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Resumo

O recente progresso na fabricação de sistemas de pontos quânticos semicondutores (PQ)
tem tornado possível o controle coerente de estados quânticos em PQs utilizando técnicas ópti-
cas ou elétricas. Pulsos de laser têm sido recentemente utilizados para controlar coerentemente
a população de éxcitons em PQs. A manipulação coerente de estados quânticos é uma tarefa
de alta prioridade para o desenvolvimento da informação e computação quântica. Uma assi-
natura particular de coerência em estados quânticos são as oscilações de Rabi, as quais foram
recentemente observadas em trabalhos experimentais. Neste trabalho estudamos, teoricamente,
um sistema composto por um PQ semicondutor, túnel-acopladoa reservatórios de elétrons. Na
presença de um campo de laser um par elétron-buraco é criado no PQ. Uma tensão fonte-dreno
(bias) permite que elétrons e buracos tunelem para os reservatórios. O estudo foi desenvol-
vido através da técnica de funções de Green de não-equilíbrio. Resolvemos numericamente um
conjunto de equações diferenciais acopladas para as funções de Green retardada e menor. Estas
fornecem a probabilidade de ocupação dos dois níveis no PQ e afotocorrente induzida por laser.
Concentramos nossa atenção nos efeitos da temperatura sobre as oscilações de Rabi. Nossos
principais resultados incluem um bloqueio de Pauli termicamente ativado na fotocorrente. Estes
resultados sugerem a habilidade de medir temperatura via sinais quânticos coerentes, sugerindo,
assim, a possibilidade de um novo termômetro baseado em pontos quânticos.

Palavras-Chave:pontos quânticos, fotocorrente, funções de Green, efeitostérmicos, osci-
lações de Rabi.



Abstract

The recent progress in the manufacturing of semiconductor quantum dots (QD) systems has
made possible the coherent control of quantum states in QDs using optical or electrical tech-
niques. Laser pulses have been recently used to coherently coponto quânticontrol the exciton
population in QDs. The coherent manipulation of quantum states is a high priority task to the
development of quantum information and quantum computation. One particular signature of
coherency in quantum systems is the Rabi oscillations, which were recently observed in a few
experimental works. Here we theoretically study a system composed of a semiconductor QD,
tunnel coupled to electron reservoirs. In the presence of a laser field an electron-hole pair is
created in the QD. An external source-drain (bias) voltage allows electrons and holes to tunnel
to the reservoirs. The study was developed via the non-equilibrium Green’s function technique.
We solve numerically a set of coupled differential equations to the retarded and lesser Green
functions. This gives the occupation probabilities of the two levels of the QD and the laser-
induced photocurrent as a function of time. We focus our attention on the effects of temperature
on the Rabi oscillations. Our main findings encompass a thermal activated Pauli blockade of the
Rabi oscillations that can be controlled via the reservoirstemperature. We also discussed the ef-
fects of this thermal activation of Pauli blockade on the photocurrent. These results suggest that
ability to measure temperatures via quantum coherent signals, thus suggesting the possibility of
a new quantum-dot based thermometer.

Keywords: quantum dots, photocurrent, Green’s functions, thermal effects, Rabi oscillati-
ons.
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1 Introdução

O transporte elétrico em nanoestruturas tem despertado enorme atenção dos pesquisadores

nos últimos anos. Por um lado, sistemas de baixa dimensionalidade, como os pontos quânti-

cos (PQs), permitem o estudo de aspectos fundamentais da mecânica quântica (e.g., coerência

de estados) e de interações de muitos corpos como, por exemplo, a interação elétron-elétron

(1), elétron-fônon (2) e radiação-matéria (3). Como todos os processos interagentes e coeren-

tes repercutem diretamente nas propriedades de transporte, a corrente elétrica nesses sistemas

constitui uma forma indireta de se observar e medir fenômenos físicos. Por outro lado, disposi-

tivos nanoestruturados apresentam enorme potencial para aplicações tecnológicas em eletrônica

e optoeletrônica, que vão desde diodos emissores de luz (LEDs) (4) até dispositivos para a com-

putação quântica (5).

No que diz respeito à Física básica, PQs constituem um excelente sistema para se estudar

seus aspectos fundamentais. Devido a grande facilidade comque se controlam as proprieda-

des eletrônicas de um ponto quântico, suas dimensões e seu acoplamento com o ambiente,

tornou-se possível estudar uma enorme variedade de novos efeitos físicos em diferentes regi-

mes. Por exemplo: o acoplamento de um PQ a eletrodos metálicos leva ao aparecimento do

Efeito Kondo, em regime de baixa temperatura (6). Além de efeitos relacionados como:Un-

derscreenedKondo (7), Interferência Fano-Kondo (8) e Kondo de Dois Estágios (9). Uma vasta

lista de novos efeitos envolvendo outros tipos de interação, tais como a interação elétron-fônon

(2), o acoplamento spin-órbita (10), o emaranhamento quântico (11), etc., também só foram

possíveis de se observar em função dessas nanoestruturas.

Pontos quânticos constituem um excelente sistema para implementação de portas lógicas

usandoqubits (bits quânticos) (12). O spin eletrônico em um PQ, por exemplo, forma natu-

ralmente um qubit através de uma superposição de estados up edown (13). Por este motivo,

tem-se observado na literatura crescente atenção pelo estudo da coerência quântica dos estados

de spin. Atualmente, já é possível iniciar, controlar coerentemente e ler os spins eletrônicos de

um único elétron ou de pares de elétrons confinados (14).
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Figura 1: Evolução temporal das probabilidades de ocupação|c0|
2 e |c1|

2 dos estados|0〉 e |1〉,
respectivamente, em um sistema perturbado por um potencialoscilatório. O padrão observado
é conhecido como ‘oscilações de Rabi’.

Sistemas excitônicos também constituem uma base para geração de qubits em PQs (15).

Utilizando um laser em ressonância com a energia excitônica, geram-se pares elétron-buraco

ligados (éxcitons) no interior do ponto quântico. Estados de zero|0〉 ou de um éxciton|1〉

podem produzir qubits da forma(α|0〉+β |1〉). Através de técnicas tipopump-probe, onde um

primeiro pulso de laser excita o sistema e, um segundo pulso atrasado, mede o resultado dessa

excitação, vêm-se gerando e controlando de forma coerente adinâmica de portadores no PQ. A

principal assinatura de coerência na evolução temporal do sistema são asoscilações de Rabi.

Sabe-se que um sistema de dois níveis, quando perturbado porum campo externo sinusoidal, em

ressonância com a energia de transição|0〉 → |1〉, desenvolve oscilações nas probabilidades do

sistema estar em|0〉 ou |1〉 de acordo com o tempo (16). A figura (1) ilustra a evolução temporal

das probabilidades|c0|
2 e |c1|

2, correspondentes aos estados|0〉 e |1〉, respectivamente.

Naturalmente, nenhum sistema físico é totalmente isolado do ambiente. A partir da in-

teração do sistema com este surgem, então, mecanismos de decoerência que, eventualmente,

suprimem as oscilações de Rabi. Como exemplo típico de um mecanismo causador de decoe-

rência, temos o acoplamento do par elétron-buraco ao vácuo eletromagnético, o qual origina o

processo de recombinação dos pares e, consequentemente, o amortecimento das oscilações de

Rabi. Em sistemas de PQs acoplados a reservatórios de carga,outras fontes de decoerência tam-

bém estão presentes. Mostrou-se (17) que o acoplamento de estados excitônicos ao contínuo de

estados dawetting layer(camada molhada) dá origem ao decaimento das oscilações observadas

na fotocorrente. Outras fontes de decoerência podem estar presentes, como o acoplamento, por

tunelamento, dos elétrons e buracos aos terminais que conectam o ponto quântico a um cir-

cuito. Mais recentemente, oscilações de Rabi também foram reportadas em diodos poliméricos

emissores de luz (18).

Foi originalmente demonstrado por Zrenneret al. (19) que as oscilações de Rabi em um
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Figura 2: Perfil de potencial (b) da região intrínseca do dispositivo mostrado, esquematica-
mente, em (c): um fotodiodo de um único ponto quântico (PQ). Figura retirada da referência
(19).

sistema de dois níveis de um PQ, excitado por um laser e acoplado a eletrodos (fotodiodo), tam-

bém aparecem na fotocorrente. A figura (2) mostra um esquema da estrutura de bandas (b) e de

uma vista lateral (c), também esquematizada, do sistema estudado por esses pesquisadores. Ele

constitui-se de um fotodiodo de um único ponto quântico semicondutor. Um único PQ, selecio-

nado opticamente através de uma ‘máscara de sombra’ depositada sobre o contato superior por

técnicas litográficas, é excitado por um laser, gerando pares elétron-buraco. Devido à presença

de uma tensão fonte-dreno (bias,VB), após a geração do par os elétrons tunelam para os reser-

vatórios adjacentes, dando origem a uma corrente elétrica (fotocorrente). Também se mostrou

que essa fotocorrente pode eventualmente ser spin-polarizada devido a uma interação de troca

via estados de biexciton (20). Este último resultado indicaa potencialidade de fotodiodos de

pontos quânticos para a eletrônica dependente de spin.

Arranjos de PQs, ou moléculas artificiais, também vêm sendo investigados visando aplica-

ções em computação quântica. Por exemplo, mostrou-se a viabilidade de se controlar, através

de oscilações de Rabi, o tunelamento eletrônico entre PQs adjacentes (21). Também se obser-

vou que o decaimento espontâneo e a geração de éxcitons diretos em moléculas de dois PQs

leva a estados de éxciton indireto com tempos de decoerênciamais longos (15).

Apesar da literatura envolvendo geração de oscilações coerentes em fotodiodos de PQs já

ter aproximadamente dez anos (considerando o trabalho pioneiro de Zrenneret al.), não há es-

tudos discutindo efeitos térmicos nas oscilações de Rabi e na fotocorrente. No presente trabalho

iremos analisar, teoricamente, como a temperatura dos reservatórios de carga, nas proximidades

do ponto quântico, pode afetar a coerência quântica do sistema e a fotocorrente. Nosso sistema

será constituído de dois níveis (bandas de valência e condução) acoplados entre si através de

uma radiação incidente. Esses níveis também se acoplam a reservatórios de carga, correspon-
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dentes a camadas de semicondutor dopado tipo n ou a contatos metálicos. Esse acoplamento

dá origem à decoerência no nosso modelo. Através do formalismo de funções de Green de

não-equilíbrio (NEGF, na sigla em inglês) calcularemos a dinâmica da população deelétrons

e de buracos no PQ na presença de um laser contínuo. Mostramosque as ocupações oscilam

temporalmente, apresentando um decaimento devido ao tunelamento dos portadores para os

reservatórios. Tanto a amplitude de oscilação quanto o valor inicial (antes da incidência do la-

ser) das ocupações eletrônicas são fortemente afetados pela temperatura dos reservatórios. Do

mesmo modo, a fotocorrente apresenta oscilações amortecidas. Duas componentes da corrente

no sistema serão analisadas: (i) a corrente elétrica gerada, primordialmente, por elétrons foto-

excitados que saem do ponto quântico e (ii) a corrente proveniente dos elétrons do reservatório,

que têm probabilidade finita de tunelar para dentro do ponto quântico (backwards current).

Essa última componente, em particular, depende fortementeda temperatura. Como essas com-

ponentes têm sentidos opostos, dependendo dos valores de temperatura, intensidade do laser e

posição energética dos níveis, a fotocorrente pode ser maximizada ou suprimida. A fotocorrente

apresenta, portanto, um comportamento não-linear como função da intensidade do laser.

Esta dissertação está dividida da seguinte forma: ainda neste capítulo introdutório, alguns

conceitos nescessários para uma compreensão mais ampla do assunto serão melhor apresenta-

dos. O sistema físico é descrito em sequência, no capítulo 2.Os conceitos formais da teoria

de não-equilíbrio, bem como sua aplicação ao sistema, são apresentados no capítulo 3. Os re-

sultados principais, apresentados no capítulo 4 estão divididos em três principais: populações

eletrônicas em um sistema de dois níveis sob a incidência de radiação, sem acoplamento com os

reservatórios; população eletrônica de um único nível acoplado a um reservatório, sem incidên-

cia de radiação. Por último, consideramos o sistema formadopor um ponto quântico, acoplado

a reservatórios, sob a incidência de um laser contínuo. O capítulo 5 contém nossas conclusões.

Adicionalmente, mas não menos importantes, os apêndices A eB, também fazem parte de nos-

sos resultados. Nestas seções finais, apresentamos o desenvolvimento de expressões analíticas

para as funções de GreenRetardada(A) e Menor (B), utilizando não um laser contínuo, mas

um pulso de laser tipo delta. A tecnicidade e extensão deste desenvolvimento nos fez optar

por apresentá-lo em apêndices ao invés do texto principal. Acreditamos na importância deste

resultado pois ele será útil quando se desejar estudar outras formas de pulsos (como os gaus-

sianos, mais utilizados experimentalmente), em que soluções analíticas não são possíveis (no

plano real).
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1.1 Semicondutores

A partir do trabalho de Bohr (22), o modelo atômico existentenaquela época foi, de certa

forma, revolucionado pela incorporação dos conceitos quânticos que, não havia muito, tinham

sido lançados por Max Planck. No modelo de Bohr, o elétron só poderia ser encontrado em

órbitas circulares fixas em torno do núcleo atômico. Ou seja,os elétrons dos átomos, nesse

modelo, estariam distribuídos em níveis de energia discretos de modo que, entre esses níveis,

existiriam energias não permitidas aos elétrons. Este modelo descreveu com precisão o espectro

de energia do átomo de hidrogênio. Comumente, o intervalo entre duas energias permitidas ao

elétron é chamados pelo termo, em inglês,gap.

Os modelos atômicos considerados atualmente são bem mais complexos, baseando-se no

conceito de orbitais atômicos que, basicamente, são uma forma diferente de distribuição dos

elétrons, que não em órbitas circulares. Entretanto, a ideia de discretização permanece: cada

orbital possui uma energia diferente e se distancia dos demais energeticamente, formando um

gap.

Figura 3: Formação da estrutura de bandas do sódio, como função da distância interatômica.
Figura retirada da referência (23).

Quando se agregam para formar os materiais sólidos, os átomos têm seus níveis de energia

distorcidos devido às interações decorrentes da aproximação. De maneira simplificada, os níveis

atômicos se desdobram à medida que os átomos se aproximam, formando bandas de energia. A

figura (3) mostra a relação entre as distâncias interatômicas e a formação da estrutura de bandas

para o sódio (Na).

O preenchimento das bandas é o que determina a natureza isolante ou condutora de um

material. O nível de FermiEF é um valor de energia que indica que, à temperatura 0K, todos

os estados com energia inferior estão ocupados, indicando assim o preechimento das bandas de
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energia no chamado estado fundamental. A última banda preenchida em um material, no estado

fundamental, é chamada banda de valência (em analogia à camada de valência nos átomos no

estado fundamental, que também abriga os elétrons mais energéticos). Ela pode estar cheia ou

não. A próxima banda desocupada acima do nível de Fermi é chamada banda de condução.

Também tratamos comogapa diferença entre o topo de uma banda e a base da seguinte.

Os materiais condutores tem a sua última banda semipreenchida. O nível de Fermi, nesse

caso, está posicionado no meio da banda. De maneira oposta, os materiais isolantes têm a banda

de valência completamente preenchida. O nível de Fermi dos isolantes, no estado fundamental,

se encontra acima da banda de valência e abaixo da de condução. Adicionalmente, ogapentre

a banda de valência e a banda de condução é o que decidirá se um material será isolante ou

semicondutor.

Ao aumentarmos a temperatura de um material, que é isolante aT=0K, seus elétrons irão

adquirir uma energiakBT. SekBT << Egap os elétrons não alcançarão a banda de condução e

o sistema então será isolante. Nesse caso, possivelmente teríamos que aumentar a temperatura

do material até ele se fundir para conseguirmos que conduza alguma corrente; e já não teríamos

mais um sólido. Finalmente, podemos compartilhar uma definição simples, porém razoável, do

que é um material semicondutor. Semicondutores são materiais isolantes no estado fundamental

que, quando submetidos a temperaturas diferentes de 0K, podem se tornar condutores, dado o

pequenogap entre as bandas de condução e valência, que torna possível o aparecimento de

portadores de carga na banda de condução.

Os semicondutores podem ser divididos principalmente em: intrínsecos, formados de mate-

rial puro e nos quais a condutividade varia, de forma predominante, com a temperatura; extrín-

secos, que possuem impurezas (outros átomos ou moléculas) adicionadas, intencionalmente, a

sua estrutura (cristalina ou não), por um processo conhecido como dopagem, o qual diminui,

drasticamente, a dependência da condutividade com a temperatura. Existem vários métodos

experimentais para se dopar um semicondutor, tais como a difusão em alta temperatura, que é o

método mais comum, e a implantação iônica (23). Fato é que a dopagem faz com que o semi-

condutor tenha uma maior concentração de portadores de carga, o que certamente influencia a

condutividade elétrica do material.

Os elementos químicos, de acordo com a distribuição dos elétrons na camada de valência,

são classificados em famílias ou grupos na tabela períodica.Se pretendemos obter um semi-

condutor com excesso de elétrons, chamados de semicondutorestipo n, devemos inserir alguma

concentração de um elemento dopante que, quando substituiralguns átomos na rede cristalina,

um ou mais de seus elétrons não participem da ligação química, se tornando disponíveis para
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Figura 4: Formação de pontos quânticos auto-organizados (self-assembled) pelo modo de
Stranski-Krastanow.

a condução de carga. Se quisermos que um material como o silício, do grupo IV (4 elétrons

na valência), tenha excesso de elétrons, devemos dopá-lo com elementos do grupo V (cinco

elétrons na valência). Para obter um semicondutortipo p, que apresente escassez de elétrons,

deve-se dopar o semicondutor com elementos que, quando inseridos no material por determi-

nado processo, ‘roubem’ elétrons da rede para completar as ligações químicas nescessárias à

estabilidade do material; desta forma, são criadas vacâncias na rede, chamadas deburacose,

por possuírem carga elétrica positiva, também formam uma corrente. Se doparmos materiais

do grupo IV (Si, Ge) com materiais do grupo III, teremos semicondutores tipo p. As impurezas

que doam elétrons livres à rede e as que os retiram são chamadas, respectivamente, doadoras e

aceitadoras.

A implantação de impurezas faz com que surjam níveis de energia discretos (relaciona-

dos à impureza) entre o gap do semicondutor. Para impurezas doadoras este nível (ou níveis)

aparecerá mais próximo à energia mínima da banda de condução; para as aceitadoras em ge-

ral ele surge próximo ao topo da banda de valência. Estes níveis discretos vão provocar um

deslocamento do nível de Fermi para próximo de cada banda, conforme o tipo de impureza.

1.1.1 Pontos Quânticos

Pontos quânticos são heteroestruturas semicondutoras de baixa dimensionalidade (zero, no

caso ideal) que conseguem confinar os elétrons nas três dimensões espaciais. Esse confinamento

espacial faz com que os elétrons no ponto quântico sejam distribuídos em níveis de energia

discretos, semelhantemente aos dos átomos (embora os PQs sejam compostos por uma grande

quantidade de átomos). Por este motivo os PQs também são chamados de átomos artificiais.

Existem diversas formas de se produzir um ponto quântico. Por exemplo: através de técni-

cas litográficas, pode-se depositar eletrodos metálicos sobre uma superfície semicondutora sob
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a qual reside um gás de elétrons bidimensional. Ao se aplicaruma tensão negativa nestes con-

tatos, o gás de elétrons se depleta, deixando uma região vazia de portadores que corresponde

ao ponto quântico. O tamanho típico de um PQ varia de alguns nanômetros até centenas de

nanômetros. O seu tamanho, formato e interações podem ser controlados através de tensões

elétricas aplicadas. Os PQs podem ser crescidos ou sintetizados de forma auto-organizada. Um

dos modos de crescimento de pontos quânticos mais conhecidos é o Stranski-Krastanow (24).

A figura (4) ilustra de maneira esquemática a formação de pontos quânticos auto-organizados.

Uma camada semicondutora é crescida sobre outra de parâmetro de rede ligeiramente diferente

(I) - por exemplo, InAs sobre GaAs. A medida que a camada de InAs é crescida, surge uma ten-

são na rede cristalina desse material, devido ao descasamento dos parâmetros de rede. Eventual-

mente, quando uma certa espessura crítica é atingida, a camada de InAs relaxa, dando origem a

ilhas nanoscópicas (PQs) (II). Para fins de estabilidade do sistema e aplicações em dispositivos

por fim, cresce-se uma segunda camada semicondutora sobre ospontos quânticos, a chamada

capping layer(III). Os pontos quânticos também podem ser crescidos em meios não sólidos,

tais quais os colóides (24).

Conforme dito anteriormente, os semicondutores apresentam gapsentre suas bandas de

energia. A figura (5) (Ref.: (25)) ilustra osgapsde energia de diferentes semicondutores e seus

respectivos alinhamentos uns com os outros. Observando esta figura é possível relacioná-la, de

modo particular, à formação da heteroestrutura GaAs-InAs(PQ)-GaAs, cujo perfil de potencial

está ilustrado na figura (6).

Esse perfil de potencial leva ao confinamento eletrônico nas três direções espaciais, dando

origem a níveis discretos de energia. No presente estudo iremos considerar apenas um nível em

cada banda no interior do ponto quântico.

Figura 5: Gaps de energia de alguns semicondutores III-V e II-VI (VB = banda de valência e
CB = banda de condução). Figura retirada da referência (25).
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Figura 6: Potencial de confinamento vertical de um PQ semicondutor auto-organizado.

Os dispositivos optoeletrônicos semicondutores estão bastante presentes em nossa vida diá-

ria. Como exemplo, temos os diodos emissores de luz (LED), utilizados em displays, por exem-

plo, e os fotodiodos, que convertem energia luminosa em corrente elétrica. Esses dispositivos

são baseados principalmente na criação ou recombinação de pares elétron-buraco.

A geração de pares elétron-buraco se faz através da promoçãode um elétron da banda de

valência para a banda de condução do semicondutor, criando,dessa forma, um buraco na banda

de valência. Em geral, esse processo é feito através da incidência de uma radiação eletromagné-

tica com energia igual ou maior do que ogapdo semicondutor. Fótons com energia suficiente

são absorvidos provocando a transição interbandas. Este processo denomina-se absorção. O

processo reverso é chamado de recombinação. Nesse caso, elétrons e buracos se aniquilam

mutuamente de maneira radiativa ou não-radiativa. No caso não-radiativo a energia liberada é

transferida para fônons e, consequentemente, dissipada naforma de calor. No caso radiativo,

tem-se a emissão de fótons com energia igual ao gap do material, dando origem a um processo

de luminescência.

No sistema considerado neste trabalho, a transição óptica se dará entre os estados das ban-

das de valência e condução do ponto quântico. A figura (7) ilustra a incidência de um fóton

com energiāhν em ressonância com a diferença de energia dos níveis, dando origem a um par

elétron-buraco no PQ. Aqui,̄h = h/2π onde h é a constante de Planck eν é a frequência do

fóton.



22

Figura 7: Formação de éxcitons em um PQ semicondutor atravésda incidência de uma radiação
ressonante com a transição da banda de valência para a banda de condução.

1.1.2 Fotodiodos

Dependendo da técnica de dopagem utilizada é possível criarum material semicondutor

que apresente dopagemtipo n e tipo p na mesma amostra. Essa capacidade técnica permite

que uma camada fina de transição seja formada entre cada uma das regiões dopadas. Essa

camada é chamadajunção p-n, e a partir dela são construídos diversos tipos de dispositivos,

destacadamente os diodos (23).

Diodo é um componente de circuitos eletrônicos que apenas permite a passagem de corrente

elétrica em um sentido. O funcionamento do diodo está baseado na existência de uma barreira

de potencial que surge na junção entre as regiões dopadas.

Como vimos na seção 1.1, nos semicondutores tipo n o nível de Fermi está próximo à

banda de condução e nos tipo p, próximo à banda de valência. Entretanto, é esperado que

o nível de Fermi seja o mesmo nos dois lados da junção formada em um mesmo material. Os

portadores em excesso de cada lado se difundem de um lado parao outro no intuito de equilibrar

esse excesso. No entanto, essa difusão produz camadas carregadas na região de transição que

acabam formando um campo elétrico de n para p. Este campo se opõe à difusão de ambas

as cargas até que as correntes se anulem e o sistema entre em equilíbrio. Essa região em que

as cargas não estão compensadas é mais conhecida por camada de depleção. O campo criado

nesta região corresponde a uma diferença de potencial entreos dois lados. Isso forma o que

conhecemos por barreira de potencial, já que as cargas não podem ser transportadas nos dois

sentidos. A figura (8) esquematiza a formação da barreira de potencial em uma junção p-n de

semicondutores.
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Figura 8: Demonstração esquemática do processo de formaçãoda barreira de potencial em uma
homojunção semicondutora p-n. Figura retirada da referência (23).

As junções formadas por um mesmo material sãohomojunções. Quando a junção é for-

mada por dois materiais diferentes temos umaheterojunção. As heterojunções podem ser

formadas por semicondutores diferentes ou por um metal e um semicondutor.

A junção metal-semicondutor resulta em uma barreira de potencial conhecida por barreira

Schottky. Quando colocamos estes dois materiais em contato, ocorre o mesmo deslocamento

de cargas que na homojunção, no entanto, não há como os buracos se deslocarem pelo metal. O

acúmulo de carga nos dois lados da junção dá origem à barreiraSchottky, que é um tanto quanto

diferente da barreira na junção p-n.

Utilizando contatos metal-semicondutor, portanto, podemos construir os diodos de barreira

Schottky. Os diodos Shottky não suportam correntes elevadas e por este motivo sua maior

aplicação é em circuitos de deteção, que exigem respostas emalta frequência e alta sensibilidade

(chaveamento rápido).

Osfotodiodossão estruturas detetoras de luz, que convertem a mesma em corrente elétrica.

Em fotodiodos de junção p-n, isso se dá através da absorção defótons na região próxima a

camada de depleção, que agora está exposta para permitir a passagem de luz, tal qual mostrado

na figura (9). Com a absorção, um par elétron-buraco é formadoe cada portador é acelerado em

um sentido diferente pelo campo elétrico da junção.

Existem dois modos de operação dos fotodiodos: fotovoltaico e fotocondutivo. No foto-

condutivo uma tensão externa é aplicada e, nesse caso, quando o dispositivo é iluminado, uma
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Figura 9: Vista lateral esquematizada de uma estrutura comum de um fotodiodo de junção p-
n. O contato metálico superior possui aberturas que permitem a entrada de radiação. Figura
retirada da referência (23).

corrente flui no sentido oposto à corrente aplicada. Na operação fotovoltaica, o circuito está

aberto e a iluminação da junção faz surgir a tensão que geraráa corrente elétrica.

Pontos quânticos e Fotodiodos

Após um certo tempo da fotoexcitação ilustrada na figura (7),o par elétron-buraco deverá

recombinar radiativamente, produzindo um espectro fotoluminescente. Alternativamente a isso,

poderia-se gerar uma fotocorrente no sistema. Para isso acoplam-se dois reservatórios de carga

a esquerda e a direita do sistema utilizando, por exemplo, umcontato Schottky. Na presença

de uma tensão fonte-dreno surge uma deformação do perfil de potencial, conforme ilustrado

na figura (2). Com isso os elétrons na banda de condução e os buracos na banda de valência

do ponto quântico podem tunelar para os reservatórios de carga, dando origem, assim, a uma

corrente fotoinduzida no sistema.

Um aplicação importante dos fotodiodos semicondutores é a fabricação de células sola-

res (23). Estas são reconhecidamente chamadas de células fotovoltaicas por se tratarem de

fotodiodos operando no modo fotovoltaico. Na referência (26), os autores discutem, dentre vá-

rias outras aplicações possíveis, a utilização de PQs na fabricação de células solares híbridas

inorgânicas-orgânicas.
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2 Sistema Físico - Modelo

2.1 Ponto quântico semicondutor em um fotodiodo

Neste trabalho estudamos um sistema formado por PQ semicondutor inserido na estrutura

de um fotodiodo, tal qual o experimento de Zrenneret al. (19). Um esquema do disposi-

tivo construído por estes pesquisadores pode ser visto na figura (2) (c). No experimento, uma

amostra contendo PQs semicondutores auto-organizados de InGaAs, crescidos sobre camadas

de GaAs, é acoplada a contatos metálicos, formando essencialmente um diodo Schottky (ver

seção 1.1.2). Um esquema possível da estrutura de bandas deste fotodiodo de um único ponto

quântico é mostrado na (figura 10).

Figura 10: Esquema da estrutura de bandas de um fotodiodo de um único PQ. Um par elétron-
buraco é formado quando uma radiação é incidida sobre o mesmo. Cada nível no PQ se acopla
a um reservatório através de barreiras de tunelamento. Uma tensão fonte-dreno aplicada força
os portadores a tunelarem para os contatos formando uma corrente de portadores no dispositivo.

A seleção de um único PQ para o fotodiodo é feita através de máscaras de abertura na-

nométrica (shadow masks), construídas através de sofisticadas técnicas litográficas, que deixam

apenas um único PQ exposto à incidência de radiação. Nesse tipo de experimento, foram utiliza-

dos pulsos de laser para criar um par elétron-buraco no pontoquântico. Uma tensão fonte-dreno
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(bias) aplicada cria a diferença de potencial nescessária para que os portadores possam tunelar

do PQ para os contatos, através das barreiras de potencial (neste caso, as camadas de GaAs), e

assim formar uma corrente de portadores no dispositivo.

Pela figura, notamos ainda que o elétron no nível localizado na banda de condução do PQ

deve tunelar para o contato da esquerda devido ao estreitamento da barreira de tunelamento

nesse sentido. Devido à oposição das cargas, o buraco no nível localizado na banda de valência

deve tunelar para fora do PQ em sentido contrário ao elétron,portanto, para o contato da direita.

Em nosso trabalho, os contatos são, na realidade, reservatórios de elétrons. Isso quer dizer que

quando um elétron entra ou sai do contato o potencial químicodo mesmo se mantém, devido

à presença da tensão de fonte-dreno que funciona como uma bateria alimentando esse sistema

indefinidamente. Por este motivo, precisamente, temos um problema de não-equilíbrio.

É importante dizer que, neste estudo, ainda não consideraremos a interação Coulombiana

no sistema. Além disso, como veremos adiante, a interação daradiação com a matéria será

tratada em um modelo semi-clássico (sem quantização da luz).

2.2 Hamiltoniano do sistema

Tomando a discussão acima sobre o sistema, podemos descrevê-lo, matematicamente, pelo

seu operador hamiltoniano totalH, no formalismo de segunda quantização (seção 3.1) que é

composto por três termos principais:

H = Hd+Ht +Hl (2.1)

Hd é o hamiltoniano que contém os termos correspondentes ao ponto quântico (‘d’ do inglês

dot):

Hd = ε1d†
1d1+ ε2d†

2d2 (2.2)

aqui, os níveis 1 (na banda de valência) e 2 (na banda de condução) tem energiasε1 e ε2,

respectivamente. O operadord†
i (di) cria (aniquila) um elétron no níveli (i = 1,2) do ponto

quântico. Para efeitos de cálculo utilizamos a notação de que um buraco desocupando a banda

de valência é equivalente a um elétron ocupando-a. Os dois termos presentes nesse hamiltoni-

ano são associados à energia cinética das partículas nos níveis. Também fica claro que não é

considerada nenhuma interação entre as partículas nos doisníveis.

Em nosso modelo os contatos são essencialmente tratados como reservatórios (27). O tu-
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nelamento das partículas para os reservatórios, portanto,está descrito emHt :

Ht = ∑
k1

(t1d†
k1

d1+H.c.)+∑
k2

(t2d†
k2

d2+H.c.)+∑
k1

εk1d
†
k1

dk1 +∑
k2

εk2d
†
k2

dk2 (2.3)

Os índicesd†
k1

(dk1) e d†
k2

(dk2) criam (aniquilam) elétrons nos reservatórios 1 (direita,que

se acopla ao nível 1, bv) e 2 (esquerda, que se acopla ao nível 2, bc), respectivamente.t1 e

t2 são as constantes de acoplamento entre os reservatórios e osrespectivos níveis.H.c. são

os hermitianos conjugados desses termos. As duas últimas somas são os termos cinéticos re-

lacionados aos elétrons de cada reservatório, não-interagentes. Essencialmente, através deste

hamiltoniano estamos tratando o sistema tal qual um diodo (neste caso, um diodo foto-ativado,

ou fotodiodo): os elétrons do reservatório 1 só podem tunelar para o nível 1 no PQ. A mesma

condição é observada nas expressões para o nível 2 e o reservatório 2.

Hl modela o acoplamento dos níveis através da radiação incidente (é equivalente à descrição

de um processo de absorção e emissão da luz):

Hl = E∗(t)(µ21d
†
2d1)+E(t)(µ12d

†
1d2) (2.4)

µi j é o elemento de matriz do dipolo elétrico.E(t) é uma função clássica que descreve a

radiação. Na próxima seção apresentamos a forma como essa radiação foi descrita em nossos

cálculos.

2.3 Laser

Uma onda eletromagnética que interage com um material semicondutor em sua formabulk

provoca a transição dos elétrons da banda de valência para a banda de condução. Também na

nanoestrura de um PQ ocorre este efeito, embora se tenha certo controle sobre a energia dos

níveis onde ocorrem as transições - através de técnicas experimentais de fabricação e controle

destas estruturas.

A radiação em nosso modelo é tradada de forma clássica (sem quantização). Sabemos

que a onda eletromagnética possui uma componente elétrica eoutra magnética. No entanto, a

interação do campo elétrico com o material é muito mais expressiva que a interação do campo

magnético, a qual, portanto, desprezaremos.

Nos trabalhos experimentais a radiação incidida sobre o sistema está comumente na forma

de laser (do inglês:Light Amplification by Stimulated Emission of Radiation). A radiação laser é
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escolhida pois as intensidades e frequências utilizadas podem ser controladas facilmente. Além

disso, através deste tipo de radiação, a intensidadade produzida pode chegar a valores bem

altos. Utilizando pulsos de laser ultra-rápidos, processos eletrônicos podem ser monitorados em

escalas de tempo comparáveis aos tempos de interação típicos entre excitações eletrônicas (28).

Também é possível investigar a dinâmica de um sistema de muitas partículas coerentemente

excitado em escalas inferiores aos tempos de decoerência típicos. Uma função de onda é dita

coerente se podemos dizer sua amplitude e fase, em todos os outros pontos do espaço e do

tempo, conhecendo essas variáveis em um dado ponto (29).

Para trabalhar nosso modelo físico, inicialmente, utilizamos um laser contínuo, mais co-

nhecido pela abreviação “CW” (do inglês,continuous wave), ao invés de um pulso de laser.

Descrevemos o campo eletromagnético da radiação na forma deondas planas monocromá-

ticas:

~E(~r, t) = ~E0cos(~k.~r −ωt) (2.5)

Onde~k é o vetor de onda associado à onda luminosa,~r é o vetor associado ao deslocamento

espacial da onda eω é sua frequência.

Como discutido na ref. (30), nos PQs a amplitude de deslocamento do elétron (~r) é da ordem

de algumas dezenas de nanômetros. Simultaneamente, essa amplitude é consideravelmente

menor que o comprimento de onda associado à transição ópticaentre os dois níveis no PQ. Isso

faz com que~k.~r << 1 e, portanto, utilizamos a aproximação de dipolo ondee±
~k.~r ≈ 1. Assim,

ficamos com:

~E(t) = ~E0cos(ωt) (2.6)

Neste ponto, outra aproximação pode ser feita: pelaRotating Wave Approximation(aproxi-

mação de onda girante) os termos ditos contra-girantes (envolvendo exponenciais que contém

a soma±(ω +ω21)), que surgem no hamiltoniano de interação com o campo eletromagnético

Hl , podem ser desprezados pois, por oscilarem muito rapidamente, não contribuem de maneira

relevante com as interações ocorridas no sistema. Após alguns passos matemáticos (ver, por

exemplo, ref. (30)) teremos:
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Hl = γe−iωt(d†
2d1)+ γe+iωt(d†

1d2) (2.7)

Ondeγ ∝ E0µ
2 e, para nós, portanto, refletirá a intensidade do laser aplicado. O que carac-

teriza a radiação, neste caso, como contínua, é o fato de queγ não depende do tempo. Traba-

lhando a dependência temporal deγ podemos modelar ospulsos de laser, que serão alvo de

investigação futura.

Por último, devemos incluir uma rápida discussão sobre o efeito da intensidade do laser

aplicado (∝ γ) sobre os níveis do PQ. Nas referências (31) e (32) encontramos discussões sobre

este assunto. Em ambas, os autores discutem a formação dedubletos. Em um sistema com

forte acoplamento da radiação com a matéria, estes dubletosrepresentam o desdobramento dos

níveis em uma combinação de outros dois distanciados dos níveis principais, simetricamente,

por um valor∝ ±γ. Lembrando que isto ocorre quando o laser é intenso e sua frequência está,

aproximadamente, em ressonância com a frequência associada à transição entre os níveis 1 e 2

(ω21).

Um gráfico deste efeito é mostrado na figura (11) (Ref.: (31)).

Figura 11: Formação de dubletos em um sistema de dois níveis com forte acoplamento radiação-
matéria. Figura retirada da referência (31).
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3 Formalismo

Iniciaremos este capítulo revisando alguns conceitos matemáticos fundamentais de mecâ-

nica quântica, indispensáveis para introduzirmos, logo emseguida, as funções de Green de

não-equilíbrio. Com esta técnica matemática, escrevemos uma expressão geral para a corrente

elétrica. Mostraremos como são obtidas as funções de GreenGr
22(tt

′) e G<
22(tt

′), nescessárias

para calcular a corrente na presença de um laser contínuo e reservatórios. Ainda neste capítulo,

encontraremos as funções de Green para dois casos particulares de nosso sistema (toy models):

(i) um sistema de dois níveis com incidência de laser, mas semacoplamento com os reservató-

rios; (ii) um sistema de um único nível acoplado a um reservatório, sem incidência de laser. Por

fim, discutiremos a obtenção de expressões analíticas para as funções de Green supracitadas, no

caso de um laser de pulso delta aplicado sobre o PQ.

3.1 Fundamentos matemáticos

A descrição mais usual da mecânica quântica assume que os vetores de estado evoluem no

tempo e que os operadores são independetes do tempo. Esta forma usual é conhecida como re-

presentação (picture, em inglês) de Schrödinger. Nesta representação, a equaçãode Schrödinger

é escrita na forma ‘original’:

ih̄
∂
∂ t

|Ψ(t)〉= H|Ψ(t)〉 (3.1)

H é o operador hamiltoniano do sistema associado à energia total, que não apresenta uma

dependência temporal explícita (33). Através desta equação, pode ser determinada a evolução

temporal do vetor de estado|Ψ(t)〉.

Devido ao fato de que a equação de Schrödinger é uma diferencial de primeira ordem, a

condição de contorno oferecida pelo estado inicial emt0 determina o comportamento subse-

quente do sistema, de modo que podemos escrever, sendo H um operador hermitiano (H = H†):
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|Ψ(t)〉= e−iHt/h̄|Ψ0〉 (3.2)

A representação de maior interesse em nosso trabalho é a de Heisenberg, onde os opera-

dores, correspondentes aos observáveis físicos, evoluem no tempo, mas os vetores de estado

não. A dependência temporal de um operador nesta representação é obtida através de uma

transformação unitária:

AH(t)≡ e+iHt/h̄Ae−iHt/h̄ (3.3)

OndeA está na representação de Schrödinger. Derivando a expressão acima e usando deter-

minadas relações entre os operadores (demonstração pode ser encontrada em (16)) chegaremos

à equação da evolução temporal dos operadores (conhecida por Equação de Heisenberg):

ȦH(t) = i/h̄[H,A(t)] (3.4)

Outra representação possível na Mecânica Quântica é a de Interação. Nesta representação,

tanto os vetores de estado como os operadores apresentam dependência temporal. A ideia é

separar o hamiltoniano H em duas partes: uma contendo as partes não-pertubativas,H0, com

solução conhecida e outra contendo todas as diferentes pertubações que podem ocorrer no sis-

tema,V(t). Vetores de estado e operadores usualmente são denotados narepresentação de

interação por um acento circunflexo. Assim:

|Ψ̂(t)〉 ≡ e−iH0t/h̄|Ψ(t)〉, (3.5)

onde|Ψ(t)〉 é o vetor de estado na representação de Schrödinger. Um operador A, pode

ser escrito nesta representação através de uma transformação unitária que dependerá apenas da

parte não-perturbativaH0:

Â(t) = e+iH0t/h̄Ae−iH0t/h̄ (3.6)

Frequentemente, na Mecânica Quântica, fazemos uso da linguagem de segunda quantização

para trabalhar nas representações de Heisenberg e de Interação. A quantização do movimento

das partículas, através das funções de onda, é feita utilizando uma linguagem que chamamos

primeira quantização. É utilizada a notação de bras〈i| e kets|i〉 para os vetores de estado e os
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operadores que atuam sobre eles. Com a teoria quântica de campos e a eletrodinâmica quântica,

o campo eletromagnético e as partículas passaram a ser descritos por campos quantizados. A

linguagem matemática utilizada na teoria de campos é chamada segunda quantização (34).

A física de muitos corpos e as funções de Green, de maneira mais especificamente, estão

formuladas sobre a linguagem da segunda quantização. As partículas nesse caso estão repre-

sentadas pelos operadores de campo:

ψ(x) = ∑
k

uk(x)ck (3.7)

ψ†(x) = ∑
k

u∗k(x)c
†
k (3.8)

O operadorck aniquila uma partícula no estadok ec†
k cria uma partícula no estadok.

Os operadores para férmions e bósons obedecem relações de anticomutação (+) e comuta-

ção (-), respectivamente, essenciais para o desenvolvimento do formalismo:

[ck,c
†
k′]± = δk,k′ (3.9)

[ck,ck′ ]± = [c†
k,c

†
k′ ]± = 0 (3.10)

3.2 Funções de Green

Na física clássica, as funções de Green são comumente encontradas no eletromagnetismo

clássico, nos auxiliando a solucionar a equação de Poisson.Isto é, funções de Green é, essen-

cialmente, um método matemático que nos auxilia a resolver equações diferenciais ordinárias e

parciais.

Na Mecânica Quântica, elas são particularmente úteis na obtenção de soluções para os

problemas de teoria de perturbação. Para sistemas de muitoscorpos, seja em expansões de

equilíbrio ou não-equilíbrio da teoria de perturbação, é uma técnica extremamente poderosa

para obtermos determinadas propriedades destes sistemas.Note que, pela técnica de Funções

de Green, não obtemos a função de onda do sistema, mas apenas algumas propriedades relaci-

onadas à solução da equação de Schrödinger, que é uma equaçãode diferencial parcial.

A principal diferença entre os tratamentos de ‘equilíbrio’ou ‘não-equilíbrio’ de um sistema

é que, na situação de equilíbrio, podemos assumir que o sistema retorna ao seu estado funda-



33

mental, ou a um estado de equilíbrio termodinâmico a temperaturas finitas) quandot → −∞.

Essa hipótese não é válida nas expansões de não-equilíbrio,onde processos irreversíveis que-

bram a simetria entret =−∞ e t =+∞ (35).

Tratando problemas de equilíbrio podemos definir a função deGreen com ordenamento

temporal ou causal (consideraremos apenas a coordenada temporal da função por uma questão

objetividade: poderíamos certamente tratar a coordenada espacial porém, como não a aplicare-

mos em nosso problema, ela não se faz nescessária):

G(tt ′) = −i〈Te(t)e†(t ′)〉 (3.11)

e(t) são operadores dependentes do tempo (isto é, na representação de Heisenberg) e sua

evolução é dada pela equação (3.4). T é o operador de ordenamento temporal. Sua função

é mover o operador que possui o menor argumento de tempo para adireita. Este operador é

definido por:

Ta(t)b(t ′) = θ(t − t ′)a(t)b(t ′)∓θ(t ′− t)b(t ′)a(t) (3.12)

O sinal superior é aplicado para férmions e o inferior para bósons.θ(t−t ′) é a função Heaviside,

definida por:

θ(t − t ′) = 0, t ′ > t

1, t ′ < t (3.13)

Existem outras formas das funções de Green:

Gr(tt ′) = −iθ(t − t ′)〈{e(t),e†(t ′)}〉 (3.14)

Ga(tt ′) = +iθ(t ′− t)〈{e(t),e†(t ′)}〉 (3.15)

G<(tt ′) = +i〈e†(t ′)e(t)〉 (3.16)

G>(tt ′) = −i〈e(t)e†(t ′)〉 (3.17)

A expressão (3.14) é da função de GreenRetardada, que só é diferente de zero quando
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t ≥ t ′. A função de GreenAvançada(expressão (3.15)) é o complexo conjugado da função de

Green retardada, com os índices temporais trocados. Isto é:só é finita para tempost ≤ t ′. As

funções de GreenMenor(ou ‘menor que’) eMaior (ou ‘maior que’) apresentadas nas equações

(3.16) e (3.17), respectivamente, têm a ordem dos operadores trocada.

Estas quatro funções obedecem a seguinte relação:

Gr −Ga = G>−G< (3.18)

Em equilíbrio, todas as funções [(3.14)-(3.17)] podem ser escritas em termos da função

ordenada no contorno (equação (3.11)), de modo que, a príncipio, elas não seriam nescessárias.

No entanto, em situações de não-equilíbrio, a diferença (3.18) se acentua e todas as funções se

tornam muito importantes.

O formalismo de funções de Green de não-equilíbrio também é conhecido como formalismo

de Keldysh. Não obtem-se a função de onda mas, esta técnica permite calcular propriedades

relacionadas a um sistema interagente de muitos corpos, como por exemplo, a população ele-

trônica de estados e a própria corrente elétrica. A principal forma de se obter a expressão das

funções de Green dependentes do tempo é pelatécnica da equação de movimento. Essa con-

siste em se gerar um conjunto de equações diferenciais acopladas. Para tanto, encontramos as

equações de movimento das funções de Green envolvidas no processo derivando-as uma série

de vezes. Dependendo do sistema estudado, o conjunto de equações se fecha e o problema

apresentará alguma solução sem que seja nescessária uma aproximação. Opostamente, o con-

junto pode não se fechar, dadas as correlações consideradas, e será nescessário tomar algum

argumento físico para truncar o processo de geração das equações diferenciais (34).

As funções de Green de não-equilíbrio são ordenadas no contorno. Este contorno vai de um

tempo passado, no qual o sistema estava em equilíbrio, até o tempo presente mais relevante para

o problema e de volta para o tempo inicial no passado. Essa forma de escrever as funções de

Green de não-equilíbrio as tornam formalmente iguais às funções de equilíbrio. Para obter as

funções de Green associadas a observáveis físicos,e.g. Gr , G<, utilizamos o procedimento cha-

mado continuação analítica e podemos encontrar uma tabela com as regras de transformação,

derivadas do teorema de Langreth, na ref. (36) ou mesmo na ref. (35).

Neste trabalho nosso sistema se fecha em um pequeno conjuntode equações acopladas.
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3.3 Corrente elétrica

O principal objetivo de nosso trabalho é estudar o comportamente da corrente elétrica fo-

togerada no sistema (Fotocorrente). Desejamos então, obter uma expressão para a corrente

elétrica entre o nível localizado na banda de condução do ponto quântico e o respectivo reserva-

tório acoplado a este. Para isto, seguimos o desenvolvimento apresentado por Haug e Jauho na

referência (35). Para simplificar a notação, vamos omitir osíndices temporais dos operadores

de criação e aniquilação de elétrons (d†
i (t) ou di(t)) quando for possível. A corrente de porta-

dores, em sua forma mais geral, é dada pela carga elétrica do portador vezes a taxa de variação

do número de portadores no tempo. Essa variação no número de portadores é calculada através

da equação de Heisenberg (3.4). O operador número de elétrons é definido porN = ∑k′2
d†

k′2
dk′2

,

em quek′2 é o indíce de um portador na banda do reservatório. Calculamos o comutador de

[H,N] - apenas os termos de tunelamento do nível 2 em H (equação (2.1)) não comutam com

N, e fazemos̄h= 1.0. Sumarizando:

I(t) = −e〈Ṅ〉=
−ei
h̄

〈[H,N]〉 (3.19)

I(t) = e

{

∑
k2

(

t2i〈d†
k2

d2〉− t∗2i〈d†
2dk2〉

)
}

(3.20)

Na expressão acima, definimos:G<
k2,2

(tt ′) ≡ i〈d†
k2
(t ′)d2(t)〉 e G<

2,k2
(tt ′) ≡ i〈d†

2(t
′)dk2(t)〉.

Devido à propriedadeG<
k2,2

(tt) = −[G<
2,k2

(tt)]∗, obtemos a seguinte expressão para a corrente

elétrica:

I(t) = 2eℜ

{

∑
k2

t2G<
2,k2

(t, t)

}

(3.21)

Se a função de Green com ordenamento temporal é dada por (3.11), então a equação de

movimento paraG2,k2(tt
′) será

i
∂

∂ t ′
G2,k2(tt

′) = 〈Td2(t)ḋ
†
k2
(t ′)〉 (3.22)

Novamente utilizamos a equação de Heisenberg, agora para calcular a evolução temporal

do operadorḋ†
k2
(t ′):
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ḋ†
k2
(t ′) = i[H,d†

k2
] = i ∑

k2

(

[t∗2d†
2dk2,d

†
k′2
]+ [εk2d

†
k2

dk2,d
†
k′2
]
)

ḋ†
k2
(t ′) = i ∑

k2

{

t∗2(d
†
2(δk2k′2

−d†
k′2

dk2)−d†
k′2

d†
2dk2)+ εk2(d

†
k2
(δk2k′2

−d†
k′2

dk2)−d†
k′2

d†
k2

dk2)
}

ḋ†
k2
(t ′) = i{t∗2d†

2+ εk2d
†
k2
} (3.23)

Substituindo o resultado (3.23) na equação de movimento (3.22) teremos:

i
∂

∂ t ′
G2,k2(tt

′) = t∗2i〈Td2(t)d
†
2(t

′)〉+ εk2i〈Td2(t)d
†
k2
(t ′)〉

(i
∂

∂ t ′
+ εk2)G2,k2(t1t

′) = −t∗2G22(tt
′) (3.24)

Sabendo que(i ∂
∂ t ′ +εk2)gk2(t1t

′)=−δ (t1−t ′), ondeεk2 é a energia de um nível na banda do

reservatório. É possível passar (3.24) para a forma integral. Escrevemos essa forma integral da

função de Green ordenada no contorno e, procedendo o prolongamento analítico (ver discussão

na seção 3.2) chegamos à função de Green Menor ordenada no eixo real. Sumarizando:

G2,k2(tt
′) = t∗2

∫

dt1G22(tt1)gk2(t1t
′)

G2,k2(ττ ′) = t∗2

∫

C
dτ1G22(ττ1)gk2(τ1τ ′)

G<
2,k2

(tt ′) = t∗2

∫

dt1[G
r
22(tt1)g

<
k2
(t1t

′)+G<
22(tt1)g

a
k2
(t1t

′)] (3.25)

As funçõesga
k2
(t1t ′) eg<k2

(t1t ′) são calculadas utilizando os operadores na representação de

interação:

g<k2
(t1t

′) = i〈d̂†
k2
(t ′)d̂k2(t1)〉 (3.26)

ga
k2
(t1t

′) = iθ(t ′− t1)〈{d̂k2(t1), d̂
†
k2
(t ′)}〉 (3.27)

Pela equação de Heisenberg, sabemos que˙̂dk2(t) = i[H0, d̂k2]. Resolvendo este comutador

teremos: ˙̂dk2(t) = −iεk2d̂k2(t). Uma solução possível para esta equação diferencial éd̂k2(t) =

e−iεk2
tc onde ‘c’ é uma constante. Aplicando as condições de contornoparat = 0 e t = t1

teremos:d̂k2(t1) = e−iεk2
t1d̂k2(0). Semelhantemente,̂d†

k2
(t ′) = e−iεk2

t ′d̂†
k2
(0). Substituindo estes

operadores nas equações (3.26) e (3.27). Obteremos:
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g<k2
(t1t

′) = ieiεk2
(t ′−t1) f2(εk2) (3.28)

ga
k2
(t1t

′) = iθ(t ′− t1)e
iεk2

(t ′−t1) (3.29)

Ondef2(εk2) é a função distribuição de Fermi-Dirac, definida através da média〈d̂†
k2
(0)d̂k2(0)〉

((37) pág. 219). Em (3.29),{d̂k2(0), d̂
†
k2
(0)}= 1.0.

Com os resultados (3.25), (3.28) e (3.29) podemos retornar àexpressão da corrente (3.21),

reescrevendo-a:

I(t) = 2eℜ{∑
k2

t2t
∗
2

∫

dt1eiεk2
(t ′−t1)[Gr

22(tt1)i f2(εk2)+G<
22(tt1)iθ(t

′− t1)]}

I(t) = 2eℜ{i ∑
k2

t2t
∗
2

∫ t

−∞
dt1eiεk2

(t−t1)[Gr
22(tt1) f2(εk2)+G<

22(tt1)]} (3.30)

Podemos aproximar as somatórias, na expressão acima, por integrais (como foi feito, ante-

riormente, em diversas passagens) e escrevermos uma nova expressão:

I(t) = 2eℜ
{

iΓ2

[∫ t

−∞
dt1Gr

22(tt1)
∫

dε
2π

eiε(t−t1) f2(ε)+
∫ t

−∞
dt1G<

22(tt1)δ (t − t1)

]}

I(t) = 2eℜ
{∫ t

−∞
dt1Gr

22(tt1)φ2(t1t)

}

+eΓ2ℜ
{

iG<
22(tt)

}
(3.31)

Ondeφ2(t1t) = iΓ2
∫ dε

2π eiε(t−t1) f2(εk).

A expressão (3.30) fornece a corrente líquida entre o reservatório 2 e o nível 2, localizado

na banda de condução do Ponto Quântico. Por se tratar de um sistema quântico, essencialmente

probabilístico, entendemos esta corrente líquida como a soma das probabilidades de termos

uma corrente do reservatório para o PQ (corrente de entrada ou ‘In’) e uma corrente do PQ para

o reservatório (corrente de saída ou ‘Out’). A corrente ‘In’é proveniente do termo que contém

Gr
22(tt

′) na expressão acima, e é positiva. Já a corrente ‘Out’ é negativa e relaciona-se ao termo

deG<
22(tt

′).
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3.4 Cálculo deGr
22(tt

′) e G<
22(tt) para laser CW

Conhecendo agora a expressão da corrente (3.31) para nosso sistema, vamos calcular as

funções de Green relacionadas, através das técnicas discutidas na seção 3.2.

3.4.1 Função de Green retardada

A função de Green retardadaGr
22(tt

′) pode ser obtida através da expressão geral dada em

(3.14):

Gr
22(tt

′) = −iθ(t − t ′)〈{d2(t),d
†
2(t

′)}〉 (3.32)

Aqui, d†
2(t

′) (d2(t)) cria (aniquila) um elétron no nível 2 no tempo t’ (t). Escrevendo a

equação de movimento de (3.32):

i
∂

∂ t ′
Gr

22(tt
′) = −δ (t − t ′)〈d2(t)d

†
2(t

′)〉+θ(t− t ′)〈d2(t)ḋ
†
2(t

′)〉+

−δ (t − t ′)〈d†
2(t

′)d2(t)〉+θ(t− t ′)〈ḋ†
2(t

′)d2(t)〉

i
∂

∂ t ′
Gr

22(tt
′) = −δ (t − t ′)〈{d2(t),d

†
2(t

′)}〉−θ(t− t ′)〈{d2(t), ḋ
†
2(t

′)}〉 (3.33)

A evolução temporal do operadorḋ†
2(t

′) é dada pela equação de Heisenberg (3.4), de modo

que:

ḋ†
2(t

′) =
i
h̄
[H,d†

2] =
i
h̄
(ε2d†

2+ γeiωt ′d†
1+∑

k2

t2d†
k2
) (3.34)

(3.34) substituída em (3.33) resultará em:

ih̄Ġr
22(tt

′) = −δ (t − t ′)h̄− ε2Gr
22(tt

′)− γeiωt ′Gr
21(tt

′)−∑
k2

t2Gr
2k2

(tt ′) (3.35)

Observamos que uma nova função de Green retardada, com dependência emk2, surgiu. A

seguir identificamos esta função utilizando novamente a técnica da equação de movimento.
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Gr
2k2

(tt ′) = −iθ(t− t ′)〈{d2(t),d
†
k2
(t ′)}〉

i
∂

∂ t ′
Gr

2k2
(tt ′) = −δ (t − t ′)〈{d2(t),d

†
k2
(t ′)}〉+θ(t− t ′)〈{d2(t), ḋ

†
k2
(t ′)}〉 (3.36)

De forma semelhante a (3.34) temos:ḋ†
k2
(t ′) = i

h̄(t
∗
2d†

2+ εk2d
†
k2
). Substituíremos este re-

sultado em (3.36) para obter a próxima expressão, já reescrita em termos das funções de Green

retardadas:

(

ih̄
∂

∂ t ′
+ εk2

)

Gr
2k2

(tt ′) = −t∗2Gr
22(tt

′) (3.37)

Para a função de Green das partículas não-interagentes do reservatório temos:(ih̄∂/∂ t ′+

εk2)g
r
k2
(tt ′) = −δ (t − t ′). Escrevemos (3.37) na forma integral. Multiplicando∑k2

t2 nos dois

lados da equação obtida teremos:

∑
k2

t2Gr
2k2

(tt ′) =
∫

dt1Gr
22(tt1)∑

k2

t2t
∗
2gr

k2
(t1t

′) (3.38)

Sabendo queGr
22(tt

′) não apresenta dependência emk2 e que os estados eletrônicos no

reservatório formam, aproximadamente, um contínuo, fazemos a seguinte transformação:

∑
k2

t2t
∗
2gr

k2
(t1t

′) =

∫

dερ(ε)|t2(ε)|2(−i)θ(t1− t ′)e−iε(t1−t ′)

= ρ |t2|2(−i)θ(t1− t ′)
∫

dεe−iε(t1−t ′)

︸ ︷︷ ︸

=
−i
2

Γ2δ (t1− t ′) (3.39)

Acima temosΓ2 = 2πρ |t2|2, se pudermos considerar que a densidade de estados (ρ) do

reservatório e a constante de acoplamento com o nível (t2) não apresentam dependência com a

energia (ε). O resultado (3.39) é substituído em (3.38), de onde obtemos:
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∑
k2

t2Gr
2k2

(tt ′) =
−i
2

Γ2

∫

dt1Gr
22(tt1)δ (t1− t ′)

∑
k2

t2Gr
2k2

(tt ′) =
−i
2

Γ2Gr
22(tt

′) (3.40)

Este resultado é enfim substituído em (3.35), para obtermos aprimeira equação de um

sistema de equações diferenciais ordinárias (EDOs):

ih̄Ġr
22(tt

′) = −(ε2− iΓ2/2)Gr
22(tt

′)− γeiωt ′Gr
21(tt

′)−δ (t − t ′)h̄ (3.41)

Como podemos perceber na equação (3.41), esta função de Green depende de uma outra, a

funçãoGr
21(tt

′), relacionada ao acoplamento entre os níveis 1 e 2, provocadopela incidência de

radiação. Sendo assim, repetimos o procedimento utilizadopara encontrarGr
22(tt

′) e obtemos as

demais equações do sistema (a nescessidade das demais equações é justificada pela dependência

que a função de Green Menor (G<
i j (tt)) apresenta com as funções retardadas como veremos na

próxima seção):

ih̄Ġr
11(tt

′) = −(ε1− iΓ1/2)Gr
11(tt

′)− γe−iωt ′Gr
12(tt

′)−δ (t − t ′)h̄ (3.42)

ih̄Ġr
12(tt

′) = −γe+iωt ′Gr
11(tt

′)− (ε2− iΓ2/2)Gr
12(tt

′) (3.43)

ih̄Ġr
21(tt

′) = −(ε1− iΓ1/2)Gr
21(tt

′)− γe−iωt ′Gr
22(tt

′) (3.44)

3.4.2 Função de Green menor

G<
i j (tt) = i〈d†

j (t)di(t)〉 é uma expressão geral para a função de Green Menor, já utilizada

no cálculo da corrente elétrica (seção 3.3) neste capítulo.Assim como para o caso da função

de Green retardada, a partir desta expressão, obteremos quatro funções que se interelacionam:

G<
22, G<

21, G<
12 eG<

11. Explicitamos somente a obtenção deG<
22(tt).

Escrevendo o termoG<
22(tt) e sua equação de movimento:

G<
22(tt) = i〈d†

2(t)d2(t)〉

i
∂
∂ t

G<
22(tt) = −〈ḋ†

2(t)d2(t)〉−〈d†
2(t)ḋ2(t)〉 (3.45)
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Aqui, precisamos conhecer a evolução temporal dos operadores de criação e aniquilação

correspondentes.̇d†
2(t) foi obtido na página 38, precisaremos apenas trocart ′ por t. ḋ2(t) é:

ḋ2(t) =
i
h̄
[H,d2] =−

i
h̄

(

ε2d2+ γe−iωtd1+∑
k2

t∗2dk2

)

(3.46)

Substituindo estes dois resultados em (3.45) e reescrevendo as médias termodinâmicas em

termos das funções de Green menores, temos:

ih̄Ġ<
22(tt) = γe−iωtG<

12(tt)− γeiωtG<
21(tt)−∑

k2

t2G<
2k2

(tt)+∑
k2

t∗2G<
k22(tt) (3.47)

Semelhantemente, escreveremos as equações de movimento das demais funções:

ih̄Ġ<
12(tt) = (ε1− ε2)G

<
12(tt)+ γeiωt(G<

22(tt)−G<
11(tt))

+∑
k1

t∗1G<
k12(tt)−∑

k2

t2G<
1k2

(tt) (3.48)

ih̄Ġ<
21(tt) = −(ε1− ε2)G

<
21(tt)− γe−iωt(G<

22(tt)−G<
11(tt))

−∑
k1

t1G<
2k1

(tt)+∑
k2

t∗2G<
k21(tt) (3.49)

ih̄Ġ<
11(tt) = γeiωtG<

21(tt)− γe−iωtG<
12(tt)−∑

k1

t1G<
1k1

(tt)+∑
k1

t∗1G<
k11(tt) (3.50)

O próximo passo é eliminar as dependências emk1 ek2. Desta vez utilizaremos dois exem-

plos ao invés de um. É importante frisar que encontraremos expressões paraG<
2k2

(tt ′) e para

G<
k12(tt

′) e, ao fim do desenvolvimento, faremost ′= t. Escolhemos estes dois termos pois exem-

plificam bem as duas expressões ‘básicas’ encontradas para as funções de Green menores, com

dependência em k. Utilizaremos as formas com ordenamento temporal dessas funções de Green

para obter as funções menores. O primeiro termo (G2k2(tt
′)) foi desenvolvido anteriormente no

cálculo da corrente elétrica (página 36) até a equação (3.25). Assim, evoluiremosG<
k12(tt

′) até

um ponto semelhante:



42

Gk12(tt
′) = −i〈Tdk1(t)d

†
2(t

′)〉

i
∂
∂ t

Gk12(tt
′) = 〈Tḋk1(t)d

†
2(t

′)〉 (3.51)

ḋk1(t) =
i
h̄
[H,dk1] =−

i
h̄
(t1d1+ εk1dk1) (3.52)

Substituindo o resultado (3.52) na equação de movimento (3.51), temos então:

ih̄Ġk12(tt
′) = −t1i〈Td1(t)d

†
2(t

′)〉− εk1i〈Tdk1(t)d
†
2(t

′)〉

(ih̄
∂
∂ t

− εk1)Gk12(tt
′) = t1G12(tt

′) (3.53)

Repetindo o procedimento utilizado para passar da forma (3.24) para (3.25), chegamos a:

G<
k12(tt

′) = t1

[∫

dt′1gr
k1
(tt ′1)G

<
12(t

′
1t
′)+

∫

dt′1g<k1
(tt ′1)G

a
12(t

′
1t
′)

]

(3.54)

Aqui podemos dizer que os resultados (3.25) e (3.54) estão emum mesmo ponto do desen-

volvimento que pretendemos concluir. Em cada uma dessas equações, aplicamos as somas em

k1 ek2, já multiplicadas pelos termos de acoplamentot∗1 e t2, conforme o caso. Compreendendo

a não-dependência emk2 ek1 deGr
22 e G<

22 temos:

∑
k2

t2G<
2k2

(tt ′) =

∫

dt1Gr
22(tt1)∑

k2

t2t
∗
2g<k2

(t1t
′)+

∫

dt1G<
22(tt1)∑

k2

t2t
∗
2ga

k2
(t1t

′) (3.55)

∑
k1

t∗1G<
k12(tt

′) =
∫

dt′1∑
k1

t∗1t1gr
k1
(tt ′1)G

<
12(t

′
1t
′)+

∫

dt′1∑
k1

t∗1t1g<k1
(tt ′1)G

a
12(t

′
1t
′) (3.56)

Da mesma forma, que para encontrar o resultado (3.39), as expressões das funções de Green

não-interagentes (g<k2
, ga

k2
, gr

k1
eg<k1) acima, resultam em:
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∑
k2

t2t
∗
2g<k2

(t1t
′) = iΓ2

∫
dε
2π

e−iε(t1−t ′) f2(ε) = φ2(t1t
′) (3.57)

∑
k2

t2t
∗
2ga

k2
(t1t

′) =
i
2

Γ2δ (t ′− t1) (3.58)

∑
k1

t∗1t1gr
k1
(tt ′1) =

−i
2

Γ1δ (t ′1− t) (3.59)

∑
k1

t∗1t1g<k1
(tt ′1) = iΓ1

∫
dε
2π

e−iε(t−t ′1) f1(ε) = φ1(tt
′
1) (3.60)

Substituindo estes resultados nas equações (3.55) e (3.56)e resolvendo a integral da função

delta obteremos:

∑
k2

t2G<
2k2

(tt) =
∫

dt1Gr
22(tt1)φ2(t1t)+ i

Γ2

2
G<

22(tt) (3.61)

∑
k1

t∗1G<
k12(tt) =

∫

dt2φ1(tt2)G
a
12(t2t)− i

Γ1

2
G<

12(tt) (3.62)

Estes resultados, bem como os calculados de maneira semelhante para as outras funções

de Green com dependência emk1 ou k2 (que são oito, no total), são substituídos nas equações

[(3.47)-(3.50)] e, fazendo t igual a t’, finalmente chegamosao sistema de equações diferenciais

ordinarias que nos permitirá encontrar as funções de Green menores (numericamente):

ih̄Ġ<
22(tt) = γe−iωtG<

12(tt)− γeiωtG<
21(tt)− (I r

22(t)− Ia
22(t))− iΓ2G<

22(tt) (3.63)

ih̄Ġ<
12(tt) = (ε1− ε2)G

<
12(tt)+ γe+iωt(G<

22(tt)−G<
11(tt))

−(I r
12(t)− Ia

12(t))−
i
2
(Γ1+Γ2)G

<
12(tt) (3.64)

ih̄Ġ<
21(tt) = −(ε1− ε2)G

<
21(tt)− γe−iωt(G<

22(tt)−G<
11(tt))

−(I r
21(t)− Ia

21(t))−
i
2
(Γ1+Γ2)G

<
21(tt) (3.65)

ih̄Ġ<
11(tt) = γeiωtG<

21(tt)− γe−iωtG<
12(tt)− (I r

11(t)− Ia
11(t))− iΓ1G<

11(tt) (3.66)

OndeI r
i j (t) =

∫
dt1Gr

i j (tt1)φ j(t1t) e Ia
i j (t) =

∫
dt1φi(tt1)Ga

i j (t1t).
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3.5 Funções de Green para um sistema de dois níveis sem
reservatório

Como discutido por Sakurai na ref. (16), problemas de potenciais dependentes do tempo,

em mecânica quântica, com solução exata, são extremamente raros. Uma das excessões que

mais se destaca, por suas propriedades de coerência, é o problema de um sistema de dois ní-

veis sob ação de um potencial oscilatório. Sakurai define este problema através do seguinte

hamiltoniano:

H = ε1|1〉〈1|+ ε2|2〉〈2|+ γeiωt|1〉〈2|+ γe−iωt|2〉〈1| (3.67)

Acima, γ (∝ intensidade do campo) eω (frequência de oscilação do campo) são reais e

positivos;ε2 > ε1 (energia de cada nível) e os kets|1〉 e |2〉 representam os estados possíveis do

sistema.

Este problema possui solução exata, ou seja, conseguimos determinar a evolução temporal

da função de onda do sistema. Esta função de onda é definida poruma combinação linear dos

estados possíveis, com coeficientes da soma variáveis no tempo:

|Ψ(t)〉 = c1(t)|1〉+c2(t)|2〉 (3.68)

Para encontrar a probabilidade do sistema estar no estado|2〉, por exemplo, fazemos a

seguinte operação, utilizando apenas a propriedade de ortogonalidade dos estados:

〈2|Ψ(t)〉 = c1(t)〈2|1〉+c2(t)〈2|2〉

〈2|Ψ(t)〉 = c1(t)0+c2(t)1

|〈2|Ψ(t)〉|2 = |c2(t)|
2 (3.69)

Logo, a probabilidade de o sistema estar no estado|2〉, em função do tempo, é dada pelo

módulo quadrado do coeficientec2(t) e, similarmente, a de estar no estado|1〉 é dada por

|c1(t)|2. Tomando como condição inicial (at = 0) que o sistema está no estado|1〉, ouc1(0)= 1,

e que, portanto,c2(0) = 0. A probabilidade de um elétron ser encontrado em cada um desses

níveis (estados), como função do tempo, é dada pela fórmula de Rabi:
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|c2(t)|
2 =

γ2/h̄2

γ2/h̄2+(ω −ω21)2/4
sin2

{[
γ2

h̄2 +
(ω −ω21)

2

4

]1/2

t

}

|c1(t)|
2 = 1−|c2(t)|

2 (3.70)

Acima,ω21 =
(E2−E1)

h̄ .

Na figura (12) está ilustrado o sistema de dois níveis formadopelo PQ no sistema. Os níveis

estão separados por uma energia excitônicaEex= E2−E1 e acomplam-se através da incidência

de radiação de energiāhω, ressonante com a frequênciaω21, associada aEex.

Figura 12: Sistema de dois níveis, desacoplado de reservatórios sob a incidência de uma radia-
ção laser de energiāhω.

Sabemos que os pontos quânticos, devido ao forte confinamento, apresentam níveis de

energia discretos semelhantes aos de um sistema atômico/molecular, em que estes resultados

poderiam ser observados. Assim, vamos reduzir nosso sistema em estudo, apresentado no capí-

tulo (2), a um sistema de dois níveis comparável ao tradicional. Para tanto, devemos “desligar”

o acoplamento com os reservatórios. Matematicamente, issosignifica reescrever o hamiltoniano

principal (2.1) de nosso sistema sem os termos relacionadosaos reservatórios. Apresentamos,

respectivamente, o hamiltoniano modificado e o sistema de EDO’s da função de Green Menor,

obtido pelos mesmos procedimentos da seção 3.4.2:
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H = ε1d†
1d1+ ε2d†

2d2+E∗(t)d†
2d1+E(t)d†

1d2

ih̄Ġ<
22(tt) = E∗(t)G<

12(tt)−E(t)G<
21(tt)

ih̄Ġ<
12(tt) = (ε1− ε2)G

<
12(tt)+E(t)(G<

22(tt)−G<
11(tt))

ih̄Ġ<
21(tt) = −(ε1− ε2)G

<
21(tt)−E∗(t)(G<

22(tt)−G<
11(tt))

ih̄Ġ<
11(tt) = E(t)G<

21(tt)−E∗(t)G<
12(tt) (3.71)

OndeE(t) = γeiωt e E∗(t) = γe−iωt , modelando a radiação aplicada ao sistema. Fica evi-

dente, por comparação, que temos aqui uma particularizaçãodo sistema [(3.63)-(3.66)], sem os

termos que provocam decoerência (associados aΓ1 e Γ2).

Sabemos (35) que a ocupação eletrônica de um nível pode ser obtida através da função de

Green Menor. Para obter a ocupação dos níveis utilizando nosso sistema e, então, compará-la

ao resultado de Rabi, apenas precisamos evoluir a referida função. Resolvemos numericamente

o sistema de equações utilizando o método RK2 (ver Apêndice Cpág. 87). Como a função de

Green menor (3.71) no sistema não apresenta dependência emGr
i j (tt

′) e, não há corrente a ser

calculada: não é nescessário calcular a função de Green Retardada.

3.6 Funções de Green para um único nível acoplado a um
reservatório, sem interação com a radiação

Tomando aqui uma outra particularização de nosso sistema, obteremos as funções de Green

nescessárias para estudarmos esse subsistema. Desacoplando um dos reservatórios e também

deixando de incidir qualquer radiação sobre o sistema, de modo a não acoplar os níveis 1 e 2 no

PQ, o hamiltoniano principal (2.1) se reduziria a:

H = εid
†
i di +∑

ki

(tid
†
ki

di + t∗i d†
i dki)+∑

ki

εki d
†
ki

dki (3.72)

Onde i é o índice que identifica o nível.

Neste modelo também não teremos passagem de corrente elétrica. Neste caso, porém, isto

se deve a ausência de um campo gerador da mesma. O sistema considerado aqui está ilustrado

na figura (13). Apenas o nívelE1 na banda de valência do PQ se acopla ao reservatório da
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direita. O nível permanece desacoplado do nível superior nabanda de condução devido à não-

incidência da radiação eletromagnética.

Figura 13: Sistema de um nível acoplado a um único reservatório, sem incidência de radiação.

Semelhante à seção 3.5, vamos obter valores de ocupação deste nível utilizando as funções

de Green.

Tal qual na seção 3.4.2, a função de Green menor depende explicitamente da função de

Green retardada. Apresentamos as equações diferenciais obtidas para as duas funções pelos

mesmos métodos daquela seção:

ih̄Ġr
ii(tt

′) = −(εi − iΓi/2)Gr
ii(tt

′)−δ (t− t ′)h̄ (3.73)

ih̄Ġ<
ii (tt) = −(I r

ii(t)− Ia
ii(t))− iΓiG

<
ii (tt) (3.74)

Em que:I r
ii(t) =

∫
dt2Gr

ii(tt2)φi(t2t) e Ia
ii(t) =

∫
dt2φi(tt2)Ga

ii(t2t).

Observando que as equações de (3.73) e (3.74) diferem de (3.41) e (3.63), respectivamente,

apenas pelos termos de acoplamento óptico (termos que contém γ).

3.7 Cálculo deG<
i j (tt) e deGr

i j (tt
′) para laser pulso delta

Assim como para o caso do laser CW (seção (3.4)), para evoluira equação da corrente -

(3.31) - para um laser tipo pulso delta, devemos encontrar expressões adequadas paraGr
22 e

G<
22. Para esta forma de pulso, mostramos como é possível obter umresultado analítico para as

funções de Green retardada e menor e, consequentemente, para a corrente elétrica. Poderemos
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utilizar este resultado, para um pulso delta, como um caso limite, quando quisermos estudar

outras formas de pulso tal qual o gaussiano. Este tipo de pulso é muito mais comum experi-

mentalmente, mas não possui solução analítica no eixo real devido a forma final das integrais.

Devido à extensão e especificidade desses cálculos decidimos apresentá-los em apêndices: (A)

para a função de Green Retardada pág. (78); (B) para a função de Green Menor, a partir da

pág. (82).
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4 Resultados numéricos

Essencialmente, neste capítulo, apresentaremos nossos resultados acerca da interação de um

laser CW com o sistema descrito na seção 2, composto por um ponto quântico semicondutor

inserido em uma estrutura de fotodiodo. Todos os resultadosforam obtidos através de cálculos

númericos, desenvolvidos em linguagem FORTRAN, com base nos formalismos matemáticos

apresentados no capítulo 3. Primeiramente, porém, nas seções 4.2 e 4.3, serão apresentados

alguns resultados para dois modelos simplificados de nosso sistema principal, discutidos nas

seções 3.5 e 3.6, respectivamente: um sistema de dois níveissob a ação de um potencial os-

cilatório e um sistema formado por um único nível acoplado a um reservatório. Apresentando

desta forma os resultados desejamos discutir a complicada dinâmica de níveis de nosso sistema

de maneira mais didática, compreendendo melhor a observação de processos coerentes e os

mecanismos que provocam a perda de coerência.

4.1 Parâmetros e Unidades

Visando uma análise mais geral dos resultados, no que diz respeito às escalas de energia e

tempo, nos gráficos subsequentes: o tempo será expresso em unidades det0 = h̄/Γ0, a energia

em unidades deΓ0 e a corrente elétrica, portanto, em unidades deI0 = eΓ0/h̄. Vale lembrar que

Γ0/h̄ é a taxa de tunelamento entre PQ e reservatórios. Essa grandeza fornece a largura de linha

dos níveis do PQ e pode ser calculada pela regra de ouro de Fermi.

Para fins de aplicação, podemos notar que em pontos quânticossemicondutores a ordem

de grandeza deΓ0 varia de 0.1µeV a algumas centenas deµeV (30) (38) (39). Já no contexto

de eletrônica molecular, encontramoremos larguras de linha para orbitais HOMO e LUMO de

moléculas acopladas a semicondutores na faixa de 1.0meV a centenas demeV (40) (41). A

tabela 1 lista valores típicos parat0, I0 e T0 para diferentesΓ0 (tomandokB = 8.6x10−5eV/K

(42)):

Como é possível verificar na tabela, para PQs, podem ser observadas fotocorrentes, no



50

Sistema Γ0 t0 I0 T0

Ponto Quântico 1.0µeV 1.0ns 0.24nA 11.6mK
Ponto Quântico 100.0µeV 10.0ps 24.0nA 1.16K

Molécula 1.0meV 1.0ps 0.24µA 11.6K
Molécula 100.0meV 10.0 f s 24.0µA 1160.0K

Tabela 1: Valores possíveis das unidades de tempo (t0), corrente elétrica (I0) e temperatura (T0)
considerando-se valores típicos da taxa de tunelamento (Γ0) em sistema de pontos quânticos ou
moleculares encontrados na literatura.

máximo, da ordem denA (10−9A). Em alguns artigos experimentais ((43) e (19), por exemplo)

são apresentadas fotocorrentes, como função da intensidade do laser aplicado, da ordem depA

(10−12A). Pelos os valores dekBT utilizados nas simulações computacionais de nosso trabalho

e, dados os valores possíveis dessa tabela para a unidadeT0, vemos que as temperaturas tratadas

nestes resultados variarão demK a algunsK, portanto, temperaturas baixas considerando-se a

temperatura ambiente.

4.2 Sistema de dois níveis

Como discutido na seção 3.6, as duas expressões apresentadas em (3.70) (fórmula de Rabi)

determinam a evolução temporal da probabilidade de ocupação de cada nível, em um sistema de

dois níveis sob a ação de uma radiação incidente, de caráter oscilatório. Estudando a primeira

expressão de (3.70), percebemos que a probabilidade de ocupação do nível 2, apresenta um ca-

ráter oscilatório - indicado pelo quadrado da função sin. A frequência em que estas oscilações

ocorrem (conhecida como frequência de Rabi), é função direta da intensidade da radiação apli-

cada, e da diferença entre a frequência característica do sistemāhω21 = E2−E1 e a frequência

de oscilação da radiação (ω). A frequência de Rabi na equação, portanto, é dada pelo argumento

da função seno ([ γ2

h̄2 +
(ω−ω21)

2

4 ]1/2) e a diferença(ω −ω21) é uma quantidade mais conhecida

pelo termo, em inglês,detuning. Adicionalmente, podemos notar que a amplitude destas osci-

lações, definida pelo termo que multiplica a função seno na fórmula de Rabi ( γ2/h̄2

γ2/h̄2+(ω−ω21)2/4
),

também apresenta dependência com a intensidade do laser e odetuning.

Nos gráficos seguintes vamos comparar nossos cálculos via funções de Green com o resul-

tado analítico dado pela equação (3.70), para o sistema de umPQ sem acoplamento a reserva-

tórios.

O primeiro estudo que fizemos consiste em alterar odetuning. No gráfico apresentado na

figura (14) fizemos essa alteração variando a frequência do laser como função da diferença de
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Figura 14: Ocupação eletrônica dos níveis no PQ como função do tempo, para o sistema de-
sacoplado dos reservatórios, para diferentes frequênciasde laser. Em (a) a frequência do la-
ser está em ressonância com o sistema, ou seja,ω = E2−E1; em (b)ω = 2∗ (E2−E1); (c)
ω = (E2−E1)/2. Comh̄= 1.0

energia entre os níveis (tomamosh̄= 1.0). É pertinente dizer que, teoricamente, é muito simples

‘sintonizar’ um laser na exata frequência excitônicaω21 do sistema. Experimentalmente, essa

tarefa não é tão trivial; embora seja possível atingir valores muito próximos da ressonância. A

ressonância ocorre quando o sistema evolui comdetuningnulo, isto é, com a radiação oscilando

na mesma frequência do sistema. Ao invés da frequência do laser, para modificar odetuning, é

possível alterar a diferença de energia entre os níveis em cada banda de um PQ, alterando ogap

de energia através de ajustes experimentais (30).

Na figura (14) portanto, apresentamos as probabilidades de ocupação dos dois níveis, como

função do tempo, para três frequências diferentes da radiação aplicada. As curvas pretas in-

dicam nível 1 e as vermelhas, nível 2. Na figura (14), item (a),o detuningé nulo, ou seja,

ω −ω21 = 0.0. Percebemos que a inversão da população eletrônica entre os níveis é completa

para este caso: a radiação excita o elétron do nível 1 para o nível 2 (absorção), e após certo

tempo, este elétron apresenta probabidade de retornar ao nível 1, de menor energia (emissão).

Matematicamente,detuningnulo implica em amplitude de oscilação máxima:ω −ω21 = 0.0.

Logo, γ2/h̄2

γ2/h̄2+(ω−ω21)2/4
= 1.0. Já a frequência de oscilação, para um detuning nulo terá um

valor que só dependerá da intensidade da radiação aplicada,γ, o que discutiremos melhor no

resultado seguinte.

Em (b) e (c) demonstramos o que ocorre com as ocupações nos casos não ressonantes -
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Figura 15: Ocupação eletrônica dos níveis como função do tempo, para o sistema desacoplado
dos reservatórios, para diferentes intensidades de laser.(a) γ = 0.0 (sem interação) (b)γ = 0.5
(ocupações calculadas com a fórmula de Rabi estão demonstradas); (c)γ = 1.5; (d) γ = 3.0; (e)
γ = 5.0 e (f) γ = 7.0.

detuningdiferente de zero. Em (b) a frequência de oscilação do laser éω = 2ω21. Como

consequência, a frequência das oscilações é bem maior que para o caso ressonante, já que essa

frequência é diretamente proporcional aodetuning. Entretanto, detuning elevado implica numa

amplitude de oscilação baixa. Conforme podemos concluir através da equação (3.70). Em (c)

a frequência do laser é metade deω21, no entanto, a frequência das oscilações ainda é maior

que a do caso (a). Isso ocorre porque, o detuning sempre aparece na fórmula de Rabi elevado

ao quadrado, ou seja, estamos somando na amplitude e na frequência uma valor positivo, não

nulo. Pelo mesmo motivo, a amplitude nesse caso também será menor que no caso (a).

Outro estudo a ser considerado é a variação da intensidade dolaser incididoγ, apenas para

o caso ressonante. Na figura (15), apresentamos a probabidade de ocupação dos níveis, como

função do tempo, para seis valores diferentes desta intensidade. De (a) para (f) acompanha-

mos um aumento no número de oscilações ocorridas em um mesmo intervalo de tempo. Se a

frequência de oscilação é dada por[ γ2

h̄2 +
(ω−ω21)

2

4 ]1/2 e o detuning é zero, obviamente, este valor

fica diretamente dependente apenas da intensidade da radiação. Aumentandoγ aumentaremos,

portanto, a frequência das oscilações de Rabi. No item (a) dafigura temos o caso sem inci-

dência do laser, em que não é possível ocorrer oscilação, pois não existe acoplamento entre os

níveis. No item (b), para uma pequena intensidade, já é possível observar algumas oscilações, e

assim sucessivamente, até o caso (f), que apresenta o maior número de oscilações no intervalo

de tempo considerado.
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Adicionalmente ao resultado obtido via Funções de Green em (b), incluímos curvas geradas

analiticamente pelas equações (3.70). Comparando os dois resultados (númerico e analítico) ve-

mos que a concordância entre os dois é excelente. Entretanto, essa concordância será perdida,

aos poucos, quando acoplarmos os reservatórios ao sistema,pois aparecerão processos de de-

coerência.

4.3 Um nível acoplado a um reservatório

Apresentamos agora resultados númericos para o sistema de apenas um nível acoplado a um

reservatório, discutido na seção 3.6. Através deste estudo, podemos iniciar nossa compreensão

dos mecanismos de decoerência que afetarão um sistema real utilizando pontos quânticos em

um circuito.

Deste ponto em diante, nesta seção, sempre que nos referirmos a ‘nível de Fermi’ (ou

‘energia de Fermi’), estamos tratando do nível de Fermi do reservatório. Este reservatório

poderia ser, por exemplo, um material semicondutor altamente dopado tipo n ou um contato

metálico. Acoplado a este reservatório, através de uma barreira de potencial, temos um nível de

energiaE1, o qual estaria, por exemplo, em um PQ. O nível considerado emnossos resultados

possui uma energia relativamente menor que a energia de Fermi do reservatório de modo que,

inicialmente, com a temperatura do reservatório igual a 0 K,este nível apresentaria ocupação

bem próxima a 1.0. Como um primeiro resultado, temos a figura (16), na qual observamos as

probabilidades de ocupação do nívelE1, em função do tempo para diferentes (a) temperaturas

(b) a taxa de tunelamento.

Na figura (16)(a), plotamos a ocupação do nível em função do tempo, para três tempera-

tura diferentes. Iniciamos nossa discussão observando os valores iniciais (t = 0s) para cada

temperatura: esses valores são diferentes entre si e diferentes de 1.0.

Primeiramente, é importante dizer que essa é uma escolha pessoal: certamente, poderíamos

ter considerado no cálculo computacional o nível totalmente preenchido para as três tempera-

turas. Entretanto, preferimos considerar que, na prática,ao iniciarmos a contagem do tempo,

emt = 0s, (fazendo relação aqui com o momento em que um laser é incidido sobre sobre o sis-

tema) o nível já está acoplado ao reservatório, ou seja, os efeitos do reservatório já interferiram

sobre a população deste nível. Em nossas simulações, este valor inicial é obtido através de uma

expressão matemática que leva em consideração tanto a temperatura dos reservatórios quanto

as taxas de tunelamento (Γ1):
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Figura 16: Ocupação eletrônica em função do tempo, para um sistema de um nível acoplado a
um reservatório, sem incidência de radiação. Em (a) varia-se a temperatura e em (b) a taxa de
tunelamento (Γ).

n =
∫

dε
2π i

G<(ε)

ondeG<(ε) é a função de Green Menor para o sistema PQ-Reservatório, semaplicação de

laser.

Com esse valor inicial propagamos as equações numéricas atéas ocupações se estabilizarem

para uma dada temperatura ouΓ. O pequeno decaimento observado nas ocupações (da ordem

de 0,005) vem de erros numéricos na propagação das equações e nos servem como estimativa

de acurácia dos cálculos computacionais. É importante ressaltar que a evolução temporal na

figura (16) não é uma dinâmica física, visto que ainda não temos campo eletromagnético agindo

sobre o sistema.

O aspecto físico a ser levantado é a variação dos valores de equilíbrio de acordo com a

temperatura e/ouΓ.

Com o aumento da temperatura, observamos que os valores de ocupação do nível dimi-

nuem. Examinando a função distribuição de Fermi, sabemos que ela se ‘deforma’ em torno de

EF com o aumento da temperatura. Essa mudança na forma da funçãoindica, no reservatório,
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Figura (a) Figura (b) Figura (c)

Figura 17: Esquema da densidade de estados (ocupados/desocupados) de um nível (representa-
dos pela lorentziana) e dos estados (ocupados/desocupados) do reservatório acoplado ao nível
(representados pela função distribuição de Fermi). A superposição entre estes determinaria a
ocupação do nível de acordo comkBT, que cresce de (a) para (c). Azul representa estados pre-
enchidos no nível; vermelho, estados com maior probabilidade de serem desocupados; preto,
estados com maior probabilidade de ocupação.

que os elétrons em estados ligeiramente abaixo do nível de Fermi estão sendo excitados para

estados de maior energia. Dessa forma, como o nívelE1 está abaixo deEF esse aumento da

temperatura leva a uma diminuição da ocupação do nível.

Apresentamos a figura (17), com três esquemas ilustrativos para tentar entender melhor

o efeito térmico sobre a ocupação. Representamos o nível e o reservatório em uma escala

de energia vertical, ascendente, em que mantivemos o nível auma energia fixa e varíamos

a temperatura do reservatório. De (a) para (c) o aumento da temperatura é evidênciado pela

função distribuição de Fermi que apresenta uma queda mais suave a cada item. Para efeitos

comparativos, a função aT = 0 aparece em todos os casos (linha azul). À esquerda da função

de Fermi ilustramos o nível em sua forma lorentziana.

Por não estarmos considerando processos inelásticos em nosso sistema (e.g. interação

elétron-fônon), os elétrons tunelam apenas para estados demesma energia (no nível ou no re-

servatório). Com esta característica do nosso modelo em mente, o esquema apresenta algumas

partes hachuradas na largura do nível. A parte azul marca, aproximadamente, a faixa de energia

em que nível e reservatório estão preenchidos, sem possibilidade de tunelamento dos elétrons.

A parte vermelha demonstra para qual faixa de energia seria mais provável que os elétrons tu-

nelassem para o reservatório, devido à presença de estados de mesma energia desocupados pelo

efeito da temperatura no reservatório. Por fim, as áreas em preto demarcam os estados que têm

mais chances de serem ocupados por aqueles elétrons do reservatório que foram deslocados
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termicamente para estados mais energéticos acima deEF .

Com o esquema da figura (17) podemos entender facilmente a diminuição da ocupação do

nível a medida quekBT aumenta na figura (16). De (a) para (c) aumentam as áreas hachuradas

de vermelho, que representam uma possibilidade maior dos elétrons saírem para o reservatório.

Por outro lado, apesar do aumento da temperatura, não conseguimos observar um aumento

apreciável nas áreas coloridas de preto, que indicariam a probabilidade de entrada de elétrons no

nível. Isso ocorre porque os estados acima do nível de Fermi se superpõe a uma faixa energética

em que a densidade de estados no nível é muito baixa, fato totalmente influenciado pela posição

do nível em relação ao nível de Fermi (essa relação será melhor discutida com a figura (19)).

Assim, se a probabilidade de saída de elétrons for maior que ade entrada, a população do

nível deve ser menor (caso da curva verde, parakBT = 2.0). Para as outras duas temperaturas

consideradas, em que a diferença entre as áreas vermelha e preta não é tão apreciável (esquemas

(a) e (b)) o nível terá uma população maior.

Podemos imaginar que a ocupação calculada ao fim desse processo é comparavél às áreas

azuis dos itens (a), (b) e (c) da figura (17): a medida que aumenta a temperatura, as áreas

azuis, que representam a faixa de energia em que os elétrons não apresentam mobilidade nível-

reservatório, ficam menores.

Figura (a) Figura (b) Figura (c)

Figura 18: Esquema semelhante ao da figura (17) (página 55). Nesta ilustração, a temperatura
é fixa. Γ1 aumenta de (a) para (c). As áreas pretas indicam probabilidade de ocupação inicial
do nível. As áreas claras indicam regiões sob influência da temperatura.

O gráfico (b), da fig. (16), mostra a ocupação do nível em funçãodo tempo, para cinco

valores diferentes da taxa de tunelamentoΓ1, considerando-se uma mesma temperatura e po-

sição dos níveis. Aqui, os valores de equilíbrio também são diferentes para taxas diferentes.

Além disso, as curvas também apresentam um pequeno decaimento de origem númerica. A
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convergência destas curvas para o valor correto de ocupação, no entanto, é mais rápida para

maiores valores deΓ1. Na figura (16)(a), as ocupações para diferentes temperaturas atingem

valores constantes ao mesmo tempo pois, em todos os casos, trabalhamos com a mesma taxa

de tunelamento. A taxa de tunelamento está diretamente ligada com a largura de linha do nível.

Essa densidade de estados tem a forma de uma distribuição de Lorentz que, por ser uma função

probabilística, tem área interna sempre igual a 1.0. A figura (18) mostra como fica a forma

desta distribuição conforme aumentamos a taxa de tunelamento dos elétrons entre o nível e o

reservatório.

Neste caso, as regiões preenchidas de preto, que indicam estados preenchidos, - sem mobili-

dade, de acordo com o que assumimos sobre a ausência de dissipação no sistema- têm a mesma

altura porque a temperatura é igual para os três valores deΓ1 (figura (18), itens (a) menorΓ1,

(b) e (c) maiorΓ1). Entretanto, as áreas são diferentes, dada a altura (horizontal) da lorentziana

que é alterada pela mudança da taxa de tunelamento. As regiões claras dos esquemas, influen-

ciadas pela temperatura, têm suas áreas aumentadas de (a) para (c) pela deformação da função

lorentziana com o aumento deΓ1. Quanto menor a área escura, menor será a ocupação do PQ.

Esse comportamento é claramente observado no resultado apresentado na figura (16)(b).

Fazendo um pequeno adendo, um acoplamento muito forte nível-reservatório, essencial-

mente, fará com que o sistema entre em equilíbrio muito rapidamente. O tempo de vida de

estados fora do equilíbrio, portanto, será muito curto. Em um sistema de dois níveis, em que

estados fora do equilíbrio são de sumo interesse, valores altos deΓ ocasionarão perda de coe-

rência quântica, pois o sistema oscilará entre dois estadoscoerentes por um tempo muito curto,

inviabilizando aplicações em informação quântica.

Para concluir estas discussões para um sistema de um único nível, vamos nos aprofundar um

pouco mais na influência que o posicionamento do nívelE1 em relação ao nível de Fermi tem

na ocupação e, principalmente, nos efeitos de temperatura.Para tanto, construímos um gráfico,

figura (19), dos valores de equilíbrio da ocupação como função da diferença (energética) entre

EF eE1, para três temperaturas diferentes.

De um modo geral, a ocupação do nível varia de 1.0, quando a diferença de energia entre os

níveis é positiva, a 0.0, quando a diferença é negativa; passando por 0.5, quando a diferença é

nula. Se pensarmos em cada curva separadamente, os esquemas(a), (b) e (c) da figura (20) são

bastante intuitivos. Esses esquemas seguem a mesma ideia dafigura (17), mas agora estamos

olhando a mudança de posição do nível para uma mesma temperatura. Uma diferença positiva

de energia no gráfico da figura (19), para qualquer uma das trêscurvas, se assemelha à situação

mostrada na figura (20)(a): o posicionamento do nível, com energia menor que a de Fermi,
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Figura 19: Ocupação do nível 1 em função da diferença energética EF −E1, para três tempera-
turas diferentes (cores).

favorece a ocupação do nívelE1. Assim, quando a diferença cresce positivamente as curvas

se aproximam de 1.0. O caso em que a diferença de energia é nula, pode ser comparado ao

esquema (b) da figura (20), em que o nívelE1 está centrado emEF . Tanto a entrada quanto

a saída de elétrons são igualmente possíveis. Sendo assim, os valores de ocupação convergem

para 0.5 - observe que a área azul (preenchidos) é igual a áreaclara (vazios). Finalmente,

para uma diferença de energia negativa utilizamos o esquema(c) da figura (20) para ilustrar

como seria determinada a ocupação do nível. Neste caso, a diferença negativa indica que o

nível tem energia maior que a do nível de Fermi, o que favorecea saída de elétrons do nível

para o reservatório: quando a diferença cresce negativamente as curvas se aproximam de 0.0 -

indicando a desocupação do nível.

A figura (20) ajuda também a compreender os efeitos da temperatura sobre o sistema de

acordo com o posicionamento dos níveis. Na figura (19), quando a diferença de energia entre

os níveis é nula, as curvas convergem para o mesmo valor, independentemente da temperatura.

Em (b) (figura (20)), percebemos que as regiões preta e vermelha possuem, aproximadamente, a

mesma área. Devido à simetria da função de Fermi em torno deEF , a medida quekBT aumenta

a depopulação da área vermelha será compensada pelo aumentoda ocupação da área preta.

Portanto, o valor permanece inalterado.

Na figura (19) observamos que paraE1 < EF a ocupação cai com a temperatura. Isso ocorre

porque a medida quekBT aumenta, os níveis abaixo deEF tendem a se esvaziar. Ao contrário,

paraE1 > EF a ocupação aumenta comkBT. Isso ocorre porque os níveis eletrônicos acima de
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Figura (a) Figura (b) Figura (c)

Figura 20: Esquema semelhante ao da figura (17) (página 55). Neste caso, a temperatura está
fixa. A energia do nível,E1, aumenta de (a) para (c).

EF tendem a se popular com o aumento da temperatura.

Com base nas discussões das seções 4.2 e 4.3 para sistemas mais simples: sem acoplamento

a reservatórios ou sem aplicação de campo; passamos aos resultados para o sistema completo.

4.4 Ponto quântico semicondutor em uma estrutura de foto-
diodo

O sistema considerado nestes resultados é formado por um PQ semicondutor inserido na

estrutura de um fotodiodo. Um laser CW aplicado sobre a região em que o PQ está inserido gera

uma corrente elétrica no circuito. Como discutido na introdução, diversos autores conseguiram

observar oscilações coerentes na corrente, semelhantes àsoscilações de Rabi para a ocupação,

utilizando sistemas com PQs semelhantes ao considerado aqui (ver capítulo 2).

Todos os resultados apresentados foram obtidos numericamente via formalismo de funções

de Green de não-equilíbrio. Estes resultados verificam a ocorrência de oscilações coerentes na

evolução temporal da fotocorrente e da ocupação dos níveis no PQ. O aspecto mais importante

de nossos resultados é a compreensão de efeitos térmicos sobre o sistema, que foi favorecida

pelo formalismo utilizado.

Para observar estes efeitos térmicos tivemos de considerarduas configurações energéticas

dos níveis no PQ em relação aos reservatórios. Na figura (21) são apresentadas estas duas

configurações. O nível 1, na banda de valência do PQ se acopla ao reservatório da direita.

Nos dois casos, este nível foi mantido na mesma posição em relação ao nível de Fermi (E1 =
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Figura 21: Configuração de níveis no PQ para o sistema completo. Definimos∆2 = E2−EF

(EF é a energia de Fermi do reservatório da esquerda). Em (a),∆2 = 2.0 e em (b)∆2 = 10.0. A
energia do nível 1 é mantida nos dois casos.

−20.0 e, portanto, com energia bem abaixo do nível de Fermi onde ocorrem os efeitos térmicos

mais intensos). Em contrapartida, o nível 2, que se acopla aoreservatório da esquerda, foi

considerado em duas situações: na figura (21)(a), está próximo ao nível de Fermi, comE2 = 2.0

e em (b) está mais acima, comE2 = 10.0. Como vimos na seção anterior, a posição do nível

em relação aEF determinará a intensidade dos efeitos térmicos. Para tornar mais simples a

citação de cada uma das duas configurações, cujos respectivos resultados serão constantemente

comparadas nestes capítulo, introduzimos a variável∆2 que é dada pela diferença entre a energia

do nível 2 na configuração simulada e a energia de Fermi do reservatório 2 (ou à esquerda).

Resumindo: na configuração (a)∆2 = 2.0 e em (b)∆2 = 10.0.

4.4.1 Ocupação eletrônica dos níveis

Nesta seção analisaremos a evolução temporal da ocupação dos níveis, para as duas confi-

gurações mostradas na figura (21).

Tomando a primeira configuração, (21) (a), apresentamos a figura (22), em que são mos-

tradas as ocupações dos níveis em função do tempo, para quatro intensidades (γ) diferentes

do laser incidido. Nos quatro casos [(a)-(d)], as temperaturas são indicadas pelas cores (ver

legenda interna da figura). Adicionalmente, curvas contínuas indicam o nível 1 e tracejadas o

nível 2.

Vale ressaltar quen1 e n2 são as populações eletrônicas dos níveis e, portanto, a soma

n1+ n2 não está limitada a 1.0 no caso de um ponto quântico acoplado areservatórios. No
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Figura 22: Ocupação eletrônica dos níveis como função do tempo, para o sistema completo,
quando∆2 = 2.0. As temperaturas diferentes são indicadas na legenda interna e as intesidades
(γ) do laser são quatro: (a) 0.5; (b) 1.0; (c) 3.0; (d) 8.5.

caso particular já discutido (seção 4.2), de um ponto quântico isolado, temosn1+ n2 = 1.0,

satisfazendo o critério de normalização da função de onda dosistema.

Nos gráficos mostrados de (a) a (d), o nível 1 está completamente preenchido emt = 0s,

independentemente da temperatura. De maneira oposta, os valores iniciais de ocupação do nível

2 variam de acordo com a temperatura em todas as figuras.

Como discutimos, através da figura (20)(a) da seção 4.3, paraum nível muito abaixo do

nível de Fermi, tal qual o nível 1, os efeitos da temperatura sobre a ocupação inicial são pouco

sentidos. Considerando o tunelamento elástico, não é provável que os elétrons deixem o PQ

para ocuparem estados de maior energia acima do nível de Fermi. Logo, a ocupação permanece

em 1.0, independentemente da temperatura.

Para o nível 2, mais próximo ao nível de Fermi (lembrando que∆2 = 2.0), a temperatura

faz surgir diferenças nos valores de ocupação emt = 0. Como discutimos na seção anterior,

a elevação da temperatura excita os elétrons em níveis de energia pouco abaixo deEF , para

estados logo acima. ComoE2 é ligeiramente maior queEF , os elétrons têm certa probabilidade

de tunelar para dentro do PQ e ocupar o nível 2.

Essa probabilidade será maior conforme a temperatura aumenta pois, mais estados acima do

nível de Fermi serão ocupados termicamente. Assim a ocupação inicial do nível 2, é diferente
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para temperaturas diferente. Além disso, comoγ = 0.0 emt = 0s para todos os gráficos [(a)-

(d)], esses valores serão sempre os mesmos de acordo com a temperatura: parakBT = 0.1, a

ocupação inicial do nível 2 está em torno de 0.1; parakBT = 1.0 é aproximadamente 0.2 e para

kbT = 2.0 a ocupação do nível se aproxima de 0.3.

Quando o laser é acionado e o sistema inicia sua evolução, as probabilidades de ocupação

de cada estado se alternam entre valores máximos e mínimos, exibindo o caráter oscilatório

reconhecido como Oscilações de Rabi. Essas oscilações porém não são perceptíveis para inten-

sidades baixas do laser conforme observamos na figura (22)(a) devido à decoerência imposta

pelo tunelamento. Assim como no sistema sem decoerência discutido na seção (4.2), neste re-

sultado, o aumento da intensidade do laser de (a) para (d) também conduz a um aumento na

frequência das oscilações de Rabi, conforme previsto na equação (3.70).

Para qualquer valor deγ, o aumento da temperatura reduz a amplitude das oscilações de

Rabi. Esse amortecimento, de origem térmica, permanece atéo aparente fim das oscilações.

Devido à ocupação térmica do nível 2, a aplicação do príncipio de exclusão de Pauli sugere

que a probabilidade do elétron em 1 ser conduzido, opticamente, para o nível 2, é reduzida.

Esse efeito será maior para maiores temperaturas pois, a população inicial do nível 2 cresce

com kBT. Logo, as curvas pretas, para menores temperaturas, terão as maiores amplitudes

de oscilação. As curvas verdes, de temperatura maior, apresentam as menores amplitudes de

oscilação. Dessa forma, percebemos como o valor inicial da ocupação do nível 2, diferente de

zero, altera a dinâmica do sistema.

Apesar do aumento pronunciado na frequência das oscilações, a passagem dos portadores

para os reservatórios, culminará na supressão das oscilações em determinado momento. Os

níveis, portanto, atingirão uma população de equilíbrio. Agrandeza que determina, de forma

majoritária, o fim das oscilações é a taxa de tunelamentoΓ. No caso da figura (22) essa taxa é

a mesma em todos os casos [(a)-(d)]. Portanto, em média, as oscilações terminam ao mesmo

tempo para todos as intensidades deγ.

Um último ponto a se destacar sobre os resultados da figura (22) são seus valores de equi-

líbrio. Em um sistema de dois níveis, sem decoerência, os valores máximos e mínimos das

oscilações variam em torno de 0.5. Se a perda de coerência se dever apenas à taxa de tunela-

mento, e se essa taxa for a mesma para os dois reservatórios, os valores de ocupação também

se equilibram em torno de 0.5. Para os resultados apresentados aqui, os valores estão se estabi-

lizando em torno de 0.6. Dado o efeito da temperatura, de popular inicialmente o nível 2, este

valor demonstra que o PQ está eletricamente carregado - poderia, ao contrário, estar neutro,

se tivessemos apenas um elétron na condução (carga negativa) e um buraco na valência (carga
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Figura 23: Ocupação eletrônica dos níveis como função do tempo, para o sistema completo,
quando∆2 = 10.0. As temperaturas diferentes são indicadas na legenda interna e as intesidades
(γ) do laser são quatro: (a) 0.5; (b) 1.0; (c) 3.0; (d) 8.5, tal qual na figura (22).

positiva)).

Tomamos agora a configuração de níveis apresentada na figura (21)(b), com∆2 = 10.0.

A figura (23) apresenta quatro gráficos da evolução temporal da ocupação dos níveis 1 e 2

para os mesmos valores de temperatura eγ da figura (22). As diferenças observadas entre as

curvas das figuras (22) e (23) devem-se apenas ao posicionamento energético do nível 2, que na

primeira figura tem energiaE2 = 2.0 e na segundaE2 = 10.0.

Observando a figura (23), a primeira diferença para a figura (22) é que os valores de ocu-

pação para o nível 2, emt = 0s, não variam comkBT. ComoE2 agora é muito maior queEF ,

o aumento da temperatura não fornece energia suficiente paraos elétrons do reservatório alcan-

çarem o nívelE2. Como o posicionamento do nível 1 não foi alterado, não esperaríamos obter

nenhuma modificação na ocupação do nível at = 0, na comparação com a figura (22). De fato,

todos as curvas de ocupação para o nível 1 iniciam-se em≈ 1.0.

De maneira semelhante, com a incidência da radiação, as oscilações de Rabi também são

observadas. E, tal qual na figura (22), a frequência destas oscilações aumenta de acordo com o

aumento deγ.

O tempo de decoerência observado nas figuras (22) e (23) são essencialmente os mesmos

vistos queΓ1 = Γ2 = 1.0 em ambos os casos.
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A característica mais importante deste resultado, no entanto, é o desaparecimento da de-

pendência térmica na amplitude das oscilações. Não observamos separação entre as curvas de

ocupação em função dekBT, tanto para o nível 1 quanto para o nível 2. Dessa forma, está

sendo demonstrado que o aumento da diferençaE2−EF (ou de∆2) está suprimindo o efeito de

amortecimento, causado pela temperatura, sobre a amplitude das oscilações de Rabi.

No item (d) da figura (23), observamos uma ligeira dependência na amplitude das curvas

com kBT. Este efeito está relacionado ao alto valor deγ utilizado em (d). Com o intuito de

investigar este efeito, vamos observar o comportamento dosvalores estacionários da corrente,

como função deγ, para as duas posições do nível 2.

4.4.2 Fotocorrente

A fotocorrente em nosso formalismo (3.31) é uma diferença entre dois termos. O termo que

contém a função de Fermi relaciona-se a uma corrente de entrada no PQ, de origem térmica.

Trataremos esta contribuição como corrente ‘In’ (Iin) - do inglêsIncoming. O outro termo

refere-se à corrente elétrica que sai do PQ, relacionada à depopulação do nível. Chamamos esta

corrente de ‘out’ (Iout) - deOutgoing.

Para um tempo suficientemente longo (t = 9.0), construímos dois gráficos da corrente em

função deγ (figura (24)). São mostrados também os valores estacionários da ocupação do

nível 2 e das contribuições ‘in’ e ‘out’ da corrente. Os resultados consideram três valores de

temperatura. Em (a)∆2 = 2.0. Em (b)∆2 = 10.0.

No gráfico da figura (24)(a), observamos queIout, em vermelho, reflete o comportamento da

ocupação do nível 2, em laranja. Essa ocupação aumenta comγ. A correnteIin, por outro lado,

cresce suavemente paraγ < ∆2, para baixas temperaturas (kBT = 0.1). Em torno deγ ≈ 2.0,

Iin apresenta um crescimento acentuado seguido de uma saturação. Esse aumento súbito deIin

pode ser entendido observando-se a figura (25) (a).

É sabido que na presença de um campo óptico intenso o estadoE2 se desdobra em um

dubleto ((31) e (32)). A medida que a intensidade do campo aumenta, o desdobramento do

nível 2 leva a uma ressonância entre o nível de Fermi do reservatório e o nívelE2− γ. Com

isso,Iin cresce significativamente em torno deγ ≈ 2.0, visto que∆2 = 2.0. Decorrente desse

aumento súbito deIin, em torno deγ = 2.0, a fotocorrente apresenta uma queda de seu valor,

em módulo. Após essa supressão, a fotocorrente atinge um valor de saturação correspondente

aos platôs deIin e Iout.



65

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Intensidade do Laser

-0,8

-0,6

-0,4

-0,2

0

0,2

0,4

0,6

0,8

F
ot

oc
or

re
nt

e 
   

/  
  n 2

k
b
T = 0.1 

k
b
T = 1.0

k
b
T = 2.0

E
1
 = -20.0E

2
 = 2.0

Γ1 = Γ2 = 1.0

(a)

n
2

I
in

Fotocorrente

I
out

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

Intensidade do Laser

-0,8

-0,6

-0,4

-0,2

0

0,2

0,4

0,6

0,8

F
ot

oc
or

re
nt

e 
   

 / 
   

n 2

k
b
T = 0.1

k
b
T = 1.0

k
b
T = 2.0

Γ1 = Γ2 = 1.0
E

1
 = -20.0

E
2
 = 10.0

(b)

n
2

I
in

I
out

Fotocorrente

Figura 24: Curvas estacionárias como função deγ para: fotocorrente (azul),Iin (preto), Iout

(vermelho) e ocupação do nível 2 (laranja). Os valores utilizados parakBT estão identificados
pelos símbolos (legenda interna). Em (a)∆2 = 2.0 e em (b)∆2 = 10.0.
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Com relação a temperatura, a medida quekBT aumenta, tantoIin comoIout aumentam, em

valores absolutos, paraγ < ∆2. ComoE2 é ligeiramente maior queEF , com o aumento dekBT a

ocupação do nível 2 cresce pois, mais elétrons termicamenteexcitados conseguem tunelar para

dentro do PQ. Com o aumento do fluxo de carga para o interior do PQ a correnteIin aumenta.

Além disso, como a componenteIout é proporcional a ocupaçãon2, seu valor absoluto também

sobe.

Figura(a) Figura(b)

Figura 25: (Esquemas) Relação da correnteIin com a temperatura do reservatório 2. O acopla-
mento da radiação com a matéria provoca o desdobramento do nível 2 em um dubleto (com-
binação de níveis emE2 ± γ). Na figura (a),γ ≈ ∆2. Em (b) γ > ∆2. Nos dois esquemas
∆2 = 2.0.

Paraγ > ∆2 temos o efeito contrário, isto é, as correntes diminuem, em valores absolutos, a

medida que a temperatura sobe. Vale observar que nesse regime deγ, o canalE2− γ encontra-

se por baixo deEF . Com isso, a elevação dekBT leva a uma ligeira depopulação do canal,

fazendo a ocupaçãon2 cair. A figura (25) (b) ilustra bem esse efeito. Com o aumento de

kBT, a ocupação eletrônica no reservatório em torno da energiaE2− γ < EF cai, suprimindo a

correnteIin. O comportamento den2 com a temperatura reflete-se na correnteIout em virtude

da proporcionalidade entre essas duas grandezas.

Figura 26: (Esquema) Relação da correnteIin com a temperatura do reservatório 2. Na figura,
γ ≪ ∆2 e ∆2 = 10.0.
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Enquanto na figura (24)(a) temosE2 apenas ligeiramente acima deEF , na figura (24)(b)

analisamos o casoE2 = 10≫ EF . Nesse regime, os efeitos térmicos só se manifestam para

γ & 5. Paraγ < 5 a correnteIin é aproximadamente zero, enquantoIout cresce em módulo

com a intensidade do laser, refletindo o comportamento den2. A fotocorrente nesse caso é

dada basicamente porIout. No esquema mostrado na figura (26) podemos observar como a cor-

rente de entrada deixa de ser relevante seγ << ∆2. Com o aumento deγ, o dubleto inferior

E2−γ começa a se aproximar deEF . Desse modo, elétrons termicamente excitados começam a

“enxergar” este canal, favorecendo o tunelamento de elétrons do reservatório para o PQ e, con-

sequentemente, elevandoIin. Com o aumento deγ, a ressonânciaE2− γ = EF é eventualmente

atingida fazendo com queIin suba rapidamente em torno deγ = 10.0 seguindo a física discutida

na figura (24).

Agora que o papel deγ na dinâmica dos níveis foi compreendido, analisaremos os resul-

tados em que a fotocorrente é descrita como função do tempo. Novamente, os resultados são

apresentados de acordo com a configuração de níveis utilizada (figura (21)).

Para o caso em que a energia do nível 2 é próxima aEF (caso da figura (21)(a)), a evolução

temporal da fotocorrente é apresentada na figura (27) (b) (página 68), para três temperaturas

diferentes e um valor particular deγ. No painel (a) da figura (27), a ocupação dos níveis é

apresentada novemente com o intuito de auxiliar na explanação.

De modo geral, as curvas de fotocorrente na figura (27)(b) acompanham o padrão de evo-

lução das curvas de ocupação para o nível 2, em (a). Esse comportamento era esperado e, é

justificado, pelo fato de que a fotocorrente é calculada considerando-se exatamente o fluxo de

portadores entre o nível 2 e o reservatório, portanto, deve acompanhar a depopulação/população

deste nível.

A fotocorrente apresenta oscilações com picos coincidindo(em módulo) com os máximos

de ocupação do nível 2 (vert ≈ 0.25, por exemplo). Nos mínimos den2 (por exemplo,t ≈

0.5), em que as ocupações apresentam separação de acordo com a temperatura, a fotocorrente

apresenta seus valores mínimos, em módulo, também separados de acordo com a temperatura.

A fotocorrente atinge um valor de equilíbrio não-nulo ao mesmo tempo em que o equilíbrio

populacional dos níveis é atingido. Verificamos que, para temperaturas maiores, a amplitude

das oscilações é menor, tal qual ocorre para as ocupações.



68

0 0,5 1 1,5 2 2,5 3 3,5 4 4,5 5
0

0,2

0,4

0,6

0,8

1

O
cu

pa
çã

o

Valência
Condução

0 0,5 1 1,5 2 2,5 3 3,5 4 4,5 5
tempo

-0,8

-0,6

-0,4

-0,2

0

0,2

F
ot

oc
or

re
nt

e

k
b
T = 0.1

k
b
T = 1.0

k
b
T = 2.0

(a)

(b)

γ = 7.0

E
2
 = 2.0

E
1
 = -20.0

Γ1 = Γ2 = 1.0

Figura 27: Evolução temporal da (a) ocupação eletrônica dosníveis 1 e 2 e (b) fotocorrente. As
temperaturas são indicadas pelas cores em (a) e (b). Aqui:∆2 = 2.0 eγ = 7.0.
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É interessante notar que, para tempos menores quet = 1.0, a fotocorrente que, pela con-

venção adotada é negativa, nas curvas com menorkBT, atige picos positivos. Isto sugere que,

neste intervalo, a corrente de entrada (Iin) está superando a corrente de saída (Iout). Para obser-

var melhor este efeito, apresentamos a figura (28) em que são mostradas as contribuições das

correntesIin e Iout para a corrente total (fotocorrente) em função do tempo. Adicionalmente é

mostrada a ocupação do nível 2.

A fotocorrente representada pela linha azul na figura (28) é amesma mostrada na fi-

gura (27)(b) pela linha preta. Assim como nos casos em funçãodeγ (figura (24)),Iout reflete a

evolução da curva de ocupação do nível 2.

Atentando para o fato de que o valor deγ nas figuras (27) e (28) é maior que a diferença

EF −E2, sabemos da discussão sobre a figura (24)(a), queIin será maior para menores valores

dekBT. Este fato se comprova na observação da figura (28) em queIin atinge um valor muito

alto, tanto que superaIout, trazendo a fotocorrente para um valor positivo.

Temos agora duas figuras em paralelo com as anteriores, (27) e(28). Para o caso em

que∆2 = 10.0, (figura (21)(b)), apresentamos novamente a evolução temporal da fotocorrente

em (29)(b) (página 70), para três temperaturas diferentes.Na figura (29)(a) as ocupações são

apresentadas para auxiliar o entendimento da dinâmica.

Inicialmente percebemos que para este valor deγ, dada a configuração de níveis, os efeitos

de temperatura são pouco visíveis. Aqui, o sistema ainda se encontra no regime deγ < ∆2.

Logo, a curva de maior temperatura (verde) aparece um pouco acima das demais, indicando

uma fotocorrente ligeiramente menor. Opostamente ao que foi discutido para a figura (27)(b),

os valores mínimos da fotocorrente neste caso estão bem acima dos anteriores. Adicionalmente,

o pico máximo da fotocorrente aqui atinge um valor≈ −0.8 em comparação ao valor máximo

da fotocorrente na figura (27) que não ultrapassa−0.6. Se olharmos para as curvas de ocupação

na figura (29)(a) vemos que, novamente, a fotocorrente acompanha também o perfil de ocupação

do nível 2.

As contribuições In e Out da fotocorrente, para∆2 = 10.0, são mostradas na figura (30).

Aqui mostramos a curva de maior temperatura do gráfico anterior. Para esta intensidade do laser,

γ = 7.0, observamos como a corrente de entrada não está contribuindo significativamente com

a corrente total por ser muito pequena. Portanto, a fotocorrente (azul) praticamente acompanha,

em toda a sua evolução, o comportamento deIout. Esse comportamento era esperado porque,

aumentando a energia do nível 2, diminuímos o acesso dos elétrons do reservatório ao nível,

via temperatura, mesmo para essa intensidade do laser. Essa, como discutimos, ainda não é

suficiente para colocar o pico satélite inferior em ressonância com elétrons do reservatório.
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Para concluir as discussões sobre a influência da configuração de níveis sobre os efeitos

térmicos na fotocorrente, apresentamos a figura (31). Esta figura mostra a fotocorrente variando

no tempo, como função de quatro valores de energia do nível 2.As oscilações na fotocorrente,

apresentam máximos com valores maiores, para os casos em queo nível 2 tem energia bem

maior que a de Fermi (os valores aumentam, em valores absolutos da curva preta para a azul).

O inset justifica esse comportamento, mostrando como a corrente de entrada no PQ é reduzida

com o aumento deE2.

Finalmente, como um último resultado, apresentamos na figura (32) a transformada de

Fourier da fotocorrente, para três temperaturas diferentes, quandoγ = 7.0. Em (a)∆2= 2.0 e em

(b) ∆2 = 10.0. O objetivo desta figura é ilustrar uma possível aplicação dos efeitos observados

nos resultados deste trabalho.

Em geral, ao estudarmos as propriedades de um sistema físico, seja por via teórica ou ex-

perimental, tentamos evitar o surgimento de efeitos térmicos sobre o sistema pois eles tendem

a atrapalhar a observação de outros efeitos. No caso deste trabalho isso se verifica, principal-

mente, por estarmos estudando a temperatura como mecanismode ampliação da decoerência

de um sistemas quântico.

No entanto, a temperatura é uma variável presente em praticamente todos os sitemas reais,

clássicos ou quânticos e, por muitas vezes, medi-la é um desafio. Aparentemente, o fato de po-
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dermos medir (teórica e experimentalmente) a fotocorrenteneste sistema de fotodiodo sugere a

possibilidade de criarmos uma maneira de aferir a temperatura dos reservatórios nestes sistemas

mesóscopicos.

No item (a) da figura (32), é mostrada a transformada para o caso em que∆2 = 2.0 e,

como vimos no estudo realizado, os efeitos térmicos sobre a fotocorrente são evidenciados. Em

(32)(b), é mostrada a transformada para uma corrente em função do tempo quando∆2 = 10.0.

Em (a) aparecem três picos, de alturas distintas. Em (b), os três picos caem uns sobre os ou-

tros, considerando-se a mesma escala de (a). Podemos traçaruma relação entre a temperatura

do reservatório e a amplitude dos picos no espectro de Fourier no caso (a). Vale citar que a

amplitude de picos de condutância em pontos quânticos já é utilizada, corriqueiramente, como

medida indireta de temperatura de reservatórios em um dispositivo conhecido como “termôme-

tro de Bloqueio de Coulomb” (44).
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5 Conclusões

Neste trabalho estudamos transporte quântico em pontos quânticos semicondutores acopla-

dos a reservatórios na presença de uma radiação eletromagnética. Nossos cálculos utilizaram

a técnica de funções de Green de não-equilíbrio. Com esse formalismo foi possível analisar

os efeitos térmicos sobre o transporte. Mais especificamente, calculamos ocupação e corrente

elétrica como função do tempo e da intensidade do laser. Iniciamos o estudo com dois mode-

los simplificados: (i) sistema de dois níveis na presença de radiação e sem acoplamento com

reservatórios e (ii) um nível acoplado a um reservatório semincidência de laser. Tais modelos

particulares serviram de base para o entendimento físico dosistema completo, isto é, dois níveis

acoplados a reservatórios e interagentes com um campo de radiação.

Nossos principais resultados incluem dependência térmicadas amplitudes das oscilações de

Rabi. A medida que a temperatura aumenta nos reservatórios onível excitado do ponto quântico

começa a ser termicamente populado. Isso torna a transição da banda de valência para a banda

de condução mais improvável, devido ao bloqueio de Pauli. Consequentemente, a amplitude

da oscilação de Rabi tende a diminuir. Esse efeito também é observado na fotocorrente, que

apresenta uma supressão na sua amplitude de oscilação com o aumento dekBT. Os efeitos tér-

micos são mais apreciáveis quandoγ (intensidade do laser) é da ordem da separação energética

entre o potencial químico do reservatório e o nível da banda de condução do ponto quântico.

Além disso, as amplitudes de oscilação da ocupação e da fotocorrente decrescem ao longo da

evolução temporal. Esse decaimento se deve ao tunelamento incoerente entre ponto quântico e

reservatórios.

Observamos ainda uma competição entre a corrente fotoinduzida e a corrente termicamente

ativada. Essa competição resulta num valor absoluto máximoda fotocorrente quando a inten-

sidade do laser é comparável à diferença entre o nível de Fermi do reservatório e o nível do

ponto quântico. Esse efeito de maximização da fotocorrenteporém, desaparece a medida que

a temperatura aumenta. Quando a diferençaE2−EF é bem maior quekBT e γ é suficiente-

mente pequeno, os efeitos térmicos são suprimidos, resultando no comportamento padrão da

fotocorrente.
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As perspectivas futuras desse trabalho consistem no cálculo de transporte na presença de

pulsos de laser e também a inclusão de interações de muitos corpos, tais como a interação de

Coulomb. O caso particular de um pulso delta, que foi iniciado no presente trabalho também

será alvo de maiores investigações.
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APÊNDICE A -- Expressão da função de Green

retardada para um laser com pulso

δ (t)

Nesse apêndice, encontramos uma expressão para a função de Green retardada, quando a

radiação incidente no ponto quântico do fotodiodo é descrita por um pulso de laser tipo delta.

Escrevemos a função de Green correspondente da função retardada, na forma com ordenamento

temporal. Derivando essa equação e apresentando-a na formaintegral, estamos resumindo vá-

rios passos matématicos que foram repetidos, exaustivamente, no capítulo 3:

G22(tt
′) = −i〈Td2(t)d

†
2(t

′)〉

i
∂
∂ t

G22(tt
′) = δ (t − t ′)+ 〈Tḋ2(t)d

†
2(t

′)〉

(i
∂
∂ t

− ε2)G22(tt
′) = δ (t − t ′)+∑

k2

t∗2Gk22(tt
′)+E∗(t)G12

G22(tt
′) = g2(tt

′)+∑
k2

t∗2

∫

dt1g2(tt1)Gk22(t1t
′)+

∫

dt1g2(tt1)E
∗(t1)G12(t1t

′)

(A.1)

Repetindo o processo matemático utilizado anteriormente,a funçãoGk22 fica:

Gk22(tt
′) = −i〈Tdk2(t)d

†
2(t

′)〉

i
∂
∂ t

Gk22(tt
′) = 〈Tḋk2(t)d

†
2(t

′)〉

(i
∂
∂ t

− εk2)Gk22(tt
′) = t2G22(tt

′)

Gk22(tt
′) = t2

∫

dt1gk2(tt1)G22(t1t
′) (A.2)

Esta equação é subtituída em (A.1) de modo que:
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G22(tt
′) = g2(tt

′)+∑
k2

t∗2t2

∫ ∫

dt1dt2g2(tt1)gk2(t1t2)G22(t2t
′)+

∫

dt1g2(tt1)E
∗(t1)G12(t1t

′) (A.3)

Dos vários termos a serem conhecidos na expressão (A.3), começamos explicitandoG12(tt ′),

na forma integral:

G12(tt
′) = ∑

k1

t∗1

∫

dt1g1(tt1)Gk12(t1t
′)+

∫

dt1g1(tt1)E(t1)G22(t1t
′) (A.4)

Neste caso, similarmente,Gk12(t1t ′):

Gk12(t1t
′) = t1

∫

dt2gk1(t1t2)G12(t2t
′) (A.5)

Este resultado é substituído na equação (A.4). Esta, por suavez, através do procedimento

de continuação analítica, é convertida em uma função de Green Retardada:

Gr
12(tt

′) = ∑
k1

t∗1t1

∫ ∫

dt1dt2gr
1(tt1)g

r
k1
(t1t2)G

r
12(t2t

′)+

∫

dt1gr
1(tt1)E(t1)G

r
22(t1t

′) (A.6)

Aqui, o procedimento diferirá do que foi utilizado no capítulo 3. Com o intuito de ir o mais

longe possível em nosso resultado analítico (ao invés de utilizar o sistema de equações diferen-

ciais acopladas), utilizaremos processos de iteração paraobter uma expressão mais compacta

deGr
12 (e de outras funções de Green que surgirão a seguir). Assim, iterando duas vezes a ex-

pressão (A.6) - processo aqui omitido por questão de espaço -escrevemos a referida função na

forma:

Gr
12(tt

′) =

∫

dt̃ḡr
1(tt̃)E(t̃)G

r
22(t̃t

′) (A.7)

Na equação (A.7), a função de Green ¯gr
1(tt̃) é dada por uma equação de Dyson:
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ḡr
1(tt̃) = gr

1(tt̃)+
∫ ∫

dt1dt2gr
1(tt1)Σ

r
1(t1t2)ḡ

r
1(t2t̃) (A.8)

ondeΣr
1(t1t2) = ∑k1

t∗1t1gr
k1
(t1t2) é uma expressão que calculamos da mesma forma que

(3.59). Ou seja:Σr
1(t1t2) =

−i
2 Γ1δ (t1− t2).

Agora, retornamos à expressão deG22(tt ′) (A.3) e a escrevemos na forma retardada; in-

cluindo a substituição deGr
12(tt

′) (A.7) temos:

Gr
22(tt

′) = gr
2(tt

′)+
∫ ∫

dt1dt2gr
2(tt1)∑

k2

t∗2t2gr
k2
(t1t2)G

r
22(t2t

′)+

∫ ∫

dt1dt2gr
2(tt1)E

∗(t1)ḡ
r
1(t1t2)E(t2)G

r
22(t2t

′) (A.9)

Onde a soma∑
k2

t∗2t2gr
k2
(t1t2) (observando o cálculo da equação (3.39)) pode ser dada por

−iΓ2/2δ (t1− t2). Pelo mesmo processo de iteração utilizado anteriormente (e posterior agru-

pamento de termos) chegamos a uma equação de Dyson para (A.9):

Gr
22(tt

′) = g̃r
2(tt

′)+
∫ ∫

dt1dt2g̃r
2(tt1)E

∗(t1)ḡ
r
1(t1t2)E(t2)G

r
22(t2t

′) (A.10)

O termog̃r
2(tt

′) é expresso pela soma infinita

gr
2(tt

′)+α
∫

dt1gr
2(tt1)g

r
2(t1t

′)+α2
∫ ∫

dt1dt2gr
2(tt1)g

r
2(t1t2)g

r
2(t1t2)g

r
2(t2t

′)+ ... (A.11)

Ondeα = −iΓ2/2. Procedendo as multiplições entre as funções de Green sem interação

(gr
i (tt

′), a qual conhecemos bem), para os primeiros quatro termos e, resolvendo as integrais,

podemos perceber que o agrupamento dos resultados convergepara o seguinte resultado:

g̃r
2(tt

′) = −iθ(t − t ′)e−i(ε2−iΓ2/2)(t−t ′) (A.12)

O termoḡr
1(tt

′) é o análogo de ˜gr
2 para a banda de valência. Calculado da mesma forma:

iterando-se (A.8) algumas vezes e resolvendo os primeiros termos da série teremos:
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ḡr
1(tt

′) = −iθ(t − t ′)e−i(ε1−iΓ1/2)(t−t ′) (A.13)

Agora que conhecemos todos os termos da expressão (A.10), conforme discutido no ca-

pítulo (2), substítuimos emE∗(t1) e E(t2) as expressões que descrevem matematicamente um

laser pulsado, cuja forma é descrita por uma função delta de Dirac. Assim encontramos uma

expressão analítica paraGr
22(tt

′):

Gr
22(tt

′) = g̃r
2(tt

′)+
∫ ∫

dt1dt2g̃r
2(tt1)E0δ (t1)cos(ωt1)ḡ

r
1(t1t2)E0δ (t2)cos(ωt2)G

r
22(t2t

′)

Gr
22(tt

′) = g̃r
2(tt

′)+E2
0g̃r

2(t0)ḡ
r
1(00)Gr

22(0t ′) (A.14)

A própria expressão (A.14) é utilizada para encontrarGr
22(0t ′).

Gr
22(tt

′) = g̃r
2(tt

′)+
E2

0g̃r
2(t0)ḡ

r
1(00)g̃r

2(0t ′)

1−E2
0g̃r

2(00)ḡr
1(00)

(A.15)

Com as expressões encontradas para ˜gr
2 (A.12) e ḡr

1 (A.13) calculamos os termos corres-

pondentes e, finalmente, podemos escrever:

Gr
22(tt

′) = g̃r
2(tt

′)

[

1−
2E2

0θ(t)θ(−t ′)

4+E2
0

]

(A.16)
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APÊNDICE B -- Expressão da função de Green

menor para um laser com pulsoδ (t)

No apêndice A, encontramos a função de Green RetardadaGr
22(tt

′). Esta função é nescessá-

ria para evoluirmos temporalmente a expressão que determina a corrente elétrica fotogerada no

sistema (ver capítulo 2), quando é utilizado um pulso de laser modulado por uma função delta

de Dirac. Como discutido, a expressão da corrente elétrica no formalismo de Keldysh apre-

senta dependência com a funçãoGr
22(tt

′) e também com a funçãoG<
22(tt) (ver equação (3.31)

da página 37). Portanto, nesse segundo apêndice, apresentamos o procedimento utilizado para

obter-se a função de Green menorG<
22(tt), para este caso particular, baseando-nos nos procedi-

mentos utilizados no capítulo 3 e no apêndice A.

Iniciamos esta demonstração recuperando um resultado do apêndice A: a equação (A.10).

Esta equação, apesar de trabalhada explicitamente para a função de Green retardada, através

de iterações, é semelhante para o caso da função de Green ordenada no contorno. Podemos

reescrever:

G22(ττ ′) = g̃2(ττ ′)+
∫ ∫

dτ1dτ2g̃2(ττ1)E
∗(τ1)ḡ1(τ1τ2)E(τ2)G22(τ2τ ′) (B.1)

Para escrever a função de Green menor associada, utilizaremos a equação abaixo, conhecida

como equação de Keldysh (ref.: (35)):

G< = G<
0 +Gr

0ΣrG<+Gr
0Σ<Ga+G<

0 ΣaGa (B.2)

As integrais nos termos da equação acima foram omitidas. Aplicando então a fórmula

(B.2) para a equação (B.1), teremos a seguinte expressão (omitindo os índices temporais, por

enquanto):
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G<
22 = g̃<2 + g̃r

2Φr
1G<

22+ g̃r
2Φ<

1 Ga
22+ g̃<2 Φa

1Ga
22 (B.3)

Onde explicitamos:

Φr
1(t1t2) = E∗(t1)ḡ

r
1(t1t2)E(t2)

Φa
1(t1t2) = E∗(t1)ḡ

a
1(t1t2)E(t2)

Φ<
1 (t1t2) = E∗(t1)ḡ

<
1 (t1t2)E(t2) (B.4)

Dessa forma, primeiramente, devemos encontrar as funções de Green não-interagentes

ḡ1(t1t2). O resultado para o caso da função retardada é o mesmo obtido no Apêndice A,

mostrado na equação (A.13). A função de Green avançada é obtida fazendo-se o complexo

conjugado da função retardada:

ḡa
1(t1t2) = +iθ(t2− t1)e

−i(ε1+iΓ1/2)(t1−t2) (B.5)

A funçãoḡ<1 (t1t2) deve ser obtida também através da equação de Keldysh (B.2). Novamente

temos uma equação que foi explicitamente desenvolvida paraa função de Green retardada,

porém, o resultado é semelhante para a função de Green ordenada no contorno. Aplicando essa

formulação sobre a equação (A.8), teremos, de forma equivalente:

ḡ<1 = (1+ ḡr
1Σr

1)g
<
1 (1+Σa

1ḡa
1)+ ḡr

1Σ<
1 ḡa

1 (B.6)

As funções ¯gr
1 e ḡa

1 são dadas nas equações (A.13) e (B.5), respectivamente. A função de

Green menor não-interagente pode ser calculada através da definição:g<kα(t, t
′)≡ i〈c†

kα(t
′)ckα(t)〉

(no mesmo processo matemático utilizado na página 37 para obter a equação (3.28)). Assim,

g<1 = ieiε1(t1−t2)〈d̂†
1(0)d̂1(0)〉 (B.7)

As auto-energias na equação (B.6) são calculadas aproximando-se as somatórias por inte-

grais sobre a variável energia (procedimento semelhante foi também utilizado na página 39):
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Σr
1(t1t2) = ∑

k1

t∗1t1gr
k1
(t1t2) =−

i
2

Γ1δ (t1− t2)

Σa
1(t1t2) = ∑

k1

t∗1t1ga
k1
(t1t2) = +

i
2

Γ1δ (t1− t2)

Σ<
1 (t1t2) = ∑

k1

t∗1t1g<k1
(t1t2) = +iΓ1

∫
dε
2π

e−iε(t1−t2) f1(ε)

ondef1(ε)= 〈d†
k1
(0)dk1(0)〉 é a função distribuição de Fermi-Dirac associada à temperatura

do reservatório da direita (cujos elétrons são diferenciados dos elétrons do ponto quântico pelo

índicek1).

Assim, todos os termos da equação (B.6) são conhecidos, individualmente. Distribuindo

os termos dessa equação e recuperando as integrais e os indices temporais que acopanham as

funções de Green temos:

ḡ<1 (tt
′) = g<1 (tt

′)+
∫ ∫

dt1dt2ḡr
1(tt1)Σ

r
1(t1t2)g

<
1 (t2t

′)+
∫ ∫

dt1dt2g<1 (tt1)Σ
a
1(t1t2)ḡ

a
1(t2t

′)

+

∫ ∫ ∫ ∫

dt1dt2dt3dt4ḡr
1(tt1)Σ

r
1(t1t2)g

<
1 (t2t3)Σ

a
1(t3t4)ḡ

a
1(t4t

′)

+
∫ ∫

dt1dt2ḡr
1(tt1)Σ

<
1 (t1t2)ḡ

a
1(t2t

′) (B.8)

Calculando estas integrais obteremos:

ḡ<1 (tt
′) = iΓ1

∫
dε
2π

e−iε(t−t ′)

(ε − ε1)2+(Γ1
2 )

2
f1(ε) (B.9)

Sendo assim, definimos as funçõesΦ1(t1t2) na equação da função de GreenG<
22(tt) (equa-

ção B.3). Além destes termos já calculados, para encontrarmos a expressão deG<
22(tt), é nes-

cessário também definir os termos ˜g<2 , g̃r
2, eGa

22.

A expressão de ˜gr
2(tt1) foi desenvolvida no apêndice anterior apartir da soma infinita na

equação (A.11) e, é dada pela equação (A.12). A soma em (A.11)foi escrita para a função

de Green retardada não-interagente (gr ), mas pode ser generalizada para a função de Green de

equilíbrio escrita no contorno, de modo que teríamos:
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g̃2(ττ ′) = g2(ττ ′)+
∫ ∫

dτ1dτ2g2(ττ1)α2(τ1τ2)g2(τ2τ ′)

+
∫ ∫ ∫ ∫

dτ1dτ2dτ3dτ4g2(ττ1)α2(τ1τ2)g2(τ2τ3)α2(τ3τ4)g2(τ4τ ′)

+... (B.10)

Pois, diferente do caso para a função ˜gr
2, α agora apresenta dependência temporal. Essa

função pode ser escrita na forma de uma equação de Dyson:

g̃2(ττ ′) = g2(ττ ′)+
∫ ∫

dτ1dτ2g2(ττ1)α2(τ1τ2)g̃2(τ2τ ′) (B.11)

A partir da equação (B.11) podemos utilizar a equação de Keldysh (B.2) para encontrar

uma expressão para ˜g<2 :

g̃<2 (tt
′) = g<2 (tt

′)+
∫ ∫

dt1dt2gr
2(tt1)α

r
2(t1t2)g̃

<
2 (t2t

′)+
∫ ∫

dt1dt2gr
2(tt1)α

<
2 (t1t2)g̃

a
2(t2t

′)

+

∫ ∫

dt1dt2g<2 (tt1)α
a
2(t1t2)g̃

a
2(t2t

′) (B.12)

Explicitando os termosα2(t1t2):

α r
2(t1t2) = ∑

k2

t∗2t2gr
k2
(t1t2) =−

i
2

Γ2δ (t1− t2)

αa
2(t1t2) = ∑

k2

t∗2t2ga
k2
(t1t2) = +

i
2

Γ2δ (t1− t2)

α<
2 (t1t2) = ∑

k2

t∗2t2g<k2
(t1t2) = +iΓ2

∫
dε
2π

e−iε(t1−t2) f2(ε)

Os outros termos que devem ser definidos na equação (B.10) sãog<2 (tt
′), gr

2(tt1) e g̃a
2(t2t

′).

Temos por definição:

gr
2(tt1) = −iθ(t − t1)e

−iε1(t−t1) (B.13)

g<2 (tt1) = +iθ(t − t1)e
−iε2(t−t1)〈d̂†

1(0)d̂1(0)〉 (B.14)
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Além disso, ˜ga
2(t2t

′) = [g̃r
2(t

′t2)]∗. Esta informação, os resultados (B.13), (B.14) e as ex-

pressõesα2(t1t2) são substituídos nas integrais de (B.12). Resolvendo essasintegrais temos:

g̃<2 (tt
′) = iΓ2

∫
dε
2π

e−iε(t−t ′)

(ε − ε2)2+(Γ2
2 )

2
f1(ε) (B.15)

Por último, temosGa
22(tt

′), a qual é dada pelo complexo conjugado deGr
22(t

′t), obtida no

apêndice anterior (equação (A.16)):

Ga
22(tt

′) = g̃a
2(tt

′)

[

1−
2E2

0θ(−t)θ(t ′)
4+E2

0

]

(B.16)

Finalmente, podemos substituir os resultados (B.15), (A.12), (B.16) na equação (B.3). Te-

mos ainda que as expressões (B.4) também podem ser desenvolvidas, pois os termos ¯gr
1(t1t2),

ḡa
1(t1t2) e ḡ<1 (t1t2) já estão explicitados em (A.13), (B.5) e (B.9), respectivamente.

A descrição matemática do campo eletromagnético foi realizada no cálculo da função de

Green retardada, (A.16), no apêndice A. Adicionalmente, teremos nas equações (B.4) a seguinte

construção (exemplificando):

Φa
1(t1t2) = E∗(t1)ḡ

a
1(t1t2)E(t2) = E0δ (t1)cos(ωt1)ḡ

a
1(t1t2)E0δ (t2)cos(ωt2) (B.17)

Solucionando então as integrais associadas aos vários termos da equação (B.3) e agru-

pando esses resultados (um procedimento bastante extenso,embora não tão complexo, motivo

de sua omissão), chegamos enfim à expressão para a função de Green menor ordenada no tempo

G<
22(tt) - onde fizemost ′ = t:

G<
22(tt) = iΓ2

∫
dε
2π

f2(ε)
(ε − ε2)2+(Γ2

2 )2

{

1−
E2

0

2
θ(t)e−Γ2t/2

(

1−
E2

0θ(t)
4+E2

0

)

2cos(ε − ε2)t +
E4

0

4
θ(t)e−Γ2t

(

1−
E2

0θ(t)
4+E2

0

)}

+ iΓ1

∫
dε
2π

f1(ε)
(ε − ε1)2+(Γ1

2 )2

{

E2
0θ(t)e−Γ2t

(

1−
E2

0θ(t)
4+E2

0

)2
}

(B.18)
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APÊNDICE C -- Runge-Kutta de 2ª ordem (RK2)

Uma equação diferencial ordinária tem a forma básica:

dx
dt

≡ ẋ= f (x, t) (C.1)

Em um procedimento numérico, o primeiro passo para se resolver a equação (C.1) é discre-

tizar a variávelt. Isso pode ser feito da seguinte forma:

ti = ti−1+∆t (C.2)

onde∆t é uma diferença finita do tipo:(t f inal − tinicial )/N comN sendo o número total de vezes

em que se deseja discretizar o intervalo.

Para agora discretizar a derivada da função podemos utilizar a definição da derivada na

forma centrada:
f (x+∆x)− f (x−∆x)

2∆x
= ẋ j =

xi+1−xi−1

2∆t
(C.3)

Unindo esta expressão à forma original da definição de derivada, encontraremos que:

x j+1 = x j +∆t f (x j , t) (C.4)

Aqui utilizamos o método de Euler para encontrar a solução daequação diferncial. Este

método é do tipo de Runge-Kutta, embora de 1ª ordem. Se agora tivermos de resolver um

sistema de equações diferenciais no lugar de (C.1), é aconselhável utilizar um método um pouco

mais avançado.

Os métodos de Runge-Kutta de mais alta ordem, por exemplo, trabalham com médias pon-

deradas dos valores das funções calculadas. Colocando em equações, a versão de segunda

ordem seria:

x j+1 = x j +∆t f

(

x j +
∆t f (x j , t j)

2
, t j +

∆t
2

)

(C.5)
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Ou seja: calculamos a função em um tempot j para um argumentox j e, em seguida, uti-

lizamos este resultado como argumento para o novo cálculo dafunção (agora em um tempo

t j +0.5∆t). Se repetirmos este procedimento por n vezes teremos a função de mais alta ordem.

Por exemplo, para o RK de 4ª ordem teríamos (em ref. (45)):

F1 = f (x j , t j) (C.6)

F2 = f (x j +∆tF1, t j +∆t) (C.7)

F3 = f (x j +∆tF2, t j +∆t) (C.8)

F4 = f (x j +∆tF3, t j +∆t) (C.9)

A solução do sistema seria dada através de:

x j+1 = x j +
∆t
6
(F1+2F2+2F3+F4) (C.10)

Na solução de nossos sistemas de equações, por exemplo [(3.63)-(3.66)], utilizamos a ver-

são de 2ª ordem do método de RK. Implantar a versão de 4ª ordem,uma versão mais utilizada e

mais precisa, não traria nenhuma dificuldade, em termos de programação. Entretanto, os méto-

dos de Runge-Kutta são conhecidos por não serem muito velozes (46). As limitações impostas

pela capacidade computacional de nossas máquinas nos fizeram optar por continuar com o mé-

todo de 2ª, o que certamente não é o ideal. Embora, futuramente, pretendamos alterar estes

cálculos para a versão de 4ª ordem e ganhar um pouco mais em precisão, nossos resultados

possuem um erro númerico aceitável (da ordem de milésimos).


