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Resumo

O recente progresso na fabricacdo de sistemas de pontogcqa@&emicondutores (PQ)
tem tornado possivel o controle coerente de estados qogetic PQs utilizando técnicas Opti-
cas ou elétricas. Pulsos de laser tém sido recentemerizaddi$ para controlar coerentemente
a populagéo de éxcitons em PQs. A manipulacdo coerente alboesjuanticos € uma tarefa
de alta prioridade para o desenvolvimento da informacacnguatacéo quantica. Uma assi-
natura particular de coeréncia em estados quanticos s&tiécdes de Rabi, as quais foram
recentemente observadas em trabalhos experimentai® tesilho estudamos, teoricamente,
um sistema composto por um PQ semicondutor, tinel-acoplaeservatorios de elétrons. Na
presenca de um campo de laser um par elétron-buraco é codeiQ.nUma tenséo fonte-dreno
(bias) permite que elétrons e buracos tunelem para os resen@atdd estudo foi desenvol-
vido através da técnica de funcdes de Green de ndo-equilResolvemos numericamente um
conjunto de equacdes diferenciais acopladas para as &ided@reen retardada e menor. Estas
fornecem a probabilidade de ocupacéo dos dois niveis no RQi@carrente induzida por laser.
Concentramos nossa atencao nos efeitos da temperatueaasobscilacoes de Rabi. Nossos
principais resultados incluem um bloqueio de Pauli termate ativado na fotocorrente. Estes
resultados sugerem a habilidade de medir temperaturanas sjuanticos coerentes, sugerindo,
assim, a possibilidade de um novo termdmetro baseado erogpguénticos.

Palavras-Chave:pontos quéanticos, fotocorrente, funcdes de Green, efi&toscos, osci-
lacGes de Rabi.



Abstract

The recent progress in the manufacturing of semiconducianigm dots (QD) systems has
made possible the coherent control of quantum states in @Dg wptical or electrical tech-
niques. Laser pulses have been recently used to coheremhnto quanticontrol the exciton
population in QDs. The coherent manipulation of quanturtesta a high priority task to the
development of quantum information and quantum computat©@ne particular signature of
coherency in quantum systems is the Rabi oscillations, wviere recently observed in a few
experimental works. Here we theoretically study a systempmsed of a semiconductor QD,
tunnel coupled to electron reservoirs. In the presence aserlfield an electron-hole pair is
created in the QD. An external source-drain (bias) voltdigeva electrons and holes to tunnel
to the reservoirs. The study was developed via the non4ibguiin Green’s function technique.
We solve numerically a set of coupled differential equatitm the retarded and lesser Green
functions. This gives the occupation probabilities of thwe fevels of the QD and the laser-
induced photocurrent as a function of time. We focus ounétia on the effects of temperature
on the Rabi oscillations. Our main findings encompass a talkaotivated Pauli blockade of the
Rabi oscillations that can be controlled via the resernieingperature. We also discussed the ef-
fects of this thermal activation of Pauli blockade on thetpbarrent. These results suggest that
ability to measure temperatures via quantum coherentlsigihas suggesting the possibility of
a new quantum-dot based thermometer.

Keywords: quantum dots, photocurrent, Green’s functions, thernfatef, Rabi oscillati-
ons.
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1 Introducao

O transporte elétrico em nanoestruturas tem despertadmeratencao dos pesquisadores
nos ultimos anos. Por um lado, sistemas de baixa dimengladal como os pontos quanti-
cos (PQs), permitem o estudo de aspectos fundamentais deiceequanticad.g, coeréncia
de estados) e de interac6es de muitos corpos como, por exemipiteracdo elétron-elétron
(1), elétron-fénon (2) e radiacdo-matéria (3). Como todoprocessos interagentes e coeren-
tes repercutem diretamente nas propriedades de transpaderente elétrica nesses sistemas
constitui uma forma indireta de se observar e medir fenémésizos. Por outro lado, disposi-
tivos nanoestruturados apresentam enorme potencial placagbes tecnoldgicas em eletronica
e optoeletrénica, que vao desde diodos emissores de luz(LEPaté dispositivos para a com-
putacdo quantica (5).

No que diz respeito a Fisica basica, PQs constituem um eteedestema para se estudar
seus aspectos fundamentais. Devido a grande facilidadejaense controlam as proprieda-
des eletronicas de um ponto quantico, suas dimensdes e gglaraento com o ambiente,
tornou-se possivel estudar uma enorme variedade de naitesdisicos em diferentes regi-
mes. Por exemplo: o acoplamento de um PQ a eletrodos met#diem ao aparecimento do
Efeito Kondo, em regime de baixa temperatura (6). Além deasfeelacionados comdJn-
derscreenedondo (7), Interferéncia Fano-Kondo (8) e Kondo de Dois gs(9). Uma vasta
lista de novos efeitos envolvendo outros tipos de interd@&como a interacdo elétron-fonon
(2), o acoplamento spin-6rbita (10), o0 emaranhamento gqua(itl), etc., também so6 foram

possiveis de se observar em funcéo dessas nanoestruturas.

Pontos quanticos constituem um excelente sistema paranmeptacédo de portas ldgicas
usandoqubits (bits quanticos) (12). O spin eletrénico em um PQ, por exemipkma natu-
ralmente um qubit através de uma superposicao de estadodayne(13). Por este motivo,
tem-se observado na literatura crescente atencao pettoefdicoeréncia quantica dos estados
de spin. Atualmente, ja é possivel iniciar, controlar coenmente e ler os spins eletrénicos de
um unico elétron ou de pares de elétrons confinados (14).
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Probabilidade de ocupagéo do estado

Figura 1: Evolug&o temporal das probabilidades de ocupaggce |c;|? dos estadof) e |1),
respectivamente, em um sistema perturbado por um poterstigdtorio. O padrao observado
€ conhecido como ‘oscilacdes de Rabi’.

Sistemas excitbnicos também constituem uma base paradgetlagqubits em PQs (15).
Utilizando um laser em ressonancia com a energia excitbg@&mm-se pares elétron-buraco
ligados (éxcitons) no interior do ponto quéantico. Estadeszero|0) ou de um éxcitorjl1)
podem produzir qubits da forn{a |0) + 3]1)). Através de técnicas tipmump-probeonde um
primeiro pulso de laser excita o sistema e, um segundo ptriseaalo, mede o resultado dessa
excitacdo, vém-se gerando e controlando de forma coereimémica de portadores no PQ. A
principal assinatura de coeréncia na evolucao temporalktEnsa sdo aescilagdes de Rabi
Sabe-se que um sistema de dois niveis, quando perturbadmmampo externo sinusoidal, em
ressonancia com a energia de transi€io- |1), desenvolve oscilagbes nas probabilidades do
sistema estar eff@) ou |1) de acordo com o tempo (16). A figura (1) ilustra a evolugéo tealp
das probabilidadegy|? e |c1]2, correspondentes aos estadlyse |1), respectivamente.

Naturalmente, nenhum sistema fisico é totalmente isoladandbiente. A partir da in-
teracdo do sistema com este surgem, entdo, mecanismosagétesa que, eventualmente,
suprimem as oscilacdes de Rabi. Como exemplo tipico de uraniszmeo causador de decoe-
réncia, temos o acoplamento do par elétron-buraco ao vdetroraagnético, o qual origina o
processo de recombinacdo dos pares e, consequentememieiteceamento das oscilagdes de
Rabi. Em sistemas de PQs acoplados a reservatorios de aangs, fontes de decoeréncia tam-
bém estdo presentes. Mostrou-se (17) que o acoplamenttadegexcitdnicos ao continuo de
estados davetting layer(camada molhada) da origem ao decaimento das oscilactavatias
na fotocorrente. Outras fontes de decoeréncia podem estamtes, como 0 acoplamento, por
tunelamento, dos elétrons e buracos aos terminais quetaamecponto quantico a um cir-
cuito. Mais recentemente, oscilagbes de Rabi também fazportadas em diodos poliméricos
emissores de luz (18).

Foi originalmente demonstrado por Zrene¢ral. (19) que as oscilacdes de Rabi em um
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Figura 2: Perfil de potencial (b) da regido intrinseca doatigwo mostrado, esquematica-
mente, em (c): um fotodiodo de um dnico ponto quantico (P@ura retirada da referéncia
(19).

sistema de dois niveis de um PQ, excitado por um laser e almalaletrodos (fotodiodo), tam-
bém aparecem na fotocorrente. A figura (2) mostra um esquarestditura de bandas (b) e de
uma vista lateral (c), também esquematizada, do sistemdaski por esses pesquisadores. Ele
constitui-se de um fotodiodo de um Gnico ponto quantico senadutor. Um unico PQ, selecio-
nado opticamente através de uma ‘mascara de sombra’ dagesitbre o contato superior por
técnicas litogréficas, € excitado por um laser, gerandspaétron-buraco. Devido a presenca
de uma tenséao fonte-dreno (bi&g), ap0s a geracao do par os elétrons tunelam para os reser-
vatorios adjacentes, dando origem a uma corrente eléfatm¢rrente). Também se mostrou
que essa fotocorrente pode eventualmente ser spin-aardevido a uma interacao de troca
via estados de biexciton (20). Este ultimo resultado indigtencialidade de fotodiodos de
pontos quanticos para a eletrénica dependente de spin.

Arranjos de PQs, ou moléculas artificiais, também vém semdestigados visando aplica-
¢cbes em computacdo quantica. Por exemplo, mostrou-se ifidade de se controlar, através
de oscilacbes de Rabi, o tunelamento eletronico entre P@sesudes (21). Também se obser-
vou que o decaimento espontaneo e a geragdo de éxcitorssdiratmoléculas de dois PQs
leva a estados de éxciton indireto com tempos de decoend@aisdongos (15).

Apesar da literatura envolvendo geragéo de oscilagfesmesrem fotodiodos de PQs ja
ter aproximadamente dez anos (considerando o trabalheipate Zrenneet al), ndo hé es-
tudos discutindo efeitos térmicos nas oscilagdes de Rabf@acorrente. No presente trabalho
iremos analisar, teoricamente, como a temperatura dava¢deos de carga, nas proximidades
do ponto quantico, pode afetar a coeréncia quantica dorastea fotocorrente. Nosso sistema
ser& constituido de dois niveis (bandas de valéncia e caoylagoplados entre si através de
uma radiagéo incidente. Esses niveis também se acoplararaai@sios de carga, correspon-
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dentes a camadas de semicondutor dopado tipo n ou a contetakécos. Esse acoplamento
da origem a decoeréncia no nosso modelo. Através do formalde funcdes de Green de
nado-equilibrio NEGF, na sigla em inglés) calcularemos a dindmica da populac@&tetens

e de buracos no PQ na presenca de um laser continuo. Mostgaima@s ocupacdes oscilam
temporalmente, apresentando um decaimento devido actmesto dos portadores para os
reservatorios. Tanto a amplitude de oscilagdo quanto @ watial (antes da incidéncia do la-
ser) das ocupacoes eletronicas sao fortemente afetadotepgleratura dos reservatérios. Do
mesmo modo, a fotocorrente apresenta oscilagées amase@dias componentes da corrente
no sistema seréo analisadas: (i) a corrente elétrica gggaderdialmente, por elétrons foto-
excitados que saem do ponto quantico e (ii) a corrente prewvendos elétrons do reservatorio,
que tém probabilidade finita de tunelar para dentro do ponémtico packwards current
Essa ultima componente, em particular, depende fortengartiemperatura. Como essas com-
ponentes tém sentidos opostos, dependendo dos valorasplers&tura, intensidade do laser e
posicao energética dos niveis, a fotocorrente pode senmmada ou suprimida. A fotocorrente
apresenta, portanto, um comportamento nao-linear congdfuda intensidade do laser.

Esta dissertacéo esta dividida da seguinte forma: ainde oapitulo introdutorio, alguns
conceitos nescessarios para uma compreensao mais amsuthboeserdo melhor apresenta-
dos. O sistema fisico é descrito em sequéncia, no capituldsZonceitos formais da teoria
de ndo-equilibrio, bem como sua aplicacédo ao sistema, séseapados no capitulo 3. Os re-
sultados principais, apresentados no capitulo 4 estadidipg em trés principais: populacdes
eletrbnicas em um sistema de dois niveis sob a incidéncidigio, sem acoplamento com os
reservatorios; populacao eletrénica de um anico nivelladopa um reservatério, sem incidén-
cia de radiacao. Por ultimo, consideramos o sistema forrpadam ponto quantico, acoplado
a reservatorios, sob a incidéncia de um laser continuo. @ué@p contém nossas conclusodes.
Adicionalmente, mas ndo menos importantes, os apéndicd3, faenbém fazem parte de nos-
sos resultados. Nestas secdes finais, apresentamos oaleiseento de expressdes analiticas
para as funcdes de Gre®etardada(A) e Menor (B), utilizando ndo um laser continuo, mas
um pulso de laser tipo delta. A tecnicidade e extensao destendolvimento nos fez optar
por apresenta-lo em apéndices ao invés do texto principaleditamos na importancia deste
resultado pois ele sera util quando se desejar estudaisdatraas de pulsos (como os gaus-
sianos, mais utilizados experimentalmente), em que setuafaliticas ndo sao possiveis (no
plano real).
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1.1 Semicondutores

A partir do trabalho de Bohr (22), o modelo atémico exister#gquela época foi, de certa
forma, revolucionado pela incorporacao dos conceitostopenque, ndo havia muito, tinham
sido langados por Max Planck. No modelo de Bohr, o elétroncslieia ser encontrado em
oOrbitas circulares fixas em torno do nucleo atémico. Ou sEalétrons dos atomos, nesse
modelo, estariam distribuidos em niveis de energia diseid® modo que, entre esses niveis,
existiriam energias nao permitidas aos elétrons. Este lmddscreveu com precisdo o espectro
de energia do a&tomo de hidrogénio. Comumente, o intervate doas energias permitidas ao
elétron &€ chamados pelo termo, em ingtEs.

Os modelos atémicos considerados atualmente sdo bem madexos, baseando-se no
conceito de orbitais atbmicos que, basicamente, sdo umefdiferente de distribuicdo dos
elétrons, que ndo em oOrbitas circulares. Entretanto, a dieidiscretizacdo permanece: cada
orbital possui uma energia diferente e se distancia dosidenargeticamente, formando um

gap
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Figura 3: Formacéo da estrutura de bandas do sédio, comadudg distancia interatdmica.
Figura retirada da referéncia (23).

Quando se agregam para formar os materiais solidos, os atémcaeus niveis de energia
distorcidos devido as intera¢@es decorrentes da apro&mn@e maneira simplificada, os niveis
atdbmicos se desdobram a medida que os atomos se aproxinmarantio bandas de energia. A
figura (3) mostra a relagéo entre as distancias interat@miegormacéo da estrutura de bandas
para o sédio (Na).

O preenchimento das bandas é o que determina a naturezatésolacondutora de um
material. O nivel de Fernttr € um valor de energia que indica que, a temperatura 0K, todos
0s estados com energia inferior estdo ocupados, indicastio a preechimento das bandas de
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energia no chamado estado fundamental. A Ultima bandagreirem um material, no estado
fundamental, é chamada banda de valéncia (em analogia @aateazaléncia nos atomos no
estado fundamental, que também abriga os elétrons maigatices). Ela pode estar cheia ou
ndo. A proxima banda desocupada acima do nivel de Fermi éacteabranda de conducéo.
Também tratamos congapa diferenca entre o topo de uma banda e a base da seguinte.

Os materiais condutores tem a sua Ultima banda semiprelenddinivel de Fermi, nesse
caso, esta posicionado no meio da banda. De maneira opestateriais isolantes tém a banda
de valéncia completamente preenchida. O nivel de Fermsdtantes, no estado fundamental,
se encontra acima da banda de valéncia e abaixo da de condutféionalmente, @apentre
a banda de valéncia e a banda de conducgéo é o que decidira satenahsera isolante ou

semicondutor.

Ao aumentarmos a temperatura de um material, que € isoldtelq, seus elétrons irdo
adquirir uma energiigT. SekgT << Egap 0s elétrons néo alcancarédo a banda de condugéo e
o sistema entéo sera isolante. Nesse caso, possivelmeéateds que aumentar a temperatura
do material até ele se fundir para conseguirmos que condiyuzaa corrente; e ja ndo teriamos
mais um sélido. Finalmente, podemos compartilhar uma g@ésimples, porém razoavel, do
gue € um material semicondutor. Semicondutores sao matenéntes no estado fundamental
que, quando submetidos a temperaturas diferente& dpdilem se tornar condutores, dado o
pequenogap entre as bandas de conducéo e valéncia, que torna possipaterimnento de
portadores de carga na banda de condugéo.

Os semicondutores podem ser divididos principalmente eiminsecos, formados de mate-
rial puro e nos quais a condutividade varia, de forma predante, com a temperatura; extrin-
secos, que possuem impurezas (outros atomos ou molécdieisnadas, intencionalmente, a
sua estrutura (cristalina ou néo), por um processo conmecicho dopagem, o qual diminui,
drasticamente, a dependéncia da condutividade com a taetager Existem varios métodos
experimentais para se dopar um semicondutor, tais comoasadiem alta temperatura, que € 0
método mais comum, e a implantacgéo iénica (23). Fato & qupageéon faz com que o semi-
condutor tenha uma maior concentracdo de portadores de, cagye certamente influencia a
condutividade elétrica do material.

Os elementos quimicos, de acordo com a distribuicdo dawesha camada de valéncia,
séo classificados em familias ou grupos na tabela perio8egretendemos obter um semi-
condutor com excesso de elétrons, chamados de semicoestigom, devemos inserir alguma
concentracao de um elemento dopante que, quando subeigiuirs atomos na rede cristalina,
um ou mais de seus elétrons ndo participem da ligacdo quisgdarnando disponiveis para
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Figura 4. Formacgdo de pontos quanticos auto-organizaskitassemblédpelo modo de
Stranski-Krastanow.

a conducdo de carga. Se quisermos que um material comoio,silécgrupo IV (4 elétrons

na valéncia), tenha excesso de elétrons, devemos dopdnl@lemnentos do grupo V (cinco
elétrons na valéncia). Para obter um semicondiporp, que apresente escassez de elétrons,
deve-se dopar o semicondutor com elementos que, quandaosao material por determi-
nado processo, ‘roubem’ elétrons da rede para completagages quimicas nescessarias a
estabilidade do material; desta forma, séo criadas vaasaina rede, chamadas ligracose,

por possuirem carga elétrica positiva, também formam unramte. Se doparmos materiais
do grupo IV (Si, Ge) com materiais do grupo lll, teremos semdtitores tipo p. As impurezas
gue doam elétrons livres a rede e as que 0s retiram sdo chemesjaectivamente, doadoras e
aceitadoras.

A implantacdo de impurezas faz com que surjam niveis de iandigcretos (relaciona-
dos a impureza) entre o gap do semicondutor. Para impureza®ihs este nivel (ou niveis)
aparecera mais proximo a energia minima da banda de conduay@oas aceitadoras em ge-
ral ele surge proximo ao topo da banda de valéncia. Estesmiigeretos vao provocar um
deslocamento do nivel de Fermi para préximo de cada bandgroee o tipo de impureza.

1.1.1 Pontos Quanticos

Pontos quéanticos séao heteroestruturas semicondutorasx@edimensionalidade (zero, no
caso ideal) que conseguem confinar os elétrons nas tréssbeseaspaciais. Esse confinamento
espacial faz com que os elétrons no ponto quantico sejambdistos em niveis de energia
discretos, semelhantemente aos dos atomos (embora os JBReepostos por uma grande
quantidade de atomos). Por este motivo os PQs também sdadbsuate &tomos artificiais.

Existem diversas formas de se produzir um ponto quanticoeX@mplo: através de técni-
cas litograficas, pode-se depositar eletrodos metalidoe sona superficie semicondutora sob
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a qual reside um gas de elétrons bidimensional. Ao se apiinartensdo negativa nestes con-
tatos, o gas de elétrons se depleta, deixando uma regid deziortadores que corresponde
ao ponto quéantico. O tamanho tipico de um PQ varia de algumdnmetros até centenas de
nandmetros. O seu tamanho, formato e intera¢gdes podemrgeolados atraves de tensdes
elétricas aplicadas. Os PQs podem ser crescidos ou saatesizie forma auto-organizada. Um
dos modos de crescimento de pontos quanticos mais conkera8transki-Krastanow (24).

Afigura (4) ilustra de maneira esquematica a formacao depapianticos auto-organizados.
Uma camada semicondutora € crescida sobre outra de pavateetde ligeiramente diferente
() - por exemplo, InAs sobre GaAs. A medida que a camada de éekescida, surge uma ten-
sao narede cristalina desse material, devido ao descasadosparametros de rede. Eventual-
mente, quando uma certa espessura critica € atingida, aaatednAs relaxa, dando origem a
ilhas nanoscopicas (PQs) (I1). Para fins de estabilidadéstEnsa e aplicacées em dispositivos
por fim, cresce-se uma segunda camada semicondutora sgboatos quanticos, a chamada
capping layer(lll). Os pontos quanticos também podem ser crescidos erasmgio soélidos,

tais quais os colodides (24).

Conforme dito anteriormente, os semicondutores aprevegégsentre suas bandas de
energia. A figura (5) (Ref.: (25)) ilustra gapsde energia de diferentes semicondutores e seus
respectivos alinhamentos uns com os outros. Observaralfigasta € possivel relaciona-la, de
modo particular, a formacao da heteroestrutura GaAs-P@A¥GaAs, cujo perfil de potencial

esta ilustrado na figura (6).

Esse perfil de potencial leva ao confinamento eletronicordagirecdes espaciais, dando
origem a niveis discretos de energia. No presente estudosreonsiderar apenas um nivel em

cada banda no interior do ponto quantico.

2
3- L ==y = T
E '-_'7 1 __—.-
3 4CB 0l ==
o
g =1 ||
é 57 1 —
> =1 e ]
3 61 B —
m _—
-7
VBl
k- = a w © a2 aop e v o
E3tgsssefeggsgec
S0 =0<L<EGgEgTOOONNN

Figura 5: Gaps de energia de alguns semicondutores IlI-We (VB = banda de valéncia e
CB = banda de conducéo). Figura retirada da referéncia (25).
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Figura 6: Potencial de confinamento vertical de um PQ serdigon auto-organizado.

Os dispositivos optoeletronicos semicondutores estdariagpresentes em nossa vida dia-
ria. Como exemplo, temos os diodos emissores de luz (LEDzados em displays, por exem-
plo, e os fotodiodos, que convertem energia luminosa enewtarelétrica. Esses dispositivos
sao baseados principalmente na criacdo ou recombinacaretegiétron-buraco.

A geracédo de pares elétron-buraco se faz através da prordeq#o elétron da banda de
valéncia para a banda de conduc¢do do semicondutor, crides®a forma, um buraco na banda
de valéncia. Em geral, esse processo é feito através démuiedde uma radiacédo eletromagné-
tica com energia igual ou maior do qugyap do semicondutor. F6tons com energia suficiente
séo absorvidos provocando a transicao interbandas. Estegso denomina-se absor¢cdo. O
processo reverso é chamado de recombinacdo. Nesse cdsmset buracos se aniquilam
mutuamente de maneira radiativa ou ndo-radiativa. No caseadiativo a energia liberada é
transferida para fénons e, consequentemente, dissipaidana de calor. No caso radiativo,
tem-se a emissédo de fétons com energia igual ao gap do nhadarido origem a um processo

de luminescéncia.

No sistema considerado neste trabalho, a transi¢cdo Optidara entre os estados das ban-
das de valéncia e conducgéo do ponto quantico. A figura (Aral@sincidéncia de um féton
com energidiv em ressonancia com a diferenca de energia dos niveis, dagéma um par
elétron-buraco no PQ. Aquin = h/2mr onde h é a constante de Planck & a frequéncia do

foton.
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Figura 7: Formacao de éxcitons em um PQ semicondutor atdavi@sidéncia de uma radiacao
ressonante com a transicédo da banda de valéncia para a leaooladiicéo.

1.1.2 Fotodiodos

Dependendo da técnica de dopagem utilizada é possivelurnanaterial semicondutor
gue apresente dopageipo n etipo p na mesma amostra. Essa capacidade técnica permite
gue uma camada fina de transicdo seja formada entre cada smegi#es dopadas. Essa
camada € chamagancéo p-n, e a partir dela sdo construidos diversos tipos de dispos;ti
destacadamente os diodos (23).

Diodo € um componente de circuitos eletrdnicos que apemastpe passagem de corrente
elétrica em um sentido. O funcionamento do diodo esta baseaédxisténcia de uma barreira
de potencial que surge na juncéo entre as regides dopadas.

Como vimos na sec¢do 1.1, nos semicondutores tipo n o nivekduifesta proximo a
banda de conducdo e nos tipo p, proximo a banda de valéncigetdrio, € esperado que
o nivel de Fermi seja 0 mesmo nos dois lados da jun¢éo fornmadaremesmo material. Os
portadores em excesso de cada lado se difundem de um ladoqa#ra no intuito de equilibrar
esse excesso. No entanto, essa difusdo produz camadamdas®a regido de transicdo que
acabam formando um campo elétrico de n para p. Este campodseaogifusdo de ambas
as cargas até que as correntes se anulem e o sistema entreikbniegEssa regido em que
as cargas ndo estdo compensadas € mais conhecida por cawgdetdo. O campo criado
nesta regido corresponde a uma diferenca de potencial@ntteis lados. Isso forma o que
conhecemos por barreira de potencial, ja que as cargas daonpser transportadas nos dois
sentidos. A figura (8) esquematiza a formagao da barreirasmg@ial em uma juncao p-n de

semicondutores.
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Figura 8: Demonstracdo esquematica do processo de forrdad#oreira de potencial em uma
homojuncao semicondutora p-n. Figura retirada da refexg@8).

As juncdes formadas por um mesmo material s@mojuncées Quando a juncéo é for-
mada por dois materiais diferentes temos umgerojuncda As heterojungbes podem ser
formadas por semicondutores diferentes ou por um metal eemitcendutor.

A juncao metal-semicondutor resulta em uma barreira denpiteconhecida por barreira
Schottky. Quando colocamos estes dois materiais em couzdore 0 mesmo deslocamento
de cargas que na homojunc¢ao, no entanto, ndo ha como os $eeadeslocarem pelo metal. O
acumulo de carga nos dois lados da jungéo dé origem a ba®akitky, que é um tanto quanto
diferente da barreira na jungéo p-n.

Utilizando contatos metal-semicondutor, portanto, poakeoonstruir os diodos de barreira
Schottky. Os diodos Shottky ndo suportam correntes elevadaor este motivo sua maior
aplicacdo € em circuitos de detecao, que exigem respostaltaeinrequéncia e alta sensibilidade
(chaveamento rapido).

Osfotodiodosséo estruturas detetoras de luz, que convertem a mesmaremtealétrica.
Em fotodiodos de juncéo p-n, isso se d& através da absorcfioms na regido proxima a
camada de deplecdo, que agora estd exposta para permgsagpen de luz, tal qual mostrado
na figura (9). Com a absorgéo, um par elétron-buraco é formadda portador é acelerado em
um sentido diferente pelo campo elétrico da juncéo.

Existem dois modos de operacéo dos fotodiodos: fotovoltaitotocondutivo. No foto-
condutivo uma tenséo externa é aplicada e, nesse caso ocqoiampositivo € iluminado, uma
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Figura 9: Vista lateral esquematizada de uma estrutura kodeium fotodiodo de juncéo p-
n. O contato metalico superior possui aberturas que pematentrada de radiacdo. Figura
retirada da referéncia (23).

corrente flui no sentido oposto a corrente aplicada. Na gferéotovoltaica, o circuito esta
aberto e a iluminacédo da juncéo faz surgir a tensdo que gerandente elétrica.

Pontos quanticos e Fotodiodos

Apos um certo tempo da fotoexcitacdo ilustrada na figurao(par elétron-buraco devera
recombinar radiativamente, produzindo um espectro fotolascente. Alternativamente a isso,
poderia-se gerar uma fotocorrente no sistema. Para isptaat@e dois reservatdrios de carga
a esquerda e a direita do sistema utilizando, por exemplozantato Schottky. Na presenca
de uma tenséo fonte-dreno surge uma deformacédo do perfiltdagm, conforme ilustrado
na figura (2). Com isso os elétrons na banda de conducéo e asobura banda de valéncia
do ponto quantico podem tunelar para os reservatorios ga,cdando origem, assim, a uma
corrente fotoinduzida no sistema.

Um aplicacdo importante dos fotodiodos semicondutoresabactcao de células sola-
res (23). Estas sdo reconhecidamente chamadas de céligiesltiicas por se tratarem de
fotodiodos operando no modo fotovoltaico. Na referénc,(@s autores discutem, dentre va-
rias outras aplicacdes possiveis, a utilizacado de PQs nadaho de células solares hibridas
inorganicas-organicas.
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2 Sistema Fisico - Modelo

2.1 Ponto quantico semicondutor em um fotodiodo

Neste trabalho estudamos um sistema formado por PQ semioomaserido na estrutura
de um fotodiodo, tal qual o experimento de Zrenaerl. (19). Um esquema do disposi-
tivo construido por estes pesquisadores pode ser vistoura 1ig) (c). No experimento, uma
amostra contendo PQs semicondutores auto-organizado€>aé\$, crescidos sobre camadas
de GaAs, é acoplada a contatos metalicos, formando eskranta um diodo Schottky (ver
secdo 1.1.2). Um esquema possivel da estrutura de bandedalediodo de um Unico ponto

quantico é mostrado na (figura 10).

PQ Banda de Condugéo

Reservatério .
Banda de Valéncia

Figura 10: Esquema da estrutura de bandas de um fotodiodm daico PQ. Um par elétron-

buraco é formado quando uma radiacéo € incidida sobre 0 mé&sada nivel no PQ se acopla
a um reservatorio atraves de barreiras de tunelamento. elmséd fonte-dreno aplicada forca
0s portadores a tunelarem para os contatos formando uneat®de portadores no dispositivo.

A selegéo de um unico PQ para o fotodiodo é feita através dearedsde abertura na-
nométrica $hadow mashBsconstruidas atravées de sofisticadas técnicas litogsatice deixam
apenas um unico PQ exposto a incidéncia de radiacdo. Npssketexperimento, foram utiliza-
dos pulsos de laser para criar um par elétron-buraco no godétttico. Uma tenséo fonte-dreno
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(bias) aplicada cria a diferenca de potencial nescessairaque os portadores possam tunelar
do PQ para os contatos, através das barreiras de potereste gaso, as camadas de GaAs), e
assim formar uma corrente de portadores no dispositivo.

Pela figura, notamos ainda que o elétron no nivel localizadeamda de conducéo do PQ
deve tunelar para o contato da esquerda devido ao estraei@ama barreira de tunelamento
nesse sentido. Devido & oposigéo das cargas, o buraco héoedlezado na banda de valéncia
deve tunelar para fora do PQ em sentido contrario ao elgiorytgnto, para o contato da direita.
Em nosso trabalho, os contatos séo, na realidade, resgéogalé elétrons. Isso quer dizer que
guando um elétron entra ou sai do contato o potencial quidoamesmo se mantém, devido
a presenca da tenséo de fonte-dreno que funciona como ueralsimentando esse sistema
indefinidamente. Por este motivo, precisamente, temos abigma de n&o-equilibrio.

E importante dizer que, neste estudo, ainda ndo considevara interagio Coulombiana
no sistema. Além disso, como veremos adiante, a interac@adicdo com a matéria sera
tratada em um modelo semi-classico (sem quantizagéo da luz)

2.2 Hamiltoniano do sistema

Tomando a discusséo acima sobre o sistema, podemos delgmadematicamente, pelo
seu operador hamiltoniano totdl, no formalismo de segunda quantizacéo (se¢édo 3.1) que é
composto por trés termos principais:

H = Hg+H+H (2.1)

Hg € 0 hamiltoniano que contém os termos correspondentes &mguaodmtico (‘d’ do inglés
dot):

He = eidids+edidy (2.2)

aqui, os niveis 1 (na banda de valéncia) e 2 (ha banda de camdigen energias; € &,
respectivamente. O operadd{?(di) cria (aniquila) um elétron no nivel(i = 1,2) do ponto
quantico. Para efeitos de célculo utilizamos a notagdo daiquburaco desocupando a banda
de valéncia é equivalente a um elétron ocupando-a. Os doissepresentes nesse hamiltoni-
ano sao associados a energia cinética das particulas ress. nfambém fica claro que néo é
considerada nenhuma interagao entre as particulas nosideis.

Em nosso modelo os contatos sdo essencialmente tratadosresenvatorios (27). O tu-
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nelamento das particulas para os reservatorios, poresttodescrito erfl;:

H — Z(tldlldl +H.c)+ g(tzdlzdz +H.c)+ Z i df dig + Z godi,d,  (2.3)
1 2

1 2

Os |’ndicesdll (dk,) edl2 (dy,) criam (aniquilam) elétrons nos reservatorios 1 (direjtae
se acopla ao nivel 1, bv) e 2 (esquerda, que se acopla ao nibe), Zespectivamente; e
to sdo as constantes de acoplamento entre 0s reservatorioegpestivos niveisH.c. sdo
0s hermitianos conjugados desses termos. As duas UltimaasssAo 0s termos cinéticos re-
lacionados aos elétrons de cada reservatorio, ndo-ieteesy Essencialmente, através deste
hamiltoniano estamos tratando o sistema tal qual um diocestércaso, um diodo foto-ativado,
ou fotodiodo): os elétrons do reservatorio 1 s6 podem tupelaa o nivel 1 no PQ. A mesma
condicao € observada nas expressdes para o nivel 2 e o tégera

H; modela o acoplamento dos niveis através da radiacao iteif(leaquivalente a descricédo
de um processo de absor¢éo e emissao da luz):

H = E*(t)(ka1dldr) +E(t) (H12d]dp) (2.4)

Lij € o elemento de matriz do dipolo elétricB(t) € uma fungéo classica que descreve a
radiacdo. Na proxima secdo apresentamos a forma como egsgamfoi descrita em nossos
calculos.

2.3 Laser

Uma onda eletromagnética que interage com um material saghitor em sua formiaulk
provoca a transigédo dos elétrons da banda de valéncia pareda be condu¢do. Também na
nanoestrura de um PQ ocorre este efeito, embora se tenbacoettole sobre a energia dos
niveis onde ocorrem as transi¢des - atraves de técnicasragpéais de fabricacéo e controle
destas estruturas.

A radiacdo em nosso modelo é tradada de forma classica (santizpcdo). Sabemos
gue a onda eletromagnética possui uma componente elégizemagnética. No entanto, a
interacdo do campo elétrico com o material € muito mais espre que a interacdo do campo
magnético, a qual, portanto, desprezaremos.

Nos trabalhos experimentais a radiacdo incidida sobreensisestd comumente na forma
de laser (do ingléd:ight Amplification by Stimulated Emission of Radiajiof radiacéo laser é
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escolhida pois as intensidades e frequéncias utilizaddenpger controladas facilmente. Além

disso, através deste tipo de radiacéo, a intensidadadezidadpode chegar a valores bem
altos. Utilizando pulsos de laser ultra-rapidos, processetronicos podem ser monitorados em
escalas de tempo comparaveis aos tempos de interacaa gpice excitacdes eletrbnicas (28).
Também é possivel investigar a dindmica de um sistema desmpéirticulas coerentemente
excitado em escalas inferiores aos tempos de decoerépiciasti Uma funcéo de onda é dita

coerente se podemos dizer sua amplitude e fase, em todogros pantos do espaco e do

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

Para trabalhar nosso modelo fisico, inicialmente, utii@a um laser continuo, mais co-
nhecido pela abreviacdo “CW” (do ingl&nntinuous wave ao invés de um pulso de laser.

Descrevemos o campo eletromagnético da radiagcédo na fororadds planas monocroma-
ticas:

E(F,t) = EpcogkF— wt) (2.5)

Ondek é o vetor de onda associado a onda luminbgay vetor associado ao deslocamento
espacial da onda® é sua frequéncia.

Como discutido na ref. (30), nos PQs a amplitude de deslati@e elétroni() € da ordem
de algumas dezenas de nan6metros. Simultaneamente, ga#aidaré consideravelmente
menor que o comprimento de onda associado a transigédo éptieaos dois niveis no PQ. Isso
faz com qu&.? << 1 e, portanto, utilizamos a aproximacgéao de dipolo oaide ~ 1. Assim,

ficamos com:

E(t) = Epcogwt) (2.6)

Neste ponto, outra aproximacao pode ser feita: Belating Wave Approximatiqaproxi-
macado de onda girante) os termos ditos contra-giranteslg@mdo exponenciais que contém
a somat(w+ ap1)), que surgem no hamiltoniano de interagdo com o campo elagnético
H,, podem ser desprezados pois, por oscilarem muito rapidanreéo contribuem de maneira
relevante com as intera¢des ocorridas no sistema. ApOsxatassos matematicos (ver, por
exemplo, ref. (30)) teremos:
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H = ye '®(didy)+ye"“(dldy) (2.7)

Ondey [ ELZ“ e, para nos, portanto, refletird a intensidade do laseraajaicO que carac-
teriza a radiagéo, neste caso, como continua, é o fato dg m@e depende do tempo. Traba-
Ihando a dependéncia temporal godemos modelar gsulsos de laserque serdo alvo de
investigagao futura.

Por ultimo, devemos incluir uma rapida discussao sobre itoada intensidade do laser
aplicado (0 y) sobre os niveis do PQ. Nas referéncias (31) e (32) encoosrdiscussdes sobre
este assunto. Em ambas, os autores discutem a formagidtos Em um sistema com
forte acoplamento da radiacdo com a matéria, estes dubdgiesentam o desdobramento dos
niveis em uma combinacado de outros dois distanciados dessgrncipais, simetricamente,
por um valor(d +y. Lembrando que isto ocorre quando o laser € intenso e sugfieig esta,
aproximadamente, em ressonancia com a frequéncia ass@cieahsi¢cao entre os niveis 1 e 2

().

Um gréfico deste efeito € mostrado na figura (11) (Ref.: (31)).

Figura 11: Formacéao de dubletos em um sistema de dois noweifocte acoplamento radiagéo-
matéria. Figura retirada da referéncia (31).
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3 Formalismo

Iniciaremos este capitulo revisando alguns conceitosnraieos fundamentais de meca-
nica quantica, indispensaveis para introduzirmos, logoseguida, as funcdes de Green de
ndo-equilibrio. Com esta técnica matematica, escrevemasexpressao geral para a corrente
elétrica. Mostraremos como s&o obtidas as fun¢des de @lgétt’) e G5,(tt’), nescessarias
para calcular a corrente na presenca de um laser continser@a®rios. Ainda neste capitulo,
encontraremos as fung¢des de Green para dois casos paescdéanosso sistem@ay models
(i) um sistema de dois niveis com incidéncia de laser, masasepiamento com o0s reservato-
rios; (if) um sistema de um anico nivel acoplado a um reséri@gtsem incidéncia de laser. Por
fim, discutiremos a obtencao de expressdes analiticas parages de Green supracitadas, no
caso de um laser de pulso delta aplicado sobre o PQ.

3.1 Fundamentos matematicos

A descricdo mais usual da mecanica quantica assume queoossvde estado evoluem no
tempo e que os operadores séo independetes do tempo. Estausmal € conhecida como re-
presentaca@icture, eminglés) de Schrodinger. Nesta representacao, a equa&ahrodinger
€ escrita na forma ‘original’:

0
IR W(0) = H (D) (3.)

H é o operador hamiltoniano do sistema associado a energlagae ndo apresenta uma
dependéncia temporal explicita (33). Através desta eguagile ser determinada a evolucao
temporal do vetor de estagi'(t)).

Devido ao fato de que a equacéo de Schrodinger € uma difatelecprimeira ordem, a
condicdo de contorno oferecida pelo estado inicialtgehletermina o comportamento subse-
quente do sistema, de modo que podemos escrever, sendo HewadophermitianoH = HT):
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W(t)) = e H/Nwy) (3.2)

A representacdo de maior interesse em nosso trabalho é aisknbierg, onde os opera-
dores, correspondentes aos observaveis fisicos, evoladgempo, mas os vetores de estado
ndo. A dependéncia temporal de um operador nesta reprederdaobtida através de uma
transformacdao unitéria:

Ay (t) = e—HHt/ﬁAe—th/ﬁ (33)

OndeA esté na representagdo de Schrodinger. Derivando a expeesséa e usando deter-
minadas relacdes entre os operadores (demonstracao paiesetrada em (16)) chegaremos
a equacao da evolucao temporal dos operadores (conheciBgyacao de Heisenberg):

Au(t) =i/AH,A(t)] (3.4)

Outra representacdo possivel na Mecanica Quantica é astladab. Nesta representacao,
tanto os vetores de estado como 0s operadores apresentandéepia temporal. A ideia é
separar o hamiltoniano H em duas partes: uma contendo &s petb-pertubativasly, com
solugéo conhecida e outra contendo todas as diferentedbpedies que podem ocorrer no sis-
tema,V(t). Vetores de estado e operadores usualmente sdo denotadegresentacdo de

interacdo por um acento circunflexo. Assim:

|P(t)) = e MWL), (3.5)

onde|¥(t)) € o vetor de estado na representacdo de Schrédinger. Undop&rgpode
ser escrito nesta representacao atraves de uma transémromgitaria que dependera apenas da
parte ndo-perturbativdg:

A(t) — e+iH0t/ﬁAefiHot/ﬁ (36)

Frequentemente, na Mecanica Quantica, fazemos uso da¢jagude segunda quantizacao
para trabalhar nas representacfes de Heisenberg e dedistefaquantizacdo do movimento
das particulas, através das funcfes de onda, é feita ntibzama linguagem que chamamos
primeira quantizac&o. E utilizada a notacdo de ilas kets|i) para os vetores de estado e 0s
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operadores que atuam sobre eles. Com a teoria quantica gesara eletrodinamica quantica,
0 campo eletromagnético e as particulas passaram a seit@epor campos quantizados. A
linguagem matematica utilizada na teoria de campos é chassginda quantizacao (34).

A fisica de muitos corpos e as funcdes de Green, de maneisgaspécificamente, estdo
formuladas sobre a linguagem da segunda quantizacdo. Asyb@s nesse caso estado repre-
sentadas pelos operadores de campo:

Y(x) = Zuk()ock 3.7

pio = ;u’a(x)cl (3.8)

O operadory aniquila uma particula no estaldl@ CE cria uma particula no estadto

Os operadores para férmions e bosons obedecem rela¢Oetscdenaitacéo (+) e comuta-
céo (-), respectivamente, essenciais para o desenvolorderiormalismo:

o Chle = A (3.9)
lcCle = [chehle=0 (3.10)

3.2 Funcbes de Green

Na fisica classica, as funcdes de Green sdo comumente EaBINO eletromagnetismo
classico, nos auxiliando a solucionar a equacao de Poisstoré, funcdes de Green é, essen-
cialmente, um método matematico que nos auxilia a resotpeagdes diferenciais ordinarias e
parciais.

Na Mecéanica Quantica, elas sédo particularmente Uteis rengdd de solucdes para os
problemas de teoria de perturbacdo. Para sistemas de maioss, seja em expansoes de
equilibrio ou ndo-equilibrio da teoria de perturbacdo, & wéctnica extremamente poderosa
para obtermos determinadas propriedades destes sistBiot@sque, pela técnica de Funcdes
de Green, ndo obtemos a funcéo de onda do sistema, mas ajgemagsapropriedades relaci-
onadas a solucéo da equacgéao de Schrodinger, que € uma edaaltencial parcial.

A principal diferenca entre os tratamentos de ‘equilibo*ndo-equilibrio’ de um sistema
€ que, na situacao de equilibrio, podemos assumir que ongsisetorna ao seu estado funda-
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mental, ou a um estado de equilibrio termodinamico a terypasfinitas) quandbo— —oo.
Essa hipétese néo é valida nas expansfes de nao-equibitdli® processos irreversiveis que-
bram a simetria entrie= —o et = +o0 (35).

Tratando problemas de equilibrio podemos definir a funcaGmen com ordenamento
temporal ou causal (consideraremos apenas a coordenaplar&tica funcdo por uma questéao
objetividade: poderiamos certamente tratar a coordersmecial porém, como néo a aplicare-

mos em nosso problema, ela ndo se faz nescesséaria):

G(tt) = —i(Tet)el(t) (3.11)

e(t) séo operadores dependentes do tempo (isto €, na représed&atieisenberg) e sua
evolucdo é dada pela equagéo (3.4). T é o operador de ordetmatemporal. Sua funcao
€ mover o operador que possui 0 menor argumento de tempo pineita. Este operador é
definido por:

Talt)b(t) = 6(t—tHat)b(t)F Ot —t)b(t)a(t) (3.12)

O sinal superior é aplicado para férmions e o inferior pas®h8.6(t —t’) € a fungao Heaviside,
definida por:

Ot—t') = 0Ot' >t
1t <t (3.13)

Existem outras formas das fungdes de Green:

G'(tt) = —i8t—t)({et), et} (3.14)
GA(tt) = +ig(t'—t)({e(t),e'(t)}) (3.15)
GS(tt)) = +i(el(t)e(t)) (3.16)
G (tt) = —ie(t)e'(t") (3.17)

A expresséao (3.14) é da funcdo de Gréwtardada que sé é diferente de zero quando
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t >t’. Afuncéo de Gree\vancadaexpresséao (3.15)) é o complexo conjugado da funcéo de
Green retardada, com os indices temporais trocados. Ist @finita para tempds<t’. As
funcdes de Greellenor(ou ‘menor que’) eMaior (ou ‘maior que’) apresentadas nas equacoes
(3.16) e (3.17), respectivamente, tém a ordem dos opettocada.

Estas quatro fun¢gGes obedecem a seguinte relagéo:

G -G=G" -G~ (3.18)

Em equilibrio, todas as func¢des [(3.14)-(3.17)] podem serias em termos da fungao
ordenada no contorno (equacéao (3.11)), de modo que, agidneias ndo seriam nescessarias.
No entanto, em situacdes de ndo-equilibrio, a diferend®8)3e acentua e todas as funcdes se
tornam muito importantes.

O formalismo de fungBes de Green de ndo-equilibrio tambémigecido como formalismo
de Keldysh. N&o obtem-se a funcdo de onda mas, esta técmioéeealcular propriedades
relacionadas a um sistema interagente de muitos corpos ponexemplo, a populacao ele-
tronica de estados e a propria corrente elétrica. A prihégpena de se obter a expresséo das
funcBes de Green dependentes do tempo étpeldca da equagdo de movimentessa con-
siste em se gerar um conjunto de equacdes diferenciaisaaasplPara tanto, encontramos as
equacdes de movimento das fungdes de Green envolvidas cespooderivando-as uma seérie
de vezes. Dependendo do sistema estudado, o conjunto dgdequse fecha e o problema
apresentara alguma solucdo sem que seja nescessaria wxienapéo. Opostamente, o con-
junto pode néo se fechar, dadas as correlagfes consideeas@s nescessario tomar algum
argumento fisico para truncar o processo de geracao dagdegudiferenciais (34).

As fungdes de Green de ndo-equilibrio séo ordenadas nornontéste contorno vai de um
tempo passado, no qual o sistema estava em equilibrio, @tépmtpresente mais relevante para
o problema e de volta para o tempo inicial no passado. Esswfde escrever as funcdes de
Green de ndo-equilibrio as tornam formalmente iguais agbesde equilibrio. Para obter as
funcdes de Green associadas a observaveis figgs3, G=, utilizamos o procedimento cha-
mado continuacao analitica e podemos encontrar uma tatr@las regras de transformacéao,
derivadas do teorema de Langreth, na ref. (36) ou mesmo .n@5f

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

O principal objetivo de nosso trabalho é estudar o compaméenda corrente elétrica fo-
togerada no sistema (Fotocorrente). Desejamos entaaq, wiie expressao para a corrente
elétrica entre o nivel localizado na banda de conducao do pidintico e o respectivo reserva-
tério acoplado a este. Para isto, seguimos o desenvolvinapnésentado por Haug e Jauho na
referéncia (35). Para simplificar a notacdo, vamos omitind&es temporais dos operadores
de criacdo e aniquilagéo de elétrodé(() ou d;(t)) quando for possivel. A corrente de porta-
dores, em sua forma mais geral, € dada pela carga elétricardapr vezes a taxa de variacao
do namero de portadores no tempo. Essa variagdo no numeastddqres é calculada atraves
da equacgédo de Heisenberg (3.4). O operador niumero de alétaefinido poN = 2K, dl,zdklz,
em quek), é o indice de um portador na banda do reservatério. Calcslammmutador de
[H,N] - apenas os termos de tunelamento do nivel 2 em H (equac¢gpri@d.comutam com
N, e fazemo$ = 1.0. Sumarizando:

B —ei

(1) = —e(N) = —([H.N]) (3.19)
I(t) = e{; (t2i<dl2d2> —t;_i<d;dk2>)} (3.20)
2

Na expressdo acima, definimoSi_ ,(tt) = i(dlz(t’)dz(t)) e G;, (tt') = i(d;(t’)dkz(t».

Devido a propriedadslfzz(tt) = —[szz(tt)]*, obtemos a seguinte expressado para a corrente
elétrica:
I(t) = 2ed {thszz(t,t)} (3.21)
2

Se a funcéo de Green com ordenamento temporal € dada po), @180 a equacao de

movimento pards; i, (tt") seréa

i%ez,kz(tt') = (Tdy(t)d] (1) (3.22)

Novamente utilizamos a equacao de Heisenberg, agora patdaca evolugao temporal
it ey
do operadody (t'):
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ilt) = ilH. ) =15 ([t o) + (el )
2
i) = 15 {5l 8ok, — dlche) — dl i) + o (B, — o) — i)}
2
di (1) = i{tsd]+aedf } (3.23)

Substituindo o resultado (3.23) na equacéo de movimer28)8remos:

i%GZ,kz(tt,> = tEi(sz(t)dZ(t/>>+5kzi<Td2(t)dl2(t/)>

.0 "

(i5p T &)Cak, (tat') = —t5Gx(tt') (3.24)
Sabendo qué % + &k, ) Ok, (t1t") = —(t1 —t’), ondegy, é a energia de um nivel na banda do

reservatorio. E possivel passar (3.24) para a forma iftdggarevemos essa forma integral da

funcado de Green ordenada no contorno e, procedendo o pemiergo analitico (ver discussao

na secéo 3.2) chegamos a funcéo de Green Menor ordenadameaixSumarizando:

Go(tt) = t5 / dt; Goo(tt1) O, (tat’)
G (TT)) = t;/cdrlGZZ(Trl)gkz(TlT/)

Coi(tt) = 13 / Aty [Ga(tty) g (tat) + Ga(tta) i, (tat')] (3.25)

As funcdesyf (tat') eglf2 (t1t") séo calculadas utilizando os operadores na representacéo d
interacao:

go(at) = i(d} ()dg(t2) (3.26)
o3 (tat) = 10t —t1)({di(ta), Al (t)}) (3.27)

Pela equacédo de Heisenberg, sabemosfgzlqe) = i[Ho,csz]. Resolvendo este comutador
teremos:dy,(t) = —ig,dy,(t). Uma solugdo possivel para esta equagao diferendig(® =
e '%'c onde ‘c’ é uma constante. Aplicando as condi¢des de contoanat =0 et =t;
teremosi, (1) = € '%'"d,(0). Semelhantementd (t') = _igkzt/dIZ(O). Substituindo estes

operadores nas equacoes (3.26) e (3.27). Obteremos:
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go(tut) = i W iy(g,) (3.28)
o5, (tat) = i0(t —t)d% W (3.29)

Ondefy(&,) € afuncéo distribuicéo de Fermi-Dirac, definida atravéséﬁjanIZ(O) dk,(0))
((37) pag. 219). Em (3.291d,(0),d} (0)} = 1.0.

Com os resultados (3.25), (3.28) e (3.29) podemos retoregpressao da corrente (3.21),
reescrevendo-a:

I(t) = ZeD{;tgtE / dt; el [Gh,(tt)ifo(&y,) + Giy(ttr)iO(t —t1)]}
2

I(t) = ZeD{ithtz /_t wdtleiekz(t‘tl)[Grzz(ttl) f2(&k,) + Goo(tts)]} (3.30)

Podemos aproximar as somatorias, na expressao acimajggnais (como foi feito, ante-
riormente, em diversas passagens) e escrevermos uma Ipueasfo:

I(t) = 2e0 {irz { f _dtiGhy(tty) / g—;éf“tﬂ fo(g) + /t mdtlegz(ttl)a(t—m”

t
I(t) = 2el {/mdtle[;_z(ttl)cpz(tlt)} + el 0 {iG5,(tt) } (3.31)

ondeg(tit) =il [ $E€t-1) f,(g).

A expressao (3.30) fornece a corrente liquida entre o rag®iu 2 e 0 nivel 2, localizado
na banda de conduc¢éo do Ponto Quantico. Por se tratar detemaiguantico, essencialmente
probabilistico, entendemos esta corrente liqguida comareasias probabilidades de termos
uma corrente do reservatorio para o PQ (corrente de enttadia)oe uma corrente do PQ para
o reservatorio (corrente de saida ou ‘Out’). A corrente digroveniente do termo que contém
G),(tt") na expresséo acima, e é positiva. Ja a corrente ‘Out’ é nagatelaciona-se ao termo
deG5,(tt').
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3.4 Calculo deG),(tt") e G5,(tt) para laser CW

Conhecendo agora a expressao da corrente (3.31) para n&tssoas vamos calcular as
fungBes de Green relacionadas, através das técnicasidiéscod secao 3.2.

3.4.1 Funcao de Green retardada

A fungdo de Green retardad,(tt’) pode ser obtida através da expresséo geral dada em
(3.14):

Ghott') = —iB(t—t')({da(t),d}(t")}) (3.32)

Aqui, d;(t’) (do(t)) cria (aniquila) um elétron no nivel 2 no tempo t' (). Escrede a
equacao de movimento de (3.32):

T Ghaltt) = —8(t—t)(a(t)d})) + 0t ) (cb)d}(t) +
—5(t—t)(d3(t)da(t)) + O(t —t')(d3(t")da(1))
'%Gzz(tt/) = —5(t—t)({da(t),d}(t")}) — Ot —t')({da(t),d}(t)})  (3.33)

A evolucéo temporal do operadd%(t’) € dada pela equacéo de Heisenberg (3.4), de modo
que:

i[H7dg]:

: i o
dit) = = — (o0} 4yt dI+ZtZdL) (3.34)
2

h

(3.34) substituida em (3.33) resultara em:

iRGh,(tt) = —(t—t)R— eGhy(tt') — ye' Ghy(tt") thGZkz (tt)  (3.35)

Observamos que uma nova funcdo de Green retardada, cond@epenenks,, surgiu. A
seguir identificamos esta fungdo utilizando novamenteradéda equacao de movimento.



39

Ghy, (tt') = —i0(t—t)({da(t),d} (t)})

i%Grzkz(tt'> = —8(t—t)({dx(t),d} (t)}) + 8t —t')({dp(t).d} (t)})  (3.36)

De forma semelhante a (3.34) temcoﬁl:z(t’) = ( 2d2+ ekszz). Substituiremos este re-

sultado em (3.36) para obter a préxima expressao, ja regesanitermos das funcdes de Green
retardadas:

17}
(lﬁ v +8k2) Gy, (tt) = —t3G5(tt) (3.37)
Para a funcéo de Green das particulas ndo-interagentesatuvario temos(ihd /ot +

€k ) Ok, (1) = —3(t —t'). Escrevemos (3.37) na forma integral. Multiplicarigigtz nos dois
lados da equacao obtida teremos:

;tze% _ / dtyGhy(tts) gtzt;gsz (tat") (3.38)
2

Sabendo qués),(tt') ndo apresenta dependéncia kire que os estados eletrénicos no
reservatorio formam, aproximadamente, um continuo, fagearseguinte transformacao:

ZtZt;glr(z(tlt/) = /dsp Jta(€)|2(=i)B(ty —t')e et
2

= st (3.39)

Acima temosl, = 27p|t,|?, se pudermos considerar que a densidade de estaflo® (
reservatorio e a constante de acoplamento com o ripyeido apresentam dependéncia com a
energia £). O resultado (3.39) é substituido em (3.38), de onde okgemo
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> 1Gh (1) = T2 [ duGh(ttr) ot ~t)
2
i

ZtZGerz(tt’) = 3 [ 2Gh,(tt) (3.40)
2

Este resultado € enfim substituido em (3.35), para obterngreeira equacdo de um
sistema de equacdes diferenciais ordinarias (EDOs):

iRGh,(tt) = —(&—il2/2)Ghy(tt') — ye™ Ghy(tt') — 3(t —t')R (3.41)

Como podemos perceber na equacao (3.41), esta fungéao ded&@ende de uma outra, a
funcaoG},(tt’), relacionada ao acoplamento entre os niveis 1 e 2, provgeddncidéncia de
radiagdo. Sendo assim, repetimos o procedimento utiligadoencontraB),,(tt’) e obtemos as
demais equacdes do sistema (a nescessidade das demaiesdqujastificada pela dependéncia
que a funcéo de Green Menc@ﬁ(tt)) apresenta com as funcgdes retardadas como veremos na
proxima secao):

iRGL,(tt)) = —(&1—il1/2)G(tt)) — ye U Gly(tt') — 3(t —t)R (3.42)
iAGL,(tt) = —ye Gl (tt) — (82— il2/2)G,(tt) (3.43)
iRGh (tt) = —(&1—iM1/2)Ghy(tt)) — ye @' Ghy(tt') (3.44)

3.4.2 Funcao de Green menor

Gi<j(tt) = i<d]—t(t)di (t)) € uma expressao geral para a funcéo de Green Menor, ja ddiliza
no calculo da corrente elétrica (sec¢do 3.3) neste capifidsim como para o caso da funcao
de Green retardada, a partir desta expresséao, obterentos fyngdes que se interelacionam:
G5,, G351, G3, e Gy Explicitamos somente a obtencdo@g(tt).

Escrevendo o term@5,(tt) e sua equagéo de movimento:

Gx(tt) = i(d}(t)da(t))

2G5t = —(d}(t)c() — (alt)da(0) (3.45)
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Aqui, precisamos conhecer a evolucdo temporal dos operswdier criacdo e aniquilacao
correspondentesi;(t) foi obtido na pagina 38, precisaremos apenas tridgaor t. dz(t) é:

. i i .
dz(t) = ﬁ[H , dz] = _ﬁ (82d2 + yeilwtdl + thdb) (3.46)
>

Substituindo estes dois resultados em (3.45) e reescre@nohédias termodinamicas em
termos das funcdes de Green menores, temos:

iRG5,(tt) = yei‘*"sz(tt)—yé‘*"Ggl(tt)—thegkz(ttwr;t;quz(tt) (3.47)
2 2

Semelhantemente, escreveremos as equagdes de movimedenuas funcdes:

IAGE(t) = (e1—e2)Gry(tt) + y& ! (Gxy(tt) — Gr(tt))

+ Ztiegz(tt) — ;tzesz (tt) (3.48)
IG5 (tt) = —(e1—&)Ga(tt) — ve ! (Goy(tt) — Gy(tt))
— ;ue;kl (tt) + Ztﬁeﬁzl(tt) (3.49)

iRG(tt) = yé‘*’tegl(tt)—ye—“*’thz(tt)—Ztlefkl(tt)Jth’{Glfll(tt) (3.50)
1 1

O préximo passo € eliminar as dependénciakeak,. Desta vez utilizaremos dois exem-
plos ao invés de um. E importante frisar que encontrarempessdes par@?kz(tt’) e para
Gﬁz(tt/) e, ao fim do desenvolvimento, farentos-t. Escolhemos estes dois termos pois exem-
plificam bem as duas expressodes ‘basicas’ encontradasgfnacées de Green menores, com
dependéncia em k. Utilizaremos as formas com ordenamenpmwtal dessas fungdes de Green
para obter as fungées menores. O primeiro ter@,(tt’)) foi desenvolvido anteriormente no
calculo da corrente elétrica (pagina 36) até a equacao)(3A2sim, evquiremoGlflz(tt’) ate
um ponto semelhante:
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Gia(tt) = —i(Tdq (t)d}(t))
12 Gialtt) = (Tdg (a(t) (3.51)
() = I, dg] = —(tadh + ) (3.52)

Substituindo o resultado (3.52) na equacdo de movimerkat)3emos entéo:

G 2(tt) = —tai(Tch(t)dy(t')) — i (Tda(t)d)(t)
(iﬁ%—fkl)lez(tt') = t1Ga(tt") (3.53)

Repetindo o procedimento utilizado para passar da forn2d)para (3.25), chegamos a:

Gialtt) = 1| [ (Gp) + [digi ok (350

Aqui podemos dizer que os resultados (3.25) e (3.54) estaoremesmo ponto do desen-
volvimento que pretendemos concluir. Em cada uma dessas&eg} aplicamos as somas em
ki eko, ja multiplicadas pelos termos de acoplaméiit,, conforme o caso. Compreendendo
a nédo-dependéncia ekp e k; de G}, e G5, temos:

> 1G5 (1) = / duGha(ty) ¥ ot (1) + / duGz(ty) 3 ttigh, (1) (359
2 2 2

S G = [ Y g (G + [ b g (t)GH() (3:56)
1 1 1

Da mesma forma, que para encontrar o resultado (3.39), esssges das funcdes de Green
néo-interagentesgg, Ok, %, ©9~ki) acima, resultam em:
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. de s Y
St (ut) = iz [ 5 e ) = ) (357)
2
[
thtﬁgﬁz(tlt') = §r25(t'—t1) (3.58)
2
—I
;titlgrkl(ttll) = 5ot —t) (3.59)
1
R, L [dE ieq ) /
Ztltlgkl(ttl) = 1l T Vfi(e) = gu(tty) (3.60)
1

Substituindo estes resultados nas equacdes (3.55) e €x&&)lvendo a integral da funcéo
delta obteremos:

N
S 1G5,(t) = / 0t Gh(tty) go(tat) + i~ G(tt) (3.61)
2
N
> G (1) - | deqi(tta) Gialtat) ~ i1 Gi() (3.62)
1

Estes resultados, bem como os calculados de maneira semeefizaia as outras funcdes
de Green com dependéncia &mou k, (que séo oito, no total), sdo substituidos nas equacoes
[(3.47)-(3.50)] e, fazendo tigual a t', finalmente chegamosistema de equacdes diferenciais
ordinarias que nos permitira encontrar as funcdes de Greeoms (numericamente):

IAGH(tt) = ye '“'Ghy(tt) — ye“G3(tt) — (15x(t) —135(t)) —iM2G3(tt)  (3.63)

IAGE(tt) = (e1—&)Gptt) + ye ' (Gx(tt) — Giy(tt))
|

~(152() ~152(0)) — 5 (M1 + F2)Gi(t) (3.64)
MGH(t) = —(e1—€)C5(tt) - ye ' “(Ga(tt) — Giytt))
~(154(t) = 134()) ~ 5(F1+F2)G(t) (3.65)

iAGH(tt) = yed“G3(tt) — ye ' “Goytt) — (155(t) —134(t)) —iM1GH(tt)  (3.66)

Ondel{j (t) = fdth{j (ttl)QOj (tlt) E|ﬁ(t) = fdtlm(ttl)Gﬁ (tlt).



44

3.5 Funcbes de Green para um sistema de dois niveis sem
reservatorio

Como discutido por Sakurai na ref. (16), problemas de paendependentes do tempo,
em mecanica quantica, com solucéo exata, sdo extremanaeose tJma das excessdes que
mais se destaca, por suas propriedades de coeréncia, élenprate um sistema de dois ni-
veis sob acdo de um potencial oscilatério. Sakurai defire mstblema através do seguinte

hamiltoniano:

H = el1)(1 +e2)(2 +ye'|1) (2] + ye '“*|2)(1] (3.67)

Acima, y (O intensidade do campo) @ (frequéncia de oscilacdo do campo) séo reais e
positivos;e, > €1 (energia de cada nivel) e os kéls e |2) representam os estados possiveis do
sistema.

Este problema possui solucéo exata, ou seja, conseguirtemdear a evolucao temporal
da funcéo de onda do sistema. Esta funcéo de onda é definidanaocombinacao linear dos

estados possiveis, com coeficientes da soma variaveis potem

W) = cu(t)]D) +cat)[2) (3.68)

Para encontrar a probabilidade do sistema estar no efadpor exemplo, fazemos a
seguinte operacao, utilizando apenas a propriedade dgodbdade dos estados:

2W() = cu(t)(21) +co(t)(22)
(2W(t)) = ci(t)0+co(t)1
[(2IW)F = |eo(t)]? (3.69)

Logo, a probabilidade de o sistema estar no esf2daem fungéo do tempo, é dada pelo
modulo quadrado do coeficienta(t) e, similarmente, a de estar no estddp é dada por
|c1(t)|%. Tomando como condig&o inicial{a 0) que o sistema esta no estatig oucy (0) =1,

e que, portantog(0) = 0. A probabilidade de um elétron ser encontrado em cada usesles
niveis (estados), como funcao do tempo, é dada pela forreuRabi:
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2 _ /P - {f <w—am>2r/2
20" = vz/ﬁ2+<w—am>2/4s'n2{ P4 t
at))® = 1—|ca(t)? (3.70)
Acima,am:@.

Na figura (12) esta ilustrado o sistema de dois niveis forrpattoPQ no sistema. Os niveis
estdo separados por uma energia excitbiga- Eo — E; e acomplam-se através da incidéncia
de radiacdo de energma, ressonante com a frequéncigy, associada Bey.

Sistema 1

Figura 12: Sistema de dois niveis, desacoplado de resepssdb a incidéncia de uma radia-
céo laser de energfaw.

Sabemos que os pontos quénticos, devido ao forte confinamamtesentam niveis de
energia discretos semelhantes aos de um sistema atémieoltan, em que estes resultados
poderiam ser observados. Assim, vamos reduzir nosso sigtienestudo, apresentado no capi-
tulo (2), a um sistema de dois niveis comparavel ao tradatidtara tanto, devemos “desligar”
0 acoplamento com os reservatorios. Matematicamentesitpsifica reescrever o hamiltoniano
principal (2.1) de nosso sistema sem 0s termos relacioremoreservatorios. Apresentamos,
respectivamente, o hamiltoniano modificado e o sistema d@'€@a funcdo de Green Menor,
obtido pelos mesmos procedimentos da sec¢éo 3.4.2:
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H = edld+edidy+E*(t)didy+E(t)dld,

AG5,(tt) = E*()Gi,(tt) — E(t)G3(tt)
RGT,(tt) = (e1—£2)Gi(tt) +E(t)(G3yltt) - Giy(tt))

AG3,(tt) = (1 £)G3(tt) — E*(t)(G3yftt) — GRy(tt))

IAGL(t) = E(t)Gs(tt) — E*(1)GL,(tt) (3.71)

OndeE(t) = ye™ e E*(t) = ye '™, modelando a radiacdo aplicada ao sistema. Fica evi-
dente, por comparacgao, que temos aqui uma particularizigdistema [(3.63)-(3.66)], sem os
termos que provocam decoeréncia (associadigsed »).

Sabemos (35) que a ocupacao eletrénica de um nivel podetia através da funcao de
Green Menor. Para obter a ocupacédo dos niveis utilizandgsoreistema e, entdo, compara-la
ao resultado de Rabi, apenas precisamos evoluir a refemgad. Resolvemos numericamente
o sistema de equacdes utilizando o método RK2 (ver Apéndjz&gC87). Como a funcao de
Green menor (3.71) no sistema nao apresenta dependénG{:} @th e, ndo ha corrente a ser
calculada: ndo é nescessario calcular a funcao de Greerd&sda

3.6 Funcbes de Green para um unico nivel acoplado a um
reservatorio, sem interacdo com a radiagao

Tomando aqui uma outra particularizagcéo de nosso sistdstexreoos as fungdes de Green
nescessarias para estudarmos esse subsistema. Desdgcaptados reservatorios e tambéem
deixando de incidir qualquer radiac&o sobre o sistema, d®m@m&o acoplar os niveis 1 e 2 no
PQ, o hamiltoniano principal (2.1) se reduziria a:

H = eidi*diJr%(tid;dithi*dde.q)Jr%e.qud.q (3.72)

Onde i é o indice que identifica o nivel.

Neste modelo também néo teremos passagem de correnteselBleiste caso, porém, isto
se deve a auséncia de um campo gerador da mesma. O sistemdem@aitsaqui esté ilustrado
na figura (13). Apenas o nivé; na banda de valéncia do PQ se acopla ao reservatério da
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direita. O nivel permanece desacoplado do nivel superibanda de conducéo devido a nao-
incidéncia da radiacao eletromagnética.

Sistema 2

=

=

-

bv]

Figura 13: Sistema de um nivel acoplado a um Unico reserwag@m incidéncia de radiacao.
Semelhante a se¢do 3.5, vamos obter valores de ocupacé@mbesiutilizando as fungbes
de Green.

Tal qual na secédo 3.4.2, a fungédo de Green menor dependeiexpénte da funcéo de
Green retardada. Apresentamos as equacdes diferencimlasopara as duas fungdes pelos
mesmos métodos daquela secao:

iRGE(tt') = —(&—il/2)Gh(tt") —(t—t')R (3.73)

NG (tt) = —(1L(t) —13(1)) —iMGy(tt) (3.74)

Em que:l{i (t) = fdtzGiri (tto)@(tat) elﬁ‘(t) = [dbtq@ (ttz)Gﬁ(tzt).

Observando que as equac0des de (3.73) e (3.74) diferem d¢ €33.63), respectivamente,
apenas pelos termos de acoplamento 6ptico (termos quartghté

3.7 Calculo deGjj(tt) e deGjj(tt’) para laser pulso delta

Assim como para o caso do laser CW (sec¢ao (3.4)), para ewkguacao da corrente -
(3.31) - para um laser tipo pulso delta, devemos encontiaressbes adequadas p&@g, e
G5,. Para esta forma de pulso, mostramos como é possivel obtersuftedo analitico para as
funcdes de Green retardada e menor e, consequentemeata, garente elétrica. Poderemos
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utilizar este resultado, para um pulso delta, como um casiteli quando quisermos estudar
outras formas de pulso tal qual o gaussiano. Este tipo de gufsuito mais comum experi-
mentalmente, mas ndo possui solugdo analitica no eixo egalala forma final das integrais.
Devido a extenséo e especificidade desses célculos desidipnesenta-los em apéndices: (A)
para a funcédo de Green Retardada pag. (78); (B) para a furc&wesn Menor, a partir da

pag. (82).
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4 Resultados numericos

Essencialmente, neste capitulo, apresentaremos nosstiades acerca da interacao de um
laser CW com o sistema descrito na se¢do 2, composto por uta goantico semicondutor
inserido em uma estrutura de fotodiodo. Todos os resultadas obtidos através de calculos
namericos, desenvolvidos em linguagem FORTRAN, com basdarmmalismos matematicos
apresentados no capitulo 3. Primeiramente, porém, nassdc¢d e 4.3, serdo apresentados
alguns resultados para dois modelos simplificados de nastgons principal, discutidos nas
secles 3.5 e 3.6, respectivamente: um sistema de dois sdkes acdo de um potencial os-
cilatério e um sistema formado por um Unico nivel acopladmaeservatério. Apresentando
desta forma os resultados desejamos discutir a complicadmta de niveis de nosso sistema
de maneira mais didatica, compreendendo melhor a obserdm;@rocessos coerentes e 0s
mecanismos que provocam a perda de coeréncia.

4.1 Parametros e Unidades

Visando uma analise mais geral dos resultados, no que gieitess escalas de energia e
tempo, nos graficos subsequentes: o tempo sera expressadadasdey = /g, a energia
em unidades dE e a corrente elétrica, portanto, em unidadekdeel o/h. Vale lembrar que
o/h é ataxa de tunelamento entre PQ e reservatérios. Essa gadodeece a largura de linha
dos niveis do PQ e pode ser calculada pela regra de ouro dé Ferm

Para fins de aplicacdo, podemos notar que em pontos quasétosondutores a ordem
de grandeza dEg varia de 0lueV a algumas centenas geV (30) (38) (39). Ja no contexto
de eletrGnica molecular, encontramoremos larguras da [dana orbitais HOMO e LUMO de
moléculas acopladas a semicondutores na faixa.@eeV a centenas dmeV (40) (41). A
tabela 1 lista valores tipicos pag lo e Tp para diferente§, (tomandokg = 8.6x10~°eV/K

(42)):

Como é possivel verificar na tabela, para PQs, podem servaldssr fotocorrentes, no
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‘ Sistema ‘ o ‘ fo ‘ lo ‘ To ‘

Ponto Quéantica 1.0ueV | 1.0ns | 0.24nA | 11.6mK

Ponto Quéanticq 1000ueV | 10.0ps| 24.0nA | 1.16K
Molécula 1.0meV | 10ps | 0.24uA | 116K
Molécula 1000meV | 10.0fs | 24.0uA | 116Q0K

Tabela 1: Valores possiveis das unidades de tetgpa@o6rrente elétrical§) e temperaturalp)
considerando-se valores tipicos da taxa de tunelamEgiein sistema de pontos quanticos ou
moleculares encontrados na literatura.

maximo, da ordem deA (10-°A). Em alguns artigos experimentais ((43) e (19), por exejnplo
sdo apresentadas fotocorrentes, como funcéo da inteesidddser aplicado, da ordem da
(10712A). Pelos os valores deT utilizados nas simulages computacionais de nosso trabalh
e, dados os valores possiveis dessa tabela para a ufiiladenos que as temperaturas tratadas
nestes resultados variardo m a algunsK, portanto, temperaturas baixas considerando-se a
temperatura ambiente.

4.2 Sistema de dois niveis

Como discutido na secéo 3.6, as duas expressodes apresesta(d 70) (formula de Rabi)
determinam a evolug&o temporal da probabilidade de ocophgéada nivel, em um sistema de
dois niveis sob a acdo de uma radiacéo incidente, de castitatorio. Estudando a primeira
expressao de (3.70), percebemos que a probabilidade dagémugdo nivel 2, apresenta um ca-
rater oscilatorio - indicado pelo quadrado da fungéo sintefjdéncia em que estas oscilagées
ocorrem (conhecida como frequéncia de Rabi), é funcacedii@intensidade da radiacdo apli-
cada, e da diferenca entre a frequéncia caracteristicaworshw,y; = Ex — E; e a frequéncia
de oscilacdo da radiacéw). A frequéncia de Rabi na equacao, portanto, é dada pelmargo
da funcao seno[é + %]W) e a diferen¢dw — wp1) € uma quantidade mais conhecida
pelo termo, em inglégletuning Adicionalmente, podemos notar que a amplitude destas osci

lacBes, definida pelo termo que multiplica a funcao senomadfia de Rabi §Z/HZ+‘(’2£;1)2/4),

também apresenta dependéncia com a intensidade do lagetening

Nos graficos seguintes vamos comparar nossos calculosngads de Green com o resul-
tado analitico dado pela equacéo (3.70), para o sistema d&usem acoplamento a reserva-
torios.

O primeiro estudo que fizemos consiste em alterdetoining No grafico apresentado na
figura (14) fizemos essa alteracdo variando a frequénciasdo ¢amo funcéo da diferenca de



51

(@) w=E,-E;
1

LI

i (b) w= 2[|(E2 E)
C ! AVAVAVAVE

0,8
0,6
0,4
0,2

o
©

o>|'|'%'|'
>

m

4<'—‘
no
Noo o
© oo
IIIIIIIII

o
I

Ocupacao dos Niveis
o
N

\ ANSNN N
(© = (52 l)/2

VVV\/\/\/V\/\/
VAVAVAVAVAVAVAVAVAS

Tempo

[

o o o 9o
N Do @

o

o T T

10

Figura 14: Ocupacéo eletrbnica dos niveis no PQ como fungderdpo, para o sistema de-
sacoplado dos reservatérios, para diferentes frequédeidaser. Em (a) a frequéncia do la-
ser estd em ressonancia com o sistema, ou ejafE, — E;; em (b)w = 2« (Ex — Ez); (€)
w=(Ex—Ej1)/2. Comh=1.0

energia entre os niveis (ftomanfos 1.0). E pertinente dizer que, teoricamente, é muito simples
‘sintonizar’ um laser na exata frequéncia excitbniga do sistema. Experimentalmente, essa
tarefa ndo é tao trivial; embora seja possivel atingir wanuito proximos da ressonancia. A
ressonancia ocorre quando o sistema evolui detaningnulo, isto é, com a radiacao oscilando
na mesma frequéncia do sistema. Ao invés da frequéncia elo pgsa modificar detuning €
possivel alterar a diferenca de energia entre o0s niveis daneanda de um PQ, alterandgap

de energia através de ajustes experimentais (30).

Na figura (14) portanto, apresentamos as probabilidadesupgmoao dos dois niveis, como
funcdo do tempo, para trés frequéncias diferentes da éiglicada. As curvas pretas in-
dicam nivel 1 e as vermelhas, nivel 2. Na figura (14), itemdajetuningé nulo, ou seja,
w— ap1 = 0.0. Percebemos que a inversdo da populacdo eletrdnica sntiesis é completa
para este caso: a radiacdo excita o elétron do nivel 1 pareebh{absorcéo), e apds certo
tempo, este elétron apresenta probabidade de retornaveld.nde menor energia (emissao).
Matematicamentejetuningnulo implica em amplitude de oscilacdo méxina:— wp1 = 0.0.

y2/ﬁ2 i , a - . ~ . ,
Logo, I (0 ZA 1.0. J& a frequéncia de oscilagdo, para um detuning nulo tera um
valor que sO dependera da intensidade da radiacéo apligada@ue discutiremos melhor no

resultado seguinte.

Em (b) e (c) demonstramos 0 que ocorre com as ocupagdes ressIés ressonantes -
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Figura 15: Ocupacéo eletrénica dos niveis como funcdo dpdepara o sistema desacoplado
dos reservatorios, para diferentes intensidades de (@3gr= 0.0 (sem interagéo) (by= 0.5
(ocupacbes calculadas com a formula de Rabi estdo demaesiréc)y = 1.5; (d) y = 3.0; (e)
y=50e (fljy=7.0.

detuningdiferente de zero. Em (b) a frequéncia de oscilacdo do laseE=€2wp;. Como
consequéncia, a frequéncia das oscilagdes é bem maior e paso ressonante, ja que essa
frequéncia é diretamente proporcionaldeiuning Entretanto, detuning elevado implica numa
amplitude de oscilagéo baixa. Conforme podemos concldvés da equacéo (3.70). Em (c)

a frequéncia do laser € metade g, no entanto, a frequéncia das oscilacdes ainda € maior
gue a do caso (a). Isso ocorre porque, o detuning semprecepadormula de Rabi elevado
ao quadrado, ou seja, estamos somando na amplitude e narfoeguma valor positivo, ndo
nulo. Pelo mesmo motivo, a amplitude nesse caso também s&@r igue no caso (a).

Outro estudo a ser considerado € a variagdo da intensidddsatoncididoy, apenas para
0 caso ressonante. Na figura (15), apresentamos a probalnidastupacéo dos niveis, como
funcdo do tempo, para seis valores diferentes desta idatesi De (a) para (f) acompanha-
mos um aumento no nimero de oscilagdes ocorridas em um magenalo de tempo. Se a
frequéncia de oscilacéo é dada bhér-i— M]W e o detuning é zero, obviamente, este valor
fica diretamente dependente apenas da intensidade daad@dfagmentandy aumentaremos,
portanto, a frequéncia das oscila¢cdes de Rabi. No item (&pdea temos 0 caso sem inci-
déncia do laser, em que nao é possivel ocorrer oscilac@n@oiexiste acoplamento entre o0s
niveis. No item (b), para uma pequena intensidade, ja éymbsdiservar algumas oscilacdes, e
assim sucessivamente, até o caso (f), que apresenta o maiermde oscilagdes no intervalo
de tempo considerado.
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Adicionalmente ao resultado obtido via Fun¢des de Greerbgrm€luimos curvas geradas
analiticamente pelas equacdes (3.70). Comparando osdoisados (niUmerico e analitico) ve-
mos que a concordancia entre os dois é excelente. Entregastoconcordancia sera perdida,
aos poucos, quando acoplarmos 0s reservatorios ao sigieisaparecerdo processos de de-

coeréncia.

4.3 Um nivel acoplado a um reservatorio

Apresentamos agora resultados nimericos para o sisterpaiesaum nivel acoplado a um
reservatorio, discutido na se¢éo 3.6. Através deste egbodemos iniciar nossa compreensao
dos mecanismos de decoeréncia que afetardo um sistemdilizahdo pontos quanticos em
um circuito.

Deste ponto em diante, nesta secdo, sempre que nos referrimivel de Fermi’ (ou
‘energia de Fermi’), estamos tratando do nivel de Fermi dervatorio. Este reservatério
poderia ser, por exemplo, um material semicondutor altéen@éopado tipo n ou um contato
metalico. Acoplado a este reservatorio, através de umailemde potencial, temos um nivel de
energiak;, o qual estaria, por exemplo, em um PQ. O nivel consideradocssos resultados
poOsSsui uma energia relativamente menor que a energia de #emeservatério de modo que,
inicialmente, com a temperatura do reservatorio igual a 8ste nivel apresentaria ocupagéo
bem préxima a 1.0. Como um primeiro resultado, temos a figl8g 6a qual observamos as
probabilidades de ocupacéo do niizg) em funcdo do tempo para diferentes (a) temperaturas
(b) a taxa de tunelamento.

Na figura (16)(a), plotamos a ocupacao do nivel em fungédordpdepara trés tempera-
tura diferentes. Iniciamos nossa discussédo observandaloes iniciais { = 0s) para cada
temperatura: esses valores séo diferentes entre si enddsree 10.

Primeiramente, é importante dizer que essa € uma escolbagbesertamente, poderiamos
ter considerado no célculo computacional o nivel totale@néenchido para as trés tempera-
turas. Entretanto, preferimos considerar que, na praicaniciarmos a contagem do tempo,
emt = 0s, (fazendo relacdo aqui com 0 momento em que um laser € incdioke sobre o sis-
tema) o nivel ja esta acoplado ao reservatério, ou sejagis®tio reservatorio ja interferiram
sobre a populacéo deste nivel. Em nossas simulactes, Estmi@al € obtido através de uma
expressao matematica que leva em consideracdo tanto aréeumpealos reservatorios quanto
as taxas de tunelamento|:
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Figura 16: Ocupacao eletrénica em func¢édo do tempo, parastens de um nivel acoplado a
um reservatorio, sem incidéncia de radiacdo. Em (a) varetemperatura e em (b) a taxa de
tunelamentol().

de
n = [-—G<(¢
55 C (&)
ondeG=(¢) é a fungdo de Green Menor para o sistema PQ-Reservatéri@mmacao de

laser.

Com esse valor inicial propagamos as equacdes numeérias@tapacoes se estabilizarem
para uma dada temperaturalouO pequeno decaimento observado nas ocupagdes (da ordem
de Q005) vem de erros numéricos na propagacao das equacOeserven somo estimativa
de acuracia dos céalculos computacionais. E importantaltasgjue a evolucéo temporal na
figura (16) ndo € uma dinamica fisica, visto que ainda ndoserampo eletromagnético agindo
sobre o sistema.

O aspecto fisico a ser levantado € a variagdo dos valoresuilébeq de acordo com a
temperatura e/oL.

Com o aumento da temperatura, observamos que os valoresipacéo do nivel dimi-
nuem. Examinando a fungé&o distribuicdo de Fermi, sabem®meglquse ‘deforma’ em torno de
Er com o aumento da temperatura. Essa mudanca na forma da fadg@ no reservatorio,
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Figura 17: Esquema da densidade de estados (ocupadosi@dos) de um nivel (representa-
dos pela lorentziana) e dos estados (ocupados/desoclipadeservatorio acoplado ao nivel
(representados pela fungéo distribuicdo de Fermi). A psegdo entre estes determinaria a
ocupacéo do nivel de acordo cd®il, que cresce de (a) para (c). Azul representa estados pre-
enchidos no nivel; vermelho, estados com maior probabliéidke serem desocupados; preto,
estados com maior probabilidade de ocupacéao.

que os elétrons em estados ligeiramente abaixo do nivelrd@ Estdo sendo excitados para
estados de maior energia. Dessa forma, como o HEyvelsta abaixo d&r esse aumento da
temperatura leva a uma diminuigéo da ocupacao do nivel.

Apresentamos a figura (17), com trés esquemas ilustratenas tpntar entender melhor
o efeito térmico sobre a ocupacédo. Representamos o0 nivekseovatorio em uma escala
de energia vertical, ascendente, em que mantivemos 0 niwelaaenergia fixa e variamos
a temperatura do reservatério. De (a) para (c) 0 aumentonaigetatura € evidénciado pela
funcao distribuicdo de Fermi que apresenta uma queda mere sucada item. Para efeitos
comparativos, a funcdo = 0 aparece em todos os casos (linha azul). A esquerda da funcéo
de Fermi ilustramos o nivel em sua forma lorentziana.

Por ndo estarmos considerando processos inelasticos esn sigsemad.g. interacéo
elétron-fénon), os elétrons tunelam apenas para estadogsi®a energia (no nivel ou no re-
servatério). Com esta caracteristica do nosso modelo ertereeasquema apresenta algumas
partes hachuradas na largura do nivel. A parte azul maraaiagdamente, a faixa de energia
em gue nivel e reservatorio estdo preenchidos, sem padadslde tunelamento dos elétrons.
A parte vermelha demonstra para qual faixa de energia saigprovavel que os elétrons tu-
nelassem para o reservatorio, devido a presenca de estadesctha energia desocupados pelo
efeito da temperatura no reservatorio. Por fim, as areas eim ggmarcam os estados que tém
mais chances de serem ocupados por aqueles elétrons deatéserque foram deslocados
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termicamente para estados mais energéticos aciria.de

Com o esquema da figura (17) podemos entender facilmenteiauipdo da ocupagéo do
nivel a medida quksT aumenta na figura (16). De (a) para (c) aumentam as areasradabu
de vermelho, que representam uma possibilidade maior dvsres$ sairem para o reservatorio.
Por outro lado, apesar do aumento da temperatura, ndo com&sgobservar um aumento
apreciavel nas areas coloridas de preto, que indicariaobapilidade de entrada de elétrons no
nivel. Isso ocorre porque os estados acima do nivel de Fersuiperpde a uma faixa energética
em que a densidade de estados no nivel é muito baixa, faiméotiz influenciado pela posicéo
do nivel em relacdo ao nivel de Fermi (essa relacao sera niffoutida com a figura (19)).
Assim, se a probabilidade de saida de elétrons for maior qiee entrada, a populacédo do
nivel deve ser menor (caso da curva verde, ggfa= 2.0). Para as outras duas temperaturas
consideradas, em que a diferenca entre as areas vermetita agwo é tdo apreciavel (esquemas
(@) e (b)) o nivel tera uma populacdo maior.

Podemos imaginar que a ocupacao calculada ao fim dessegw@&esmparaveél as areas
azuis dos itens (a), (b) e (c) da figura (17): a medida que alastemperatura, as areas
azuis, que representam a faixa de energia em que os elé&orpresentam mobilidade nivel-

reservatorio, ficam menores.

Ey Ep Er

) E

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

Figura 18: Esquema semelhante ao da figura (17) (pagina ®sfaMustracdo, a temperatura
é fixa. '1 aumenta de (a) para (c). As areas pretas indicam probatslida ocupacéao inicial
do nivel. As areas claras indicam regides sob influénciardpéeatura.

O gréfico (b), da fig. (16), mostra a ocupacao do nivel em funightempo, para cinco
valores diferentes da taxa de tunelamdnipconsiderando-se uma mesma temperatura e po-
sicdo dos niveis. Aqui, os valores de equilibrio também $&oethtes para taxas diferentes.
Além disso, as curvas também apresentam um pequeno detaideenrigem numerica. A
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convergéncia destas curvas para o valor correto de ocupagdmntanto, € mais rapida para
maiores valores dE1. Na figura (16)(a), as ocupacdes para diferentes tempasadtingem
valores constantes ao mesmo tempo pois, em todos os cadrhémos com a mesma taxa
de tunelamento. A taxa de tunelamento esta diretamentialigam a largura de linha do nivel.
Essa densidade de estados tem a forma de uma distribuic@vetg que, por ser uma fungéo
probabilistica, tem area interna sempre igual@ 1A figura (18) mostra como fica a forma
desta distribuicdo conforme aumentamos a taxa de tunetardes elétrons entre o nivel e o
reservatorio.

Neste caso, as regides preenchidas de preto, que indicatioggreenchidos, - sem mobili-
dade, de acordo com o que assumimos sobre a auséncia dagissio sistema- tém a mesma
altura porque a temperatura € igual para os trés valor€s (fegura (18), itens (a) mendry,

(b) e (c) maiof 7). Entretanto, as areas sao diferentes, dada a alturaghtaiyda lorentziana

que é alterada pela mudanca da taxa de tunelamento. Assedgbas dos esquemas, influen-
ciadas pela temperatura, tém suas areas aumentadas dea (&) peela deformacédo da funcao
lorentziana com o aumento @lg. Quanto menor a area escura, menor sera a ocupagao do PQ.

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

Fazendo um pequeno adendo, um acoplamento muito forte-neseivatério, essencial-
mente, fard com que o sistema entre em equilibrio muito aapéthte. O tempo de vida de
estados fora do equilibrio, portanto, sera muito curto. Emsistema de dois niveis, em que
estados fora do equilibrio sdo de sumo interesse, valdmsddl ocasionarao perda de coe-
réncia quantica, pois o sistema oscilara entre dois estagwentes por um tempo muito curto,

inviabilizando aplicagdes em informagé&o quantica.

Para concluir estas discussfes para um sistema de um veto/amos nos aprofundar um
pouco mais na influéncia que o posicionamento do rityedm relagdo ao nivel de Fermi tem
na ocupagao e, principalmente, nos efeitos de temperd&ara.tanto, construimos um grafico,
figura (19), dos valores de equilibrio da ocupacdo como fudgadiferenca (energética) entre
Er e E;, para trés temperaturas diferentes.

De um modo geral, a ocupacéo do nivel varia de 1.0, quander@dga de energia entre 0s
niveis € positiva, a 0.0, quando a diferenca é negativagpdespor 0.5, quando a diferenca é
nula. Se pensarmos em cada curva separadamente, os es(aleifige (c) da figura (20) séo
bastante intuitivos. Esses esquemas seguem a mesma idegjardg17), mas agora estamos
olhando a mudanca de posicéo do nivel para uma mesma teorpetdina diferenca positiva
de energia no gréfico da figura (19), para qualquer uma dasuréss, se assemelha a situacao
mostrada na figura (20)(a): o posicionamento do nivel, coengén menor que a de Fermi,
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Figura 19: Ocupacao do nivel 1 em funcéo da diferenca eneadet — E;, para trés tempera-
turas diferentes (cores).

favorece a ocupacao do nive]. Assim, quando a diferenca cresce positivamente as curvas
se aproximam de.Q. O caso em que a diferenca de energia € nula, pode ser caloEaa
esquema (b) da figura (20), em que o nikZglesta centrado efBr. Tanto a entrada quanto

a saida de elétrons sdo igualmente possiveis. Sendo assialpoes de ocupacdo convergem
para 0.5 - observe que a area azul (preenchidos) é igual elaraa(vazios). Finalmente,
para uma diferenca de energia negativa utilizamos o esq(@&naa figura (20) para ilustrar
como seria determinada a ocupacao do nivel. Neste casoerardif negativa indica que o
nivel tem energia maior que a do nivel de Fermi, o que favasesaida de elétrons do nivel
para o reservatorio: quando a diferenca cresce negatitaragmcurvas se aproximam de 0.0 -
indicando a desocupacéo do nivel.

A figura (20) ajuda também a compreender os efeitos da tetop&rsobre o sistema de
acordo com o posicionamento dos niveis. Na figura (19), quardiferenca de energia entre
0s niveis € nula, as curvas convergem para o mesmo valopendentemente da temperatura.
Em (b) (figura (20)), percebemos que as regides preta e Vearpessuem, aproximadamente, a
mesma area. Devido a simetria da funcéo de Fermi em torp d@medida quésT aumenta
a depopulacdo da area vermelha serd compensada pelo awdaemtapacao da area preta.
Portanto, o valor permanece inalterado.

Na figura (19) observamos que p&a< Er a ocupacao cai com a temperatura. 1Sso ocorre
porque a medida qugT aumenta, 0s niveis abaixo Bg tendem a se esvaziar. Ao contrario,
paraE; > Er a ocupacdo aumenta cdigil . ISso ocorre porque 0s niveis eletrdnicos acima de
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Figura (a) Figura (b) Figura (c)

Figura 20: Esquema semelhante ao da figura (17) (pagina ®steMaso, a temperatura esta
fixa. A energia do nivek;, aumenta de (a) para (c).

Er tendem a se popular com 0 aumento da temperatura.

Com base nas discussdes das se¢oes 4.2 e 4.3 para sistegsisyplais: sem acoplamento
a reservatorios ou sem aplicacdo de campo; passamos absdesypara o sistema completo.

4.4 Ponto quantico semicondutor em uma estrutura de foto-
diodo

O sistema considerado nestes resultados é formado por urerRiQosdutor inserido na
estrutura de um fotodiodo. Um laser CW aplicado sobre aoagifique o PQ esta inserido gera
uma corrente elétrica no circuito. Como discutido na iniggb, diversos autores conseguiram
observar oscilagcdes coerentes na corrente, semelharissilagdes de Rabi para a ocupacéo,
utilizando sistemas com PQs semelhantes ao considerad(vagoapitulo 2).

Todos os resultados apresentados foram obtidos numeneawia formalismo de fungdes
de Green de ndo-equilibrio. Estes resultados verificam aéwna de oscilagdes coerentes na
evolucao temporal da fotocorrente e da ocupacao dos niwd?€n O aspecto mais importante
de nossos resultados € a compreenséo de efeitos térmigesossistema, que foi favorecida
pelo formalismo utilizado.

Para observar estes efeitos térmicos tivemos de consiigsarconfiguracées energéticas
dos niveis no PQ em relagédo aos reservatorios. Na figura &lppresentadas estas duas
configuracdes. O nivel 1, na banda de valéncia do PQ se acopksearvatorio da direita.
Nos dois casos, este nivel foi mantido na mesma posicao agéceho nivel de Fermig( =
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By = 10.0

\\

Figura 21: Configuracao de niveis no PQ para o sistema cametfinimosA, = E» — E
(Er é a energia de Fermi do reservatorio da esquerda). Efhy &) 2.0 e em (b)A, = 10.0. A
energia do nivel 1 é mantida nos dois casos.

—20.0 e, portanto, com energia bem abaixo do nivel de Fermi onakeeyn os efeitos térmicos
mais intensos). Em contrapartida, o nivel 2, que se acoplesmvatorio da esquerda, foi
considerado em duas situacdes: na figura (21)(a), estapo@a nivel de Fermi, coie, = 2.0

e em (b) estd mais acima, cdga = 10.0. Como vimos na sec¢ao anterior, a posi¢ao do nivel
em relagdo &r determinara a intensidade dos efeitos térmicos. Parartoras simples a
citacdo de cada uma das duas configurac¢des, cujos respeesuttados serdo constantemente
comparadas nestes capitulo, introduzimos a varifglie é dada pela diferenca entre a energia
do nivel 2 na configuracdo simulada e a energia de Fermi dovaédgo 2 (ou a esquerda).
Resumindo: na configuragéo & = 2.0 e em (b)A, = 10.0.

4.4.1 Ocupacéo eletrbnica dos niveis

Nesta secdo analisaremos a evolugéo temporal da ocupagadvdis, para as duas confi-
guragOes mostradas na figura (21).

Tomando a primeira configuracao, (21) (a), apresentamosaf{@2), em que sdo mos-
tradas as ocupacoes dos niveis em funcdo do tempo, para quatrsidadesy) diferentes
do laser incidido. Nos quatro casos [(a)-(d)], as tempesatsdo indicadas pelas cores (ver
legenda interna da figura). Adicionalmente, curvas coatnndicam o nivel 1 e tracejadas o
nivel 2.

Vale ressaltar que; e ny sdo as populacdes eletrbnicas dos niveis e, portanto, a soma
Ny + N2 ndo esta limitada a 1.0 no caso de um ponto quantico acoplageeavatorios. No
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Figura 22: Ocupacdao eletronica dos niveis como funcdo dpdepara o sistema completo,
quandd); = 2.0. As temperaturas diferentes sédo indicadas na legendaargeas intesidades
(y) do laser séo quatro: (a)® (b) 10; (c) 30; (d) 85.

caso particular ja discutido (se¢éo 4.2), de um ponto gu@mblado, temos; +n, = 1.0,
satisfazendo o critério de normalizacdo da fungdo de ondastema.

Nos graficos mostrados de (a) a (d), o nivel 1 esta completarpe@enchido erh = Os,
independentemente da temperatura. De maneira opostdpoesvaiciais de ocupacao do nivel
2 variam de acordo com a temperatura em todas as figuras.

Como discutimos, através da figura (20)(a) da secao 4.3,ymamivel muito abaixo do
nivel de Fermi, tal qual o nivel 1, os efeitos da temperatobaesa ocupacao inicial s&o pouco
sentidos. Considerando o tunelamento elastico, ndo é\wbgae os elétrons deixem o PQ
para ocuparem estados de maior energia acima do nivel de E®go, a ocupacao permanece
em 1.0, independentemente da temperatura.

Para o nivel 2, mais préximo ao nivel de Fermi (lembrando/ue 2.0), a temperatura
faz surgir diferencas nos valores de ocupacgad en®. Como discutimos na secao anterior,
a elevacao da temperatura excita os elétrons em niveis dgigpeuco abaixo d&g, para
estados logo acima. Cont® € ligeiramente maior quEr, os elétrons tém certa probabilidade
de tunelar para dentro do PQ e ocupar o nivel 2.

Essa probabilidade sera maior conforme a temperatura dampeis, mais estados acima do
nivel de Fermi serdo ocupados termicamente. Assim a ocopgicé&l do nivel 2, é diferente
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para temperaturas diferente. Além disso, cgmo 0.0 emt = Os para todos os graficos [(a)-
(d)], esses valores serdo sempre os mesmos de acordo corpaadanma: parkgT = 0.1, a
ocupacéo inicial do nivel 2 esta em torno d&; PparaksT = 1.0 € aproximadamenteDe para
ko T = 2.0 a ocupacao do nivel se aproxima d&.0

Quando o laser € acionado e o sistema inicia sua evolucadolaahilidades de ocupacao
de cada estado se alternam entre valores maximos e miniribs\de o carater oscilatorio
reconhecido como Oscila¢des de Rabi. Essas oscilacdan paesao perceptiveis para inten-
sidades baixas do laser conforme observamos na figura J2&alo a decoeréncia imposta
pelo tunelamento. Assim como no sistema sem decoerénciatidis na se¢éo (4.2), neste re-
sultado, o aumento da intensidade do laser de (a) para (thetarconduz a um aumento na
frequéncia das oscilacfes de Rabi, conforme previsto recéqu(3.70).

Para qualquer valor dg o aumento da temperatura reduz a amplitude das oscilagdes d
Rabi. Esse amortecimento, de origem térmica, permanecae gpérente fim das oscilacdes.
Devido a ocupacéao térmica do nivel 2, a aplicacdo do primdpiexclusdo de Pauli sugere
gue a probabilidade do elétron em 1 ser conduzido, opticenpara o nivel 2, é reduzida.
Esse efeito serd maior para maiores temperaturas pois,dagép inicial do nivel 2 cresce
comkgT. Logo, as curvas pretas, para menores temperaturas, ®ndaiares amplitudes
de oscilagdo. As curvas verdes, de temperatura maior,eapiees as menores amplitudes de
oscilacdo. Dessa forma, percebemos como o valor iniciatdpagdo do nivel 2, diferente de
zero, altera a dindmica do sistema.

Apesar do aumento pronunciado na frequéncia das oscilag@assagem dos portadores
para os reservatorios, culminara na supressao das osdlapd determinado momento. Os
niveis, portanto, atingirdo uma populacéo de equilibriqgréndeza que determina, de forma
majoritaria, o fim das oscilacdes € a taxa de tunelamenddo caso da figura (22) essa taxa €
a mesma em todos os casos [(a)-(d)]. Portanto, em médiaciacdes terminam ao mesmo

tempo para todos as intensidades/de

Um ultimo ponto a se destacar sobre os resultados da figuyadaZeus valores de equi-
librio. Em um sistema de dois niveis, sem decoeréncia, @sesmaximos e minimos das
oscilagdes variam em torno de 0.5. Se a perda de coerénceveeapenas a taxa de tunela-
mento, e se essa taxa for a mesma para os dois reservat@ripres de ocupacado também
se equilibram em torno de 0.5. Para os resultados apressragdi, 0s valores estédo se estabi-
lizando em torno de 0.6. Dado o efeito da temperatura, del@ojmicialmente o nivel 2, este
valor demonstra que o PQ esta eletricamente carregado ripode contrario, estar neutro,
se tivessemos apenas um elétron na conducao (carga nggativeburaco na valéncia (carga



L K — kT=01
0.8 08H , — kT=10
- AVA k.T =20
0.6 0.6 7\\9;/ \\/\ 7N
204 04\ /\ NS —
S ) ’ 1
Z 0.2 021 —
4 L " y=30 |
° E=" | | 1
o O 0L —
2 4
il 1o(b) O 3
s T~ . ‘ \
o

o o
o ™
I

o
»

—~
/| &
=

o
o

I
~

63

o
)

O\\‘\‘\‘\
~
\
"
'~

(=}

Figura 23: Ocupacdao eletrénica dos niveis como funcdo dpdepara o sistema completo,
quand), = 10.0. As temperaturas diferentes séo indicadas na legendaardges intesidades
(y) do laser sé@o quatro: (a)®) (b) 1.0; (c) 30; (d) 85, tal qual na figura (22).

positiva)).
Tomamos agora a configuragdo de niveis apresentada na 2§yfa)( comA, = 10.0.

A figura (23) apresenta quatro graficos da evolucao temparatdpacao dos niveis 1 e 2
para os mesmos valores de temperatuyada figura (22). As diferencas observadas entre as
curvas das figuras (22) e (23) devem-se apenas ao posicintmemergético do nivel 2, que na
primeira figura tem energig, = 2.0 e na segundg, = 10.0.

Observando a figura (23), a primeira diferenca para a figl@pg2jue os valores de ocu-
pacao para o nivel 2, em= 0s, ndo variam corkgT. ComoE, agora € muito maior queg,
0 aumento da temperatura ndo fornece energia suficientepatétrons do reservatorio alcan-
carem o niveEp. Como o posicionamento do nivel 1 ndo foi alterado, ndo esiaenos obter
nenhuma modificagéo na ocupacédo do nitetad, na comparacdo com a figura (22). De fato,
todos as curvas de ocupacao para o nivel 1 iniciam-se &rf.

De maneira semelhante, com a incidéncia da radiacéo, dagiss de Rabi também séo
observadas. E, tal qual na figura (22), a frequéncia destdag®s aumenta de acordo com 0
aumento dgy.

O tempo de decoeréncia observado nas figuras (22) e (23) s&lacegmente 0S mesmos

vistos qud 1 =2 = 1.0 em ambos os casos.
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A caracteristica mais importante deste resultado, no entaro desaparecimento da de-
pendéncia térmica na amplitude das oscilacdes. Nao olmsesveeparacao entre as curvas de
ocupacdo em funcdo dgT, tanto para o nivel 1 quanto para o nivel 2. Dessa forma, esta
sendo demonstrado que o aumento da difer&acaEgr (ou del;) esta suprimindo o efeito de
amortecimento, causado pela temperatura, sobre a angotiagloscilacdes de Rabi.

No item (d) da figura (23), observamos uma ligeira dependémeiamplitude das curvas
comkgT. Este efeito esta relacionado ao alto valorydgtilizado em (d). Com o intuito de
investigar este efeito, vamos observar o comportamentealoges estacionarios da corrente,
como funcdo de, para as duas posicdes do nivel 2.

4.4.2 Fotocorrente

A fotocorrente em nosso formalismo (3.31) é uma difereng@ elois termos. O termo que
contém a funcdo de Fermi relaciona-se a uma corrente delammPQ, de origem térmica.
Trataremos esta contribuicdo como corrente ‘Iiy) (- do inglésincoming O outro termo
refere-se a corrente elétrica que sai do PQ, relacionadacgpdiacdo do nivel. Chamamos esta
corrente de ‘out’ k) - deOutgoing

Para um tempo suficientemente longe=(9.0), construimos dois graficos da corrente em
funcéo dey (figura (24)). S&o mostrados também os valores estaciendamcupacédo do
nivel 2 e das contribui¢cdes ‘in’ e ‘out’ da corrente. Os remibs consideram trés valores de
temperatura. Em (a), = 2.0. Em (b)A, = 10.0.

No grafico da figura (24)(a), observamos dgie em vermelho, reflete o comportamento da
ocupacéo do nivel 2, em laranja. Essa ocupacao aumentg odiorrentel,, por outro lado,
cresce suavemente para< Ay, para baixas temperaturdg{ = 0.1). Em torno dey ~ 2.0,
lin apresenta um crescimento acentuado seguido de uma satuEss& aumento subito tig
pode ser entendido observando-se a figura (25) (a).

E sabido que na presenca de um campo Optico intenso o eSjas® desdobra em um
dubleto ((31) e (32)). A medida que a intensidade do campoeatano desdobramento do
nivel 2 leva a uma ressonéancia entre o nivel de Fermi do @$eiv e o nivelE, — y. Com
isso,lin cresce significativamente em torno ge: 2.0, visto qued, = 2.0. Decorrente desse
aumento subito dg,, em torno dey = 2.0, a fotocorrente apresenta uma queda de seu valor,
em modulo. ApGs essa supressdao, a fotocorrente atinge wmdeakaturacdo correspondente
aos platés dé, eloyt.
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Figura 24: Curvas estacionarias como funcaoyqeara: fotocorrente (azul)iy (preto), lout
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Com relacéo a temperatura, a medida kglE aumenta, tantg, comolyy aumentam, em
valores absolutos, paya< A,. ComoE; € ligeiramente maior qug-, com o aumento diesT a
ocupacéo do nivel 2 cresce pois, mais elétrons termicaregaitados conseguem tunelar para
dentro do PQ. Com o aumento do fluxo de carga para o interiofda €orrentd;, aumenta.
Além disso, como a componeritg: € proporcional a ocupacédm®, seu valor absoluto também

sobe.
v & Ag Lout ) ¥ > A Lout
Iout ]out
D +5% +5%
+270 +2%
| By | t B t B
1. 2w 7. 2 =57 —5%
Ep N, v Er LR Ep Lin Ep Lin
n v in
Figura(a) Figura(b)

Figura 25: (Esquemas) Relacao da corrépqteom a temperatura do reservatorio 2. O acopla-
mento da radiacdo com a matéria provoca o desdobramentvelc?ném um dubleto (com-
binacdo de niveis eri, + y). Na figura (a),y =~ A;. Em (b) y > Ap. Nos dois esquemas
N, =2.0.

Paray > A, temos o efeito contrario, isto €, as correntes diminuem,alores absolutos, a
medida que a temperatura sobe. Vale observar que nessem@gyno canalE, — y encontra-
se por baixo d&g. Com isso, a elevacédo deT leva a uma ligeira depopulacdo do canal,
fazendo a ocupacém cair. A figura (25) (b) ilustra bem esse efeito. Com o aumemto d
ksT, a ocupacao eletrénica no reservatorio em torno da enésgiay < Er cai, suprimindo a
correntelj,. O comportamento de, com a temperatura reflete-se na corrdgieem virtude
da proporcionalidade entre essas duas grandezas.

kpTpequeno v << Ay kpTgrande
Iout Iaut

+7% +70
L B, ¥oR

Lin 70 ILin —70

N | BN

EF EF
S

Figura 26: (Esquema) Relacdo da corrdgteom a temperatura do reservatério 2. Na figura,
y << Ay ey =100.
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Enquanto na figura (24)(a) tem&s apenas ligeiramente acima #e, na figura (24)(b)
analisamos o casB, = 10> Er. Nesse regime, os efeitos térmicos s6 se manifestam para
y = 5. Paray < 5 a correntd;, € aproximadamente zero, enquaig@ cresce em maodulo
com a intensidade do laser, refletindo o comportamento,deA fotocorrente nesse caso €
dada basicamente phy;. No esquema mostrado na figura (26) podemos observar conte a co
rente de entrada deixa de ser relevantg se< A,. Com o0 aumento dg, o dubleto inferior
E> — ycomeca a se aproximar & . Desse modo, elétrons termicamente excitados comecam a
“enxergar” este canal, favorecendo o tunelamento de eletto reservatoério para o PQ e, con-
sequentemente, elevaniip Com o aumento dg, a ressonancig,; — y = Er € eventualmente
atingida fazendo com qug suba rapidamente em torno ge- 10.0 seguindo a fisica discutida
na figura (24).

Agora que o papel dg na dinamica dos niveis foi compreendido, analisaremossns-re
tados em que a fotocorrente € descrita como fung¢do do temgeaniente, os resultados séo
apresentados de acordo com a configuracdo de niveis wilffigdra (21)).

Para o0 caso em que a energia do nivel 2 € proxila @aso da figura (21)(a)), a evolucdo
temporal da fotocorrente é apresentada na figura (27) (g)n@#®8), para trés temperaturas
diferentes e um valor particular de No painel (a) da figura (27), a ocupacao dos niveis &
apresentada novemente com o intuito de auxiliar na expi@anac

De modo geral, as curvas de fotocorrente na figura (27)(bj)panham o padrao de evo-
lucdo das curvas de ocupacao para o nivel 2, em (a). Esse dampato era esperado e, é
justificado, pelo fato de que a fotocorrente é calculadaiderendo-se exatamente o fluxo de
portadores entre o nivel 2 e o reservatério, portanto, dem@panhar a depopulacao/populacdo
deste nivel.

A fotocorrente apresenta oscilagbes com picos coincidigadomédulo) com os maximos
de ocupacéo do nivel 2 (veérs 0.25, por exemplo). Nos minimos dg (por exemplof ~
0.5), em que as ocupacgdes apresentam separacdo de acordoesropesatura, a fotocorrente
apresenta seus valores minimos, em maédulo, também sepaladcordo com a temperatura.
A fotocorrente atinge um valor de equilibrio ndo-nulo ao medempo em que o equilibrio
populacional dos niveis € atingido. Verificamos que, pargtraturas maiores, a amplitude
das oscilagbes € menor, tal qual ocorre para as ocupagoes.
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Figura 28: Fotocorrente em fungéo do tempo (ad)preto);lout (vermelho) e ocupacao do
nivel 2 () (laranja). Parametro#,; = 2.0,y =7.0 ekgT =0.1.
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E interessante notar que, para tempos menores guk0, a fotocorrente que, pela con-
vencao adotada é negativa, nas curvas com mgjigratige picos positivos. Isto sugere que,
neste intervalo, a corrente de entralig esta superando a corrente de salgla)( Para obser-
var melhor este efeito, apresentamos a figura (28) em que sivadas as contribuicoes das
corrented;, e loyt para a corrente total (fotocorrente) em funcdo do tempociédalmente é
mostrada a ocupacéao do nivel 2.

A fotocorrente representada pela linha azul na figura (28)néeama mostrada na fi-
gura (27)(b) pela linha preta. Assim como nos casos em fudeidfigura (24)),lot reflete a
evolucdo da curva de ocupacgédo do nivel 2.

Atentando para o fato de que o valor geas figuras (27) e (28) € maior que a diferenca
Er — E,, sabemos da discusséo sobre a figura (24)(a)ljgsera maior para menores valores
dekgT. Este fato se comprova na observagao da figura (28) emgatnge um valor muito
alto, tanto que supeilgyt, trazendo a fotocorrente para um valor positivo.

Temos agora duas figuras em paralelo com as anteriores, (2B).e Para 0 caso em
quel, = 10.0, (figura (21)(b)), apresentamos novamente a evolucaoaeinga fotocorrente
em (29)(b) (pagina 70), para trés temperaturas difereMadigura (29)(a) as ocupacdes séo
apresentadas para auxiliar o entendimento da dinamica.

Inicialmente percebemos que para este valgr,@iada a configuracao de niveis, os efeitos
de temperatura sdo pouco visiveis. Aqui, 0 sistema aindacmta no regime dg < Ao.
Logo, a curva de maior temperatura (verde) aparece um pauc@alas demais, indicando
uma fotocorrente ligeiramente menor. Opostamente ao quigsfrutido para a figura (27)(b),
os valores minimos da fotocorrente neste caso estdo bera dosranteriores. Adicionalmente,

0 pico maximo da fotocorrente aqui atinge um vator-0.8 em comparacdo ao valor maximo
da fotocorrente na figura (27) que nédo ultrapas8®. Se olharmos para as curvas de ocupacao
nafigura (29)(a) vemos que, novamente, a fotocorrente amoingdambém o perfil de ocupagéo
do nivel 2.

As contribui¢cdes In e Out da fotocorrente, pata= 10.0, sdo mostradas na figura (30).
Aqui mostramos a curva de maior temperatura do gréafico ant®ara esta intensidade do laser,
y = 7.0, observamos como a corrente de entrada ndo esta contidtignificativamente com
a corrente total por ser muito pequena. Portanto, a fotestegi(azul) praticamente acompanha,
em toda a sua evolugdo, o comportamentd.ge Esse comportamento era esperado porque,
aumentando a energia do nivel 2, diminuimos o acesso dosredé&to reservatorio ao nivel,
via temperatura, mesmo para essa intensidade do laser, ddssa discutimos, ainda néo é
suficiente para colocar o pico satélite inferior em ressoa&om elétrons do reservatorio.
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Figura 29: (a) Ocupacdo eletrénica dos niveis e (b) fotecder em funcéo do tempo, para trés
temperaturas diferentes (cores), cAp=10.0ey=7.0.
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Figura 30: Fotocorrente em func&o do tempo (azl)preto);lout (vermelho) e e ocupagéo do
nivel 2 () (laranja). Parametrogs; = 10.0,y= 7.0 ekgT = 2.0.
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€ mostradd;, como funcdo do tempo, para cada valor de energia do nivel tamR#os:
keT =2.0ey=>5.0.

Para concluir as discussoes sobre a influéncia da configudeg@iveis sobre os efeitos
térmicos na fotocorrente, apresentamos a figura (31). Estafimostra a fotocorrente variando
no tempo, como funcéo de quatro valores de energia do nived @scilagdes na fotocorrente,
apresentam maximos com valores maiores, para 0s casos emmiuel 2 tem energia bem
maior que a de Fermi (os valores aumentam, em valores absalatcurva preta para a azul).
O inset justifica esse comportamento, mostrando como anterde entrada no PQ é reduzida
com o aumento dEo.

Finalmente, como um ultimo resultado, apresentamos naafi(@f) a transformada de
Fourier da fotocorrente, para trés temperaturas difeseqtendg = 7.0. Em (a)A2 =2.0e em
(b) A2 = 10.0. O objetivo desta figura é ilustrar uma possivel aplicag@oafieitos observados
nos resultados deste trabalho.

Em geral, ao estudarmos as propriedades de um sistema fisjagor via tedrica ou ex-
perimental, tentamos evitar o surgimento de efeitos t@snsobre o sistema pois eles tendem
a atrapalhar a observagéo de outros efeitos. No caso daisééhio isso se verifica, principal-
mente, por estarmos estudando a temperatura como mecahésaropliagdo da decoeréncia
de um sistemas quantico.

No entanto, a temperatura € uma variavel presente em pregite todos os sitemas reais,
classicos ou quanticos e, por muitas vezes, medi-la € unfiae8parentemente, o fato de po-
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dermos medir (tedrica e experimentalmente) a fotocormeesée sistema de fotodiodo sugere a
possibilidade de criarmos uma maneira de aferir a temperdas reservatorios nestes sistemas
mesAscopicos.

No item (a) da figura (32), € mostrada a transformada para @ easquel, = 2.0 e,
como vimos no estudo realizado, os efeitos térmicos solm®edrrente séo evidenciados. Em
(32)(b), é mostrada a transformada para uma corrente eraduda;tempo quandd, = 10.0.
Em (a) aparecem trés picos, de alturas distintas. Em (bjyéegpicos caem uns sobre os ou-
tros, considerando-se a mesma escala de (a). Podemosumagaelacdo entre a temperatura
do reservatério e a amplitude dos picos no espectro de Fowieaso (a). Vale citar que a
amplitude de picos de condutancia em pontos quanticos jdzada, corriqueiramente, como
medida indireta de temperatura de reservatorios em umsdisfmoconhecido como “terméme-
tro de Bloqueio de Coulomb” (44).
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Figura 32: Transformada de Fourier da fotocorrente parardguracdes de niveis (A = 2.0
e, (b)A> = 10.0, em funcédo de trés temperaturas diferentes (indicadasgeada interna da
figura). Em (a) e (b)y=7.0.
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5 Conclusoes

Neste trabalho estudamos transporte quantico em pontascpgsemicondutores acopla-
dos a reservatorios na presenca de uma radiacao eletramcagridéossos calculos utilizaram
a técnica de fungbes de Green de ndo-equilibrio. Com essmlfemo foi possivel analisar
os efeitos térmicos sobre o transporte. Mais especificanealculamos ocupacéo e corrente
elétrica como funcéo do tempo e da intensidade do lasefiaings o estudo com dois mode-
los simplificados: (i) sistema de dois niveis na presencadagdo e sem acoplamento com
reservatorios e (ii) um nivel acoplado a um reservatério iseidéncia de laser. Tais modelos
particulares serviram de base para o entendimento fisisstiama completo, isto &, dois niveis
acoplados a reservatorios e interagentes com um campoidedad

Nossos principais resultados incluem dependéncia téulagamplitudes das oscilagdes de
Rabi. A medida que a temperatura aumenta nos reservatarigslexcitado do ponto quantico
comeca a ser termicamente populado. Isso torna a transagdandia de valéncia para a banda
de conduc¢do mais improvavel, devido ao blogueio de Paulhs€guentemente, a amplitude
da oscilacdo de Rabi tende a diminuir. Esse efeito tambénsénadlo na fotocorrente, que
apresenta uma supressao na sua amplitude de oscilacéo eonenta de&kgT. Os efeitos tér-
micos sdo mais apreciaveis quanda@ntensidade do laser) € da ordem da separacdo energética
entre o potencial quimico do reservatorio e o nivel da baredeodducdo do ponto quantico.
Além disso, as amplitudes de oscilacdo da ocupacéo e dafotate decrescem ao longo da
evolugdo temporal. Esse decaimento se deve ao tunelamentrente entre ponto quantico e
reservatorios.

Observamos ainda uma competicao entre a corrente fotaodaleza corrente termicamente
ativada. Essa competicdo resulta num valor absoluto médarfotocorrente quando a inten-
sidade do laser € comparavel a diferenca entre o nivel dei Bermeservatorio e o nivel do
ponto quantico. Esse efeito de maximizacao da fotocormmtem, desaparece a medida que
a temperatura aumenta. Quando a diferdaga Er € bem maior quégT e y € suficiente-
mente pequeno, os efeitos térmicos sédo suprimidos, radoltao comportamento padréo da
fotocorrente.
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As perspectivas futuras desse trabalho consistem no caleutransporte na presenca de
pulsos de laser e também a inclusédo de intera¢cdes de murssctais como a interacédo de
Coulomb. O caso particular de um pulso delta, que foi iniziad presente trabalho também
sera alvo de maiores investigacoes.
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APENDICE A - Expresséo da funcido de Green
retardada para um laser com pulso
o(t)

Nesse apéndice, encontramos uma expressao para a funcéieeser&ardada, quando a
radiacdo incidente no ponto quantico do fotodiodo € despot um pulso de laser tipo delta.
Escrevemos a funcao de Green correspondente da funcataddana forma com ordenamento
temporal. Derivando essa equacao e apresentando-a naiftegial, estamos resumindo va-
rios passos matématicos que foram repetidos, exaustivapmencapitulo 3:

Gooltt) = —i(Tay(t)d}(t))
i%ng(tt') = S(t—t')+(Tda(t)di(t"))
(i% —&)Gpo(tt') = d(t—t')+ ;t’észz(tt’) +E*(t)G12

Goo(tt') = gz(tt')-i‘gté_ / dtigo(tty) G2 (tat’) + / dtygo(tt1) E*(t1) Gio(t1t’)
2

(A1)
Repetindo o processo matematico utilizado anteriormerfte¢caoGy,, fica:
Gia(tt’) = —i(Td,(t)dh(t)
.0 ;
5 Gia(tt) = (Tdi, (t)db(t"))
.0
(IE_gkz)szzat/) = tszz(tt/)
Gie(tt) = t / dti Qo (tt1) Goo(tat’) (A.2)

Esta equacédo € subtituida em (A.1) de modo que:



79

Gzz(tt/) = gz(tt/)—I—Zt;tz//dtldtzgz(ttl)gkz(tltz)Gzz(tzt/)—l—
2

[ duga(tt)E" (t)Graltat) (A3)

Dos varios termos a serem conhecidos na expressao (A.3gaonos explicitandB12(tt’),

na forma integral:

Gualtt) = i [ dugi(tt)Gaa(tt) + [ duoit)EM)Gatt)  (A4)

Neste caso, similarment,»(tit’):

Gyo(tat) = t1 / dtogi (t1t2) Gra(tat’) (A.5)

Este resultado € substituido na equacao (A.4). Esta, poreayatravés do procedimento

de continuacédo analitica, € convertida em uma funcéo dex@®etardada:

Gp(tt) = Ztitl / / dtydtogy (tte)gi, (tat2) Gia(tat’) +
1

[ dugi(t)E(t)Gho(tat) (A.6)

Aqui, o procedimento diferird do que foi utilizado no cafiit8. Com o intuito de ir o mais
longe possivel em nosso resultado analitico (ao invés liteantd sistema de equacgdes diferen-
ciais acopladas), utilizaremos processos de iteracaogiden uma expressdo mais compacta
de G}, (e de outras funcdes de Green que surgiro a seguir). Adsiiando duas vezes a ex-
presséo (A.6) - processo aqui omitido por questéo de espzsmevemos a referida funcéo na

forma:

Gialtt) = [ digi(tDEMGh([) (A7)

Na equacéo (A.7), a funcéo de Gregiitt) é dada por uma equagéao de Dyson:
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gy (th) = gyt + / / dtydtogy (tty) 2] (tatz) G (t2f) (A.8)

onde 2 (titp) = Zkltitlg{(l(tltz) € uma expressao que calculamos da mesma forma que
(3.59). Ou Sejazg_(tltz) = _7'I'16(t1 —1to).

Agora, retornamos a expressao@g(tt’) (A.3) e a escrevemos na forma retardada; in-
cluindo a substituicéio d&',(tt") (A.7) temos:

Gy(tt') = gh(tt') + / / dtldtzgrz(ttl)Ztﬁtzgrkz(tltz)gzz(tzt')‘i'
2

| [ dtudtegh(t) E* (1) (112 E t2) Graltet (A.9)

Onde a somdy titogl (t1to) (observando o célculo da equacéo (3.39)) pode ser dada por
220k,
2

—ilF2/28(t1 —t2). Pelo mesmo processo de iteragdo utilizado anteriormergegterior agru-
pamento de termos) chegamos a uma equacao de Dyson para (A.9)

G(tt') = Ghtt') + / / dtydta@p (tt) E* (1) (tat2) E(t2) Goa(tat’) (A.10)

O termod}(tt’) é expresso pela soma infinita

oo(tt) +a / dtigh(tty)gh(tat’) + a? / / dtidtagh(tt)gh(tat2)gb (tat2) gh (tat’) +...  (A.11)

Ondea = —il'»/2. Procedendo as multiplicbes entre as funcdes de Greemnseragao
(gf (tt’), a qual conhecemos bem), para os primeiros quatro termesayendo as integrais,
podemos perceber que 0 agrupamento dos resultados copaeage seguinte resultado:

G(tt) = —ift—t)e i(e-N2/At-1) (A.12)

O termog](tt’) é o analogo de,"para a banda de valéncia. Calculado da mesma forma:
iterando-se (A.8) algumas vezes e resolvendo os primero®s da série teremos:



81

gu(tt) = —if(t—t)e BN/t (A.13)

Agora que conhecemos todos os termos da expressao (A.1®prmoe discutido no ca-
pitulo (2), substituimos e®*(t1) e E(ty) as expressdes que descrevem matematicamente um
laser pulsado, cuja forma é descrita por uma funcao deltairde.DASsim encontramos uma
expresséo analitica pa@,(tt’):

Gh(tt) = ghtt) + / / dt;dtxG5(tt1)Egd(t1) coq witi) g (tat2) Egd(t2) cos wia) Ghy(tat”)
Ghy(tt') = @h(tt') +E§Gh(t0)d; (00)Ghy(Ot') (A.14)

A propria expressao (A.14) é utilizada para encor@gy(0t’).

) (A.15)

(Ot
1- Eégz( )QT 00)
Com as expressdes encontradas pgréA™12) e g} (A.13) calculamos os termos corres-

pondentes e, finalmente, podemos escrever:

2E30(1)6(—t')

Ghy(tt) = gh(tt') [1—
22(tt) Ga(tt) 4+E2

(A.16)
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APENDICE B - Expresséo da funcdo de Green
menor para um laser com pulsé(t)

No apéndice A, encontramos a fungéo de Green Retaf@adt’). Esta fungéo é nescessé-
ria para evoluirmos temporalmente a expressao que demuarrente elétrica fotogerada no
sistema (ver capitulo 2), quando é utilizado um pulso de laselulado por uma funcéo delta
de Dirac. Como discutido, a expressao da corrente elétadammalismo de Keldysh apre-
senta dependéncia com a fung@p,(it’) e também com a funcé@s,(tt) (ver equagéo (3.31)
da pégina 37). Portanto, nesse segundo apéndice, aprassrdgrocedimento utilizado para
obter-se a fungéo de Green me@@jy,(tt), para este caso particular, baseando-nos nos procedi-
mentos utilizados no capitulo 3 e no apéndice A.

Iniciamos esta demonstracao recuperando um resultadoéraliap A: a equacéo (A.10).
Esta equacédo, apesar de trabalhada explicitamente parg&@fde Green retardada, através
de iteragOes, é semelhante para o caso da fungédo de Greeaadad® contorno. Podemos
reescrever:

Gao(T7') = @2(”')+//dTldT2§2(TT1)E*(Tl)g_l(Tsz)E(Tz)Gzz(TzT') (B.1)

Para escrever a funcao de Green menor associada, utilizaeeeguacdo abaixo, conhecida
como equacao de Keldysh (ref.: (35)):

G~ = G§+GpZ'G*+GpZ~G*+GyzG? (B.2)
As integrais nos termos da equacgdo acima foram omitidasicamo entdo a férmula

(B.2) para a equacao (B.1), teremos a seguinte expressdin@oros indices temporais, por
enquanto):
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G = G +0P165+ 801 G5+ §; P62 (B.3)

Onde explicitamos:

Pi(tatz) = E*(t1)di(tat2)E(t2)
Pi(tity) =
OF (t1tp) = E*(t1)07 (tat2) E(tp) (B.4)

Dessa forma, primeiramente, devemos encontrar as fung@&arekn ndo-interagentes
g1(tit2). O resultado para o caso da funcdo retardada € o mesmo olatidgéndice A,
mostrado na equacédo (A.13). A funcédo de Green avancadadadhiiendo-se 0 complexo
conjugado da funcao retardada:

Rtit)) = +i0(tr—ty)e  (EFM/2lLi—t) (B.5)
A funcéaogs (t1to) deve ser obtida também através da equacéo de Keldysh (Bx2aniénte
temos uma equagdo que foi explicitamente desenvolvida gpfwacdo de Green retardada,

porém, o resultado € semelhante para a funcédo de Green dedemaontorno. Aplicando essa
formulacéo sobre a equacao (A.8), teremos, de forma egquieal

g = (1+01Z1)0r (1+2999) + 0h 21 0f (B.6)
As fungdesy; e g séo dadas nas equagoes (A.13) e (B.5), respectivamenten¢Adule
Green menor ndo-interagente pode ser calculada atravésinig@o:g,, (t,t') =i (cla (t)eka (1))
(no mesmo processo matematico utilizado na pagina 37 péeaabquacao (3.28)). Assim,
gr = ie®2)(d](0)dy(0)) (B.7)

As auto-energias na equacéo (B.6) sdo calculadas aprodoysmas somatérias por inte-
grais sobre a variavel energia (procedimento semelhantanfidoém utilizado na pagina 39):
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[
Ji(taty) = Ztitlg{q (i) = —5T16(t1 ~t2)
1
N i
2t) = ;tltlgﬁl (at2) = +§r15 (1 —12)
1

. de .4
S<(tity) = gtitlgﬁl(tltz):ntlrl / ety g
1

ondefy(g) = (dll(O)dkl(O)) é a funcéo distribuicdo de Fermi-Dirac associada a temyperat
do reservatorio da direita (cujos elétrons sao diferendatbs elétrons do ponto quéantico pelo

indicek,).

Assim, todos os termos da equacao (B.6) sdo conhecidosgjdandimente. Distribuindo
0s termos dessa equacao e recuperando as integrais e @S itaigporais que acopanham as
funcdes de Green temos:

G t) = oi(t)+ [ [ dudb@i(t) i tt)or () + [ [ dudte ()23 k)it
+ / / / / dtydtdtzdisgy (tts) 2 (tatz) O (tats) 25 (tata) 07 (tat)

+ / / dtdtp0f (tta) 27 (tatz) G (tat) (B.8)

Calculando estas integrais obteremos:

—ig(t—t")
g_f(tt/) = |r1 ? € 2 rl
T(e—€1)"+(7F)

> fa(e) (B.9)

Sendo assim, definimos as fun¢degtito) na equacdo da funcéo de GrégR(tt) (equa-
¢éo B.3). Além destes termos ja calculados, para encorisanexpresséo des,(tt), é nes-

cessario também definir os terngs, 85, e G3,.

A expresséo d@,tt;) foi desenvolvida no apéndice anterior apartir da soma tafimé
equacédo (A.11) e, é dada pela equacéo (A.12). A soma em (Riléycrita para a funcéo
de Green retardada ndo-interagegf®, (mas pode ser generalizada para a funcdo de Green de
equilibrio escrita no contorno, de modo que teriamos:
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6o(17) = Go(t7)+ | [ dudtaga(try)ax(nat2)gz(rar)

+////drldrzdre,dugz(rrl)az(rlrz)gg(Tzrg)ag(re,u)gz(ur’)
+... (B.10)

Pois, diferente do caso para a fungfio 0 agora apresenta dependéncia temporal. Essa
funcao pode ser escrita na forma de uma equacgao de Dyson:

Go(17) = 92(”')+//dTldegz(TTl)az(Tsz)gz(TzT') (B.11)

A partir da equacéo (B.11) podemos utilizar a equacéo deykbI(B.2) para encontrar
uma expressao pags

6 (1) — g (tt)+ [ [ dudgh(tab(ta)ds () + [ [ dudigbtas ()@t

+//dtldtzg§(tt1>ag(t1t2>gg(t2t,> (B.12)

Explicitando os termosax(tits):

N [
ag(tltz) = Z tztzgrkz (tatp) = — > M20(tg —to)
2

. i
as(taty) = ;tztzgﬁz (at2) = +§F26 (1 —12)
2

. de .
a5 (tity) = Y titgs (tit) = il / 9E grieti—t) £, (g)
% 2 21T

Os outros termos que devem ser definidos na equacéo (B.167 &80, g5(tt1) e g5(tat’).
Temos por defini¢ao:

oh(tty) = —if(t—ty)e el (B.13)
g5 (tty) = ~+i6(t—ty)e "2 (dl(0)dy(0)) (B.14)
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Além disso,g5(tot’) = [65(t't2)]*. Esta informagéo, os resultados (B.13), (B.14) e as ex-
pressdesi,(titz) sdo substituidos nas integrais de (B.12). Resolvendo edegsais temos:

de e—ie(t—t’)
g>(tt) = il
? 21 (g — )2+ (2)

_f1(e) (B.15)

Por Gltimo, temos33,(tt’), a qual é dada pelo complexo conjugadd3ig(t't), obtida no
apéndice anterior (equacéo (A.16)):

2E30(—t)0(t)
4+ E3

Gh,(tt) = G3(tt’) |1— (B.16)
Finalmente, podemos substituir os resultados (B.15),2A(B.16) na equacéao (B.3). Te-

mos ainda que as expressodes (B.4) também podem ser desdasopois os termog (tit2),

08 (tatz) e g7 (tato) jé estéo explicitados em (A.13), (B.5) e (B.9), respectieate.

A descricdo mateméatica do campo eletromagnético foi i@@ddizno calculo da funcéo de
Green retardada, (A.16), no apéndice A. Adicionalmentemes nas equacodes (B.4) a seguinte
construcdo (exemplificando):

q)all(tltz) = E* (tl)g_?(tltz)E(tz) Eod(t1) coq wti)g (tltz) Eod(ty) coqwtp) (B.17)

Solucionando entdo as integrais associadas aos variosgetanequacao (B.3) e agru-
pando esses resultados (um procedimento bastante ex¢emisora ndo tdo complexo, motivo
de sua omissao), chegamos enfim a expressao para a funcaeeten@mor ordenada no tempo
G5,(tt) - onde fizemos' =t:

2

Gs (tt) = |F/
22 an 82 (%)2

{1_ %e(t)e‘rzt/z (1_?%(%) Zcos(s—sz)t-l- 9( Je ' (1 izf(Eg)}

2
+ il ds fa(e) rl)Z{EZG() e’ (1—E%9(t>) } (B.18)

2T (g — £1)2+ (F 4+E3
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APENDICE C - Runge-Kutta de 22 ordem (RK2)

Uma equacao diferencial ordinaria tem a forma basica:

— =x= f(x1) (C.1)

Em um procedimento numeérico, o primeiro passo para se esakquacao (C.1) é discre-
tizar a variavet. Isso pode ser feito da seguinte forma:

{j :ti_1+At (CZ)

ondeAt € uma diferenca finita do tipdtfina — tiniciai ) /N comN sendo o nimero total de vezes
em gue se deseja discretizar o intervalo.

Para agora discretizar a derivada da funcdo podemos utlizfinicdo da derivada na

forma centrada:
f(X+Ax) — f(x—Ax) = X1 X1
2AX AT oat

(C.3)
Unindo esta expresséo a forma original da defini¢cdo de dkj\encontraremos que:

Xj1 = Xj +Atf(xj,t) (C.4)

Aqui utilizamos o método de Euler para encontrar a solucadequacao diferncial. Este
método € do tipo de Runge-Kutta, embora de 12 ordem. Se agermos de resolver um
sistema de equacdes diferenciais no lugar de (C.1), € dhéwmskutilizar um método um pouco
mais avancado.

Os métodos de Runge-Kutta de mais alta ordem, por exemali@l/lram com médias pon-

deradas dos valores das fun¢fes calculadas. Colocandoeandeg, a versdo de segunda
ordem seria:

At f (Xt At
Xj+1 = Xj +Atf (Xj-I-M t —)

5 U+ > (C.5)
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Ou seja: calculamos a fungdo em um temippara um argumentg; e, em seguida, uti-
lizamos este resultado como argumento para o novo calcufongdo (agora em um tempo
tj + 0.5At). Se repetirmos este procedimento por n vezes teremos @dfaiegmais alta ordem.

Por exemplo, para o RK de 42 ordem teriamos (em ref. (45)):

Fo= f(x,t) (C.6)
R = f(xj+AOtFytj+At) (C.7)
R = f(xj+AtR,tj+At) (C.8)
Fa = f(xj+AtFs,tj+At) (C.9)

A solucéo do sistema seria dada através de:

At
Xj+1 = Xj +€(F1+2F2+2F3+F4) (C.lO)

Na solucao de nossos sistemas de equacgoes, por exemp®)-[@B&5)], utilizamos a ver-
sao de 22 ordem do método de RK. Implantar a verséo de 42 oudesnersao mais utilizada e
mais precisa, ndo traria nenhuma dificuldade, em termosagdggmacao. Entretanto, os méto-
dos de Runge-Kutta sdo conhecidos por ndo serem muito ggld@ge As limitacdes impostas
pela capacidade computacional de nossas maquinas nosfiaptar por continuar com o mé-
todo de 22, o que certamente ndo é o ideal. Embora, futuramamtendamos alterar estes
calculos para a versao de 42 ordem e ganhar um pouco mais eisaprenossos resultados
possuem um erro numerico aceitavel (da ordem de milésimos).



