da expressao z2sen?(6) no estado fundamental
do PQ ({n,l,my,ms} = {1,0,0,£1/2} na Eq. 2.16); procedendo assim, encontramos as duas

condicoes

2
h
By < By, = <3677T> T 14108 2L

2m2 —3) R% e R2

3672 ms he m,
By < By = | ———— | ———gm ~ 1.4 10° —gm 2.26
0= P <27T?—3> R e " " (226)

onde a primeira (segunda) expressao ¢ relativa ao levantamento da degenerescéncia orbital (de
spin), ugBomy/m (ugBogms) na Eq. 2.25, com Ry medido em Angstrons e By medido em
Teslas. Desprezando-se entao o termo quadrdtico no campo, Hpy em unidades de Epy se
escreve como

1 a? 10 0 L? R? -

Hapy = — 7B l__— <;1;2_> +=+ TO (I, + mgs.)| , (2.27)

€ x I3
onde o comprimento magnético é lp = +/hc/(eBy); nessas mesmas unidades, Vi(ry,ry) =
1/e(ap/Ro)1/|x1 — X3]), com x = r/Ry. Desde que o campo By satisfaca entao as condi¢oes da

Eq. 2.26, a contribuicao de particula tnica para Epg é

n* o? m
quizm = %R_Ql + upBo (%l + gms) ; (2.28)
0

que ao somarmos sobre as N particulas em uma dada configuracao n'l'n?2..n™MIV da ilha,
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fornece-nos a contribuicao total

h? M
0

2m

a qual deve, por sua vez, ser finalmente somada a contribuigao Coulombiana ¢ para que assim

obtenhamos a energia total de um dado auto-estado |LMp, SMs) do PQ nessa abordagem.
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Figura 2.1: Niveis de energia para N = 1, 2 e 3 particulas de um PQ esférico de InSb com
raio Ity = 500 A. Os niveis no Painel esquerdo, medidos em unidades efetivas, sao rotulados
de acordo com o esquema de acoplamento LS, usando-se a notacao espectroscépica 21 L. No
Painel direito, o campo magnético levanta as degenerescéncias orbital e de spin dos estados de
N-particulas, e por causa do alto fator g desse material, cruzamentos de niveis sao observados
em especificos valores do campo magnético, o que provoca mudancas na seqiiéncia de estados

do PQ. Da Eq. 2.26, o campo ¢ limitado por B,,, 256 T ¢ B,,, ~19T.

Mostramos nas Figs. 2.1 e 2.2, respectivamente, o espectro de energia de um PQ) esférico
como fungao do campo magnético para uma ilha de InSb e raio Ry = 500 fol, e para uma ilha de
GaAs eraio Ry = 90 A. Consideramos uma ocupagao N < 3 e tomamos Vi = 0; uma voltagem
finita apenas deslocaria igualmente os niveis para menores energias. Em ambos os casos temos

Ry < ap, de forma que os portadores estao em um regime de forte confinamento, e a interacao
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elétron-elétron pode de fato ser tratada como uma perturbacao a energia total da ilha. Observe
que na auséncia do campo, os estados fundamentais tém spin total S =0 (N =2)e S =1/2
(N = 3), enquanto que os estados excitados de menor energia, *P (N = 2) e *P (N = 3), sao
estados polarizados em spin, respectivamente com S =1 e § = 3/2. J4 na presenga do campo,
por causa da Fq. 2.29, a degenerescéncia dos estados com relacao aos nimeros quénticos My, e

Mg é levantada.

GaAs - R, =90 A |
=3
S—
30 iD: — — —
P
25 2P
X
W 20 .
© L
o I =g
@ 151 -
L
L i J
10 L—?% —
05 —"73
C | | | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
1 2 3 0,3 0,6 0,9 12 15 1,8
N Campo Magnético (T)

Figura 2.2: Niveis de energia para N = 1, 2 e 3 particulas de um PQ esférico de GaAs com raio
Ro =90 A. Por causa do baixo fator g desse material, cruzamentos de niveis sao observados
apenas em valores de campo magnético bem mais intensos do que no caso de um PQ de InSb,
nao visiveis nessa figura. Da Eq. 2.26, o campo ¢ limitado por B,,, 170 T e B,,,, ~ 2.5 T

Pelo fato de o fator g do InSb ser duas ordens de magnitude maior do que o do GaAs,
vérios cruzamentos de niveis de energia sao observados na Fig. 2.1, enquanto os mesmos
estao completamente ausentes na Fig. 2.2. Em uma dada configuracao de N elétrons na
ilha, é a interacao elétron-elétron quem determina o ordenamento dos estados 21 dentro de
um dado multipleto, mas a energia magnética da Fq. 2.29 é capaz de alterar tal seqiiéncia,
como se observa na ilha de InSb com os estados 2P, P e 2D para N = 3 em By = 0.7 T.

Tais cruzamentos de niveis de energia, que dependem de By, Ry, g € m, exercem influéncia
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nas propriedades de magneto-transporte de PQ’s esféricos, conforme abordado na préxima
se¢gao. Um fato importante a mencionarmos aqui é que diferentes simetrias espaciais produzem
diferentes ordenamentos de estados dentro um dado multipleto; por exemplo, em um PQ quasi-
unidimensional ([24], [34]), os estados polarizados em spin em um dado multipleto, a campo

nulo, tém energias maiores do que os nao polarizados, contrariamente ao que ocorre aqui.

2.4 Propriedades de transporte de uma ilha esférica

Seguindo-se a aproximagao Hartree-Fock e trabalhando no esquema de acoplamento LS em
um PQ esférico, os elementos matriciais das Fqs. 2.13 e 2.14 que definem as propriedades de

transporte da ilha se tornam

2
Cra,pa, =| > (LiMy,, S;Ms, ¢l o LMy, SiMs,)| (2.30)
lymlysyms
com uma expressao andloga para Bpg, po,. Tal equagdo implica que o estado inicial (Ly, St)
do PQ se acopla ao estado final (L, S;) através dos momentos angulares (I, s) do elétron em
transicao. Os coeficientes de Clebsch-Gordan embutidos na Fq. 2.30 induzem entao as regras

de selecao

SJ:S[Zlil/Q, MSJ:MSIZlil/Q,
Ly=1L; L;+1, My, = My, My, +1,

(2.31)

para que uma transi¢ao eletronica seja permitida na ilha. Com relagao aos processos de relax-
acao envolvendo fénons da Eq. 2.15, as tnicas transicoes permitidas sao aquelas entre estados

com os mesmos nimeros quanticos, ou seja, seus elementos matriciais devem satisfazer

Dpq;.pa; = Dro,ro; = 01,,0,0M, ,,M;,05,,5,0Ms,,Ms, - (2.32)

Sob tais regras de selecao, podemos adiantar que o transporte eletrénico através da ilha serd
bloqueado quando as transicoes de N = 2 para N = 3, 'S — 4P, 'P - 4P e 1S — 2D forem
ativadas; as duas primeiras (a tltima) sao bloqueadas pelas regras de selegao em S (em L).
J& os processos de relaxagao sao praticamente todos proibidos; o tinico permitido é entre os
estados 2P e 2P' de N = 3. A competicio entre esses mecanismos de bloqueio em S ¢ em L é

amplamente discutida na préxima secao.
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Figura 2.3: OAspectos gerais das curvas de transporte de um PQ esférico de InSb com raio
Rg = 150 A, em diferentes temperaturas e a campo magnético nulo. No Painel superior,
corrente como funcao da voltagem nos canais; no Painel inferior, condutdncia como funcao
da voltagem gate, ambas medidas em termos do pardmetro ¢ (definido no texto), enquanto
voltagens sao ambas medidas em unidades efetivas. Por causa da alta energia cinética a esse
raio, o terceiro pico de conduténcia, que marca o inicio de ocupacao da segunda camada de
energia do PQ, é bem afastado dos dois primeiros.

28



As figuras a seguir mostram as curvas de tunelamento eletronico no sistema como func¢ao
das voltagens aplicadas tanto aos canais, Vo = (up — pp)/€, quanto ao gate, Vg; referimo-nos
a elas como curvas de corrente e de conduténcia, respectivamente, ambas plotadas em termos
do pardmetro t = tFtP /(tF 4 ¢P). As Figs. 2.3 e 2.4 mostram os aspectos gerais de tais curvas
quando Vi = By = 0 para um PQ esférico de InSb com raios de 150 e 500 fi, respectivamente.
A baixas temperaturas, nota-se claramente as regioes de bloqueio de Coulomb (os plateaus
na corrente e a distAncia entre picos na conduténcia) conforme as voltagens sao aumentadas,
fazendo a ilha ser gradativamente carregada com 1, 2 e 3 elétrons. A conduténcia apresenta
trés picos bem distintos relacionados a ocupacao dos estados fundamentais do PQ, embora a
corrente mostre degraus adicionais relativos aos estados excitados aquela dada ocupacao da
ilha; sao esses estados excitados que causam regioes de corrente negativa vistas na formacao
do idltimo plateau, a serem melhor discutidas na préxima secao. Vale lembrar que a posicao
de cada degrau na corrente esta relacionada a transicao ressonante entre dois estados do PQ,
enquanto o tamanho de cada plateau reflete a diferenca em energia entre duas ressonéncias
consecutivas.

E interessante notar a estrutura de camadas do PQ na conduténcia; note que o terceiro
pico estd sempre mais distante e os dois primeiros estao sempre préximos entre si, refletindo o
fato de que apds a primeira camada da ilha (1s) estar preenchida com dois elétrons, o terceiro
elétron ird iniciar a ocupagao da segunda camada (1p), de maior energia. Quando o raio do
PQ é maior (compare a Fig. 2.4 com a Fig. 2.3), o que implica uma importancia maior
da energia Coulombiana comparada a cinética, note que o terceiro pico na conduténcia estd
relativamente mais préximo do segundo, assim como o respectivo plateau na corrente é menor.
Verifica-se ainda, aproximadamente, um fator de 2 entre a altura do terceiro pico e a dos dois
da primeira camada, o que é uma marca tanto da interacao elétron-elétron microscépica como
da simetria espacial do problema, também a serem discutidas mais adiante. Como nota, no
modelo de carregamento usual, onde a interacao elétron-elétron é assumida constante, tanto a
separacao entre picos como o tamanho dos plateaus sao mais regulares. Por fim, vemos o efeito
esperado da temperatura: aumentando-a de forma a tornar a energia térmica kg1’ comparavel
a energia de carregamento do sistema ou a separacao média dos estados da ilha, notamos que
os plateaus na corrente se tornam suavizados, assim como as alturas (larguras) dos picos de

conduténcia diminuem (aumentam); em outras palavras, o bloqueio de Coulomb ¢é suprimido

29



Ly P N
[} l [}

Corrente (et)
o
(63}

0,05

Condutancia (et)

0,00

Figura 2.4: Aspectos gerais das curvas de transporte de um PQ esférico de InSb com raio
R =500 A, em diferentes temperaturas e a campo magnético nulo. Por causa da menor energia
cinética e da maior contribuicao Coulombiana a esse raio, o terceiro pico de conduténcia estd
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mais préximo dos dois primeiros do que ocorre na figura anterior.
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em altas temperaturas. Esse mesmo comportamento qualitativo geral é verificado em um PQ

esférico de GaAs.
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Figura 2.5: Influéncia da voltagem gate na corrente de um PQ esférico de InSb com raio
Ry = 500 fi, na auséncia de campo magnético. Da primeira curva em Vi = 0 para a iltima
em Vg = 0,2 Fg/e, o passo é de 0,01 Ey/e. A curva pontilhada em Vi = 0,13 Ey /e indica
onde ocorre a supressao do terceiro plateau e onde os dois vales distintos na regiao de corrente
negativa comecam a ser formados. O inset compara, com as duas curvas extremas dessa figura,
as influéncias na corrente das diferentes configuracoes dos estados Hartree-Fock possiveis no
sistema: curva L (sem regras de selegao em S), curva S (sem regras de selecao em L), e curvas
LS (ambas as regras de sele¢ao).

Na Fig. 2.5 mostramos a influéncia de diferentes voltagens gate aplicadas a ilha de InSb
com Ry = 500 fi, ainda na auséncia de campo magnético e em uma baixa temperatura; Vg
¢ variada de 0 a 0,2 Ey/e a partir da curva inferior em passos de 0,01 Fy /e, fazendo com
que as respectivas energias Hartree-Fock sejam progressivamente diminuidas, embora o ordena-
mento de estados e a seqiiéncia de transicoes possiveis entre eles nao se alterem. As principais
caracteristicas dessa figura sao a supressao, depois da curva pontilhada relativa a Vi = 0,13
Fy /e, do terceiro plateau na corrente, o qual é relacionado a uma transigao envolvendo estados
excitados do PQ), e a formacao de dois vales distintos de corrente negativa, conforme o tltimo

plateau comeca a ser formado.
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No inset da Fig. 2.5 comparamos separadamente as influéncias, sobre a formacao das RCN’s,
das diferentes simetrias espacial e de spin dos estados de N-particulas da ilha, assumindo que
estes possam ser caracterizados de 3 maneiras distintas: a) pelo esquema de acoplamento LS;
b) considerando apenas o spin total S de forma a desconsiderar as regras de sele¢ao em L; c)
levando em conta apenas o momento angular orbital total L e negligenciando entao as regras de
selegao em S isso ¢ feito para as duas curvas extremas da Fig. 2.5, com Vg = 0 (curvas sélidas)
¢ 0,2 Fy/e (curvas pontilhadas). E vistvel nesse inset a competicao entre os dois mecanismos
de bloqueio formando as RCN’s, o de spin e o espacial, a serem detalhados na préxima secao;
note que a posicao da RCN é diferente nas curvas L e S puras, por causa dos diferentes estados
bloqueados envolvidos. Note ainda que a inclusao do bloqueio espacial reduz a corrente total
quando comparada ao caso em que apenas o bloqueio de spin é presente, pois o acoplamento
LS mistura os efeitos dessas duas simetrias em diferentes valores de V. Pode-se notar que
o mecanismo de bloqueio formando a RCN na curva L é mais intenso do que seu andlogo na
curva S, em ambas V's, e que a RCN na curva L é menos afetada por uma mudanca em Vg do
que sua similar na curva S. Esses fatos salientam a importancia da geometria do confinamento,
presente nos estados de N-particulas, na determinacao das propriedades de transporte de um

PQ estérico, em especial perto das RCN’s.

2.5 Bloqueios orbital e de spin e corrente negativa

Fazemos com as Figs. 2.6 ¢ 2.7 (novamente relativas as curvas extremas da Fig. 2.5) um estudo
detalhado de cada uma das transicoes que tem algum papel na evolucao da corrente com V;
a andlise dos estados do PQ ativados em uma dada transicao é feita com base na evolucao de
suas populacoes com V. Observe que reescalamos a corrente para uma melhor comparagao
e lembre que os estados envolvidos estao mostrados na Fig. 2.1; além disso, adotamos nessa
discussao a notacao 27! Ly, onde o novo subscrito indica o niimero de particulas do estado.
Na Fig. 2.6, a corrente é zero para Vo < 0,54 Ep/e j& que nenhum estado do PQ estd
populado. Nesta voltagem, o primeiro elétron entra na ilha via transicao para o estado funda-
mental 257. O segundo degrau em Vi = 0,68 Ey /e é relativo a transicao 25, — 155, de forma
que o estado fundamental para N = 2 comeca a ser populado; note que os estados 2P; e 2P,

também ganham populacao, embora ressondncias envolvendo-os s6 ocorram em valores maiores

32



de V. Tal rearranjo simultdneo de populacoes, mesmo fora da ressonéncia, ocorre em diversas
outras voltagens. Na borda deste segundo degrau, em Vi; = 0,7 Ej /e, a transicio 2P, —
1Py ¢ ativada, produzindo um pequeno bloqueio; vale salientar que as transicoes 2P —{'S5,
3Py} sao respectivamente ressonantes em Vo = 0,12 e 0,64 Ey /e, porém, elas em nada influem
na corrente ja que esses estados ainda nao estao populados a essas voltagens. No centro do
segundo plateau, em Vi, = 0,75 Ey /e, a transigao ' P, — 2 P53 é ativada e o estado fundamental
para N = 3 comeca a receber carga.

O terceiro degrau na corrente em Vo = 0,81 Ey /e ocorre devido & transicao Py — 2P,
e o sistema fica entao bloqueado até que, em Vo = 1,1 Fy/e, uma transicao para o estado
2P, provoca o quarto degrau na corrente; nessa voltagem, a populaciao de muitos outros es-
tados também muda: 25; e 1S, sio depopulados, enquanto 3P, P e 2P sao populados,
mas ressonéncias envolvendo esses estados nao ocorrem nessa voltagem. O quinto degrau em
Vo = 1,2 FEy /e deve-se principalmente a transigao 25, — 3P,, embora os estados 2Py, ' Py e 2P
(195) também estejam ganhando (perdendo) parte de suas populagoes nessa voltagem. Quando
Vo = 1,25 Ey/e a transicio ' Py — *I% deveria ser observada, porém, ela viola as regras de
selecao em S e nenhum novo degrau deveria ser visto na corrente; entretanto, logo depois, em
Vo = 1,26 Ey /e, a ressonéncia de 257 — 1P é alcangada e um pequeno sexto degrau ocorre
entao na corrente.

Chegamos enfim as RCN’s, onde hd oito possiveis ressonincias quando Vi estd no intervalo
de 1,3 a 1,4 Fy/e; note que apenas os estados com N = 3 (N = 1, 2) estao ganhando
(perdendo) populagao nesse trecho. Quando Vi alcanga 1,30 ¢ 1,31 Ey /e, que sao as respectivas
ressondncias para as transicoes P, — 2D; e 2Py, — *P3, a corrente, em vez de aumentar,
mostra seu primeiro decréscimo. Fmbora tais transicoes sejam permitidas, percebemos que
o estado polarizado em spin, 2P, se torna o mais populado neste intervalo as custas de uma
depopulacao de outros estados do PQ, principalmente 2Py, 3P, 2P3 e 1 P5. Entao, por causa das
regras de selecao em S, a vida média desse estado se torna muito alta, e a probabilidade de o
sistema transitar desta para outra configuracao nao polarizada em spin diminui drasticamente.
Podemos assim identificar este primeiro decréscimo na corrente (primeira RCN) como sendo
causado pelo mecanismo de bloqueio de spin, j& abordado, entre outras, pelas Refs. [43] e [44].
Aumentando mais a voltagem, quando V alcanca 1,32, 1,33 e 1,34 Ey /e, as transicoes ' Py —

283, 1Sy — 2P5 e 1 Py — 2P} sdo respectivamente ativadas; o estado polarizado em spin também
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perde populagao e a corrente permanece no curto plateau, logo antes da segunda RCN.
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Figura 2.6: Anélise de populacoes mostrando os estados que tém papel na formacao da corrente
da primeira curva (Vg = 0) da Fig. 2.5. Linhas tracejadas, pontilhadas e sélidas indicam,
respectivamente, os estados com N =1, N =2 e N = 3 da Fig. 2.1. Os dois piores estados
condutores, *P3 (bloqueio em S) e 2D3 (bloqueio em L), sao os mais populados em altas
voltagens.

Eissa segunda RCN é marcada pelo pequeno vale visivel entre as voltagens de 1,36 e 1, 38
Ep /e, as quais sao as respectivas ressondncias para as transicoes P, — 2D3 e 3Py — 255.
Vemos que no inicio dessa regiao o estado 205 ganha quase toda sua populacao, enquanto
o estado polarizado em spin *P; é depopulado. Lembremos que 2Dz é o estado de maior
momento angular orbital (L = 2) do sistema e, por causa das regras de selecao em L, sua
vida média é muito elevada; o sistema fica entao preso nesse estado, com baixa probabilidade
de deixé-lo. Em analogia ao bloqueio de spin da primeira RCN, podemos identificar e rotular
esse novo mecanismo que dd origem a segunda RCN como bloqueio orbital. Fsse bloqueio
adicional ¢ totalmente causado pela simetria espacial (geometria do confinamento) do PQ, e
nao seria observado na corrente se tivéssemos levado em conta apenas o grau de liberdade
de spin na descricao do sistema. Vale ainda ressaltar que uma diferente geometria causaria

diferentes caracteristicas na corrente, principalmente porque o ordenamento de estados nao
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seria o mesmo aqui presente; tomando novamente como exemplo um PQ quasi-unidimensional
([24], [34]), onde obviamente a classificacao em L dos estados perderia o sentido e os estados
polarizados em spin, como ja mencionamos, seriam os de maior energia em um dado multipleto
excitado (relembre na Fig. 2.1 que eles sdo os de menor energia em uma ilha esférica), esse
reordenamento de niveis traria diferentes efeitos na formacao das RCN’s.

No fim do intervalo definindo a segunda RCN, ambos os estados proibidos *P; e 2D5 sao
parcialmente depopulados, até que em Vo = 1,40 Fg/e, a transicio *P, — 2P3/ é ativada
levando a um novo aumento da corrente, de forma que o sistema deixa as RCN’s e forma o
ultimo plateau na corrente. Vale notar que a corrente apés as RCN’s é menor do que antes, o
que se deve justamente ao fato de os dois piores estados condutores, P; e 2Ds, serem os mais
populados em altas voltagens. Por fim, hd ainda um tltimo degrau extremamente pequeno no
intervalo 1,83 — 1,92 Ey /e, causado pela ativacio das transicoes 'Sy —{*Ps, 2Ds, 2S5, 2P }; as
duas primeiras sao bloqueadas devido respectivamente aos bloqueios de spin e orbital, e as duas
iltimas tém uma contribuicao insignificante para a corrente por causa da pequena populacao

alcancada pelos respectivos estados a essas voltagens.
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Figura 2.7: Anélise de populacoes mostrando os estados que tém papel na formacao da corrente
da dltima curva (V; = 0,2 Fg/e) da Fig. 2.5. A maioria dos estados s6 comega a ser populada
em voltagens maiores do que o caso de voltagem nula da figura anterior.
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Depois dessa descricao detalhada da Fig. 2.6, referente ao caso Vg = 0, a compreensao da
Fig. 2.7, relativa ao caso Vg = 0,2 Ey /e, se torna mais simples. Vamos aqui enfatizar apenas
as duas principais diferencas induzidas por uma voltagem gate finita que, como anteriormente
exposto, sao a supressao do terceiro degrau na corrente e a clara formacao de dois vales distintos
de corrente negativa; ambas sao basicamente causadas pela redistribuicao da populacao dos
estados do PQ em uma Vg nao nula. Com relacao a supressao do degrau, fica claro, para
Ve < 0,87 By /e, que as transigoes que o causavam nao sao mais existentes ja que os respectivos
estados ainda estao totalmente depopulados & essa Viz; note que tais estados (>Ps, 1P, °Py e
2Py) sdo agora ativados apenas em maiores Vi's. Com relacao aos vales nas RCN’s, essa maior
voltagem gate é capaz de definir mais claramente dois distintos vales de corrente negativa, cada
um relacionado a um dos tipos de bloqueio anteriormente mencionados. Um tltimo detalhe
é que agora a corrente apés as RCN’s, no iltimo plateau, tem praticamente o mesmo valor
que antes; se aumentdssemos ainda mais Vg, ela se tornaria maior que antes das RCN’s. Vale
lembrar que as consideragoes feitas aqui sao estritamente vélidas quando Ry < ap, de forma
que as autofuncoes da Eq. 2.16 formam uma boa base de 1-particula para o PQ esférico, e a

interacao elétron-elétron pode ser considerada como uma perturbacao ao sistema.

2.6 Efeitos do campo magnético na corrente

Nas Figs. 2.8 e 2.9 mostramos aspectos gerais da influéncia do campo magnético sobre as
propriedades de transporte de um PQ esférico de InSb e GaAs, respectivamente, com raios de
150 € 90 fol; por causa do alto fator g € do menor raio comparado a ag da ilha de InSb, as
restricoes da Fq. 2.26 permitem o uso de um campo By < 15 T', enquanto que para a ilha
de GaAs somos restritos a By < 2 T. Focando nas regioes de corrente negativa, os principais
eleitos de um aumento no campo By na ilha de InSb, em Vi; = 0, sdo: a) novas e pequenas
RCN’s surgem na corrente, tanto antes quanto depois daquelas existentes a campo nulo, um
efeito diretamente ligado aos niveis magnéticos de energia, suas dependéncias com relacao as
projegoes My, e Mg (veja Fig. 2.1, embora em outro raio), e suas respectivas regras de sele¢ao
(veja Eq. 2.31); b) larguras e profundidades das RCN’s diminuem por causa do aumento do
nimero de transicoes possiveis que podem mudar a populacao de cada estado responsével pelos

mecanismos de bloqueio; ¢) em materiais com um alto fator g, o ordenamento dos estados
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excitados responsaveis pelas RCN’s pode ser alterado em especificos valores de By.
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Figura 2.8: Influéncia do campo magnético nas propriedades de transporte de um PQ esférico
de InSb com raio Ry = 150 A a temperatura constante. Os picos na conduténcia relativos a N
fmpar (par) se movem para esquerda (direita) como uma clara assinatura do efeito Zeeman no
sistema.

Um claro efeito da mudanca desse ordenamento causada pelo levantamento das degenerescén-
cias orbital e de spin é visfvel nas posi¢oes dos picos de conduténcia da Fig. 2.8; observe que os
picos relativos a N fmpar (par) se movem para a esquerda (direita) na figura, ¢ daf a separacao
entre os picos com N =1e N =2 (N =2 ¢ N = 3) aumenta (diminui) ao aumentarmos o
campo magnético. Esses picos ainda indicam as voltagens em que os estados fundamentais da
ilha, para cada NV, sao totalmente populados, significando que um novo elétron foi adicionado
ao PQ. Note que as curvas de conduténcia nao sao uma derivada das curvas de corrente, pois
caracteristicas de estados excitados nao sao nelas observadas.

Efeitos magnéticos sao praticamente negligencidveis em PQ’s esféricos de GaAs, principal-
mente por causa de seu baixo fator g. Ao compararmos as Figs. 2.9 e 2.2 fica claro que seus
niveis magnéticos de energia sao pouco modificados e, como conseqiiéncia, suas propriedades

de transporte sao pouco afetadas pela aplicagao de um campo magnético externo.
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Figura 2.9: Influéncia do campo magnético nas propriedades de transporte de um PQ esférico
de GaAs com raio Ry = 90 Aa temperatura constante. Por causa do baixo fator ¢ e da
conseqiiente fraca energia Zeeman no sistema, praticamente nenhuma caracteristica magnética
¢é visivel na figura a tais valores permitidos do campo magnético.
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Na Fig. 2.10 fazemos uma andlise andloga a feita na Fig. 2.5, agora na presenca de um
campo magnético By = 1T". Em adicao aos aspectos gerais jd mencionados na discussao da Fig.
2.8 (embora feita em outro raio) para Vi = 0, observamos que com um aumento na voltagem
gate a campo finito: a) as transigoes que causam o terceiro plateau a campo nulo nao sao mais
suprimidas (compare Figs. 2.10 ¢ 2.5); b) a forma geral das RCN’s nao se altera para Vg > 0;
¢) os dois vales de corrente negativa a campo nulo sao alargados em um campo finito; d) o valor
da corrente antes e depois das RCN’s é praticamente o mesmo para qualquer V5. Vemos ainda
no tnset que, também na presenca de um campo magnético, o bloqueio orbital é mais efetivo

do que o bloqueio de spin na definigao das propriedades de transporte de PQ’s esféricos.
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Figura 2.10: Influéncia da voltagem gate na corrente de um PQ esférico de InSb com raio
Ro = 500 fi, na presenca de campo magnético By = 1 T. Sob tal campo, esses valores da
voltagem gate em nada influenciam a corrente do sistema. A curva pontilhada é calculada para
a mesma voltagem de sua similar na I'ig. 2.5, onde ocorria a supressao do terceiro plateau na
corrente. As duas regioes de corrente negativa sao mais alargadas do que no caso a campo
nulo. O inset faz o mesmo tipo de comparacao realizada na Fig. 2.5 para as trés possiveis
configuracoes dos estados Hartree-Fock do PQ esférico.
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2.7 Interacao elétron-fénon

Com relagao a influéncia da interacao elétron-fébnon sobre as propriedades de transporte do
sistema, as regras de selecao na Fq. 2.32 e a conservagao de energia embutida nos processos de
relaxacao dentro da ilha impoem restrigoes bem mais fortes para que uma transicao envolvendo
acoplamento elétron-fénon seja observada. Como conseqiiéncia desse chamado efeito gargalo,
mudancas na corrente do sistema induzidas por tal acoplamento, em qualquer material, sao
praticamente imperceptiveis no formalismo aqui usado, uma vez que a probabilidade de um
portador emitir ou absorver um fénon se torna rara; esse fato é o reflexo das regras de selecao
da Eq. 2.32, as quais impoem que para um dada transi¢ao via fénons ser possivel entre dois

estados da ilha, todos os niimeros quénticos desses dois estados devem ser os mesmos.

2.8 Ponto quintico unidimensional

Consideramos brevemente nessa secao algumas propriedades de uma ilha de GaAs de com-
primento Lo = 15 ap, definida por um potencial quadrado quasi-1D; usamo-la aqui apenas
como um contraponto a geometria esférica usada até agora. O espectro é reproduzido da Ref.
-1
[34]. A interacao elétron-elétron é descrita por Vi(z, 1) = €2 [e ((:I: — )+ Ag)lﬂ} , que é
Coulombiana em grandes distancias eletrénicas, e tem um pardmetro de corte A. em pequenas
distdncias para evitar divergéncias nos elementos matriciais. Os estados de menor energia de
um PQ 1D com até 4 elétrons sao caracterizados apenas pelo spin total S, e suas energias
estao dadas na Tab. II.4. Na presenca de um campo By, a energia Zeeman gz BoMg levanta
a degenerescéncia presente a campo nulo, e deve ser adicionada aquelas dadas na Tab. II.4.
Como ja mencionado, os estados polarizados em spin sao, nessa geometria, os de maior energia
nos respectivos multipletos. O cdlculo da corrente segue o mesmo formalismo usado até aqui,
a diferenca sendo que agora nao hd qualquer regra de selecao com relacao a L.

Apenas como ilustracao dessa geometria, mostramos na Fig. 2.11 os efeitos da interagao
elétron-fénon nas propriedades de transporte dessa ilha unidimensional. Os efeitos de temper-
atura e campo magnético sao qualitativamente andlogos ao caso de uma ilha esférica. Nessa
figura comprovamos que os processos de relaxacao elétron-fénon tém pouca influéncia na cor-
rente eletronica; note que mesmo em uma razao r/t = 20, onde tais processos podem ocorrer

com muito maior freqiiéncia do que o tunelamento ilha-canais, as caracteristicas gerais do trans-
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Tabela I1.4: Os treze estados de menor energia de uma ilha unidimensional populada por até 4
elétrons. Também indicados estao o spin total e a energia de cada um dos estados.

Lo | No| S | Fa/Eu |

1] 0] 0] 00
2 | 1 [1/2]0,0225
31 2 0 |0,2072
4 2] 1 [0,3572
5 3 [1/2]0,9654
6 | 3 |1/2 1,1054
7 3 [3/2] 1,1754
8| 4| 0 | 21480
o 4] T | 22666
0] 4 [ 1 | 23939
11 4 | 0 | 24598
2] 4 [ 1 |25212
13 4 [ 2 | 25739

porte nesses sistemas sao pouco afetadas. Observe também que as regioes de corrente negativa,

causadas pelo bloqueio de spin, ocorrem nos terceiro e quarto plateaus, onde os respectivos

estados polarizados tém S =3/2 (N =3)e S =2 (N =4).

2.9 Consideracoes

Para concluir esse capitulo, enfatizamos que a abordagem usada para o trato de uma ilha
3D sob um potencial esférico pode ser estendido para um potencial parabdlico (V(r) =~ r?),
onde poderiamos incluir os efeitos, inclusive, da interacao spin-érbita, de forma que os estados
passariam a ser caracterizados pelo momento angular total J. A contribui¢ao dessa interacao
¢ nula em um potencial esférico infinito; isso decorre do fato de ela ser proporcional & integral
(n,l,my| dV (r)/dr |n,l,my) calculada de ¥ = 0 a r = Ry, sendo que dV(r)/dr = 6(r — Ry)
nesse potencial, e a parte radial da funcao de onda se anula em r = Ry por causa da condig¢ao
de contorno. Vale por fim ressaltar que se o potencial confinante tiver alguma deformagao, as
regras de selecao em L e em S comecam a perder a validade, e a abordagem aqui usada deixa
de ser totalmente vélida. No préximo capitulo veremos uma outra abordagem, mais apropriada
para se lidar com um maior nimero de particulas do que os cédlculos analiticos desse capitulo
possibilitam; também faremos uma comparacao entre as energias dos estados fundamentais de

um PQ com 2 e 3 particulas obtidas nesse e no préximo capitulos.
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Figura 2.11: Influéncia do acoplamento elétron-fonon em uma ilha de GaAs unidimensional
com comprimento Lo = 15 ag. Note que mesmo quando r > %, o tunelamento eletrénico é
pouco afetado pelos processos de relaxacao elétron-féonon na ilha.
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Capitulo III

Abordagem Hartree-Fock
autoconsistente para sistemas

confinados

Para superar a limitagao do baixo ntimero de particulas que pode ser razoavelmente realizado na
construgao analftica dos estados da ilha no acoplamento LS (que envolve uma soma crescente de
determinantes de Slater), usamos nesse capitulo duas formulagoes matriciais numéricas auto-
consistentes derivadas da teoria Hartree-Fock, factiveis para qualquer N e adaptadas para
sistemas confinados, que serao aplicadas no mesmo sistema do capitulo anterior. A primeira
¢ a de Roothaan ([107]), apropriada para sistemas de camada fechada, ¢ a segunda ¢ a de
Pople-Nesbet ([108]), apropriada para sistemas de camada aberta. Nelas, nao partimos mais
de um estado exato, com L e S definidos, dado por combinagoes apropriadas de determinantes
de Slater; em vez disso, partimos de um tnico determinante (configuragao) inicial. O estado
fundamental do sistema com um dado /N é obtido pela minimizagao da energia considerando esse
determinante como funcao-teste. No que se refere ao desenvolvimento do formalismo, optamos
em apenas relacionar suas equacoes bdsicas, sem nos atermos muito aos detalhes dos cédlculos
([109]). Enfase serd dada a influéncia do campo magnético, mesmo em sistemas de camada
fechada, na otimizacao da base gaussiana usada em nossos cédlculos, no espectro fundamental
a campo nulo de 40 particulas na ilha, na estrutura de camadas do espectro, denunciada tanto
pelo potencial quimico da ilha como por sua energia de carregamento, e na aplicabilidade da

regra de Hund, onde veremos como um campo magnético serd capaz de violé-la.
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3.1 Expressoes gerais

A aproximacao Hartree-Fock assume que o estado fundamental de um sistema de N-elétrons
interagentes ¢ dado pelo determinante de Slater |Up) = ‘XlXQ"'XaXb"'XN71XN>7 onde os orbitais
de spin otimizados {x,|a = 1...N} sao obtidos pela minimizacao da energia desse estado, que

é dada por

Fo = (U] H [T) =th+%ZZ[Jab—Kab] : (3.1)

onde hae = (Xul P |Xa)s Jav = (Xul o IXa)s € Kav = (Xao| Kb |X,) representam, respectivamente,
as contribuicoes cinética e elétron-elétron direta e de troca para a energia total do sistema,
explicitadas a seguir. A equacao integro-diferencial de Hartree-Fock que determina o conjunto

de orbitais {x,} ¢
S 1Xa) = €alXa) (3.2)

em que o operador de Fock

f=ha+ Z [y — Ky (3.3)

atua em |x,) na forma

hll ’Xa> = _%v ’Xa> 5

i =| [ d%%@@j—irz,xb@ﬂ xa) (3.4

62

Ky |Xa) = U d'xyx;(2) Xa(2)] Xs)

g ’I’l — I'Q’

fornecendo assim as defini¢des de hge, Jap, € Koy acima. O potencial de confinamento V(r)
deveria claramente ser adicionado a h, acima; no entanto, como usaremos aqui um potencial
estérico infinito, optamos em ja exclui-lo de todas as expressoes aqui consideradas. Como os
orbitais {x,} envolvem tanto a parte espacial quanto a parte em spin, o sfmbolo d*x, é usado

nas integrais. As energias desses orbitais sao obtidas como

€a = <Xa’ f ’Xa> = haa + Z [Jab - Kab] s (35>

b

mostrando-nos que FEy # Eflv £, (compare Egs. 3.5 e 3.1). Note que a auto-consisténcia

dessa abordagem reside no fato de que o préprio operador f depende de sua solugao {x,}; o
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procedimento numérico é usar uma tentativa inicial para os orbitais de spin e resolver a Fq.
3.2 iterativamente, até que Iy calculado em cada iteracao convirja a uma dada precisao, que
consideramos aqui ser de 109 eV. O resultado assim encontrado fornece o conjunto {x,} que
minimiza a Eq. 3.1 e explicita |Uy).

A formulacao expressa até agora é totalmente genérica, j4 que nenhuma suposicao foi ainda
tomada sobre a forma dos orbitais {y, }; é nessa suposicao que diferem as abordagens matriciais

de Roothaan e Pople-Nesbet detalhadas a seguir.

3.2 Formalismo Restrito de Roothaan

A primeira suposicao consiste em assumir que as fungoes de spin a (up) e 3 (down) sao restritas
a terem a mesma fungao espacial, o que corresponde ao chamado método Hartree-Fock Restrito

([109]). Ou seja, assume-se que x;(x) = {wj(r)oz(w), Y (r)ﬁ(w)}, de forma que o estado funda-

i
mental do sistema fica dado por ‘\IlgFR> = ‘wlal...waﬂa...wN/QEN/Q% onde uma funcao espacial
com (sem) barra superior indica que seu spin é down (up); dessa maneira, os orbitais espaciais
{¢,]a = 1...N/2} sao duplamente ocupados e ‘\IlgFR> representa entao um sistema de camadas
fechadas com L e S nulos. Quando integramos a dependéncia em spin nesse formalismo restrito
encontramos equagoes andlogas as Eqs. 3.1-3.5. As substituigoes a serem feitas sao: o conjunto
{x,} nas Eqgs. 3.2, 3.4 ¢ 3.5 é trocado pelo conjunto {1, }; a Eq. 3.4 é agora integrada em d°ry
e nao mais em d*x,; o operador de Fock de camada fechada da Eq. 3.3 se torna
N/2

J=hs+ Z 2, — Kb] ; (3.6)

a energia do estado fundamental na FEq. 3.1 a ser minimizada fica
N/2 N/2 NJ2
B = (U T H|OGT) =2 haat YD 12e = K] (3.7)
a a b
e as energias dos orbitais espaciais da Fq. 3.5 se tornam

N/2

Eaq = haa + Z [2Jab - Kab] s (38>
b
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onde agora ha, = (W, | h|¢,), Ja = (W,] I |¥,), € K = (¥,| Kb |¢,). Note novamente que
BT 4 7N,

A abordagem de Roothaan ([109]) consiste em se reescrever essas equagoes restritas em uma
forma matricial. Para isso, expande-se o conjunto {¢;]i = 1...k} que se quer determinar, em

um conjunto de fungoes de base conhecidas {¢,|v = 1...k}, ou seja,
wi = Z Cl/igby ) (39>

em que os orbitais espaciais com k > N/2 sao desocupados. Dessa maneira, os coeficientes da
expansao C; se tornam os pardmetros a serem iterados. Ao inserirmos essa expansao na Fq.
3.6 e a multiplicarmos & esquerda por gb;(r), obtemos a expressao matricial k = k caracteristica

do método de Roothaan,

FC = SCe , (3.10)

em que S é a matriz definida positiva de overlap entre as funcoes da base, com seus elementos

sendo

S = [ Eroinem (3.1)

C é a matriz dos coeficientes da expansao C,;, cujas colunas descrevem cada orbital espacial
Y;, € é a matriz diagonal das energias orbitals ¢;, e F é a matriz do operador de Fock f, cujos

elementos sao

B = [ &6 0)10,(x). (3.12)

Para explicitarmos a matriz de Fock, é conveniente introduzirmos a densidade de carga do
sistema, que para um caso de camadas fechadas descrito por um determinante simples com

cada orbital espacial duplamente ocupado, é escrita como
N/2

plr) =2 [ea(r)]” (3.13)

de forma que a integral de p(r) em todo o espago fornece N. Ao inserirmos a Fq. 3.9 em p(r)

encontramos

pe) =2 > Pud,(r)d(r) . (3.14)
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onde definimos a matriz densidade P cujos elementos sao dados por

N/2

P =2 CuaCy, - (3.15)

Os elementos da matriz de Fock sao obtidos ao inserimos a Eq. 3.6 na Eq. 3.12 e usarmos
as Igs. 3.9 e 3.15; apds essa dlgebra, seus elementos ficam dados como F,, =71, + G, onde
as contribuigoes cinética e Coulombiana sao respectivamente dadas por

h2
T;w = _% d3r¢:(r> [v2¢u(r>} b

2 1
=33 P N R T e PR ENCR B AT

1 1
T RN R e TACHENES

A autoconsisténcia reside agora no fato de a matriz F depender de P, que, por sua vez, depende
de C, que sao as incdgnitas a serem determinadas.

O procedimento para a solucao da FEq. 3.10 deve ser claro. Dado um potencial confinante do
sistema, especificamos o ntimero de elétrons N e a base {gbu}; calculamos as integrais em S,
T, e G,; usamos uma tentativa inicial na matriz densidade P e, com ela e com as integrais de
2 elétrons, obtemos a matriz G, que somamos com a matriz de 1 elétron T (a qual ¢ calculada
apenas uma vez por nao depender de P ou C) para formar F; diagonalizamos F para obter C ¢
€ e usamos essa solucao para formar uma nova matriz P a partir da Fq. 3.15; se esta for igual
a matriz tentativa inicial a solugao foi obtida; caso contrdrio, repetem-se os passos anteriores
até que a convergéncia desejada seja alcancada. O critério de convergéncia também pode ser a
energia do estado fundamental calculada em cada iteracao, que é reescrita através das Eqs. 3.7

e 3.8 como
N/2

E(?FR = Z (haa + ga) 3 (317>

a

o que na formulacao matricial de Roothaan para camadas fechadas se torna

1
E(?FR: §ZZPVM (TMV_I_FMV) . (318>
I v
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3.3 Formalismo Irrestrito de Pople-Nesbet

Um relaxamento da suposicao anterior consiste em nao mais assumir que as fungoes de spin «
e [ sejam restritas a terem a mesma funcao espacial, o que corresponde ao chamado método
Hartree-Fock Irrestrito ([109]). Ou seja, assume-se agora x;(X) = {wﬁ‘(r)a(w), wf(r)ﬁ(w)}, em

que os elétrons de spin « () sao descritos pelos orbitais espaciais {wj‘] j= 1/€} ({wf |7 =

1...k}). Fungdes de onda irrestritas tém assim a forma ‘\IJHF ! > = w?wf» a qual representa
sistemas de camada aberta j4 que aqui nao se exige que cada orbital espacial seja duplamente
ocupado, e as funcoes irrestritas deixam de ser necessariamente auto-estados de L e S; além
disso, N nao se restringe mais a um nimero par, devendo satisfazer apenas a condicao N =
N® 4+ NP a soma dos elétrons com spins up e down.

Elimina-se a dependéncia em spin no formalismo HFT de forma totalmente andloga ao caso
HFR. A diferenca é que agora & # ef , pois ¢ # wf , de forma que teremos sempre duas

equacoes a serem simultaneamente resolvidas em toda a abordagem. Fm vez da Fq. 3.2, as

equacoes integro-diferenciais de Hartree-Fock acopladas agora sao
fa/ﬁ ‘¢?/6> _ 6?/6 ‘¢?/6> : (3.19)

em que os distintos operadores de Fock de camada aberta sao dados por

Na/B NB/

=y 3 - K S (320

note que essa expressao recai na Fq. 3.6 se ¢f = wf . Suas contribuigoes cinética, direta e de
troca em um sistema de camadas abertas sao dadas por
/8 h? s /8
o [e7
W) = =5V [)

J;/B ‘¢?/6> _ [/ d3r2¢g/6*(2)€72¢a/6(2)1 ‘¢?/6> :

€’I’1—I'2’ e

057 = | [ erwre @) 57 | (321

g ’I’l — I'Q’

Kel? gy = [ / d3r2w§/ﬁ*<2>672w?/6<2>] e

g ’I’l — I'Q’

h.

J

Jb/e

Note que tanto em f como em f? hé a contribuicao de um termo cinético, de uma interacao
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direta e outra de troca entre elétrons de mesmos spins, e de mais uma interacao direta entre
elétrons de spins opostos; € essa inter-dependéncia entre f* e wf , assim como entre f” e Y3,
que torna necesséria a solucao simultdnea da Fq. 3.19. Essa solucao fornece os conjuntos {wj“}

e {wf } que minimizam a energia do estado fundamental irrestrito ‘\Ilg r >, que é dada por

N& No Nﬁ Nﬁ N
g = Zh +Zh *3 ZZ e — Kl + 5 ZZ - K] ZJS“fv
(3.22)
enquanto as energias dos orbitais espaciais irrestritos sao dadas por
No/B NB/ o
018 = /sy Z [ Joa/Bs _ aa/ﬁﬁ} Z Joslse (3.23)

de onde também notamos que ETFT £ (Eiva e+ Eflvﬁ 65) As integrais pertinentes presentes
em FEIFL ¢ e ef sao definidas por hf;/ﬁ = <¢ia/6 h
B B
wel g7 gy = (wf| I
Jat = W J3 [y = <¢§“ S ‘w?> = J5* para a interagao direta entre elétrons de mesmos

spins, com uma definicio semelhante para J2°, e Kge = 7| K§|ui) = <¢§“ K W?> = K5

ij

‘w?/ s > para a energia cinética, ij‘-ﬁ =

wf > = Jﬁa para a interacao direta entre elétrons de spins opostos,

para a interacao de troca entre elétrons de mesmos spins, com uma definicao semelhante para
KZB ; nao hd um termo K o = K pex para a interacao de troca entre elétrons de spins opostos,
pois tal interacao nao existe. Fxpressoes explicitas para cada uma dessas integrais podem ser
obtidas diretamente a partir da Fq. 3.21. Como esperado, as Eqs. 3.22 e 3.23 recaem nas Fqgs.
3.7 e 3.8 se YT = 1.

A abordagem de Pople-Nesbet ([109]) consiste em se reescrever essas equagoes irrestritas
para camadas abertas em uma forma matricial, de uma maneira andloga a abordagem de
Roothaan, a diferenca sendo que aqui teremos duas expansoes distintas em vez de apenas uma
como na Fq. 3.9, uma para cada tipo de orbital espacial; assim, devemos determinar agora dois

conjuntos de coeficientes através da solucao simultdnea de duas equacoes matriciais acopladas.

O procedimento é o mesmo. As expansoes
wi? =3, (3.24)

com {¢,|v = 1..k}, quando inseridas na Fq. 3.19 e multiplicadas & esquerda por ¢, (r), fornecem
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as duas equacoes matriciais k x k acopladas caracteristicas do método de Pople-Nesbet,
F/BC/8 = §Ce/Bego/8 (3.25)

onde os elementos da matriz de overlap S sao os mesmos dados na Eq. 3.11, e os significados
de C/8, /8 e F*/8 se subentendem da discussio que segue aquela equacio. Os respectivos

elementos das matrizes de Fock sao agora

ol / Pre(0) /1%, (x) . (3.26)

F conveniente introduzirmos também nessa abordagem irrestrita os conceitos de densidade
de carga e matriz densidade, conforme feito no caso restrito. As densidades de carga de elétrons

com spins up € down sao

No/B
p/3(x Z ‘w/ﬁ , (3.27)
com as quais definimos duas novas quantidades,
pl(r) = p(r) +p°(r) |
p°(r) = p*(r) — pP(r) ; (3.28)

pT(r) é a densidade de carga total, cuja integral em todo o espaco fornece N, enquanto p°(r)
¢ a densidade de spin, cuja integral em todo o espago fornece 2Mg, mostrando que as fungoes
de onda irrestritas sao autofuncoes de S, embora nao necessariamente de S2. Inserindo-se as

expansoes da Fq. 3.24 nas respectivas densidades da Fq. 3.27 encontramos

PP (x Z Z P, () (r) (3.29)

em que definimos as matrizes densidade P® e P?, cujos elementos sao

No/B

Polt =N " cosost (3.30)

com elas também definimos duas novas quantidades, as matrizes densidade total e de spin,
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respectivamente dadas por

P'=P*+P’,

P® =P - P’ . (3.31)

Os elementos das duas matrizes de Fock sao obtidos ao inserirmos a Fq. 3.20 na Eq. 3.26
e usarmos as Fqgs. 3.24 e 3.30, o que nos fornece Fﬁl,/ﬁ T + GW , sendo que 7}, € o mesmo

dado na Fq. 3.16, e agora

2
ol = %ZZ lPATa/d%l/d3r2¢;(1"1)¢§(1“2)ﬁ%(rl)%(lb)
A o
. Lo 1
—PAff/B/d?'rl/d31"2¢u(r1)¢a(r2)m%(r1)¢y(r2) ; (3.32)

a autoconsisténcia novamente estd no fato de ambas as matrizes F dependerem das matrizes
P, que por sua vez dependem das matrizes C; j& o acoplamento das equagoes reside no fato de

F© depender de P? através de P7, similarmente como F? depende de P,

bl
O procedimento para a solugao da Fq. 3.25 é o mesmo usado na FEq. 3.10, tendo em mente
que agora uma solucao simultdnea deve ser encontrada para os dois orbitais espaciais distintos.

Se o critério de convergéncia escolhido for a energia do estado fundamental EE !, das Egs.

3.22 e 3.23 ela se escreve como
1 Ne
HFI _ o 8
Ey =3 % (he, + & +§ (e +ed) | (3.33)

que na formulacao matricial de Pople-Nesbet para camadas abertas se torna

HFI _ T i
B} Z Z [P T + P + PLED (3.34)
Como ja mencionado, uma desvantagem dessa abordagem é que funcoes irrestritas, em geral,
nao sao auto-estados do spin total S do sistema, embora certamente possuam valores definidos

de Sz. No entanto, podemos usar as expressoes ([109])

. (3.35)

e (555) (252 o5 [ e
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(Sz)ppr = ZZ ) Suv (3.36)

para determinarmos Sz e obtermos estimativas de S; em geral, o valor esperado de S serd maior

por causa da contaminacao oriunda de outras simetrias.

3.4 Aplicacao: ponto quintico esférico com 40 elétrons

Aplicamos ambas as abordagens matriciais no mesmo sistema do capitulo anterior, um ponto
quéntico confinado por um potencial esférico infinito na presenca de um campo magnético
By, mas agora populado por até 40 elétrons e sem restricoes acerca da intensidade do campo.
Levamos em conta nas FEqs. 3.9 e 3.24 os orbitais que definem as 6 primeiras camadas de
energia dessa simetria - 1s, 1p, 1d, 2s, 1f, 2p ([103]) - ou seja, o indice v = n, I, m; toma os 40
valores possivels nessas 6 camadas (20 up e 20 down); j4 para a interacao Coulombiana usamos
a mesma expansao da Fq. 2.19, mantendo-se vdlidos os comentérios sobre a parte angular do

2

problema feitos apds essa equacao. O Hamiltoniano de 1-particula é

2.25; em unidades de Fj ele fica

o mesmo dado na FEgq.

1 a? 10 O L2 R R
H=_20|_- "2 (2 L I 2o 2(g |
m R2 [ 22 O <=’L‘ 8:1:> +—+ —2l2 (I, + mgs,) + —4l4 z*sen”(0)| (3.37)

enquanto o Hamiltoniano Coulombiano fica, nas mesmas unidades, dado por He. = (2/¢)(ao/ Ro)
1/|x; — x|, com x = r/Ry. A parte angular, em L? e em sen?(f), é feita analiticamente (veja
discussao apds a Fq. 2.19) e entao inserida no programa numérico que lida apenas com a parte
radial do problema.

Um detalhe importante é que, por causa da inclusao do campo magnético, os formalismos
matriciais tém de ser levemente alterados. Na abordagem de Roothaan, o termo quadrético
no campo deve ser adicionado & contribui¢ao de particula dnica h, da Eq. 3.4, e daf ele
também deve ser somado & definicao de T, da Eq. 3.16; j4 os termos lineares no campo,
em um sistema de camadas fechadas, se anulam. Na abordagem de Pople-Nesbet, onde tal
anulagao nao ocorre por ela lidar com problemas de camada aberta, os 3 termos em que o
campo magnético esté presente devem ser adicionados & h,; o termo linear ~ Byl,,, assim como

o termo quadratico, entram diretamente nas definicoes de h, e de T,

uv; POrém, ao somarmos
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em h, o termo linear dependente de spin ~ Bys., ele fard com que a matriz cinética 7}, seja
decomposta em componentes Tﬁ‘l,/ s , asslim coImo OCorTe Com G%B na Fq. 3.32. Por causa disso,
na presenca de um campo magnético, devemos fazer na energia do sistema dada pela Fq. 3.34
a substituigao PZLTW = P15 + PEMTE,.

Outro detalhe é acerca da base de orbitais {¢,|v = 1...k} usada nos célculos. Fm vez de
funcoes de Bessel esféricas, a parte radial de cada um deles é decomposta em uma soma de

5 gaussianas confinadas em um raio Ry, enquanto mantemos sua parte angular como definida

pela simetria do orbital. Ou seja, tomamos na Fq. 2.16

n—1 5
gy (7,0,0) = Ny (1 — )" &' [ [ @ — 2) Y Vie P57, (0, ¢) (3.38)
i=1 k=1
em que N,; é a normalizacao do orbital, o polinémio em (1 — z) anula a fungao no contorno
r = Ry, o polinébmio em z anula as fungdes com [ > 0 na origem, o produtério em (&; — ) anula
a funcao nos zeros a;; da respectiva funcao de Bessel transposta para o intervalo 0 < z <1, e
o tltimo somatdrio leva em conta uma expansao em 5 gaussianas. Seus coeficientes Vj, e seus
expoentes [y sao determinados para cada distinto valor de Ry, e sao obtidos com a condi¢ao
([110]) de se maximizar a sobreposi¢ao entre a parte radial da Fq. 3.38 e a respectiva fungao
de Bessel esférica da Fq. 2.16.
Duas 1ltimas expressoes que usamos na descricao dos resultados a seguir se relacionam ao
potencial quimico pp, do PQ e a sua energia de carregamento Feq, = e?/C(N). O potencial

quimico expressa a diferenca entre duas energias fundamentais sucessivas,
tpo = Eo(N) — Eo(N — 1) , (3.39)

enquanto a energia de carregamento é dada ([51], [67]) pela diferenca entre o potencial de
lonizacao, I(N) = Eo(IN — 1) — Eo(N), e a afinidade eletrénica, A(N) = Fo(N) — Eo(N + 1),
da ilha. Da Eq. 3.39 vemos que I(N) — A(N) = pupo(N + 1) — upy(N), ou entao

Bear = I(N) = A(N) = Eo(N +1) — 2E5(N) + Eo(N — 1) ; (3.40)

se estivéssemos no presente capitulo interessados na corrente eletrébnica, F.,. equivaleria a

distancia entre picos vizinhos na conduténcia do sistema.
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3.5 Resultados

Mostramos na Fig. 3.1 uma comparacao entre os orbitais exatos descritos pelas funcoes de
Bessel esléricas (Fq. 2.16) e as expansoes envolvendo 5 gaussianas (Fq. 3.38) usadas em nossos
cdlculos; isso ¢é feito para uma ilha de GaAs com 2 elétrons e raio de 100 A. No Painel direito
(esquerdo) se encontram as fungoes de onda (as densidades de probabilidade) desses orbitals.
O acordo s6 nao é razoavel para orbitais do tipo s préximos & origem, embora suas densidades
de probabilidade sejam razodveis. O mesmo ocorre em quaisquer outros raios € ocupacoes, e

também em ilhas de InSb. Na Tab. III.1 mostramos os coeficientes e expoentes otimizados das
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Figura 3.1: Comparacao entre as bases expandidas em gaussianas usadas em nossos célculos e as
respectivas funcoes de Bessel esféricas exatas. No Painel esquerdo encontram-se as densidades
de probabilidade, enquanto no Painel direito estao mostradas as fun¢oes de onda. O acordo sé
nao é razodvel para orbitais do tipo s préximos a origem.

5 gaussianas relativas aos 6 orbitais considerados. O fator 107* em todos os expoentes cancela
a presenca do termo R na Eq. 3.38. Ambos os orbitais com n = 2 tem todos os seus expoentes
negativos por causa das regioes em que essas funcoes tém valor negativo.

A Fig. 3.2 mostra resultados de um cédlculo HFR. No Painel esquerdo encontram-se as
energias dos estados fundamentais em fungao do raio de uma ilha de GaAs populada por 2,

8, e 18 elétrons; no Painel direito fazemos o mesmo para uma ilha de InSb populada por 2,
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Tabela II1.1: Valores dos 5 coeficientes e expoentes que otimizam as gaussianas com as quais
os 6 orbitais da Fig. 3.1 foram calculados.

lorb. | Vi, D1(10°%) | Vo, Do(10%) | V3, Ds(10%) | Vi, D104 | Vs, Ds(10°%) |

1s | 0,3229,0,003 | 0,2353, 0,328 | 0,4554, 0,043 | 0,9069, 0,330 | 0,8317, 0,006
1p || 0,5902, 0,762 | 0,0646, 0,564 | 0,5041, 0,447 | 0,4599, 0,350 | 0,9727, 0,724
1d || 0,7301, 1,120 | 0,9570, 0,915 | 0,8227, 1,620 | 0,1950, 0,492 | 0,4194, 1,100
25 || 0,4823, —2,260 | 0,9875, —2,440 | 0,1082, —1,530 | 0,4006, 2,840 | 0, 0342, —2,260
17 | 0,6377, 1,500 | 0,4539, 1,920 | 0,9730, 1,440 | 0,4921, 1,610 | 0,5498, 1,360
2p || 0,8513, —1,420 | 0,0413, -3,720 | 0,0565, —0,401 | 0,8797, —1,410 | 0,0457, —1,700
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Pigura 3.2: Energias restritas de estados fundamentais de uma ilha esférica de GaAs (InSb)
populada por N = 2, 8 ¢ 18 (N = 2, 34, e 40) elétrons. A contribuigao Coulombiana &
mais importante em maiores raios. Nos insetls, analizamos a influéncia do campo magnético
no sistema. Veja que mesmo nessas configuracoes de camadas fechadas, onde L = § = 0, a
presenca do campo se faz sentir por causa do termo quadratico em By.
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34, e 40 elétrons. Km raios pequenos, a energia cinética é muito alta e domina totalmente a
Coulombiana, de forma que as energias relativas a diferentes valores de N sao muito afastadas
entre si. Km raios maiores, onde a interacao elétron-elétron se torna mais importante, as
energias relativas a distintos N ficam mais préximas. Nos insels dessa figura mostramos um
zoom mnas regioes de raios maiores, e analizamos a influéncia do campo magnético no sistema.
Em ambas as ocupacoes N desses insets, as curvas, em ordem crescente de energia, referem-se
a campos de 0, 2, 5, 8, ¢ 10 T, embora na figura isso esteja indicado apenas para N = 18 e
N = 40; para N = 2 a escala do gréfico torna imperceptivel a presenca do campo By. Como
esperado, o splitting Zeeman é bem maior para a ilha de InSb por causa de seu maior fator
g. Porém, o mais interessante a ser notado é que, mesmo nessas configuracoes de camadas
fechadas (onde L = S = 0), a influéncia do termo quadrdtico em By da Eq. 3.37 se faz
presente, principalmente em maiores raios e ocupacoes da ilha; note que um campo de 2 T’ nao
produz diferenca aprecidvel, mas campos maiores (~ 5 T') sim.

Para estudarmos espectros em qualquer ocupagao da ilha, mostramos na Iig. 3.3 os re-
sultados de um cdlculo HFI, na auséncia de campo magnético, de um PQ esférico de GaAs
com [y = 100 A. No Painel superior esquerdo fazemos uma comparacao dos resultados HFI
com o caso de elétrons nao-interagentes, onde o esquema de camadas de energia é visivel em
N = 2, 8, 18, 20, 34, e 40. Note que a interacao elétron-elétron faz com que a energia de
uma ilha cuja ocupagao corresponda a uma camada menos (mais) do que semi-preenchida seja
diminuida (aumentada) em relagao ao caso nao-interagente; quando tal ocupagao corresponde
a uma ilha com uma camada exatamente semi-preenchida, a energia do sistema interagente é
aproximadamente igual a do nao-interagente.

No Painel inferior esquerdo da Fig. 3.3 sao mostrados o potencial quimico da Eq. 3.39 € a
energia de carregamento da Fq. 3.40, onde os valores de Fio(NV) sao obtidos do célculo irrestrito
apresentado no Painel discutido no pardgrafo anterior. Note que ppgy aumenta de forma linear
conforme a ocupacao aumenta dentro de uma dada camada. Quando essa camada ¢é totalmente
preenchida, hd uma mudanga abrupta em ppg indicando que a camada seguinte de energia
comeca a ser ocupada; tal mudanca é tanto mais abrupta quanto maior for a ocupacao da ilha.
Um comportamento andémalo parece ocorrer com a camada 2s, cujo potencial quimico é maior
do que o da camada 1f (que possui maior energia). A energia de carregamento ¢ nao sé uma

outra forma de se verificar a presenca de camadas de energia no espectro, como também de se
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verificar a validade da regra de Hund ([104]) para o preenchimento dessas camadas. F,, deve,
em principio, apresentar picos maiores quando da ocupagao total de uma camada (N = 2, 8,
18, 20, 34) e picos menores na semi-ocupagao de uma camada (N =5, 13, 27, 37). O primeiro
fato se deve a maior dificuldade em se adicionar um elétron a uma ilha com uma camada
recém-preenchida (se calculdssemos a corrente de tunelamento, isso significaria que o sistema
apresentaria regices de bloqueio de Coulomb intensas a essas energias), enquanto o segundo estd
ligado a regra de Hund, que estabelece que elétrons devem ser adicionados ao sistema com seus
spins paralelos, até que se ocupem todos os orbitais possiveis em uma dada camada, fazendo
com que a energia de troca assim maximizada diminua a energia total do sistema. Porém,
algumas discrepéncias sao verificadas em F,,; o pico menor de N = 27 ocorre aqui em N = 26,

enquanto o pico maior de N = 20 possui aqui um valor negativo.
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Figura 3.3: Resultados obtidos pelo cdlculo Irrestrito em uma ilha de GaAs com raio Ry = 100
A na auséncia de campo magnético. O Painel superior esquerdo compara as energias irrestritas
com as do sistema nao-interagente, onde o esquema de camadas de energia da ilha é visivel.
O Painel inferior esquerdo mostra o potencial quimico e a energia de carregamento da ilha;
o primeiro tem mudancas abruptas quando uma nova camada comeca a ser preenchida, e
a segunda apresenta picos quando a ilha estd preenchida totalmente ou pela metade, esse
iltimo fato por causa da regra de Hund. Os Painéis inferior e superior direitos mostram,
respectivamente, a evolucao com N do spin total e de sua projecao como fornecidos pelo
método irrestrito.
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Os Painéis inferior e superior direitos da Fig. 3.3 mostram, respectivamente, a evolugao
com N do spin total S e da sua projecao Mg como calculados a partir das Fqgs. 3.35 e 3.36
para as energias irrestritas. Note que, na auséncia de campo magnético, a regra de Hund
parece ser seguida; o valor de Mg oscila de 0, em uma camada preenchida, até seu méximo ser
alcancado em uma camada semi-preenchida, quando entao comeca a diminuir novamente rumo
ao fechamento da camada. Os mdximos valem Mg = 1/2,3/2,5/2, e 7/2 para as camadas s, p,
d, e f, respectivamente. O valor esperado de S fornecido pelo formalismo irrestrito também estd
muito razodvel; discrepincias sao observadas apenas em N = 24, onde S > 2, e em N = 21,
onde S > 1/2. Acreditamos que ambas as discrepancias relativas ou a camada 2s ou a sua
vizinhanca - p1py maior do que o da camada 1f, pico de N = 20 negativo em Fg, € valor de S
quase dobrado em N = 21 - sao causadas pela nao razodvel reproducao gaussiana desse orbital,
como visfvel na Fig. 3.1. Vale também mencionar que os resultados a campo nulo para uma
ilha de InSb sao qualitativamente semelhantes.

Tlustramos com a Fig. 3.4, para o mesmo PQ de 100 A de GaAs da figura anterior, como
a presenca do campo magnético é capaz de violar a regra de Hund no sistema. Focando na
camada 1p, os Painéis, de cima para baixo e da esquerda para a direita, mostram a sucessao
dos estados fundamentais de N = 3 a N = 8 conforme essa camada é preenchida, assumindo-
se que a camada ls mantenha-se populada por um elétron up e outro down; as distintas
populagoes de spin possivels em cada ocupagao sao rotuladas por + (up) e — (down). Em
adicao ao pequeno efeito Zeeman presente em todas as ocupacoes, note a mudanca do spin
dos estados fundamentais em N = 4, 5, e 6 e, comprove que em By = 0, a seqiiéncia de spins
¢€1/2—-1-3/2—1—-1/2—-0. J4 em um campo magnético acima de 3 T, essa seqiiéncia
passa a ser 1/2—-0—1/2—-0—1/2— 0, ou seja, o quarteto e os tripletos sao suprimidos e o
sistema passa a oscilar apenas entre dubletos e singletos em altos campos. Quando a camada
estd semi-preenchida (N = 5), o estado fundamental passa de um quarteto para um dubleto
em By ~ 2 T'; quando ela tem um elétron & mais (N = 6) ou a menos (N = 4) do que isso, o
estado fundamental passa de um tripleto para um singleto, em ambos os casos, em Bg ~ 3 T

Por fim, comparamos os resultados dessas abordagens matriciais com aqueles obtidos via
acoplamento LS no capitulo anterior (Fig. 2.2) para um PQ de GaAs com Ry = 90 A. Em
campo nulo, 14, as energias sao 16.5 meV para N = 2, e 34.8 meV para N = 3; aqui elas sao,

respectivamente, 16.1 meV e 33.9 meV'; comprovamos também a validade do negligenciamento
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do termo quadrético em By para campos menores do que 2 T’. Vé-se assim que as abordagens de
Roothaan e Pople-Nesbet realmente fornecem energias menores do que as obtidas pelo célculo
perturbativo o qual, por sua vez, nao fornece resultados tao ruins em tal raio. Repetimos
que a desvantagem dos métodos aqui usados é que, no caso irrestrito, em geral nao temos
informacgao dos valores de L e S do estado, € nem os estados excitados sao confiavelmente
obtidos. Por outro lado, a aplicabilidade do acoplamento LS para sistemas com alta ocupacao
é sensivelmente diminuida, além de haver um limite para as intensidades do campo magnético

que podem ser consideradas.
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Figura 3.4: Violagao da regra de Hund induzida pelo campo magnético no PQ de GaAs com
Ro = 100 A da figura anterior. Os Painéis mostram a ocupacao sucessiva da camada 1p,
assumindo-se que a camada 1s mantenha-se populada por um elétron up e outro down. As
possiveis configuragoes de spin em cada N sao indicadas por + (up) e — (down). Em By = 0
a seqiiéncia de spins € 1/2 —1—-3/2—1—1/2 — 0, enquanto em campos maiores do que 3 T
ela se torna 1/2—-0—-1/2—-0-1/2—0.

3.6 Consideracoes

FEm nenhum momento nesse capitulo estivemos interessados em estados excitados, que pode-

riam, em uma primeira estimativa, ser calculados no método irrestrito promovendo-se elétrons
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para os orbitais desocupados da ilha. No entanto, tais estados sao melhor obtidos via cél-
culo de interacao de configuracoes ([109]), que também fornece as contribuigoes da correlagao
eletronica para as energias dos estados fundamentais do sistema. Outro célculo que se pode ser
feito diz respeito as densidades eletrénicas da ilha, conforme aumentamos seu raio; com esse
célculo poderfamos, por exemplo, comprovar ou nao a formacao de uma molécula de Wigner
no PQ quando o sistema atingisse uma determinada baixa densidade critica. Passamos a tratar
no préximo capitulo de pontos quanticos parabdlicos, focando principalmente nos efeitos spin-

érbita em seus espectros.
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Capitulo IV

Interacao spin-6rbita em pontos

quanticos

Abordamos nesse capitulo a influéncia de cada um dos tipos de acoplamento spin-érbita AIE
e AIB possiveis em pontos quanticos parabdlicos litograficamente definidos em materiais com
estrutura zincblende. Assumimos que apenas a primeira sub-banda de conducao do movimento
eletronico, quantizado na diregao perpendicular ao GE2D, seja populada, de forma a lidarmos
basicamente com uma simetria cilindrica (circular no plano do GE2D), a qual é tratada em
coordenadas polares. Um campo magnético é aplicado perpendicularmente ao plano do GE2D.
O PQ assim formado tem como solugao analitica o espectro de Fock-Darwin, sobre o qual
adicionamos os acoplamentos Rashba e Dresselhaus diagonalizando o Hamiltoniano resultante.
Regras de selecao ditando quais niveis do espectro F'D anticruzam em um dado campo magnético
critico, onde intensos processos spin-flip ocorrem, sao derivadas. A base de particula tnica é
entao anti-simetrizada para o trato da interacao Coulombiana em uma ilha com 2 elétrons, onde
uma mistura singleto-tripleto envolvendo seu estado fundamental é verificada. Um importante
detalhe acerca do sinal do fator g é também comentado. Em prol de uma leitura mais continua,
redefinimos as quantidades que sao necessdrias a esse capitulo; algums simbolos e notacoes tém

aqul um significado diferente daqueles presentes nos capitulos anteriores.
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4.1 Espectro Fock-Darwin

Assumimos que o confinamento perpendicular V(z), que define o GE2D onde o PQ é formado,
seja forte o suficiente para que os estados eletrénicos sejam completamente localizados na
primeira sub-banda de condugao do sistema (seja ele um pogo quantico ou uma heterojungao),
e consideramos que o campo magnético seja aplicado perpendicularmente ao plano do GE2D,
ou seja, B = Byz; assumimos ainda que o confinamento lateral V(p) definindo o PQ seja
parabdlico, ou seja, V(p) = mwip?/2, onde m e wy sao a massa eletronica efetiva e a freqiiéncia
do confinamento, respectivamente. Na auséncia de interagoes SO, o Hamiltoniano Hy para o

PQ cilindrico assim formado é

h? 1 gu
em que k = —iV + e¢A /(hic), o Laplaciano (j& sem levar em conta sua parte em z dada por

9%/02%) & V% = p Yd/0p(pd]0p) + p 19%/0¢?), A = Bop(—sin ¢, cos $,0)/2 é o potencial
vetorial no gauge simétrico, uy = eh/(2moc) é o magneton de Bohr onde my é a massa do
elétron livre, g é o fator g do bulk do material, e o representa as matrizes de Pauli. A solucao
analitica de Hy fornece o conhecido espectro de Fock-Darwin ([53], [54], [55]),

l o
Fris, = 2n 4+ 1| + 1)hQ + Qhwc + g,uBBO?Z , (4.2)
onde 0, = £1, n = 0,1,2,... e [ = 0,£1,£2,... sao, respectivamente, os nimeros quénticos
radiais e azimutais, e w. = eBy/(mc) e Q = /wd + w?/4 sao, respectivamente, as {reqiiéncias
ciclotronica e efetiva do sistema; as escalas de comprimento tipicas do PQ sao ly = //(mwy),

Ipg = \/h/(mw.), e A = \/h/(mQ), referindo-se respectivamente aos comprimentos de con-

finamento, magnético, e efetivo do sistema. As autofuncoes de Hy sao, por sua vez, dadas

por
1

V2r

onde x = p/A, X, ¢ a autofuncao de spin, e as fun¢oes radias

anlaz (l‘, Qb, 02> = Rnl(x)eil(bxo‘z ) (43>

2n!

ml‘l@xQ/QLé(l‘Q) (44>
n :

Rnl(l‘) =
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~ . . . l ZA.
sao dadas em termos dos polindémios associados de Laguerre L‘n‘ (y). E interessante reescrever-

mos Hy em unidades de hf2, o que resulta em

1 0 0 L2 22w gm
H = - _ z - _C LZ z 4‘
0 2:1:8:1:<x8:1:>+2:1:2+2 2Q< + 20>’ (45)

em que m =m/mg e L, = —i0/0¢.

4.2 Interacao spin-6rbita do tipo Rashba

Por causa da assimetria de inversao estrutural originada nao sé pelo confinamento perpendicular
que dé forma ao GE2D, como também pelo confinamento lateral que define o PQ, o acoplamento
SO AIE deve ser adicionado a Hy para a correta descricao do problema. Seu Hamiltoniano tem

a forma

Hap =ao - (VV xK) | (4.6)

onde V(r) = V(p)+V(2) é o potencial de confinamento total, € a é o pardmetro de acoplamento

SO. Podemos separar Harp em trés contribuigdes (veja Apéndice B) como Hajp = H EIE +

Hgr + Hg, onde
. Wo
Hyg =ig—Av (k) (o4 L_—o_L,) (4.7)
g Q2
se anula porque (k,) = 0 com qualquer fun¢ao que usemos para a primeira sub-banda de
conducao do sistema,
D a Wy We o
e = 57 [Lz s } (4.8)

¢é a contribuicao, diagonal na base FD, devida ao confinamento lateral e

1 adV
HR = —mxa[oq,L,A, +O',L+A+] (49>
¢ o chamado termo Rashba ([69]) induzido pelo confinamento perpendicular. Nestas equagoes,
Ly=¢ o, =(0,+i0,)/2e
0 L, w.

Ay = :F% + > + ﬁl‘ . (4.10)
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Note que todos os termos estao expressos em unidades de hf); os termos nao nulos sao lineares
em k e sdo, em principio, externamente ajustéveis: HY,, depende da freqiiéncia de confinamento
wo, enquanto H depende do campo elétrico interfacial Fy (por exemplo, em um pogo triangular
- V(z) = —elyz -, terfamos dV/dz = —eky).

E interessante mencionar que se o Hamiltoniano total 7/ do problema fosse apenas a soma de

Ho+H?7, ., este teria uma solugao analitica ([101]); seu espectro seria o mesmo da Eq. 4.2, desde

que substituissemos ) por ,. = \/ wi + w?/4 + 0, (a/3)wow,. e adiciondssemos a contribuigao
o l(c/13)hwo, e snas fungoes radias seriam as mesmas da FEq. 4.4, desde que substituissemos A
por A, = +/h/(mf,,), mudando-se também a varidvel = para p/A,.. A inclusdao de Hg torna

H, certamente, nao-diagonal.

4.3 Interacao spin-6rbita do tipo Dresselhaus

Se o PQ é formado em um material com estrutura cristalina zincblende, sua auséncia implicita
de simetria de inversao bulk da origem ao chamado acoplamento SO AIB, ou termo Dresselhaus,
o qual deve também ser adicionado a Hy para uma descricao apropriada do problema. Seu

Hamiltoniano bulk tem a forma ([68])
Harp =7 [0aks (K] — k2) + oyky (K2 — K2) + 0.k (K2 — k)] (4.11)

em que 7 é o pardmetro de acoplamento SO. Apés a quantizacao originando o GE2D, assumida
na direcao z, H4;p pode ser separado em trés contribui¢oes na forma H;p = HE + Hg + HE,

onde HE = ~ (k2) [0k, — 0.k,] € linear em k, Hy = ~yo., (k) (k2 — k%) & quadratico em k, e

HS = [kaxkg — Uykyk:ﬂ é ciibico em k. E direto notar que o termo quadrético (e diagonal
em spin),
1 (ke
Q_ - T\l
HY = ETU’Z [LiBJr + L%B,} ) (4.12)

onde definimos

& 1, w \19 2 Lo we\ L W,
Bi_<_%+Eiﬁx>§%_<iﬁ+ﬁ+ﬁ>__ T, (413>

corresponde a uma renormalizacao da massa no plano 2D, a qual passaria assim a depender do

spin eletronico e seria diferente nas direcoes x e y; porém, tal termo se anula j4 que novamente
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Tabela IV.1: Todos os termos constituintes da FEq. 4.16 que definem a contribuicao ciibica para
o acoplamento SO do tipo Dresselhaus.

| termo | i=1 | i=2 | i=3 | i=4 |
o — — — —
Ay 1(1+ L) 11— L) 1+ L) (11— L)
A | -2 +3L.+L2) | —5(1-3L.+L?) |—3(1—-L+LY)|—10+L +1L%
A | ;8L +6L; + L) | : (—8L. +6L - L)) (2L - 1Y) 2L+ 1Y)
12 3 —3 T =1
il g g g g
Bis —3(1+2L,) —2(-1+42L,) —= (6+2L.) —= (-5+2L,)
By | TGLf) | TeL 13 | ICL+l) | —teL-1)
C —3 —3 " "
il 16 10 16 16
Cy 16 L —1c s —16 (8+3L,) —36 (8 =3L)
D, T T T T
il 32 32 32 32
(k.) = 0. O termo linear pode ser escrito como
iy (k?)
Hg - _m )\ [U+L+A+ — U,L,A,] 5 (414>
onde (k%) = (7/z)? se um pogo infinito é assumido definindo o GE2D, z, sendo a largura

(altura) tipica do sistema na diregao z, ¢ AL sao dados na Fq. 4.10. J4 o termo ctibico pode

ser expresso, apds alguma dlgebra, como

- 2 3 2 3

C _ o 3 We wc wc 3 We wc wc

Mo =705 {"L+ [Al ittt @Dll ol [AQ Tttt @14
2 3

We Wy W We w? w3
+o_L_ lAzs + 533 + @Czs + @Dz;} +oy Ly [Azl + §B4 + @CZ + §D41 } . (4.15)

onde introduzimos as abreviaturas

9 1 92 1 0 1
Ai=An—+An——— i3 5 A 4™ s
18:1:3+ 2:1:8:1:2+ 3:1:28:1:+ L3
9? 0 1
B =Bjx— + Bjs— + Bis— ,
15178:1:24- 28:1:+ 37
0
Ci = Cua® 5=+ Cint | 416
1T 8$+ 2T ( >
D¢=D¢1$37

com i = 1,2,3,4. Cada um dos componentes da Eq. 4.16 é dado na Tab. IV.1; o Apéndice B
detalha a deducao dos termos AIB.

Devemos salientar que, em um campo magnético, os elementos matriciais relativos a o I
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e oL, em HY nio sao Hermitianos, daf resultando a necessidade de simetriza-los ([81], [82]);
se o campo ¢ nulo, tal problema nao ocorre ([89]). Observe que o termo Dresselhaus linear
também pode, em principio, ser variado ao mudarmos o valor de zy da estrutura. Note que

ambas as contribuicoes AIB também estao escritas em unidades de hf).

4.4 Interacao elétron-elétron e Hamiltoniano total

Para a inclusao da intera¢io Coulombiana no PQ, expandimos o termo |r; — ro| ™! no Hamilto-

niano He, = €2/(g|r1 — r2|) em termos de fungoes de Bessel J,,, 0 que nos permite escrevé-lo,

em unidades de i, na forma ([105])

A >
Hee = — Z Gm(%%)/ A& (1) I (Ea)e 50/ (4.17)

ap 0

m—=—00

onde € é a constante dielétrica do material e ag = eh? / (meQ) ¢é o ralo de Bohr efetivo do sistema.
Os estados de 2-particulas do PQ sao apropriadamente anti-simetrizados ao construirmos deter-
minantes de Slater baseados nas fungoes FD da Eq. 4.3, de forma que ambas as contribuicoes
Coulombianas, direta e de troca, sao incluidas; tais estados podem ser rotulados pelas pro-
jegoes dos momentos angulares totais orbital (Mp) e de spin (Mg). FEmbora o somatdrio em m
na Fq. 4.17 seja infinito, na pritica, ao realizarmos a integracao angular de um elemento do
tipo (M Msg| Hee ‘M/LM/S>, a qual envolve cdlculos de (U;(1)W;(2)| Hee |V, (1)¥(2)), teremos
apenas uma tnica contribuicao nao nula satisfazendo 0y, 14,4, 14,, de forma que os elementos ma-
triciais Coulombianos devem satisfazer o My, pg, COTIO esperado ([106]); certamente, eles também

satisfazem 0 j4 que a interagao Coulombiana nao depende de spin.

Ms,Mg>
Apds termos exposto separadamente nas Eqs. 4.5, 4.8, 4.9, 4.14, 4.15, e 4.17 todos os
Hamiltonianos incluidos no modelo, vale explicitar que o Hamiltoniano total H de 1-particula

sera a soma

H=Hy+ HYp+ Hp+ HE+ HS ; (4.18)

quando estivermos tratando um PQ) com 2 particulas, o Hamiltoniano total H ser4 entao dado

por
2

H=> H+H,. (4.19)

i=1
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4.5 Regras de selecao, campo critico e sinal do fator ¢

Antes de mostrarmos os espectros de PQ’s parabdlicos sob interacoes SO, a forma com que
escrevemos as ligs. 4.5, 4.8, 4.9, 4.14, 4.15, e 4.17 j4 nos permite adiantar alguns comentérios
gerais da influéncia SO no sistema, principalmente no que se refere as regras de selecao ditando
quais niveis no espectro eletrénico irao cruzar ou anticruzar em um dado campo magnético.
Observe de imediato que os termos HY;, Hp e H5 tém uma dependéncia linear com o campo
magnético, enquanto o termo H§ tem dependéncias linear, quadrética e ciibica com By.

A simetria caracterfstica do sistema dita quais niveis de energia {n,l, 0.} de Hy sao influ-
enciados pelos termos SO através de regras de selegao explicitadas a seguir; usaremos j para
rotular a projecao do momento angular total de particula inica, com j =1+ 0,/2. Em campo
nulo, o termo diagonal H%,,, levanta a degenerescéncia do espectro FD do PQ de acordo com o
valor de j. J4 em campo finito, o termo Rashba Hp induz anticruzamentos no espectro de Hy
sempre que um par de niveis com Al = +1 = —A¢, /2 se cruzarem e, por causa dos operadores
o4 L+, niveis com | < 0 sao os mais afetados j& que suas dispersoes magnéticas facilitam cruza-
mentos; o AC de menor energia ocorre entre os niveis {0,0,—1} e {0,—1,41}. Também em
um campo finito, o termo Dresselhaus ciibico H§, através dos operadores o+ L7, introduz AC’s
no espectro FD sempre que um par de niveis com Al = F3 ¢ Ao, /2 = +1 se cruzarem, sendo
que os dois AC’s de menor energia envolvem os niveis {0,1,—1} e {0,—2,4+1}, e {0,0,—1} ¢
{0,—3,+1}. J4 o termo Dresselhaus linear H5, mesmo em campo finito, através dos operadores
o+ L, nao é capaz de induzir AC’s no espectro FD, porém levanta degenerescéncias e provoca
deslocamentos de cruzamentos por causa de elementos matriciais com Al = +£1 = Ao, /2, o
mesmo valendo para os operadores o Ly em H§. Vale ressaltar que elementos matriciais entre
estados com diferentes n’s, em geral, nao sao nulos.

Com relagao ao espectro de Hy puro, em campo nulo suas trés camadas menos energéti-
cas contém, em ordem crescente de energia, os estados {0,0,+1}, {0,—1,+1} e {0,1,+1}, ¢
{0,—2,4+1}, {1,0,+1} e {0,2,£1}. A inclusao de efeitos SO faz com a primeira camada tenha
j =1/2, a segunda seja subdividida em j = 1/2 € 3/2, e a terceira se divida em j = 1/2, 3/2
e 5/2; j4 a presenga de um campo magnético levanta as degenerescéncias orbital e de spin dos
estados, introduzindo uma competicao entre efeitos magnéticos e SO nas energias do PQ.

Por causa do fator g negativo em um PQ de InSb, seu estado fundamental tem [ = 0 e

0, = 41, e o cruzamento de menor energia de Hy, relativo aos estados {0,0,—1} e {0,—1, 41},
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ocorre em um campo magnético critico dado por

hwo m

Be = :
tg /mlg|(mlg| + 2)

(4.20)

como j4 exposto, a inclusao de Hy faz com que tal cruzamento se torne um AC, abrindo um
mini-gap de energia em By ~ BY. Note que B pode ser diminuido ao reduzirmos a energia
de confinamento do PQ. Seu valor moderado no InSb (que adiantamos ser de 2 a 3 T' para
fuwg = 15 meV) é uma conseqiiéncia direta do alto valor do fator ¢ desse material; em um
PQ de GaAs, por outro lado, mesmo em um confinamento muito fraco (wy = 2 meV’), temos
B2 ~ 9.5 T, um campo onde os niveis de Landau j4 estao bem definidos.

Um detalhe interessante a ser discutido diz respeito ao sinal do fator g. Mencionamos que
em PQ’s com g < 0, Hp, introduz AC’s no espectro enquanto H% desloca cruzamentos e AC’s
para novos campos criticos. Por outro lado, em PQ’s com g > 0, a seqiiéncia de niveis é
permutada e, conseqiientemente, HE assume o papel de Hpg, e vice-versa; para visualizar tal
fato, basta verificar que o estado fundamental de H, passa a ter [ = 0 e 0, = —1, que seu
cruzamento de menor energia passa a ser entre os estados {0,0,+1} e {0, —1, —1}, e relembrar
a forma dos operadores nas FEqs. 4.9 e 4.14. Dessa maneira, em um PQ de silicio, por exemplo,
que possui g > 0 e nao tem estrutura zincblende, o Hamiltoniano AIB é ausente, enquanto o
Hamiltoniano AIE nao é capaz de provocar qualquer AC em seu espectro de energia.

No que se refere a H,., a interacao Coulombiana a campo nulo tem como efeito separar
o espectro em singletos e tripletos, enquanto a campo finito a seqiiéncia de estados pode ser
alterada; por exemplo, o estado fundamental da ilha passa a oscilar entre singletos e tripletos

conforme o campo magnético é aumentado.

4.6 Resultados para um ponto quantico de 1 elétron

Relembramos que a abordagem perturbativa ([90], [91], [92], [93], [94]) realizada em ilhas de
GaAs nao ¢é védlida em materiais de gap estreito, que sao o foco desse estudo (no caso InSb);
por isso, uma diagonalizacao exata do Hamiltoniano total se faz necessdria. Para uma melhor
compreensao do espectro de 1-particula de H total como funcao de By para um P(Q de InSb,
optamos em discutir progressivamente as mudancas nos niveis FD de Hy induzidas pela adicao

separada de cada um dos 4 termos SO possiveis. Em todas as figuras dessa secao, o Painel A
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Tabela IV.2: Pardmetros para o PQ de InSb usados em nossos cdlculos. A maneira com que as
energias SO foram estimadas estd explicada no texto.

By (neV) | () - [ w@) [ a0 [ 2@ [
23 0,014 (—51) 16,5 625 500 160 —0,5107°

hwo (meV) | By (meV) | Eg (meV) | EG (meV) | Ef (meV) | FEee (meV) | Iy (20) (A)
15 0,2 1.3 0,02 5.2 15 190 (40)

mostra o espectro de um PQ definido pelos pardmetros da Tab. IV.2 (quando outros valores
nao forem especificados) obtido de uma diagonalizacao numérica usando-se estados da base
FD com n < 4 e |l] <9 (equivalendo, em campo nulo, a 10 camadas de energia), ou scja,
110 estados da base; o Painel B mostra um zoom nas trés menores camadas de energia, com
um inset mostrando outro zoom nos 4 estados da segunda camada de energia; os Painéis ('
e I mostram, respectivamente, a evolucao dos nimeros quénticos de spin o, e orbital [ com
o campo By para todos os 110 estados da base, enquanto seus insets mostram o mesmo, sé
que levando-se em conta apenas os 7 estados de menor energia do PQ. As estimativas das
energias dadas na Tab. IV.2 sao retiradas de seus respectivos prefatores a campo nulo, ou seja,
ERp = (/i) hwo, Er = (a/N)dV/dz, Bl = (k2 /N, ES = /) € Eee = (M ag)hQ, enquanto
os valores de « e v foram retirados da Ref. [101], embora eles ndo possam ser tomados como
definitivos (por exemplo, a Ref. [96] fornece v = 220 eV A?). Observe nessa tabela que Ej
é comparavel a Fe., e que podemos igualar Fr a E5 ao quadruplicarmos dV/dz; certamente,

essas energias sao distintas para diferentes niveis, e mudam com os pardmetros do modelo assim

como com o campo magnético.

4.6.1 Espectro Fock-Darwin puro

Como ponto de partida e referéncia, mostramos na Fig. 4.1 o espectro de Hy puro, onde nao hd
qualquer contribuicao SO. Note especialmente no Painel A: a estrutura de camadas de energia
do PQ (as trés primeiras mencionadas na se¢ao anterior) a campo nulo, com uma separacao de
15 meV entre camadas sucessivas; o levantamento das degenerescéncias orbital e de spin em
um campo finito; a presenca de degenerescéncias acidentais a campo finito (note que B, ~ 2.6
T'); a maior dispersao com By dos orbitais tendo I > 0; e a formagao de niveis de Landau em
altos campos magnéticos. Note ainda a sequéncia de estados do PQ); por exemplo, em By = 0.5

T, observe no Painel B que os 12 estados de menor energia sao, em ordem crescente, {0,0,+1},
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{0,0,—1}, {0,—-1,+1}, {0,—1,—1}, {0,1,+1}, {0,1,—1}, {0,—2,4+1}, {0,—2,—1}, {1,0,+1},
{1,0,—1}, {0,2,41}, e {0,2,—1}; no inset desse painel exemplificamos com a segunda camada
que nao hé qualquer cruzamento de niveis fora dos pontos de degenerescéncia acidental. Pode-
se comprovar que nenhuma mistura de niveis estd presente no espectro de Hy olhando-se a
evolugao de 0, e I com o campo By (Painéis C' e D e insets); note que todos os 110 estados da
base sao, de fato, estados puros, j4 que 0, = +1 ¢ —9 <[ < 9, ambos tomando apenas valores

inteiros. Tals caracteristicas gerais podem ser tomadas como as assinaturas de um confinamento

parabdlico em PQ’s 2D.
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Figura 4.1: Espectro Fock-Darwin de Hj, sem inclusao de termos SO. Note a estrutura de
camadas a campo nulo, assim como a presenca de vdrias degenerescéncias acidentais a campo
finito. Os estados sao puros, ja que os valores de 0, e [ sao sempre os mesmos niimeros inteiros,
em qualquer campo. Os significados dos Painéis A, B, C' e D estao explicados no texto, e sao
os mesmos para todas as figuras dessa secao.

4.6.2 Efeitos do termo Rashba diagonal

A adicao do termo Rashba diagonal H%,, a Hy (Fig. 4.2) causa um pequeno splitting do es-
¢ & AIE g peq 4 g
pectro a campo nulo, sem no entanto deslocar consideravelmente as degenerescéncias acidentais

presentes a campo finito; dai, o valor B do campo critico para o primeiro cruzamento de niveis
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nao é alterado pela inclusao de HY,,, ou seja, B = B2 ~ 2.6 T' (Painéis A e B). Tal splitting
induz novos cruzamentos de niveis a baixos campos; no inset do Painel B exemplificamos tal
fato com a segunda camada de energia. Isso decorre do fato de que H%;, ordena estados de
acordo com o valor de j, ¢ o estado de maior (menor) energia a campo nulo tem, nessa se-
gunda camada que tomamos como exemplo, j = 3/2 (j = 1/2). Note que para By 2 0.2 T o
ordenamento normal de estados (aquele existente na auséncia de termos SO) para um PQ com
g < 0 & refeito, ou seja, {0,—1,+1}, {0,—1,—1}, {0,1,+1}, e {0,1,—1} em ordem crescente
de energia; note ainda que o estado 3/2 (1/2), a campo nulo, estd acima (abaixo) de 30 meV.
Esta competicao entre efeitos spin-érbita e de campo magnético externo é idéntica aos regimes
Zeeman e Paschen-Back de dtomos reais ([102]), € esse mesmo ordenamento de niveis é obser-
vado na Ref. [101], em que o termo Rashba Hx nao ¢ levado em conta. Os Painéis C' e D e seus

insets comprovam que esse Hamiltoniano SO diagonal nao induz qualquer mistura nos estados

FD do PQ.
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Figura 4.2: Espectro de energia do PQ quando apenas o termo 7y, é adicionado a Hy. Os
estados continuam sendo puros a qualquer campo, e novos pontos de degenerescéncia acidental
sao induzidos no espectro a baixos campos, os quais definem uma competicao entre efeitos SO
e magnéticos no espectro da ilha.
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4.6.3 Efeitos do termo Rashba nao-diagonal

A adigao do termo Rashba nao-diagonal Hgr a Hy (Fig. 4.3) induz uma forte e intrinseca
mistura de estados, qualquer que seja a magnitude de a, sempre que um par de niveis FD com
Al = —Ac,/2 = £1 se cruzem em uma degenerescéncia acidental do espectro de Hp. Essa
mistura converte o cruzamento que ocorria em B2, em um AC, abrindo assim um mini-gap
de energia em By ~ 2.5 T ~ B (Painéis A e B); os Painéis C' e D mostram que niveis de
maior energia também satisfazendo essa regra de selecao apresentam AC’s aproximadamente
no mesmo campo critico, dai o colapso verificado tanto em ¢, como em [ em By ~ 2.5 T.
A largura dessa regiao de campos criticos (entre 2.1 ¢ 2.6 T no Painel '), assim como o
tamanho dos mini-gaps abertos nos AC’s é proporcional & magnitude de «, enquanto o préprio
valor de B¢ & pouco afetado pelos valores de «v (insets dos Painéis C' e D). Vale mencionar
que as demais caracteristicas gerais sao idénticas ao caso anterior, ou seja, Hp também induz
um pequeno splitting do espectro a campo nulo e desloca apenas levemente degenerescéncias
acidentais a campo finito. Note no inset do Painel B que a seqiiéncia de estados na segunda
camada, a campo nulo, é oposta ao caso anterior: o estado j = 1/2 (j = 3/2) ¢ o de maior
(menor) energia, € agora o primeiro se mantém praticamente no mesmo valor de Hy (30 meV),
enquanto o segundo tem um valor levemente menor. Quando By 2 0.1 T’ o ordenamento normal
de estados é novamente refeito. Note por fim no Painel D que todo estado tendo [ par e negativo

(I =—2,—4,—6,—8) anticruza.

4.6.4 Inclusao simultinea de ambos os termos Rashba

A Fig. 4.4 mostra a adicao simultdnea de ambos os termos AIE, H?,,. e Hy, a Hy. Observe no
inset do Painel B que o ordenamento dos estados é aquele proveniente de H%,, porém tanto
suas energias (7 = 3/2 em 30 meV e j = 1/2 levemente abaixo) como o campo (B 2 0.1 T)
em que o ordenamento normal dos estados é restabelecido sao provenientes de Hz. Além disso,
a largura da regiao de campos criticos ¢ maior (entre 2.2 ¢ 3.6 T' no Painel (), assim como
se verifica no Painel D que AC’s envolvendo orbitais com I < 0 (I > 0) ocorrem em campos
criticos um pouco menores (maiores) do que o campo Bg ~ 2.55 T' do primeiro AC (insets
nos Painéis C' ¢ D). Para uma futura comparagao, observe no Painel B que o primeiro AC
envolvendo estados com n = 1 (~ 50 meV), relativo aos niveis {0,1,—1} e {1,0,41}, ocorre

no mesmo campo critico Bg ~ 2.55 T'; de forma geral, AC’s entre estados com qualquer n
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Figura 4.3: Espectro de energia do PQ quando apenas o termo Hp é adicionado a Hy. Uma
forte mistura de niveis ocorre em Bg ~ BY ~ 2.5 T, onde quase todos os estados anticruzam.
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Figura 4.4: Espectro de energia do PQ quando ambos os termos AIE sao adicionados a Hy. A
regiao de anticruzamentos é alargada, embora o primeiro AC ocorra praticamente no mesmo

campo magnético de cerca de 2.55 T'. AC’s envolvendo orbitais com I < 0 (I > 0) sao deslocados
para menores (malores) campos.
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ocorrem aqui basicamente na mesma regiao de campos criticos, o que fica claro nos Painéis '
e D. Vale relembrar que os efeitos de ambos os termos AIE no sistema podem ser reduzidos ao

diminuirmos wo (H%Y;z) ou dV/dz (Hg).

4.6.5 Efeitos do termo Dresselhaus ciibico
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Figura 4.5: Espectro de energia do PQ quando apenas o termo H§ é adicionado a Hy. A
influéncia desse termo é praticamente desprezivel sob os pardmetros considerados nessa figura.
Porém, veremos adiante que os AC’s relativos a esse termo se tornam visiveis quando o campo
Rashba é aumentado.

A adicao do termo Dresselhaus ciibico HS a Hy (Fig. 4.5) praticamente em nada muda o
espectro FD original, como se verifica nos Painéis A e B e seu insel. Uma pequena mistura
de estados, tanto em By ~ 1 T como em By =~ 5 1T, é visivel nos Painéis C' ¢ D e seus
insets. O primeiro AC satisfazendo Al = F3 e Ao, /2 = £1, em 1 T, envolve os estados
{0,1,—1} e {0,—2,41}, enquanto em 5 T ele envolve os estados {0,0,—1} e {0,—3,+1},
ambos ocorrendo em cerca de 35 meV; AC’s envolvendo niveis mais altos ocorrem sempre ao
redor desses dois campos criticos. O operador H§ também é, em principio, capaz de induzir
splittings a campo nulo no espectro, porém tais splitlings, assim como os mini-gaps aberto

nos AC’s, sao praticamente despreziveis dada sua pequena influéncia no sistema quando ele é
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considerado em separado dos demais termos SO. A situacao serd um tanto diferente quando

considerarmos o operador H total para um PQ com diferentes pardmetros daqueles presentes

na Tab. IV.2.

4.6.6 Efeitos do termo Dresselhaus linear

60
32 ~ ]
28] = :. L
2 90
— 24 R""-____ m
> 00 05 10 15 |40 7
E =}
o
5 30 5
g @
i s

01 2 3 45 6 7 89 01 2 3 456 7 8 9
Campo Magnético (T) Campo Magnético (T)

Figura 4.6: Espectro de energia do PQ quando apenas o termo H5 é adicionado a Hy. Embora
AC’s nao sejam induzidos por esse termo, ele altera de forma drastica o espectro ao provocar
grandes splittings de energia a campo nulo, além de deslocar diversos cruzamentos de niveis a
campo finito; o primeiro deles agora ocorre em cerca de 3.3 T. Mesmo os estados de menor
energia deixam de ser puros ainda a campo zero.

A adigao do termo Dresselhaus linear HL a Hy (Fig. 4.6) muda de forma dréstica as
caracterfsticas gerais do espectro FD, deslocando sobremaneira as degenerescéncias acidentais
do PQ em um campo finito; esse operador, porém, nao é capaz de induzir AC’s em um PQ
com g < 0. Os splittings de energia a campo nulo sao tao marcantes (veja Painéis A ¢ B)
que os estados do PQ deixam de ser estados puros mesmo a campos muito baixos ou ainda
em campo nulo, como mostram os Painéis C' e D e seus insets. No Painel C, por exemplo,
em By = 0, valores de |o,| < 0.5 sao encontrados para estados de maior energia, enquanto

em seu inset, relacionado aos 7 estados de menor energia, temos valores de |o,| ~ 0.8. Os
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cruzamentos de niveis também sao bem deslocados para campos maiores; como exemplo, note
que agora o primeiro desses cruzamentos se dd em Bo ~ 3.3 T. Outro efeito essencial desse
termo é exemplificado no inset do Painel B, onde apenas um cruzamento ¢é visivel na segunda
camada (o segundo agora ocorre apenas em um campo bem mais alto, por volta de 3.5 T
visfvel nesse mesmo painel), e assim o ordenamento normal dos estados nao é mais refeito como
nos casos anteriores. HEsse fato torna impossivel a identificagao distinta dos regimes Zeeman e
Paschen-Back no espectro do PQ como vinha ocorrendo com todos os outros termos SO, e serd
essencial na discussao do Hamiltoniano total a seguir. Note ainda nesse inset que o estado de
malor energia (j = 3/2) tem o mesmo valor de Hy (30 meV), e o de menor energia (j = 1/2)
é bem mais deslocado para baixo. Vale também lembrar que o efeito desse termo no espectro

pode ser reduzido ao aumentarmos o valor de zy.

4.6.7 Inclusao simultdnea de ambos os termos Dresselhaus

A Fig. 4.7 mostra a adigao simultdnea de ambos os termos AIB, HS e HE, a Hy. E vistvel
que ao considerarmos apenas as contribuicoes AIB ao espectro FD, o termo linear domina

totalmente o termo ciibico, quando os pardmetros da Tab. IV.2 sao usados.
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Figura 4.7: Espectro de energia do PQ quando ambos os termos AIB séao adicionados a Hy.
Com os pardmetros considerados, o termo Dresselhaus linear domina totalmente o termo ciibico.
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4.6.8 Inclusao simultidnea de todas as interacgoes spin-érbita

Finalmente, a Fig. 4.8 mostra a adi¢ao simultdnea de todos os termos SO a Hy. Pela discussao
anterior, podemos identificar quais mecanismos SO sao dominantes em cada uma das principais
assinaturas do espectro. A enorme mistura de estados mesmo a campos préximos de zero
(Painefs A, C' e D), assim como splittings, posi¢ao e ordenamento de estados sao dominados
por [} (Painel B e inset), embora com contibuicoes dos termos ATE. A influéncia do termo H§
ainda parece indistingiifvel. Todos os AC’s sao determinados pelo termo Rashba Hg, embora
sejam deslocados para campos criticos maiores por causa do termo Dresselhaus linear. Observe
que o primeiro AC foi deslocado de Bg ~ 2.55 T' (Fig. 4.4) para B ~ 3.3 T' (Painel B e insets

nos Painéis C' e D), e que as regioes de campos criticos sao mais alargadas.
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Figura 4.8: Espectro de energia do PQ quando todos os termos SO possiveis sao simultanea-
mente adicionados a Hy. Basicamente, o termo Hy induz AC’s no espectro, que sao deslocados
por HE para campos maiores. A caracteristica mais marcante da presenca simultanea de todos
os termos é que AC’s relativos a estados com distintos n agora se agrupam em diferentes campos
magnéticos criticos.

No entanto, a nova e marcante caracteristica de H total é a clara presenca de mais do que
uma tinica regiao de AC’s. Ao compararmos os Painéis A e C, nota-se que a primeira familia de

AC’s (ao redor de Bg ~ 3.3 T' e relativa aos estados com energias entre 20 ¢ 60 meV') envolve
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apenas niveis com n = 0, os primeiros AC’s sendo entre {0,0,—1} e {0, —1,+1}, {0,—1,—1} e
{0, -2, 41}, {0,—2,—1} e {0, =3, +1}, ... ; asegunda familia de AC’s (ao redor de 5 T e relativa
aos estados com energias entre 70 ¢ 110 mel”) envolve apenas niveis com 1 = 1 (exceto o inicial),
os primeiros AC’s sendo entre {0,1,—1} ¢ {1,0,+1}, {1,0,—1} e {1,—1,+1}, {1,—-1,—1} e
{1,—-2, 41}, ... ; a terceira familia de AC’s (ao redor de 8 T’ ¢ relativa aos estados com energias
entre 150 e 190 meVl’) envolve apenas niveis com n = 2 (exceto os iniciais), os primeiros
AC’s sendo entre {0,2, -1} e {1,1,4+1}, {1,1,—1} e {2,0,+1}, {2,0,—1} e {2,—1,+1}, ... .
Embora AC’s no espectro sejam causados pelas regras de selecao de Hg, a presenca de Hj no
Hamiltoniano total desloca-os de tal maneira a agrupar, ao redor de um mesmo campo critico,
AC’s relativos a um mesmo n. A causa disso pode ser entendida ao compararmos, por exemplo,
os Painéis B e seus insets nas I'igs. 4.4 e 4.6; note na I'ig. 4.4 a presenca de 2 cruzamentos
na segunda camada, ainda em baixos campos, e daf o primeiro AC envolvendo um nivel com
n =1 (entre {0,1,—1} e {1,0,+1}) ocorre no mesmo campo critico que os AC’s entre estados
com n = 0; j4 na I'ig. 4.6 a presenca de apenas um cruzamento na segunda camada, a baixos

campos, desloca esse AC entre {0,1,—1} ¢ {1,0,4+1} para um campo critico mais alto.

4.6.9 Cancelamento dos acoplamentos spin-érbita

Todas as figuras anteriores sao relacionadas a um PQ definido pelos pardmetros da Tab. IV.2.
Exemplificamos nas duas préximas figuras como diferentes magnitudes da interacao SO afetam
o espectro do PQ.

Na Fig. 4.9 consideramos um sistema mais largo, com um valor de zy que é o dobro do
considerado na Tab. IV.2 (demais pardmetros sao iguals); isso equivale a diminuir a influéncia
do termo Dresselhaus (apenas o linear) no sistema. Como esperado, o espectro se torna bem
similar ao da Fig. 4.4, onde apenas termos AIE estao incluidos. Note que o primeiro AC foi
movido de volta a B ~ 2.55 T, e que todos os AC’s ocorrem novamente ao redor desse mesmo
campo critico, j& que o termo HJ nao é mais forte o suficiente para deslocar AC’s envolvendo
estados com n diferentes; porém, como ele nao é nulo, a regiao de campos criticos em torno de
B¢ é um pouco mais larga aqui. As pequenas misturas ao redor de 1 e 5T se relacionam, como
antes, ao termo Dresselhaus ciibico.

Na Iig. 4.10 tentamos simular o caso em que os splittings de energia a campo nulo sao can-

celados mesmo na presenca de todos os termos SO, o que é razoavelmente obtido ao tomarmos

78



[o7]
(=]

o
<)

B
o

Energia (meV)
w
o

(naw) eiBisug

+20

0123 456 7 89 0123456 7 8 9
Campo Magnético (T) Campo Magnético (T)

Figura 4.9: Espectro de energia do PQ quando todos os termos SO possiveis sao simultanea-
mente adicionados a Hy e a largura 2y é dobrada. Como esperado por causa da diminuicao da
influéncia do termo HJ, o espectro apresenta caracteristicas similares as da Fig. 4.4, embora
com a largura da regiao de campos criticos sendo um pouco maior aqui.
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um campo interfacial dV/dz quatro vezes maior do que o considerado na Tab. IV.2 (demais
pardmetros iguals); isso equivale a aumentar a influéncia do termo Rashba (apenas o nao-
diagonal) no espectro do PQ. Note nos Painéis A e B que tais splittings razoavelmente se
anulam, e que uma estrutura de camadas de energia a campo nulo semelhante ao espectro de
Hy puro da Fig. 4.1 é formada, embora em energias menores, mas com a mesma separacao de
15 meV; no inset do Painel B notamos que a energia do nivel j = 3/2 foi reduzida & do nivel
j = 1/2, passando de 30 para 26.5 meV (compare com o mesmo inset da Fig. 4.8). Se por um
lado os splittings a campo nulo se anulam, os mini-gaps de energia abertos nos AC’s sao ainda
maiores (Painel B). O rearranjo dos niveis eletronicos é tao marcante que os AC’s relativos ao
termo Dresselhaus ciibico se tornam pela primeira vez visiveis; como exemplo, note no Painel
B em um campo de 1.2 T e em energias de 33 e 44 meV, respectivamente, os AC’s entre os
estados {0,1,—1} e {0,—2,41}, e entre {1,0,—1} ¢ {0,—3,4+1}. Vale ressaltar que, embora
os niveis eletrénicos sejam aqui menos dispersos do que na Fig. 4.8, a mistura de estados é
muito mais intensa, como se verifica nos Painéis C' e D; veja que mesmo a campo nulo, todos os
estados tém |o,| < 0.5, exceto o estado fundamental que possui |o,| ~ 0.7. Repare nos insets
dos Painéis C' e D que, como ja mencionado, esse maior acoplamento Rashba alarga a regiao
ao redor do campo critico, mas tem pouco efeito em préprio seu valor; note que Bg ~ 2.7 T
para o primeiro AC, e perceba a estrutura ao redor de 1.2 T, que como vimos, estd ligada ao

primeiro AC relativo ao termo HS.

4.7 Influéncia de diferentes raios e larguras do ponto
quéantico

Embora diminuir a influéncia de H5 pareca, em principio, ser similar a aumentar a influéncia
de Hp no espectro, note que as Figs. 4.9 e 4.10 sao totalmente diferentes, o que mostra a
intrincada competicao entre os 4 termos SO na defini¢ao das propriedades eletréonicas do PQ.
Uma outra comparacao de trés dessas propriedades - splittings de energia a campo nulo, campos
criticos e mini-gaps abertos nos AC’s - é feita nas duas figuras a seguir, a primeira como funcao
do raio lateral [y do PQ), e a segunda como funcao da altura vertical zy do sistema; em ambas,
o Painel esquerdo mostra o splitting de energia a campo nulo entre os dois estados, j = 3/2 ¢

j =1/2, da segunda camada, o Painel intermedidrio mostra o valor do campo magnético critico
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Figura 4.10: Cancelamento dos splittings de energia a campo nulo no espectro de energia do PQ
quando todos os termos SO possiveis sao simultaneamente adicionados a Hy e a intensidade do
campo interfacial dV/dz é quadruplicada. AC’s relativos as regras de selecao de HS se tornam
visfveis em By ~ 1.2 T". Uma enorme mistura de estados ocorre a qualquer campo; a campo
nulo, praticamente todos os estados possuem |o,| < 0.5.
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B em que os dois estados de menor energia do PQ, {0,0,—1} e {0, —1,+1}, apresentam AC,
e o Painel direito mostra o valor do mini-gap de energia aberto nesse AC. Nessas duas figuras,
curvas que tém quadrado, circulo, e tridngulo como simbolos referem-se, respectivamente, a
um PQ definido pelos pardmetros da Tab. IV.2) a uma largura zy dobrada, e a um campo
interfacial dV/dz quadruplicado; as setas em Iy = 190 Aeem zp = 40 A indicam as dimensoes
em que os espectros das Figs. 4.1 a 4.8 foram calculados, e a linha pontilhada indica o campo
B?, dado pela Eq. 4.20 em que ocorre o cruzamento dos niveis FD {0,0,—1} e {0,—1,+1}

quando nenhum termo SO € levado em conta.
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Figura 4.11: Splittings de energia a campo nulo (Painel esquerdo), campo magnético critico
(Painel intermedidrio), ¢ mini-gaps de energia abertos nos AC’s (Painel direito) como fungao
do raio do PQ. Quadrados, circulos e tridngulos indicam, respectivamente, que a ilha é definida
pelos pardmetros da Tab. IV.2, que sua altura é dobrada, e que seu campo interfacial é
quadruplicado. A linha pontilhada indica B dado pela Eq. 4.20.

Com relacao aos splittings de energia a campo nulo, lembramos que os mesmos sao domi-
nados pelo termo Dresselhaus linear. Note na Fig. 4.11 que eles diminuem ao aumentarmos g,
chegando a 1.8 meV quando o raio lateral é de 330 A (hwo = b meV') para os parametros da
Tab. IV.2. Note que essa diminui¢ao é bem mais dréstica se aumentarmos zy ou dV/dz, quase
anulando o splitting quando [y > 300 fi; no primeiro caso, a influéncia de H% é diminuida, en-

quanto no segundo a influéncia de Hy é aumentada. O mesmo comportamento, e pelo mesmo
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motivo, é observado com relagao a zp na I'ig. 4.12 para os pardmetros da Tab. IV.2, onde o
splitling quase se anula para zy > 100 A. Nessa mesma figura, comprovamos que se o campo
interfacial é quadruplicado para uma altura ainda de 40 fi, o splitting é praticamente cance-
lado, como abordado na Fig. 4.10, aumentando com zy até saturar em cerca de 2.6 meV’ para
% > 100 A. Com relacao ao efeito de se ajustar os termos SO para produzir um cancelamento
dos splittings, a Ref. [84] cita tal possibilidade, em um GE2D, incluindo-se apenas os termos
HE e Hp; entretanto, a inclusao dos demais termos HS e H%,5 é necesséria para a obtencao
de valores mais apurados em PQ’s. Tomando como exemplo os PQ’s de InSb aqui abordados,
os valores de zy ou dV/dz necessdrios para tal cancelamento sao cerca de 10% menores do
que seriam se considerdssemos apenas os termos H% e Hy. Vale relembrar, todavia, que tal
sintonia de pardmetros é capaz de cancelar os splittings a campo nulo, mas nao tem o mesmo
efeito nos mini-gaps de energia, nem tampouco é capaz de alterar o valor dos campos criticos.
Uma medida dessas quantidades na mesma amostra seria capaz, em principio, de fornecer mel-
hores estimativas para os pardmetros de acoplamento SO « e v, uma vez que hd uma regiao

razoavelmente larga de valores na literatura para o mesmo material.

5 T T T L s T T T L — I,..-r-"j‘ I——x |5
Splitting de Energia a Campo Nulo Campo Magnético Critico /
—a—H (dV/dz) "
—s—H (tabela) Mini-gap de Energia em B
4 —— H (dVidz) T T 2 ? = T
—a—H (tabela)
L B_(T) —a—H (dVidz)
—e—H (tabela)
< m
3 34 T T M <
— e R “---____-_____’ . _,
o TT—a re A m
w / s
o 2.4 Y 4 ES 2 T
w’ %
N
14 + 44— 1
I\.
k h‘-““"._‘———-
04 4 4 Lo
40 60 80 100 120 40 60 80 100 120 40 60 80 100 120
Altura (A) Altura (A) Altura (A)

Figura 4.12: Splittings de energia a campo nulo (Painel esquerdo), campo magnético critico
(Painel intermedidrio), ¢ mini-gaps de energia (Painel direito) como fungao da altura do PQ.
Quadrados e tridngulos indicam, respectivamente, que a ilha é definida pelos pardmetros da
Tab. IV.2 e que seu campo interfacial é quadruplicado.
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No que se refere aos valores dos campos criticos onde os mini-gaps sao abertos, jd vimos que
os mesmos sao determinados por Hp (para o par de nivels em questao), e tém valores préximos
de BY, quando termos AIB nao estao presentes; a inclusao de H% é capaz de deslocar B¢ para
campos maiores. Veja na I'ig. 4.11, para os parémetros da Tab. IV.2, que B¢ diminui com [y
similarmente a B dado na Eq. 4.20 (linha pontilhada). Aumentar o campo dV/dz s6 produz
razodvels mudancas em raios maiores; em 330 fi, por exemplo, By diminui de 1.6 para 1.1 7.
Como esperado, ao aumentar a largura zg, B se torna praticamente idéntico a BE. Perceba
na figura que campos criticos menores que 1 T’ sao realizdveis; efeitos em campos mais baixos
sao mals fdceis de se observar experimentalmente. Na Fig. 4.12 fica claro que Bg satura em
cerca de 2.5 ou 2.6 T, dependendo do campo dV/dz, para z > 100 A. T interessante fazermos
uma comparacao de nossos resultados com aqueles da Ref. [100], em que considera-se um PQ
de InSb com hwg = 7.5 meV (ly = 270 A), sem que termos AIB sejam levados em conta, e onde
Be = 1.7T é encontrado. Na Fig. 4.11, quando [y = 270 fol, vemos que o campo critico diminui
de 2.1 para 1.8 e finalmente para 1.5 T" ao aumentarmos dV/dz e z, respectivamente; esse
tltimo valor é aquele que em nossos cdlculos melhor simula a Ref. [100], j& que a influéncia de
HE & nele desprezivel. A diferenca de cerca de 0.2 T' deve-se, provavelmente, ao fato de aquela
referéncia levar em conta efeitos de nao-parabolicidade da banda de conducao, que podem
deslocar B¢ para um campo levemente maior.

J& com relagao aos mini-gaps de energia abertos nos AC’s, a principal contribuicao também
vem do termo Rashba Hp (para o par de niveis em questao). Note na Fig. 4.11 que eles
diminuem com o raio lateral, e que o aumento de zy provoca um pequeno aumento em seus
valores; j4 um aumento em dV/dz alarga os mini-gaps drasticamente, passando, por exemplo
em 190 fi, de 1 para 4.2 meV. Observe na Fig. 4.12 o aumento dos mini-gaps com zy, até uma
saturagao em cerca de 100 fi, e note novamente o enorme aumento causado pelo campo Rashba

dV/dz do mini-gap de energia aberto nesse AC.

4.8 Ponto quantico com 2 elétrons interagentes

Apds termos detalhado o problema de um PQ de particula tnica, tratamos nessa secao do
problema de um PQ com 2 particulas interagentes na presenca de um campo magnético e

das 4 formas nao nulas de interacao SO embutidas no modelo. Optamos, no entanto, em nao
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detalhar a influéncia separada de cada um dos termos SO como fizemos no caso de particula
unica. Os pardmetros definindo o PQ estao, novamente, dados na Tab. IV.2. Na construcao
dos estados anti-simetrizados de 2-particulas, inclufmos os 20 orbitais de 1-particula com |I| < 3
e n < 1 os quais constituem, a campo nulo, as 4 primeiras camadas de energia de Hy (veja Fig.
4.1), perfazendo assim um total de 190 estados possiveis de 2-particulas; na auséncia de efeitos
SO esses estados podem ser rotulados, como j& mencionamos, de acordo com as projegoes dos
momentos angulares totais orbital (M) e de spin (Ms).

A Fig. 4.13 mostra o espectro magnético de 2 particulas interagentes na auséncia de inter-
acao SO, ou seja, na Fq. 4.19 tomamos H = Hy. Se os 2 elétrons no PQ fossem nao-interagentes,
terfamos a campo nulo camadas de energia entre 30 e 120 meV, espacadas novamente em 15
meV; sob um campo magnético, os estados tendo My, negativo e Mg positivo adquiririam menor
energia. A presenca da interagao Coulombiana, no entanto, é capaz de deslocar essas camadas
para energias maiores, além de também provocar splittings de energia a campo nulo. Embora
seja o Painel esquerdo que mostre todos os estados obtidos da diagonalizacao numérica, é o
Painel direito que possibilita um melhor estudo do sistema interagente. Se apenas a interacao
Coulombiana direta estivesse presente, ou seja, se nao levdssemos em conta a natureza anti-
simétrica das funcoes de onda do PQ, os estados a campo nulo seriam deslocados em cerca
de 5 meV para maiores energias; daf, o estado fundamental (2 elétrons na primeira camada
de Hyp) estaria em 35 meV, a primeira camada excitada (1 elétron na primeira e outro na
segunda camada de Hy) em 50 meV, e a segunda camada excitada (1 elétron na primeira e
outro na terceira, ou 2 elétrons na segunda camada de Hy) em 65 meV. Entretanto, a pre-
senca da interagao Coulombiana de troca é capaz de, mesmo a campo nulo, quebrar parte da
degenerescéncia dos estados (exceto o singleto do estado fundamental) e induzir splittings no
espectro, mesmo na auséncia de interagao SO. Note como exemplo a primeira camada excitada,
em que enquanto um singleto de energia permanece em 50 mel’, um tripleto é deslocado e
reduzido pela interacao de troca para cerca de 47.5 meV. Na presenca de um campo mag-
nético pequeno (~ 0.1 T'), a sequéncia dos 9 primeiros estados do PQ, em ordem crescente de
energia e com a notagao { My, Mg}, &€ {0,0} para o singleto fundamental, {—1,1}, {—1,0}T,
{—1,-1}, {1,1}, {1,0}", e {1, -1} para o primeiro tripleto excitado, e {—1,0}" e {1,0}" para
o primeiro singleto excitado, com os indices T' e S tendo significados ébvios. Para a discussao

a seguir, é interessante ressaltar trés pontos: primeiro, o cruzamento de niveis de mais baixa
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2(26) = 2.1 T envolvendo os estados {0,0} ¢ {—1,1} (no caso de 1 particula

energia ocorre em B
tinhamos B = 2.6 T'); segundo, em 0.75 T o estado {—1, O}S deixa de ser o oitavo e se torna
o quarto estado menos energético do sistema, com energia relativamente préxima a do terceiro
estado, {—1,0}"; terceiro, esses dois estados {—1, O}S/ T cruzam com o estado de menor energia
oriundo da segunda camada excitada, {—2, 1}, respectivamente, em 2.1 e 2.6 T'. Optamos em
nao mostrar nessa figura a evolucao de My, e Mg com By para todos os estados, conforme feito

na Fig. 4.1 para [ e 0., pois obviamente estes sao estados puros, assumindo apenas valores

inteiros com |Mp| < 6 e |Mg| < 1.
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Figura 4.13: Espectro de um PQ com 2 particulas interagentes na auséncia de efeitos spin-
érbita. Enquanto o Painel esquerdo mostra todos os estados considerados, o Painel direito
mostra, principalmente, o estado fundamental singleto, e a separagao, a campo nulo, dos
primeiros singleto e tripleto excitados provocada pela energia Coulombiana de troca.

A Fig. 4.14 mostra o espectro obtido ao considerarmos o Hamiltoniano total da Fq. 4.19,
com todas as 4 possiveis contribui¢oes SO incluidas em H. Podemos identificar no espectro
total do Painel A caracteristicas similares ao caso de particula dnica: o termo Dresselhaus
linear praticamente desfaz as camadas de energia a campo nulo, ao provocar deslocamentos
de cruzamentos e AC’s de niveis, o termo Rashba nao-diagonal abre mini-gaps no espectro,

e ambos causam novos splittings de energia a campo nulo. No painel B podemos entender
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com mais detalhes a competicao entre as interacoes Coulombiana e SO no espectro de PQ’s.
Note primeiramente, a campo nulo, que a interacao SO age contra a Coulombiana direta e, em
certo sentido, favorece a interacao de troca. O estado fundamental, por exemplo, retorna de 35
para 31 meV, perto do valor nao-interagente de 30 mel’, enquanto as duas primeiras camadas
excitadas passam a ter inclusive estados com energia menor do que o caso nao-interagente: os
estados da primeira estao na regiao de 43 a 47 meV, enquanto os da segunda estao entre 57 e
63 meV . Outro ponto importante verifica-se, por exemplo, na primeira camada excitada, onde
o tripleto original é quebrado em suas trés possiveis componentes de acordo com a projecao do
momento angular total, M; = M; + Mg; estas sao compostas, em campos préximos de zero,
pelos estados {—1,1} e {1,—1} (M; = 0), {—1,0} e {1,0} (|M,] = 1), e {—1,—1} e {1,1}
(|]M;| = 2), em ordem crescente de energia; os singletos fundamental (M; = 0) e primeiro
excitado (|M;| = 1) continuam como antes. A campo finito, percebe-se que as regioes de
campos criticos em que AC’s ocorrem sao mais alargadas, embora campos ao redor de 3.2, 5.6
e 8.1 T sejam predominantes, conforme mostram os Painéis C' ¢ DD. O primeiro AC, abrindo

g 9 — 97 T'; vale lembrar que no

um mini-gap entre os estados {0,0} e {—1,1}, ocorre em B
caso de particula isolada tinhamos Bs = 3.3 T. J4 o cruzamento em 0.75 T’ mencionado no
pardgrafo anterior agora ocorre em cerca de 1 T’ e os dois estados {—1, O}S/ T agora apresentam
AC’s com o estado {—2,1} em campos de 2.6 ¢ 3.2 T, respectivamente.

Para melhor compreender esses AC’s de menor energia, mostramos na Fig. 4.15 a evolucao
com o campo magnético apenas dos estados indicados pelo retdngulo no Painel B da figura
anterior. Enquanto os painéis maiores, & esquerda, incluem os 9 estados de menor energia
do PQ, nos painéis menores, a direita (superiores para Mg e inferiores para M), mostramos
separadamente os 2 (3) estados que participam do primeiro (segundo) AC em cerca de 39 (46)
meV'; os rétulos de 1 a 5 indicam a sequéncia de estados em ordem crescente de energia. O
AC entre os estados 1 ¢ 2 ({0,0} e {—1,1}) ¢ evidente em Bge) = 27 7T. J4 o AC entre
os estados 3, 4 ¢ 5 ({—1,0}T, {-1,01% e {2, 1}) tem uma caracterfstica prépria; note que
primeiro h4 uma mistura entre os estados 4 € 5 (em 2.6 T), e logo em seguida uma mistura
entre os estados 4 ¢ 3 (em 3.2 T'), de forma que o estado 4 acaba agindo como um intermedidrio
dos dois AC’s, e os valores My, e Mg desse estado, antes e depois da regiao de campos criticos,

sao conservados. F como se houvesse apenas um AC efetivo entre os estados 3 ¢ 5. Todos

esses AC’s obedecem a uma regra de selegao similar & do termo Rashba Hg de 1-particula,
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Energia (meV)
(An2w) eiBiaug

12 3 45 6 7 89 012 3 4 5¢6 7 8 9
Campo Magnético (T) Campo Magnético (T)

Figura 4.14: Espectro de um P(Q com 2 particulas interagentes na presenca de todos os termos
spin-6rbita (Painel A). A energia SO age contra a Coulombiana direta e a favor da energia de
troca. Os estados do primeiro tripleto excitado, a campo nulo, sao separados de acordo com
os valores de M possiveis (Painel B). Campos magnéticos onde ocorrem a maioria dos AC’s
sao visiveis. O retdngulo no Painel B indica os AC’s de menor energia, detalhados na préxima
figura. Os Painéis C' e D mostram, respectivamente, a evolugao com o campo magnético das
projecoes dos momentos angulares totais de spin e orbital do PQ.
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dada por AM; = +1 = —AMg. Assim como discutido na Fig. 4.8, quando os pardmetros da
Tab. IV.2 sao também usados para o PQ de 2 particulas, a influéncia do termo Dresselhaus
ciibico se mostra minima na abertura de mini-gaps no espectro; suas regras de selecao se tornam
AM;, = F3 e AMs = £1, e os primeiros AC’s possiveis sao entre os estados {—2,1} e {1,0}%/7.
Provavelmente, conforme ocorrido no caso de particula isolada mostrado na Fig. 4.10, AC’s
relativos ao termo HY devem se tornar visfveis no espectro de 2 particulas ao aumentarmos o

campo interfacial dV/dz.

-
w
=
=
w
2 3 4
Campo Magnético (T)
L0
=
t-1
= t-1
=
! . 2
2 3 4 2 3 4
Campo Magnético (T) Campo Magnético (T)

Figura 4.15: Anticruzamentos de menor energia no espectro do PQ interagente sob ambos
os efeitos spin-érbita AIE e AIB. Nos Painéis esquerdos mostramos a evolu¢ao com o campo
magnético (das projegoes Mg e M) dos 9 primeiros estados indicados pelo retdngulo no Painel
B da figura anterior. Nos Painéis direitos, mostramos os AC’s existentes entre os 5 primeiros
estados do PQ, numerados em ordem crescente de energia; note que o terceiro estado anticruza
tanto com o quarto como com o quinto estado, de forma a nao alterar sua simetria no processo.

4.9 Consideracoes

Uma distingao essencial entre os casos de 1 e 2 particulas deve ser explicitada. Enquanto em
um PQ de 1 particula nao hé qualquer AC envolvendo seu estado fundamental, note que o AC

de menor energia em um PQ com 2 particulas envolve, por sua vez, o estado fundamental do
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sistema, sendo relacionado a uma mistura singleto-tripleto. Vale também notar que o campo
critico em que ocorre esse primeiro AC diminui quando o nimero de particulas aumenta, pas-
sando de Bo = 3.3 T para Bg =27 T na Ref. [100], em que devemos lembrar que diferentes
pardmetros definem o PQ de InSb, o campo critico passa de 1.7 T' (1 particula) para 1 T (2
particulas), o que fornece praticamente a mesma variacao do campo magnético com N, a pe-
quena diferenca podendo ser novamente atribuida aos efeitos de nao-parabolicidade da banda
de conducao levados em conta naquela referéncia. Vale ainda lembrar que esses campos criticos
podem ser feitos menores ao diminuirmos a energia de confinamento do sistema, fato originado
da Fq. 4.20. Essa forte mistura intrinseca singleto-tripleto, envolvendo o estado fundamental
do sistema em baixos campos magnéticos pode, em principio, ser explorada na implementacao
de dispositivos de computagao quantica (qubits).

Nos campos magnéticos em que ocorre essa mistura intrinseca, a taxa de relaxacao de spin
', induzida pelos termos SO, pode ser estimada de I' = /A, onde A é o tamanho em energia
do mini-gap aberto nesses AC’s. Para o AC de menor energia do PQ, os valores de A sao
analizados no Painel direito das Figs. 4.11 e 4.12. Delas, vemos que o valor de A é totalmente
modificdvel de acordo com os pardmetros do sistema e, conseqiientemente, a taxa de relaxacao

de spin I' pode ser feita maior ou menor de acordo com esses mesmos parametros.
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Capitulo V

Conclusao

Analizamos propriedades eletronicas e de transporte de pontos quénticos semicondutores de
materiais de gap largo e estreito. Estudamos os efeitos nessas propriedades de pardmetros como
interagao Coulombiana, campo magnético, interacao spin-érbita, e geometria do confinamento.

Em um PQ estérico, vimos como o esquema de acoplamento LS foi capaz de fornecer bons
resultados para os estados de até 3 particulas na ilha, quando a interacao elétron-elétron foi
tratada de forma perturbativa. Por causa do alto fator g do InSb comparado ao do GaAs,
cruzamentos de niveis foram verificados no PQ de InSb, mesmo com as limitagoes do campo
magnético impostas pelo negligenciamento do termo diamagnético. A simetria em L e S im-
plicita dos estados foi essencial na determinacao da corrente de tunelamento, principalmente na
origem das regioes de corrente negativa. Mostramos como hd, em adicao ao mecanismo de blo-
queio de spin, um outro mecanismo de bloqueio totalmente relacionado & simetria espacial do
problema. Enquanto é ela quem determina, a campo nulo, o ordenamento de niveis de particula
isolada, é a interacao elétron-elétron quem determina a seqiiéncia de estados dentro de um dado
multipleto. Na geometria estérica, estados com L e S méximos sao os de menor energia em
um multipleto excitado, sendo que mostramos que no caso de uma ilha quasi-unidimensional,
os estados polarizados em spin sao os de maior energia. Esse fato tem efeitos diretos nas pro-
priedades de transporte do sistema, visto que sao esses estados que dao origem as regioes de
corrente negativa.

Em seguida, pudemos comprovar com os formalismos de Roothan e Pople-Nesbet, também
aplicados a um PQ estérico, como uma teoria de campo médio na presenca de um campo

magnético de qualquer magnitude é capaz de fornecer uma razodvel descricao da estrutura de
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camadas de energia do PQ, onde consideramos uma ocupagao de até 40 elétrons e tivemos que
encontrar nossa prépria base gaussiana. Vimos como o campo magnético é capaz de influir
na energia total de estados fundamentais mesmo que de configuragoes de camada fechada.
Também verificamos como o potencial quimico e a energia de carregamento da ilha reproduzem
as estruturas de fechamentos e semi-fechamentos de camadas de energia. Com o cdlculo do spin
total para cada ocupacao, pudemos comprovar que a Regra de Hund é satisfeita a campo nulo.
Porém, a presenca de um campo magnético viola sua aplicabilidade e, em especificos campos,
transicoes que mudam a simetria do estado fundamental sao observadas.

Por fim, analizamos detalhadamente a influéncia de cada um dos possiveis mecanismos de
interagao SO, causados pelas assimetrias de inversao tanto estrutural quanto bulk, no espectro
FD de PQ’s parabdlicos litograficamente definidos tendo g < 0. Vimos que o termo Rashba se
decompoe em duas contribuicoes lineares no momento k, uma delas diagonal, e o termo Dres-
selhaus também se separa em duas contribuicoes, uma linear e outra ciibica em k. Mostramos
que o termo HZ,, induz pequenos splittings a campo nulo; que o termo Hx produz um pleno
colapso e mistura - anticruzamento - dos estados em um dado campo magnético critico, o qual
depende dos pardmetros do sistema; que o termo HS é desprezivel para um certo conjunto de
pardmetros definindo o PQ; e que o termo H 5 produz uma enorme mistura de niveis, principal-
mente em baixos campos, porém sem introduzir AC’s de niveis no espectro FD. Quando todos
esses termos sdo simultaneamente levados em conta, vimos que o termo H% desloca os campos
criticos induzidos por Hpg, além de ser capaz de separar em grupos os AC’s relativos a um
mesmo 1. Mostramos ainda que quando o campo interfacial é bem aumentado, somos capazes
de eliminar os splittings a campo nulo, de induzir uma enorme mistura (|o,| < 0.5) a campo
zero mesmo nos estados de menor energia do PQ, além de fazer surgir os AC’s provocados pelo
termo H§.

Para o problema de dois elétrons na ilha, vimos que a interacao direta aumenta a energia dos
estados e que a interacao de troca também provoca splittings a campo nulo; a energia SO age
contra a interacao direta, diminuindo a energia dos estados de 2-elétrons. O fato interessante
¢é que, diferentemente do que ocorre no problema de particula isolada, o estado fundamental
do sistema interagente também exibe anticruzamento, onde processos intrinsecos de relaxacao
spin-flip ocorrem. Por tal estado ser mais acessivel, assim como pelo fato de que tanto o campo

critico onde o AC ocorre, como o tamanho do mini-gap aberto nesse campo, serem fungoes dos
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pardmetros do material e do sistema, esperamos que o estudo desenvolvido nessa tese venha a
servir de incentivo para uma busca experimental dos resultados aqui apontados.

Na seqiiéncia deste trabalho, pretendemos abordar os efeitos dos distintos tipos de interagao
SO, assim como do campo magnético e da interagao elétron-elétron, no espectro de energia de
PQ’s parabdlicos acoplados tanto verticalmente como horizontalmente; o trato da corrente
eletronica nesses sistemas também é nosso interesse. Para a obtencao do espectro pretendemos
adaptar as abordagens de Roothaan e Pople-Nesbet para essa geometria, e assim poder tratar
em principio ilhas com qualquer ocupacao eletrénica; ja para o cédlculo da corrente, devemos
adaptar a equagao mestre para esse sistema e entender como serd possivel extrair informacao
acerca das duas polarizagoes possiveis para a corrente. A base gaussiana serd interessante para
o trato de PQ’s acoplados pois com ela podemos considerar funcoes gaussianas centradas em
distintas ilhas. O cdlculo da corrente nesses sistemas, para ilhas constituidas tanto por materiais
de gap largo e estreito, com e sem estrutura zincblende, permitird verificar a possibilidade atual

da confecgao de filtros de spin baseados em PQ’s semicondutores.
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Apéndice A
Taxas de transicao

Mostramos nesse Apéndice os cdlculos de teoria de perturbacao dependente do tempo, em
primeira ordem, para a obtencao das taxas de transicao eletronica entre os autoestados de
muitos elétrons de um ponto quéntico. Repetimos algumas das equagoes ja apresentadas na

tese para uma leitura mais continua.

A.1 Regra de Ouro de Fermi

Do Hamiltoniano original, H = Hy+ Hp, Hp é a parte estaciondria da equacao de Schrodinger,
Ho |[#@) = B |9©) | (A1)

dado por

e que contém, respectivamente, os Hamiltonianos do ponto quéntico, dos fénons, do canal direito
e do canal esquerdo, os quais sao completamente desacoplados no problema nao perturbado.

Cada um dos autoestados do sistema,
[O) = [Tpq) © |¥r) © |¥p) @ |Tr) | (A.3)

¢ um produto tensorial dos vetores de estado descrevendo respectivamente o P(Q), os canais

esquerdo e direito e os fénons, tendo como autovalor
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EO = Fpg+ef + el + hwg , (A.4)

onde I/pg descreve o espectro de N-particulas do sistema, e as autoenergias sao aditivas por
causa do desacoplamento de Hy. Cada termo da Fq. A.2 age em seu respectivo estado na FEq.
A3, fornecendo sua respectiva energia na Fq. A.4.

Por sua vez,

o qual contém, respectivamente, os Hamiltonianos de tunelamento entre o PQ e o canal es-
querdo, entre o PQ e o canal direito, além da interacao elétron-fonon dentro da ilha, é a parte
de H que serd tratada como perturbacao ao sistema desacoplado representado por Hy. Da
Regra de Ouro de Fermi temos

27 )
(o)

o\ |2 0 0
’yj,i:? HP‘QE)M 5(EJ(-)—Ei( )) (A.6)

como a taxa de transicao eletronica entre um estado final j e um estado inicial ¢ do sistema.
Os componentes de Hp provocam trés tipos de transicoes possiveis, detalhadas a seguir. Os

termos de tunelamento podem ser escritos como Hg( Dy = H]g( mt ngrD), onde

T-  _ E(D)Y 4+
HE(D) = Z (Tk,a ) CE(D):k,0Cao (A7)
k,a,0
descreve o tunelamento de elétrons para fora do P(Q), provocando uma diminuicao em sua
ocupacao eletronica, e

E(D)\*
Hily =Y (Tk,; )) CaoCE(D) k.0 (A.8)

k,a,0
expressa o tunelamento de elétrons para dentro do PQ, causando um aumento em sua ocupacao
Aot Z . ~ pa A _ — —+
eletrénica. J4 o termo de interacao elétron-fénon pode ser separado como Hpp = Hyp + Hyp,

onde

HEF = Z g(q7 Qq, 042) C;tl’o'COLQ,O'a’ji (A9>

q,x1,062,0
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descreve uma transicao entre estados do PQ) envolvendo emissao de um fénon, e

HEF = Z g<q7 aq, 042) C;hgcag,aaq (A10>

q,01,02,0

representa uma transicao entre estados do PQ) envolvendo absorcao de um fénon; porém, estes

dois tltimos termos nao alteram a ocupacao eletrénica da ilha.

A.2 Transicoes com reducao do niimero eletrénico

Para o caso em que um elétron tunela da ilha para os canais, o elemento matricial da Fq. A.6

se torna, através das Fgs. A.3 e A.7,

<

E(D) ‘\IJ%(O)> - <lIJPQ]" <\IJE]‘ <lIIDj‘ <lIJF]‘

E(D)
Z (Tk,a ) CE(D);k,aCO‘:U

k,a,0
’\IJPQi> \IJE1> 7,> 7,>
= Z (Tlf;D)) <lIJPQj‘ Co,o ’\IJPQi> <QE(D)]“ CE(D);k,a ‘\PE(D))
k,a,0
(@), | o) (Ve | Pr) - (A1)

As taxas efetivas de transicao I'pq, po, entre estados do PQ sao obtidas em dois passos:
primeiro, somamos sobre todos os estados finais dos canais assumidos acoplados a reservatérios
térmicos e aos fénons e, em seguida, os elementos matriciais dos estados iniciais dos canais e

dos fénons sao calculados assumindo-se equilibrio térmico, ou seja,

L'rq;ro; :< ) 7j,i> ' A12)
E;,D;.Fj term(FE;,D;, F;)

Das Eqgs. A.6, A.11 e A.12, obtemos entao para o caso de reducao de elétrons no PQ

e = 5 5 SN () (1) tralet

EDFaakkaa

(¥r), D (To@), | Towy,)  (A13)
(), | Uowy) (Ue | Or) (Up | Wa ) iorm(en,onm 0B — EP) .

«,0 ‘QPQ1> <lIJPQj‘ Ca/,a/ ’\IJPQi>

CE(D)k,0 ‘\IJE(D)J‘> <\IJE(D).7‘ “B(D)K o
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No entanto, o conjunto de autofungoes ortonormais ‘\Il E( D)> de Hg(p)y é completo, e com isso a
soma sobre estados finais dos canais resulta em matrizes identidade, assim como os dois tltimos
fatores na Eq. A.13, pois nem os canais e nem os fénons sao afetados pelos processos totais. A

expressao para o equilibrio térmico do operador niimero de ocupacao da ilha é

<<‘I’E(D)z- ‘I’E(D)z->> = (1 - fE(D)(ﬁf,EfD))) O Ogat > (A14)

CE(D)k ct
K, 0 XK !
E(D)k o term(E;,D;)

em que a funcao distribuicao de Fermi-Dirac fg(p) (ef(aD)) contém a temperatura e o potencial
quimico do respectivo canal. Ainda, através da Eq. A.4, o argumento da funcao delta fica

B — B = Bro, + 50 — Eras (A.15)

[

onde selecionamos o valor k = kg para o vetor de onda nos canais, com o = +1/2. Com essas

consideragoes, a Fq. A.13 se torna

2
pE(D)(E)
2

E(D)— 27 E(D
PPézj,)PQi T Z (TkE(,a)) (Trq,| o [Pro,)

o0

[1— femy(B)] , (A.16)

onde IV = Fpg, — FEpg, € a energia do elétron tunelante, pgp) (L) é a densidade eletronica de

estados do respectivo canal, € o fator 1/2 surge por causa da degenerescéncia de spin.

A.3 Transicoes com aumento do mimero eletréonico

Para o caso em que um elétron tunela dos canais para a ilha, o elemento matricial da Fq. A.6

se torna, através das Fgs. A.3 e A.8,

<\I/§0) Hg&))‘@go)> = <\IJPQ]-‘ <\IJE]‘ <\I/Dj‘ <\I/F]‘ Z (TE&D))* C;F’UCE(D);k,a
k,a,0
Upo) [Pe) [Vp,) [VE)
= > (T”) (Tro|ale 1ro) (Tnw, | cowies [Trm.)
k,o,0
(Ypwy, | Uowy) (¥, | Ur,) (A.17)
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Usando agora as Fqgs. A.6, A.12 ¢ A.17, obtemos para o caso de aumento de elétrons no PQ

PJEag,);Qi = Z S ( E(D))( 5(5))*@13@1-

EDFaakkaa

Cao | pa;) (Tro,| C;r’,a’ P pas)

(Yro).| pyaee | YED);) (YED);| Coo)a o 2wy, | Ype),) (A1)
<lIJD(E)j ’ lIID(E)1'> < j> <\IIFj ’ \IIFi>>t€7“m(EuDuFi) 5(EJ('O) - Ei(O)) :

A partir dos mesmos argumentos usados no caso de reducao de elétrons, mas sendo agora a

expressao para o equilibrio térmico do operador niimero de ocupacao da ilha dada por

(¢

a expressao para o aumento do nimero de elétrons da Eq. A.18 fica

= o) (Er s )00 (A.19)

C R >>
E(D)k .o t term(E;,D;)

2
2 * pE(D)( )

E(D)+ E(D

ngjy)PQi I E : (TkE(,a)) <lIJPQ]" C;r,a ¥ rq.)

o0

few)(E) - (A.20)

A.4 Transicoes com conservacao do niimero eletrénico

A interacao elétron-féonon causa dois tipos de processos de transicao que nao alteram a ocupacao
eletréonica do PQ, um envolvendo a emissao e outro a absorcao de um fénon.
Para o caso de absorcao de um fénon, o elemento matricial da Fq. A.6 se torna, através das

Eqgs. A.3 e A.10,

(V0] 1 [ 1) = (e, | (0| (0| (¥ ]| Y Vil an ) e, 6ot
q4,x1,02,0
’\IJPQi> \IJE1> z> 7,>
= Z g<q7 0417042> <\IJPQj‘ C;rl,acaz,a ’\IJPQi> <\IJEJ‘ ’ \IJE1>
Q01,002,0
(Up, | Up,) (Vr,| aq|Vr) - (A.21)
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Das Eqgs. A.6, A.12 ¢ A.21 obtemos

PJFDEQJP@ = Z Z ZZZ q,Oé1,042) g9(d’,ay, a)

E;,D; Fyalalag%qq o0’

(Upq,| Camffcal,a ‘@PQy‘> <lIJPQ]" C;r’l,o.’ca;,a’ P rq,) < j>
<lIJE]' | \IJE1> <\IJD1' | lIJD]'> <\IJD]' | \IjDi> (Wp a;“ ‘\IJFy> (A.22)

<\IJF]-‘ g |V E,)) term(E:,Ds,Fy) 5(Ej(.0) — Ez‘(o)) ‘

A partir dos mesmos argumentos anteriores, e com a expressao para o equilibrio térmico

({

’lIJF >>term(Qi) - nB(hwq)éq,q/ ) (A23>

onde np(hwy) é a fungao distribuicdo de Bose-Einstein contendo a temperatura do banho
térmico bosénico e liwg € a energia do fénon de vetor de onda q envolvido no processo, a Fq.

A.22 para o processo de absorcao se torna

2
gg)ijQi - ? Z g(q’ i, O@) <lIJPQj‘ C;FLO'CO‘?’U ’QPQJ

@1,x2,0

pr(hwg)np(hwe) ,  (A24)

onde pp(hwy) € a densidade de estados de fénons na ilha.

Para o caso de emissao de um fénon, o elemento matricial da Fq. A.6 fica, usando-se as

Fqgs. A3 e A9,

< i EF ‘@50)> = <\IJPQ]“ <\IJE]‘ < \IJF ‘ Z V g(q7 Qq, 042) Cil,acamaaj;
aQ,001,02,0
’\IJPQi> \IJE1> 7,> 7,>
= Z g<q7 Q' 042) <\IJPQJ“ C;rl,acaz,a ’\IJPQi> <\IJEJ‘ ’ \IJE1>
a,01,02,0
(Up, | Up,) (r,|al |F,) . (A.25)
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Com o uso das Fqgs. A.6, A.12 e A.25 obtemos

Toh.ra, = Z Z ZZZ Vola, o1, 02)1/g(d’, 0, )

!
E;,Dj,Fj o 0‘1 042,042 q,q 0,0’

<lIJPQi’CO¢2yO'Ca1,o"\IJPQj><\IJPQ]“CO/ Col ot 1PPQ,)

0 Q9,0 j>
(U, | Op) (Up, | Op,) (Up, | Up,) (Ur|aq|Vr,) (A.26)

<lIJF]" a:;/ (U 5,)) term(E:,DiFy) 5(Ej(.0) — Ez‘(o)) ‘

Através dos mesmos argumentos usados até aqui, mas sendo agora a expressao para o equilibrio

{(wr,

a Fq. A.26 para o processo de emissao fica

térmico

’\IJF >>term(Qi) B [1 * nB(hle)] 6q,q/ ’ (A27>

2

Toh pa, = Z 9(a, 01, 02) (U pg, | ¢F, oCane [Wpa,)| pr(hwg) [1+np(fiwg)] . (A28)

x1,02,0

A.5 Aproximacoes

Para simplificar os cdlculos e ter uma boa nocao qualitativa dos resultados, fazemos algumas

aproximagcoes nas taxas efetivas de transicao presentes nas Fgs. A.16, A.20, A.24 e A.28.
Primeiramente, nas Eqs. A.16 e A.20, negligenciamos a dependéncia da densidade de estados

eletronicos com a energia e a dependéncia dos elementos da matriz de tunelamento com os

estados eletrénicos, ou seja, assumimos Tlf ;D) = TFP) ¢ definimos a quantidade
2
TE(D)‘ pE(D)(E) ) (A-29>

com isso, as Fgs. A.16 e A.20 para transigoes envolvendo reducao e aumento do nimero

eletréonico no PQ) ficam, respectivamente,

2
- tED)
]]ZEQIJ?PQZ 2 [1 - fE(D) (E)} Z <QPQ]“ Ca,o ’\IJPQi> 6Nj,Ni*1 ’ (A30>
E(D)+ tE®) i
PQ PRI T T [few)(E)] Z (Upg,| ety [Wpa,)| On Nt - (A.31)
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Finalmente, nas Fqgs. A.24 e A.28, negligenciamos a dependéncia da densidade de estados

bosénicos com a energia e a dependéncia do termo de acoplamento com os estados eletrénicos

e bosénicos, ou seja, assumimos 1/ g(q, a1, az) = /g e definimos a quantidade

27
r= " gpp(hs) | (A.32)

com a qual as Eqs. A.24 e A.28 para transi¢oes envolvendo absorcao e emissao de um fénon no

PQ, sem que se mude sua ocupacao eletronica, ficam, respectivamente,

2

e, =1 [np(hwy)] ON; N » (A.33)

PQ;,PQ;

Z <lIJPQJ" C;FLUCO‘?’U ’\IJPQi>

@1,x2,0

2

Chipa =L+ ns(hwg)l| Y (Vra,| ch oCano [¥ra.)| dn,m, - (A.34)

@1,02,0

As Fgs. A.30, A.31, A.33 e A.34 reproduzem assim as Eqs. 2.7-2.10 e fornecem a matriz

completa das taxas efetivas de transigao entre os autoestados de muitos elétrons do PQ, I' =

PE+ + PD+ + PEf + PDf + FF+ + PFf‘
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Apéndice B
Acoplamentos spin-érbita

Mostramos nesse Apéndice a deducao dos termos presentes nos Hamiltonianos spin-érbita AIE
e AIB. Como eles sao escritos em coordenadas cilindricas, ao lidarmos com os termos AIE

usaremos as 1dentidades

T = pcoso,
y = pseng,

2?4y = 0, (B.1)
% = cos gbagp — %sengbLz ,
% = sengbagp + % cos @l |
L,
) - (G=5)
onde L+ = e e [, = —i0/J¢; quando tratarmos especificamente dos termos AIB, as identi-

dades
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o> ,  O? N seanbg N sen?¢ O? sen(2gb)i

D2 dp? p Op  p* 09 P2 0¢’
0? ,, 0% cos?p d cos’p 0?7 sen(20) O
o5 = senig—— + E > 3T 2 a0
Oy dp p Op p* 0¢ p* 09
92 92 2 10 106 2 0
- _ ) = 9 - _ - _ - - 20) — —
<3x2 8y2> cos(2¢) <9p? pop  p? 8¢2> o sen gb)p? o9’
92 2 18 1 02
42y = 4ty -2 B.2
<3x2 +8y2> dp? +p8p+p28¢2 ’ (B:2)
0 0 0 0
Yo, + oy = Psen(2¢)a_p + COS(2¢)8—¢ ;
? —y® = p’eos(29),

também serao tuteis.

B.1 Termos AIE

O Hamiltoniano AIE, Ha;p = ao - (VV x k), é explicitado como

dv dv
Hip =« law <mw%y/€z — a/@) + oy, <Ekx — mwg:rkz> + o mwl (zk, — ykx)] , (B.3)

j& que V(r) = mwi(z® + y?)/2 + V(2); optamos em considerar um V(z) geral. Podemos

reescrever tal equagao como

dv
Himp =« lmwg (05y —oyz) ky — — (osky — oyks) + mwgaz (xk, — ykx)] (B.4)

e, tendo em mente que 0, = 04 +0_ e 0, = —i(04 — 0_), podemos ainda reescrevé-la como

av
Harp = « lmwg loy (y+iz) +o_ (y —ix)| k. — - loy (ky +iky) + 0- (ky —iky)]

+mwgo, (zky, — yks)] (B.5)

O operador momento k = —iV + eA/(hc¢), no gauge simétrico, possui componentes k =

(—10/0z—y/(21%),—i0/0y+x/(2(%), k.), com [% = hc/(eBy); substituindo-o na iltima equagao
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encontramos

o o 2 2
Hap = amwiilo, (x —iy) —o_ (z+iy)| k. + amwio., <_m8_y + Zy% n x 2—2299 >
av o .0  T—1y o .0 x4y
NS YWy, (L L T B.6
Oédz [UJF <8:1: Z@y + 202, > 7 <8:1: +28y 202, >] (B.6)
Inserindo-se agora as identidades da Eq. B.1, usando-se o comutador [z,p,| = —izd/dy +

iy0/0x = L, e tomando-se a média do momento na diregao z, o Hamiltoniano AIE se torna

finalmente

2
Hap = amwgip(o, L. —o L) (k) + amwjo, <Lz + p—>

2,
qv o L. o L. p

e (L PN s (L PN
e l0+ <3p+ p +2l%>+0 +< o +2l%>1 (B.7)

Ao reescrevermos a tltima expressao em forma adimensional, com p em unidades de A ¢ H g
em unidades de h{), encontramos os componentes Hy, HY,,, e Hr do Hamiltoniano ATE usadas

na tese.

B.2 Termos AIB

Vamos tratar os componentes do Hamiltoniano AIB j4 de forma separada. O termo linear, HL =
v (k%) [oyk, — 0.k.], tem um desenvolvimento muito similar ao termo —adV/dz (c,.k, — o, k)
da Fq. B.4; por isso, achamos razodvel nao reproduzi-lo aqui. O termo quadrético, Hg =

~o ., (k) (/@i — k;) fica, apds a substituigao do operador momento,

o? 0? 0 0 x? — 12
Q _ (= Y ; il Eht T
HE =~o, (k) [ <8:1:2 8y2> +i <x8y +y8:1:> it ] . (B.8)

Apds a insercao das identidades da Eq. B.2 em Hg encontramos

o 2L,
HS = o, (k) [isen(ng) <éa—p - > (B.9)

2 10 L* p? Lﬂ

2 _
i cos ¢)< 302+p8p p? o Aly 1
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Escrevendo as func¢oes trigonométricas em termos de L, Hg se torna

9 1 p\10 > I, 1\ L
H? = k)| 12 I I i Rt (e WA M R AN i
p o= 70 >l +<< 8p+p+l%>2ap <02+02+%> 2 8l

o 1 p\19 2 L. 1\L p
+ L2 ——+t Sl |\—S+t5t+t5 )71 ; B.10
<< dp  p l%>2ap < PP l%) 2 8l (P10
quando escrevemos essa equacao em forma adimensional, obtemos a expressao apresentada na

tese para Hg.

O termo ciibico, HS = [kaxkg — O'ykykﬂ, é tratado da mesma maneira, com o uso das
identidades apropriadas. No entanto, preferimos nao entrar nos detalhes aqui, pois os célculos

envolvidos sao relativamente extensos.
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