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"Objective truths are established by evidence.
Personal truths by faith.

Political truths by incessant repetition."
(Neil deGrasse Tyson)



Resumo

O conhecimento tedrico e experimental acumulado nas tltimas décadas sobre pontos quanticos
semicondutores (PQs) impulsiona o surgimento de um grande nimero de propostas atuais de
utilizd-los em sistemas hibridos. A habilidade de controlar suas propriedades optoeletronicas,
bem como o dominio de sofisticadas técnicas de fabricagdo, tornaram-os candidatos ideais para
formar jungdes com supercondutores (SCs), cujas caracteristicas individuais sdo também nota-
veis. Essas juncdes podem ser simples, com um tnico PQ acoplado a um SC, ou muiltiplas: a
conexdo de dois terminais SCs através de um PQ (juncdo tipo Josephson) e a jungdo de dois
PQs através de um SC. Esta ultima forma um separador de pares de Cooper, dispositivo suge-
rido como fonte de particulas emaranhadas, que depende fundamentalmente da ocorréncia de
reflexdo de Andreev cruzada (CAR) nas interfaces da juncdo. Jun¢des de PQs com SCs e com
supercondutores topologicos também tem sido propostas em sistemas de dois niveis formando
qubits para a computacdo quantica trivial e topoldgica. Embora o estudo das jun¢des PQ-SC
esteja em evidéncia atualmente, a revisao da literatura mostra que a andlise do regime transiente
foi pouco explorada. Por isso, abordamos neste trabalho o transporte de cargas em uma juncao
PQ-SC-PQ com resolucao temporal. Utilizando técnicas de fun¢ao de Green de nao-equilibrio,
particularmente, o formalismo de Kadanoff-Baym, escrevemos um conjunto de equagdes dife-
renciais acopladas, solucionado numericamente. Analisando as oscilacdes de Rabi que surgem
na evolucdo temporal da corrente elétrica e das ocupagdes dos PQs, fomos capazes de identifi-
car assinaturas de mecanismos de espalhamento através da juncdo, isto €, o tunelamento direto
e a CAR. Adicionalmente, propusemos a expansao deste sistema pela sua inser¢do na estrutura
de um fotodiodo, aplicando luz laser sobre um dos PQs. Os resultados mostram que ocorre a
separacao dos niveis opticamente excitados em dubletos de Autler-Townes, para acoplamentos
fracos entre os PQs. Consequentemente, ¢ observada a ocorréncia de CAR, mediada pelo laser
aplicado, através dos niveis que compde o dubleto. Os resultados tem dependéncia também
com a tensao fonte-dreno aplicada ao dispositivo, que pode estar no limite de bias alta (HB) ou
zero (ZB). Este € o primeiro trabalho a analisar a separacdo de pares de Cooper assistida por
foétons em uma jungdo PQ-SC-PQ, em regime de ndo-equilibrio. Embora os resultados experi-
mentais ainda sejam escassos, a inclusdo de um SC em um fotodiodo de PQs hibrido permite
novos mecanismos de formagdo de fotocorrente, abrindo novas possibilidades de aplicacdes

desse sistema.

Palavras-Chave: pontos quanticos; supercondutividade; separador de pares de Cooper; refle-
xao de Andreev cruzada; fotocorrente; dubleto de Autler-Townes; fun¢des de Green de nao-

equilibrio.



Abstract

The theoretical and experimental knowledge accumulated in the last decades on semiconduc-
tors quantum dots (QDs) impulses the emergence of many current proposals for using them in
hybrid systems. The ability to control their optoelectronic properties, as well as the control of
fabrication techniques, made them the perfect candidates to compose junctions with supercon-
ductors (SCs), whose individual characteristics are also remarkable. These junctions can be
simple, with a single QD coupled to a SC, or multiple: a connection of two superconducting
terminals through a QD (a Josephson-like junction) and the junction of two QDs through a SC.
The latter is known as a Cooper-pairs splitter, a device suggested as a source of entangled parti-
cles, for which is required the occurrence of crossed Andreev reflection (CAR) on the interfaces
of the junction. Junctions of QDs with SCs and with topological SCs have also been proposed
in two-level systems as qubits for both trivial and topological quantum computation. Despite
the study of QD-SC junctions being currently in evidence, the literature review shows that the
analysis of transient regime was little explored. Therefore, we address in this work the topic
of time-dependent charge transport in a QD-SC-QD junction. By using non-equilibrium Green
functions techniques, particularly, the Kadanoff-Baym formalism, we write down a set of cou-
pled differential equations, which is numerically solved. Examining the Rabi oscillations that
appears on the time evolution of electric current and QDs occupations, we were able to identify
signatures of the scattering mechanisms through out the junction, i. e., direct tunnelling and
CAR. Additionally, we propose to use this system as a photodiode, with the aid of a laser beam
over one of the QDs. The results show the splitting of the optically excited states in Autler-
Townes doublets, for a weak coupling between the QDs. Hence, CAR mediated by the applied
laser was observed through the energy levels that compose the doublet. The results depend
also with the source-drain potential applied to the device, which can be high bias (HB) or zero
bias (ZB). The present work is the first to analyse the splitting of Cooper pairs assisted by pho-
tons in a QD-SC-QD junction, in nonequilibrium regime. Although the experimental results
are still sparse, the inclusion of a SC in a QD hybrid photodiode allows new mechanisms of

photocurrent formation, creating possibilities in future applications.

Keywords: quantum dots; superconductivity; Cooper-pairs splitter; crossed Andreev reflection;

photocurrent; Autler-Townes doublet; nonequilibrium Green’s functions.



Lista de Figuras

Figura 1 — Exemplos de PQs realisticos e aplicacdes. . . . . . .. .. ... ... ...
Figura2 — Acoplamento de um tnico nanocristal de SiGe a eletrodos supercondutores.
Figura3 — Exemplos de dispositivos reais com jungdes PQ-SC. . . . . . .. ... ...
Figura4 — Dois modelos propondo utilizar PQs para detectar MBSs. . . . . . . .. ..
Figura5 — Sistema que propoe utilizar um rf-SQUID acoplado a um PQ para detectar
MBSs. . e
Figura 6 — Fotocorrente obtida experimentalmente em um fotodiodo de PQ tunico. . . .
Figura7 — Observacdo do dubleto Autler-Townes em um espectro de absor¢do Optica. .
Figura 8 — Diagramas de energia mostrando a formag¢do do dubleto de Autler-Townes. .
Figura9 — Transporte de um par de Cooper por uma jun¢do Josephson contendo um
PQduplo. . . . . ..

Figura 10 — Dois exemplos de sistemas com juncdes PQ-SC-PQ. . . . . . . . ... ...

Figura 11 — Interferéncia de MBSs na evolucao temporal das ocupacdes de um PQ duplo.

Figura 12 — Formacgdo de um éxciton em um PQ semicondutor pela aplicacdo de luz. . .
Figura 13 — Oscilagdes de Rabi em um gréfico de evolu¢do temporal de probabilidades. .
Figura 14 — Modelo de fotodiodo de um tnicoPQ . . . . ... ... ... ... ....
Figura 15 — Representacdo esquematica da reflexdo de Andreev local. . . . . . . .. ..
Figura 16 — Representacdo esquematica do co-tunelamento eléstico. . . . . . . . .. ..
Figura 17 — Representacio esquematica de Reflexdo de Andreev Cruzada. . . . . . . . .
Figura 18 — Representacdo esquematica do sistema DPQ/SC. . . . . . . ... ... ...
Figura 19 — Autovalores de Hy para o sistema DPQ/SC como fung¢do da energia &;. . . .
Figura 20 — Representacdo esquematica do sistema DPQ/SC/Luz. . .. ... ... ...
Figura 21 — Autovalores de H; para o sistema DPQ/SC/Luz como fun¢do da energia ;.
Figura 22 — Representacdo do contorno temporal de Keldysh. . . . .. ... ... ...
Figura 23 — Evolug¢do temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configu-
ragdo inicial [10), variagdoder, e A. . . . . . Lo
Figura 24 — Evolucdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configu-
racdo inicial |10), variacdode ejeep. . . . . . . ..o
Figura 25 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configu-
ragdo inicial |00), variagdode t, e A. . . . . . ..o
Figura 26 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configu-
racdo inicial |00), variacdode ejeep. . . . . ... L.
Figura 27 — Sinais de I e I no regime de tensdo alta (HB), de acordo com a energia
dos niveis acoplados a cada reservatério. . . . . . . ... ... ...
Figura 28 — Evoluc¢do temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime

HB,comI'; =0, variagdoderye A. . . ... ... ... ..........

16
19
20
25

25
32
34
35

36
37
38
42
43
44
45
46
47
48
51
52
55
60

75

77

78

79

81



Figura 29 — Evolugdo temporal das ocupacdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime
HB, comparagdoentre 'y #I'gelp =T%. . . . . . .. ... .. ...
Figura 30 — Evoluc¢do temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime
HB, comI'y # I'g, comparaggo A=0eA=1t,. . ... ...........
Figura 31 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime
ZB,comI'y =0evariagdoderzeA. . . . ... ... L.
Figura 32 — Evolu¢do temporal das ocupacdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime
ZB,come| =y =0l #1Tx. . . .. . . . . o
Figura 33 — Evolugdo temporal de n; e ny no sistema DPQ/SC, regime ZB e €| € &>
ndo-nulos. . . ..o
Figura 34 — Evolugdo temporal de I; e Ig no sistema DPQ/SC, regime ZB e € e &
nao-nulos. . . ..o
Figura 35 — Sentidos das correntes I, e Iz em tensdo zero (ZB), de acordo com as ener-
gias dos niveis acoplados a cada reservatério. . . . . . ... ... .. ...
Figura 36 — Evolucdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, caso I' = 0,
estados iniciais variados. . . . . .. Lo Lo
Figura 37 — Evolu¢do temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC/Luz, casoI' = 0, com
|000) e A =2, variacdoder, e Q. . . . ... ...
Figura 38 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC/Luz, caso I’ = 0, com
ty =A=2,Q=0,5 e variagdo da configuragdo inicial. . . . ... ... ..
Figura 39 — Evolugdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, com
IR=0,Q=0,5evariagdorgeA. . ... ... ... ... .. .......
Figura 40 — Evolugdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, com
I #Tg, Q=0,5evariagdoderyeA. . ... ... ... ..........
Figura 41 — Evolucdo temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, com
I'r=0eQeAvaridveis. . . . . . . . . . . v v v i i e
Figura 42 — Esquema detalhando a formacao de platds na evolugdo temporal da corrente
I;, no sistema DPQ/SC/LuznaFig. 41. . . . ... ... ... ... . ....
Figura 43 — Evolugdo temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, com-
paracdor, =0et, = 2,comvariagiode A. . . . . . ... ... .. ... ..
Figura 44 — Evolugdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, regime ZB, com
Ip #TpreQ=0,5. . . . .
Figura 45 — Evolugdo temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime ZB, com-
paragiot, =0er, =2, comvariagdode A. . . . . .. ... ... ... ...
Figura 46 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC/Luz, re-
gimes HBeZB,comt, =0eA=Q=2.. . ... ... ... ... ... ...,
Figura 47 — Evolugdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC/Luz, re-
gimes HBeZB,comt, =A=Q=2. ... ... ... ...........

97

100



Figura 48 — Ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz em fun¢do de &, e do tempo, caso I' =

0, demonstrando interacdo com dubletos. . . . . . . . ... ..o oL 109
Figura 49 — DPQ/SC/Luz: Dubletos para £; = +1 e interacdio com CAR e NT.. . . . . . 110
Figura 50 — Ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz em fun¢do de &; e do tempo, regime

HB, demonstrando interacdo com dubletos. . . . . . . . ... ... ... .. 111
Figura 51 — Correntes no sistema DPQ/SC/Luz em funcdo de &, e do tempo, regime HB,

demonstrando interagcdo com dubletos. . . . . .. ... .. L. 112
Figura 52 — Ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz em funcdo de &; e do tempo, regime

7B, demonstrando interacdo com dubletos. . . . . . .. ... ... L. 114
Figura 53 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando NT entre €; e &, para sistema em ZB. 115
Figura 54 — Correntes no sistema DPQ/SC/Luz em fun¢do de &; e do tempo, regime ZB,

demonstrando interacdo com dubletos. . . . . . ... ..o 115
Figura 55 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando NT entre &, e £_ para sistema em ZB. 116
Figura 56 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando CAR entre &, e £_ para sistema em



Eq.
Fig.
Ref.
CAR
DPQ
FG
HB
MBS
NT
OE
PQ
SC

7B

Lista de abreviaturas e siglas

Equacao

Figura

Referéncia

Crossed Andreev Reflection (Reflexdo de Andreev Cruzada)
Duplo Ponto Quantico

Funcdo de Green

High Bias (Tensao alta)

Majorana Bound State (Estado ligado de Majorana)
Normal Tunneling (Tunelamento ressonante/normal)
Optical Excitation (Excitacdo Optica)

Ponto Quantico

Supercondutor

Zero Bias (Tensao zero)



1.1
1.2

2.1
2.2

3.1
3.1.1
3.2
3.3
3.4
3.4.1
3.4.2
3.4.3
3.4.4

41
4.2
4.2.1
422

5.1
5.2
5.2.1
522

6.1

Sumario

INTRODUGAOD . . . . . ittt e e e e e e e e e e e e e e e e e 15
Oscilacdes de Rabi e Fotocorrente . . . . . . .. ... ... ....... 41
Mecanismos de espalhamento nas jun¢6es Ponto Quantico-Supercondutor 45

MODELOS ESTUDADOS . . . . . . . i ittt e et e e e e e e e 48
Ponto quantico duplo acoplado a um supercondutor tipo-s . . . . . . . 48
Ponto quantico duplo acoplado a um supercondutor tipo-s com aplica-

caodeluz . . . . .. ... 52
FUNCOES DE GREEN DE NAO-EQUILIBRIO . . ... ........... 57
Funcdesde Green . . . . . . . . . . . . ... 57
Formalismos de Keldysh e Kadanoff-Baym . . .. ... ... ........ 60
Correnteelétrica . . . . .. ... ... ... ... ... .. ... 61
Obtencédo das fungcéesde Green . . . . . . . . .. ... ... ...... 65
Consideragdestécnicas . . . . . . . . . .. ... ... ... ... ... 69
Funcbes de Greeneregimedetensédo . . . . .. ... ... ... ..... 69
Temperaturazero . . . . . . .. e 70
Métodode Runge-Kutta . . . . . . . . . . . . .. ... .. .. .. . ... 71
Pardmetroseunidades . . . . . . . . ..o 73

RESULTADOS: PONTO QUANTICO DUPLO ACOPLADO A UM SUPER-

CONDUTOR . . . . . . .t e e e e e e e e e e e e e e e e e 74
Casol'=0. . . .. . . . . e 74
Casoscom ' #0 . . .. . .. . .. . .. . . ... e 80
Tensdoalta(HB) . . . . . . . . . . . . . . . 80
Tensdo zero (ZB) . . . . . . . . e e e e e 85

RESULTADOS: PONTO QUANTICO DUPLO ACOPLADO A UM SUPER-

CONDUTOR COM APLICACAODELUZ . . .. ... ... ..o u.u.. 91
Casol'=0. . . . . . . . . e 91
CasoscomI ' #0 . . .. . .. . .. . .. . . ... 95
Tens@oalta . . . . . . . . . 95
Tens@o zero . . . . . . .. 102

RESULTADOS: INTERAQAO COMDUBLETOS NO SISTEMA DUPLO PONTO
QUANTICO-SUPERCONDUTOR COM APLICAQAO DELUZ ........ 108
Caso ' = 0. . . . . . e 108



6.2
6.3

Tensaoalta . . . . . . . . . . . .. 111
TeNSA0 ZerO . . . . . . . . . e 113
CONCLUSOES . . . . . . ot e e e e e e e e e e e e e s i 119
REFERENCIAS . . . . . . i e e e e e e e e e e e e e e e e e 121

APENDICE A - DERIVACAO DO HAMILTONIANO DA EQ. (2.1) A PARTIR
DO MODELO DE MAJORANA

APENDICE B — TRANSFORMAGAO UNITARIA SOBRE O HAMILTONIANO
DAEQ.(2.5). . & v i ittt e e e e e e e 135



15

1 Introducao

Pontos Quanticos

Em mais de 30 anos desde a sua descoberta (1), Pontos Qudnticos Semicondutores (PQs)
nunca deixaram de ser um topico relevante. PQs sdo estruturas semicondutoras de dimensdes
nanoscopicas (= 0 — 100 nm), assim chamados pela sua capacidade de confinar particulas nas
trés direcdes espaciais. O confinamento quantico em todas as dimensdes, em contraposicao aos
pocos (2D) e fios (1D) quanticos, d4 origem a uma distribui¢do discreta dos niveis de energia
(2) nos PQs. Suas propriedades Opticas e eletronicas estdo diretamente relacionadas ao seu
tamanho, de modo que PQs de um mesmo material podem absorver e emitir luz em diversas
faixas de frequéncias (3).

PQs sdo excelentes para se estudar diversos tipos de fendmenos quanticos, dentre os quais
podemos exemplificar: a interacdo elétron-elétron (4), o efeito Kondo (5), a interagdo elétron-
fonon (6), o acoplamento spin-6rbita (7) e o emaranhamento quantico (8).

Conforme a pesquisa tedrica e as técnicas de fabricacdo evoluiram, o enorme potencial para
aplicag0des préticas dos PQs se aproximou cada vez mais da realidade. O controle preciso das
propriedades de absorcao e emissdo os tornaram candidatos ideais para confeccdo de varios
tipos de células solares, diodos emissores de luz (Light Emitting Diodes - LEDs), entre outras
aplicagdes optoeletronicas e em medicina.

Na Fig. 1 podem ser vistas imagens de microscopia de PQs em diferentes materiais e ainda
uma proposta de constru¢iao de LEDs de PQs.

No caso das células solares, PQs sdo considerados co-responsaveis pelo desenvolvimento de
células solares de alta-efici€ncia junto com novos processos que vém sendo estudados, como a
geracdo de éxcitons multiplos e efeitos plasmonicos (13). Dessa forma, PQs sao incluidos como
material absorvedor nessa nova geragao de células solares, em substituicao ao Si, CdTe e outros
materiais bulk. Como exemplo de arquiteturas destas células de alta-eficiéncia temos células fo-
tovoltaicas de juncdo metal/semicondutor (PQ), células hibridas de polimeros/semicondutores
e células solares sensibilizadas por PQs (em analogia as células solares sensibilizadas por co-
rante). O fato de os gaps de energia poderem ser controlados pelo tamanho dos PQs fornece
uma enorme vantagem sobre os materiais bulk, de gap fixo, permitindo um melhor controle das
eficiéncias da resposta optica (photoresponse) e de fotoconversao (14). Em resultado recente,
células hibridas de PQs e material organico chegaram a uma eficiéncia 91% maior que das célu-
las de multicamadas puramente organicas (15). Um outro resultado (16) mostra que a inclusao
de PQs de carbono em células solares de heterojuncdes com peroviskitas foi determinante para
que estas chegassem a uma eficiéncia real de 19%.

Por sua vez, a utilizagdo de PQs em dispositivos emissores de luz avangou de tal maneira
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Figura 1 — Exemplos de PQs realisticos e aplicagdes.

500 nm

S
Au (100 nm) %
ZnO (55 nm). o f.
Mo

EURE o

Fonte: a F. Koppens et al. (2006) (9). b P. Atkinson et al. (2006) (10). ¢ D. Bruls et al. (2002) (11). d G. Supran
et al. (2013) (12).

a Imagem de SEM de terminais de Ti/Au depositados sobre uma heteroestrutura de GaAs/AlGaAs con-
tendo um gés de elétrons 2D. As setas indicam o fluxo de corrente através de PQs acoplados. b Imagem
de AFM de PQs auto-organizados de GaAs (40 nm de didmetro e 8 nm de altura). ¢ Imagem de X-STM
um PQ de InAs. d Arquitetura de um LED de PQs em infravermelho préximo (NIR QD-LED) hibrido
organico-PQs-inorgénico.

que eles podem ser encontrados compondo telas de alta defini¢do em aparelhos de TV 1. LEDs
de PQs se apresentam na industria de displays como alternativa aos LEDs usuais e aos OLEDs?2.
Em relacdo aos OLEDs especificamente, € sugerido que LEDs de PQs produzem cores de maior
pureza, maior vida ttil (a degradacdo dos materiais organicos em contato com o oxigénio € sem-
pre uma grande questdo) e custos menores. Estas qualidades se devem principalmente a algumas
caracteristicas préoprias dos PQs como espectro de emissdo mais estreito, melhor estabilidade
(degradac¢do mais lenta dos materiais que os compde) e matérias-primas mais baratas, conforme
apontado na Ref. (17). No desenvolvimento deste tipo de tecnologia, a manipulacao do gap de
energia dos PQs através do controle de seu tamanho € uma vantagem impar no momento, sendo
ela responsdvel pela obtencdo de cores mais puras.

No campo das ciéncias médicas, PQs também sdo apontados como grande esperanga no tra-
tamento de doencas. No diagndstico, podem atuar como marcadores bioldgicos, encontrando
moléculas de determinadas substancias no corpo, que poderao ser identificadas externamente
por luminescéncia, por exemplo (18). Existem propostas, porém, de se utilizar PQs no trata-
mento propriamente dito, como agente fotossensibilizante em terapia fotodindmica (19). Neste
segundo caso, luz, oxigénio e o agente fotossensibilizante sio combinados para destruir um

tecido-alvo especifico. Apenas tecidos expostos simultaneamente ao fotossensibilizante e a

' TVs com telas de LEDs de PQs ji sdo comercializadas pela Samsung Electronics:
<http://www.samsung.com/br/tvs/suhd-tv/>.

OLED:s sdo diodos emissores de luz nos quais a parte eletroluminescente € composta de filmes finos de material
organico. Os principais apelos dos LEDs orgénicos sdo a flexibilidade e o baixo custo das matérias-primas.
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luz, na presencga de oxigénio, estardo sujeitos a reagcdes citotoxicas (que poderiam efetivamente
causar a morte de células cancerigenas). PQs cumprem determinados critérios para serem iden-
tificados como bons fotossensibilizantes, por exemplo, por apresentarem uma composi¢ao cons-
tante. Além disso, sem a presenga de luz direcionada sdo pouco citotéxicos, embora apresentem
o potencial necessdrio para induzir citotoxicidade sob acdo da radiagdo UV.

Com todas essas aplicacdes mencionadas e o surgimento de diversas empresas especializa-
das em fabricacdo e comercializacdo de PQs, fica claro que essas nanoestruturas ja nao sao um
sistema apenas para estudo de propriedades quanticas fundamentais, limitados a esfera acade-
mica. Ainda cabe mencionar o potencial dos PQs para aplicacao na eletronica baseada em spin,
campo mais conhecido por spintronica (20), (21). Como abordaremos adiante, PQs também sao
tema de discussao no que compete ao desenvolvimento da computagio quantica, com propostas

extremamente diversificadas de aplicagdo dos mesmos nesse contexto.

Supercondutores

Além dos PQs, de fundamental importancia neste trabalho sdo os supercondutores (SCs),
materiais cuja resisténcia elétrica € nula para temperaturas menores que uma temperatura critica
T.. Em 1911, H. Kamerlingh Onnes descobriu a supercondutividade (22), poucos anos ap0s ter
conseguido produzir He liquido (1908), o qual tornou possivel atingirem-se temperaturas tao
baixas quanto fossem necessdrias. Especificamente, Kamerlingh Onnes observou que quando
o mercurio (Hg) € resfriado abaixo de 4,2 K, sua resistividade é reduzida bruscamente para
um valor préximo de zero. Acima dessa temperatura, a resistividade do merctrio volta a se
comportar como na maioria dos metais, sendo menor quanto menor a temperatura. Uma outra
caracteristica importante a cerca dos SCs € o diamagnetismo perfeito, com a repulsido de cam-
pos magnéticos fortes. O diamagnetismo perfeito implica que o campo magnético dentro do
SC ¢ praticamente nulo. Neste contexto devemos mencionar ainda o efeito Meissner, caracte-
rizado pela expulsdo do campo magnético em um material que sofre uma transi¢ao para a fase
supercondutora ao ser resfriado abaixo de 7; (23).

A supercondutividade em metais e ligas metdlicas3 foi descrita microscopicamente com
sucesso por J. Bardeen, L. Cooper e J. Schrieffer em 1957 (24). Em termos gerais, a teoria
descreve como os fendmenos de supercondutividade estdo relacionados a formacao de um con-
densado de pares de elétrons ligados (pares de Cooper) - que permanecem dessa forma apesar
da repulsao Coulombiana, devido a uma interag¢do fraca mediada por fonons (excitacdes associ-
adas com vibragdes da rede cristalina). Além disso, essa teoria descreve a formacdo de um gap
supercondutor, onde as excitagdes que conhecemos como quasiparticulas, apenas podem existir
no material fora desta faixa de energia. Os pares de Cooper, por outro lado, sdo encontrados

exatamente na metade deste gap.

3 Materiais que podemos tratar basicamente como supercondutores do tipo I, onde em geral a teoria BCS ¢ valida,

sabendo que hé excecdes.
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Em 1986, no entanto, Johannes Bednorz e Karl Miiller (25) observaram que um determi-
nado composto de 6xido de cobre apresentava uma temperatura de transi¢ao supercondutora da
ordem de 35 K, sendo que o maior valor de 7, encontrado até aquele momento era de 23,2 K
para o composto NbzGe. Apds essa descoberta pode-se dizer que foi iniciada uma verdadeira
corrida para se encontrar materiais com maiores temperaturas de transicdo. Assim, a supercon-
dutividade foi observada em outros materiais e as temperaturas de transi¢do atingem atualmente
valores préximos de 140 K (26). Esses valores de T, aumentam as possibilidades de aplicag¢des
préticas da supercondutividade, pois estes novos materiais nao fardo necessaria a utilizagcdo de
He liquido para resfriamento (23) 4.

Apesar de propostas promissoras, décadas apds a descoberta dos SCs de altas temperatu-
ras de transicao (chamados high T.), ainda ndo existe consenso sobre o mecanismo fisico que
permite a supercondutividade nessas temperaturas, mesmo com a descoberta de diversos outros
SCs e de todos os avancos em termos de materiais e métodos 3. Sabe-se, no entanto, que a teoria
BCS sozinha nio é capaz de fazé-lo. Esse é um dos motivos pelos quais a supercondutividade
continua, apds tantos anos de sua descoberta, um assunto de enorme interesse. Além disso,
os SCs high T, sdo ainda complexos de se obter, 0 que cria uma necessidade de mais estudos
experimentais e tedricos.

As aplicagdes tecnoldgicas da supercondutividade sdo variadas, algumas com grande apelo
popular, como os Maglevs, trens de passageiros que utilizam levitagdo magnética para se des-
locar com o minimo de atrito possivel, atingindo altas velocidades. Uma das tecnologias pro-
postas para o sistema de levitacdo/propulsdao € a suspensdo eletrodinamica, que se utiliza de
eletroimas supercondutores 6. Outras aplicacdes de SCs sdo amplamente utilizadas, entregando
grandes beneficios a pesquisa cientifica e a populagdo em geral. No primeiro caso, eletroimas
SCs nos aceleradores de particula, como no caso do LHC7, que utiliza uma rede destes dis-
positivos para curvar as trajetérias e manter os feixes de particulas estaveis e alinhados. No
segundo caso, eletroimas sdo utilizados em aparelhos de ressonancia magnética nuclear (um
tema recebedor de dois prémios Nobel de Fisica). Os campos magnéticos utilizados na técnica
de ressonancia sdo gerados por uma corrente atravessando fios que compde um solenoide ou
bobina. Para que sejam atingidas as correntes supercondutoras neste fio, a bobina € mantida
resfriada por um banho de He liquido. Nesse tipo de dispositivo o campo magnético pode ser
maior que 1 T 8. Em todas essas aplicagdes, apenas supercondutores do tipo II s@o utilizados. Os
supercondutores do tipo-I, por outro lado, podem induzir supercondutividade tipo-p (artificial)

para a formacao de estados topolégicos da matéria e, como veremos no decorrer deste capitulo,

4 A partir de 77 K é possivel utilizar nitrogénio liquido. A obtencdo de He liquido é bem mais complexa que a

de N», ndo somente pela temperatura de condensacio do He - muito menor que a do N; - mas também pelo
fato de que, enquanto o N; € abundante na atmosfera terrestre, o He é escasso, encontrado apenas em alguns
dep0dsitos naturais de gés. Setor de Criogenia do IFSC-USP.

Colegdo da American Physical Society nesse contexto: Collection: Heating up Superconductors.

Um pouco mais sobre Maglevs em <https://g00.gl/OhKtON> e <https://goo.gl/1ouQtW>.

Detalhes em <https://goo.gl/C278nD>.

Sobre imageamento por ressonancia magnética <http://mri-q.com/complete-list-of-questions.html>.

el = V. |
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estes estados apresentam enorme potencial para o desenvolvimento da computagdo quantica.

Juncgdes de Pontos Quéanticos e Supercondutores

A enorme potencialidade demonstrada por estes sistemas em separado, certamente projeta
aplicacdes formidaveis em sua utilizacdo conjunta. Para formar juncdes entre PQs e SCs deve-se
considerar primordialmente a questdao de que a supercondutividade se manifesta macroscopica-
mente, com um grande nimero de portadores envolvidos, enquanto nos PQs os fendmenos estao
ocorrendo na escala nanoscépica, contando inclusive com transporte de um tnico elétron atra-
vés do sistema. A Fig. 2, reproduzida a partir do trabalho de G. Katsaros et al. (27), demonstra
que as técnicas experimentais permitem a construcao deste tipo de dispositivo hd alguns anos.
Na figura citada, um nanocristal de SiGe é conectado a eletrodos de aluminio, que resfriados
abaixo de 15 mK passam a fase supercondutora. Note como na imagem de SEM? os contatos

sd30 muito maiores que os nanocristais de SiGe.

Figura 2 — Acoplamento de um tnico nanocristal de SiGe a eletrodos supercondutores.

Fonte: G. Katsaros et. al (2010) (27).

Esquema de um dispositivo SC-PQ-SC, obtido pela criacdo de um contato entre um nanocristal de SiGe e
eletrodos de aluminio. Também € mostrada uma imagem de SEM desta juncdo. No alto estd representada

uma sec¢ao lateral da juncdo e as bandas de energia associadas.

Inicialmente, C. Beenakker publicou em 1992 (28) um trabalho tedrico no qual deriva uma
férmula para a condutincia de uma micro-jun¢do entre um metal normal e um supercondutor
comum, inclusive aplicando seu resultado para casos em que o papel do metal normal é feito por
um quantum point contact, por um PQ e em uma juncio desordenada. Como ressaltado pelo

proprio autor, trabalhos tedricos anteriores consideravam juncdes macroscopicas €, por isso, a

®  Scanning Electron Microscopy ou Microscopia Eletronica de Varredura.
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abordagem utilizada era semicldssica. Em sistemas mesoscopicos, por outro lado, o tamanho
do material normal acoplado ao SC € menor que o comprimento de coeréncia de fase e, neste
caso, os efeitos de interferéncia quantica estdo presentes. Certamente, foi um dos primeiros
passos no estudo de jun¢des com SC e sistemas mesoscopicos, motivado por alguns trabalhos
da época que buscavam interagir um filme supercondutor e um gds de elétrons bidimensional,
sobre o qual ele estava depositado (29). Diversos anos apds esse trabalho, a jun¢do de sistemas
nanoscépicos e SCs se tornou um procedimento muito mais comum € com promessas mais
ambiciosas.

Um 6timo trabalho de revisdo sobre jungdes de PQs e SCs foi publicado em 2010 por De
Franceschi e colaboradores (30). Alguns dos dispositivos destacados naquela revisdo estdo

representados na Fig. 3.

Figura 3 — Exemplos de dispositivos reais com jun¢des PQ-SC.

200 nm

Fonte: a J. Dam et. al (2006) (31). b L. Hofstetter et al. (2009) (32). ¢ Z. Su et al. (2016) (33). d J.-P. Cleuziou
(2006) (34).

a Imagem SEM de um SQUID com jun¢des formadas por nanofios de InAs. b Concepcio artistica de
uma juncio PQ-SC-PQ: pares de Cooper em S sdo separados nos PQs (QD1 e QD2) e transferidos aos
eletrodos (/1 e [). ¢ Micrografia de um nanofio de InSb, onde os circulos identificam dois PQs formados
pela aplicacdo de tensdes elétricas indicadas na imagem. d Imagem de AFM de um nanoSQUID: duas
jungdes do tipo Josephson sdo formadas com um nanotubo de carbono (na figura, CNT) nos pontos onde

0 SC (anel) € interrompido. G1 e G2 s@o contatos metalicos que ajustam o acoplamento nas jungdes.

No painel a da Fig. 3 estd reproduzida uma imagem de SEM de um SQUID™ feito de

10 Superconducting Quantum Interference Device (SQUID) ou dispositivo de interferéncia quantica supercondu-
tor sdo medidores de campos magnéticos pequenos, que podem conter uma (RF-SQUID (35)) ou duas (DC-
SQUID (36)) jungdes do tipo Josephson. As jungdes sdo formadas em um anel supercondutor ou espira e seu
funcionamento combina o efeito Josephson e a quantizagdo do fluxo magnético. Os SQUIDs mais comuns sdo
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Ti/Al, que é SC abaixo de 1 K. O anel possui duas quebras que contém pontes formadas por
um nanofio de InAs. O painel interno (inset) detalha um par de eletrodos (gates) de aluminio
utilizado para definir um PQ em um dos nanofios.

No painel b da Fig. 3 € mostrada a concepgao artistica de um dispositivo composto de uma
juncdo PQ-SC-PQ, comumente conhecido como separador de pares de Cooper!*. Na imagem
¢, Ref. (33), temos a imagem de micrografia de um dispositivo formado por uma jungdo SC-
Normal-SC, onde os SCs sdo Ni (niébio) e o material intermediario € um nanofio de InSb.
PQs formados neste nanofio estio representados por dois circulos cheios. Neste caso, a juncao
formada é, de fato, do tipo SC-PQ-PQ-SC, isto é, utiliza uma estrutura de duplo PQ (DPQ).
No item d da Fig. 3, € mostrada uma imagem de AFM de um dispositivo que conta novamente
com uma jun¢do SC-Normal-SC, onde o material intermedidrio é um nanotubo de carbono.
Aplicando-se uma tensdo de porta apropriada (contatos indicados por G1 e G2), o nanotubo
adquire caracteristicas de PQ de carbono, formando duas juncdes do tipo SC-PQ-SC.

Os autores da Ref. (30) ressaltam como experimentos iniciais em sistemas hibridos de SCs-
PQ (granulos metalicos) eram realizados somente em um regime de acoplamento fraco, que
ndo permitia observacao de supercorrente. Apenas com a introducao de novos materiais como
nanotubos de carbono, nanofios semicondutores, PQs auto-organizados e algumas moléculas é
que os regimes de acoplamento intermedidrio e forte tornaram-se acessiveis em experimentos.
A realizacdo experimental da versdo nanoscopica de um SQUID (o nanoSQUID) e do separador
de pares de Cooper, casos d e b da Fig. 3, demonstram o grande avanco alcangado nas técnicas
de fabricacdo de junc¢des PQ-SC.

Com os exemplos demonstrados anteriormente, podemos listar trés formas de se acoplar um

SC a um material normal (onde consideraremos os PQs como o material ndo-supercondutor):
1. uma junc¢ao simples (PQ-SC);

2. multijun¢c@o com dois supercondutores (SC-PQ-SC), identificada como uma juncdo do

tipo Josephson;

3. multijun¢cdo com um unico supercondutor (PQ-SC-PQ), que identificaremos como sepa-

rador de pares de Cooper.

compostos por niébio ou ligas de Pb e s6 operam a temperaturas muito baixas. No entanto, a pesquisa com
SQUIDs formados por SCs high-7,. apresenta resultados promissores, que podem reduzir a necessidade de He
liquido (37), (38). A alta sensibilidade os tornaram fundamentais para medir interferéncias com campos muito
pequenos, como no caso da atividade cerebral (magneto-encefalografia) e da cardiolégica. Também sdo pro-
postos novos microscopios que utilizam os SQUIDs como mecanismo de leitura. Podem ser utilizados ainda
na busca por petrdleo, exploracdo mineral e em pesquisa geoldgica (terremotos e atividade geotermal). Sem
contarmos, € claro, com as aplica¢des em laboratério, como detector de campos magnéticos em experimentos,
podendo até mesmo detectar moléculas magnéticas individuais - proposta do nanoSQUID de nanotubos de
carbono, mostrado no painel d da Fig. 3. Por dltimo, mas ndo menos importante, SQUIDs sdo apontados como
uma das pecas-chave para o desenvolvimento da computacado quantica, surgindo em variadas propostas.
Cooper-pairs splitter ou separador de pares de Cooper € um dispositivo construido a partir de uma jungéo
Normal-SC-Normal (onde normal é um material ndo-SC). Dispositivos como este foram propostos como uma
forma de separar os pares de Cooper em estados eletronicos emaranhados (32). Seu funcionamento se baseia
na ocorréncia de reflexdo de Andreev cruzada.
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No caso da jun¢do simples, PQ-SC, apenas um PQ semicondutor se acopla diretamente a
um SC convencional. Nesta situacdo, a transformacdo da corrente normal em corrente super-
condutora se da por um processo de espalhamento chamado reflexdo de Andreev, em funcado
do trabalho de A. Andreev de 1964 (39). A reflexdo de Andreev local € a transferéncia de dois
elétrons do material normal para o SC, pela formacdo de um par de Cooper no SC e reflexdo de
um buraco no material normal. Esse mecanismo € descrito com maiores detalhes na secdo 1.2.

Se um PQ € colocado entre dois eletrodos SCs temos uma juncao do tipo Josephson. Ori-
ginalmente, o efeito Josephson ocorre numa jungdo SC-I1-SC, isto €, com um material isolante
colocado entre dois SCs. Uma supercorrente pode fluir pela estrutura devido ao tunelamento
coerente (com preservagao da fase) dos pares de Cooper de um SC a outro, através do material
isolante. Ocorre que a interferéncia coerente entre as fases dos elétrons que sofrem Reflexdo
de Andreev local (em cada uma das duas interfaces SC/PQ) cria uma onda estaciondria quan-
tizada no material intermedidrio, caracterizando a formacao de um estado ligado de Andreev
(Andreev Bound States), e causando efetivamente a transferéncia dos pares de Cooper em um
determinado sentido (40). Em trabalho recente, J. Silva e E. Vernek (41) utilizaram uma juncao
de um ponto quantico duplo com um SC convencional e um SC topoldgico para investigar o
surgimento dos estados ligados de Andreev, como fun¢do da relagdo entre os pardmetros de
acoplamento da juncdo. Ainda, devido a presenga do SC topoldgico, investigaram o surgimento
dos estados ligados de Majorana e a possibilidade de observacdo simultanea destes com os esta-
dos ligados de Andreev. As referéncias (42) e (43) sao trabalhos que devem ser mencionados no
contexto de juncdes PQ-SC tipo-Josephson: relacionam os estados ligados de Andreev com a
observacao de supercorrentes, com os materiais intermediarios sendo nanotubos de carbono no
primeiro caso e, no segundo, um PQ de grafeno. Entre os diversos tipos de aplicacao de juncdes
Josephson, como destacamos anteriormente sua presenga nos interferdmetros conhecidos como
SQUIDs, elas sdo consideradas também na composicao de transistores supercondutores.

Se, por outro lado, colocamos um unico supercondutor entre dois materiais normais, PQs
incluidos, vamos formar um Cooper-pairs splitter, isto €, um separador de pares de Cooper. O
mecanismo de transporte neste caso passa a ser a Crossed Andreev Reflection (CAR), ou Re-
flexdo de Andreev Cruzada'?, com cada um dos elétrons que formam o par de Cooper no SC
sendo transferidos para um dos PQs. Jung¢des em forma de Y, com os PQs diretamente aco-
plados, ao invés de fisicamente separados pelo SC, sdo equivalentes como mostrado na Ref.
(44). Essa juncdo hibrida de PQ-SC-PQ foi proposta como uma maneira de se obter pares de
particulas emaranhadas em estado sélido (32), uma de suas possiveis aplicacdes. Através de
andlises de condutancia, Herrmann e colaboradores (45), em 2010, demonstraram experimen-
talmente a CAR nestas juncoes, colocando dois PQs de nanotubos de carbono conectados a um

SC. Em 2011, B. Hiltscher et al. (46) investigaram a relagao entre 0 bombeamento adiabatico

12 A reflexdo de Andreev Cruzada é processo de formacio de um par de Cooper em um SC comum, a partir de
elétrons oriundos de materiais distintos, ocorrendo apenas em jung¢des multiplas. O processo de separagdo de
pares, com a distribuicdo dos elétrons que formam o par de Cooper entre dois materiais distintos também ¢é
identificado como CAR. O mecanismo € explicado com mais detalhes na secdo 1.2, a partir da pagina 47.
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de cargas e a CAR em um sistema de dois PQs conectados a um reservatério SC. O trabalho
demonstra que a posi¢do média dos niveis eletronicos dos PQs e a assimetria dos parametros
de acoplamento sdo os principais fatores que permitem distinguir particulas separadas a partir
do par de Cooper das quasiparticulas que entram no sistema pelo bombeamento. Este tipo de
juncdo (PQ-SC-PQ) € o que exploraremos nesta tese €, por esse motivo, destacamos também a
proposta de M. Leijnse e K. Flensberg (47), de 2012, que utilizamos como ponto de partida para
o trabalho. Tal sistema foi sugerido para deteccdo de férmions de Majorana em estado sélido,

assunto que introduziremos na proéxima sec¢ao.

Jungdes PQ-Supercondutor e a busca pelos estados de Majorana

De maior destaque nos dltimos anos t€m sido o estudo de juncdes entre PQs semicondutores
e materiais topoldgicos!®. Uma das principais razdes para se estudar esse tipo de juncdo é
que determinados SCs topoldgicos podem abrigar Majorana Bound States (MBSs), que em
portugués sao conhecidos como estados ligados de Majorana. O controle sobre as propriedades
fisicas e de transporte nos PQs os fazem excelentes candidatos para auxiliar nessa busca.

MBSs sao a manifestacdo em estado s6lido dos Férmions de Majorana, particulas que se-
riam idénticas as suas antiparticulas, cuja existéncia foi prevista pelo fisico italiano E. Majorana
em 1937 (50), como uma solucdo possivel para a equacdo de Dirac. O préprio Majorana suge-
riu que os neutrinos poderiam ser identificados dentro desta classe de particulas, hip6tese que
ndo foi ainda confirmada ou descartada. Os s6lidos, no entanto, sio compostos unicamente por
elétrons e ions e, dessa forma, os férmions de Majorana poderiam se manifestar em sistemas de
matéria condensada ndo como particulas, mas como excitagdes de quasiparticulas!4.

Além do interesse que tal objeto desperta do ponto de vista da fisica basica, no sentido de se
descobrir suas propriedades fundamentais, obté-lo e manipuld-lo experimentalmente, os MBSs
também sao apontados como pecas importantes no desenvolvimento da computacdo quantica
topologica.

Os MBSs, também chamados de Majorana Zero Modes (52), foram previstos como exci-
tacdes exoticas em supercondutores do tipo-p (1D) e p+ip (2D) que conseguem acessar a fase
topoldgica da matéria. Como resume J. Alicea na Ref. (53): SCs topoldgicos 2D e redes de SCs
topoldgicos 1D podem ser apropriadamente relacionados as fases ndo-Abelianas da matéria. As
quasiparticulas que surgem nesses materiais ndo podem ser descritas pela estatistica de Fermi-
Dirac, nem pela de Bose-Einstein: sua distribui¢@o estatistica é também chamada nio-Abeliana
(54), de forma que os MBSs sdo anions ndo-Abelianos. Algumas das propriedades responsaveis
por distingui-los de férmions e bésons comuns, fazem com que estes anions sejam protegidos

de diversos processos de decoeréncia. Essa protecao (chamada de protecdo topoldgica de es-

13" Sobre isolantes e supercondutores topolégicos ver (48) e (49). As manifestagdes das fases topoldgicas da

matéria e suas transi¢des foram em 2016, o tema vencedor do prémio Nobel de Fisica, como pode ser visto em
<https://www.nobelprize.org/nobel_prizes/physics/laureates/2016/>.
Particula “ficticia” formada pela particula e as interagdes provocadas pela sua movimentagdo na rede (51)
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tados), ao menos do ponto de vista tedrico, torna os MBSs candidatos ideais para utilizacao
em computacdo quantica, como ja mencionado. Dessa forma os férmions de Majorana em fi-
sica da matéria condensada se tornaram um topico extraordinariamente produtivo e amplo, com
variadas propostas tedricas e experimentais para deteccao destas particulas.

Em 2001, A. Kitaev (55) fez um estudo tedrico, no contexto da computacdo quantica to-
poldgica, demonstrando que sistemas unidimensionais (fios quénticos) supercondutores, em
condi¢des especificas, podem abrigar MBSs desemparelhados nas extremidades dos mesmos.
O pareamento dos MBSs ao longo do fio, a principio, requer supercondutividade do tipo-p. Esse
modelo tedrico (foy-model) motivou diversos trabalhos em que os pesquisadores visualizaram
maneiras de construir “fios” que possam abrigar os MBSs. Uma das principais propostas € a
obtencdo de um SC tipo-p unidimensional por um nanofio semicondutor com forte interacao
spin-Orbita do tipo Rashba, com aplicagdo de um campo magnético, conjuntamente com um
pareamento tipo-s, induzido por efeito de proximidade. A Ref. (52), faz uma revisao detalhada
da questdao dos MBSs em nanofios semicondutores, considerando estas e outras propostas.

Os PQs surgem neste contexto como uma maneira de fazer a deteccdo e a manipulacio
dos MBSs que sdo encontrados nos SCs topolégicos (em especial os nanofios). K. Flensberg
demonstrou em 2011 (56) que operagdes (computacionais) com um conjunto de férmions de
Majorana podem ser realizadas pela adicdo ou remocao de elétrons. Ele propds que as ope-
racdes seriam processos de tunelamento adiabaticos de um elétron individual de um PQ, no
regime de bloqueio de Coulomb, acoplado a um ou dois MBSs. Sugerindo ainda que os PQs
poderiam também ser usados para leitura do estado do sistema (auséncia ou presenca dos MBSs)
por medidas de carga. Em 2012, Sau e Das Sarma (57), também propuseram utilizar PQs co-
nectados por SCs tipo-s para reproduzir condi¢des da cadeia de Kitaev (como ficou conhecido
o modelo da Ref. (55)) e observar MBSs.

Em um trabalho publicado em 2011, D. Liu e H. Baranger (58) propuseram medir a condu-
tancia de um PQ semicondutor spinless, acoplado a extremidade de um nanofio SC do tipo-p,
conforme mostrado na Fig. 4 a, como uma maneira de averiguar a presenca dos MBSs no nano-
fio. A andlise tedrica da condutancia do PQ, acoplado a reservatdrios de carga comuns, mostrou
que aquela era alterada em metade de seu valor quando o nanofio passava pela transi¢do de
fase topoldgica, quando os MBSs podem ser observados. Recentemente, no entanto, foi de-
monstrado por E. Vernek et al. (59) que essa altera¢do na condutancia unicamente nio pode ser
considerada uma prova definitiva da presenca dos MBSs, considerando-se que demonstraram a
mesma queda na condutancia quando o nanofio se encontrava na fase trivial (ndo-topoldgica).
Ainda assim, o sistema PQ-nanofio (SC topoldgico) ¢ um modelo amplamente utilizado para se
estudar propriedades basicas das juncdes PQ-MBSs, motivando diversos outros trabalhos.

Na Ref. (47), M. Leijnse e K. Flensberg propuseram uma junc¢do PQ-SC-PQ, isto €, um
PQ duplo (DPQ) conectado através de um terminal SC comum, que poderia ser ajustada para
hospedar MBSs nos PQs. Esse ajuste seria feito através do controle do angulo formado pelas

direcOes de campos magnéticos externos individualmente aplicados a cada PQ. O sistema des-



Capitulo 1. Introdugdo 25

Figura 4 — Dois modelos propondo utilizar PQs para detectar MBSs.
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Fonte: a D. Liu e H. Baranger (2011) (58). b M. Leijnse e K. Flensberg (2012) (47).

a Um PQ semicondutor acoplado a uma das extremidades de um nanofio SC tipo-p. Varia¢des na condu-
tancia do PQ s@o medidas através de reservatdrios acoplados ao PQ. b Dois PQs s@o acoplados através
de um SC tipo-s. €1 e &, sdo as energias dos PQs, préximas ao potencial quimico do SC, e controladas
pelas tensdes Vg1 e ng. Campos magnéticos aplicados (B e B,) polarizam os spins nos PQs. Uma ponta
de prova (probe) acoplada ao PQ 1 detectaria o MBS por tunelamento.

crito no artigo estd reproduzido na Fig. 4 b e é utilizado como base para os modelos tedricos
desenvolvidos nesta tese. Apesar deste sistema formar uma jungdo do tipo separador de pares
de Cooper (ver pagina 21), os elétrons separados a partir do SC ndo sd@o emaranhados, devido a
polarizacao de spin provocada pelos campos magnéticos aplicados.

Por outro lado, na Ref. (30) € ressaltada a utiliza¢do de dispositivos com jung¢des do tipo
Josephson, os SQUIDs (ver nota de rodapé na p. 20) na detec¢do dos Majoranas. O sistema
poderia ser utilizado para este fim uma vez que produziria oscilacdes no SQUID (que forma uma
espira) com periodicidade diferente da usual. Por exemplo, no trabalho teérico de Zhi Wang e
colaboradores, de 2015 (35), € proposta a utilizagdo de um rf-SQUID (uma unica juncao tipo

Josephson), para detectar os MBSs, conforme esquematizado na Fig. 5.

Figura 5 — Sistema que propde utilizar um rf-SQUID acoplado a um PQ para detectar MBSs.

Fonte: Z. Wang et al. (2015) (35).

Sistema hibrido formado por um PQ (QD) acoplado a um MBS (y») presente na jun¢do SC-N-SC de um
rf-SQUID topolégico. O acoplamento do MBS com o PQ € controlado por uma tensio de porta (Gate).
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A proposta para o sistema da Fig. 5 € de utilizar as oscilacdes de Rabi'> entre os estados de
Majorana (indicados por y; na figura) para visualizar o efeito Josephson fraciondrio. Quando
uma tensdo alternada (ac) € aplicada ao terminal de gate para ajustar periodicamente o acopla-
mento entre o PQ e um dos MBS, o fluxo magnético através do SQUID modula a diferenca de
fase entre os dois MBSs na juncéo.

Outras propostas de utilizacao de PQs na detec¢do de MBSs ainda valem ser mencionadas.
W.-J. Gong et al. (60) calcularam propriedades universais de transporte, tanto para o sistema
formado por um unico PQ acoplado a um MBS, como para o caso com dois PQs acoplados
(DPQ-MBS). Em 2015, Chen e Zhu (61) propde utilizacdo de técnicas Opticas (pump-probe)
para detectar assinaturas dos MBSs possivelmente presentes em um nanofio SC topolégico.
Neste caso, um PQ unico é acoplado simultaneamente ao nanofio SC topoldgico e a um na-
noressonador. No mesmo ano, estes autores publicaram um outro trabalho, Ref. (62), em que
o PQ surge simultaneamente acoplado ao nanofio SC topoldgico, contendo MBSs, e a uma
nanoparticula metélica, que produz pldsmons. Os pldsmons geram campos eletromagnéticos
fortemente aumentados que interferem no campo elétrico sentido pelo PQ, aparentemente tor-
nando a leitura dos MBSs mais sensivel. Nos dois casos os autores afirmam que os espectros
de absorcao do PQ mostram uma separacdo que seria devida aos MBSs. Xia, Duan e Zhang
propuseram também em 2015 (63) um esquema para se detectar MBSs por ressondncia Fano em
nanoestruturas hibridas feitas de PQs semicondutores e um fio quintico em proximidade a um
supercondutor comum. Segundo os autores foi identificada uma relacao entre o fator de Fano
e o acoplamento entre os MBSs no fio (comumente chamado &), que poderia ser utilizada
para medicao de comprimentos na escala nanométrica em fun¢do da geometria proposta. Como
deteccao de MBSs, apenas concluiram que o método de mediga@o seria robusto a perturbagcdes
externas e ao ruido.

As discussoes de resultados propostas pelos autores em diversos desses trabalhos demons-
tram que a observac¢do incontestdvel dos MBSs € uma tarefa complexa, principalmente no ramo
experimental. Mas também indicam que todas essas propostas para se investigar os MBSs re-
sultam na discussdo de fendmenos fisicos bdsicos, por vias ndo-tradicionais, com a utilizacao
de SCs topologicos, jungdes PQ-SC de diversos tipos, etc. Toda essa multiplicidade de aborda-
gens pode acabar por conduzir os pesquisadores a descobertas e aplicacdes além da questao dos

MBSs e da computagdo quantica topoldgica.

Motivacdo: Computacdo Quantica

A miniaturizagdo dos transistores a cada dia caminha para seu ponto de saturagao, indicado
por G. Moore em 1965 (64). Nao somente pela limitagdo espacial, mas também pelo maior
gasto energético causado pelo grande nimero de transistores colocados nos chips. Por isso, as

empresas de tecnologia buscam alternativas ao silicio e algumas propostas, como a utilizacdo

15" Ver discussdes na subsecio 1.1.
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de nanotubos de carbono, surgem promissoras (65). Entretanto, mesmo que essas alternativas
consigam propiciar computadores tradicionais extremamente velozes € com consumo de energia
reduzido, a realizagdo de algumas tarefas por estes sistemas pode estar ainda fora de alcance.

A computacdo quintica - termo compreendido no &mbito do processamento de informagdo
quantica (66) - surge nesse contexto como uma grande promessa, que seria capaz de provocar
uma revolucao no processamento de grandes conjuntos de dados, na criptografia e na pesquisa
cientifica em geral. Em 1982, R. P. Feynman (67) apresentou suas ideias acerca do computador
quantico, uma maquina que poderia simular sistemas quanticos (ver também (68)).

Um dos maiores responsaveis pelo desenvolvimento da computacio quantica foi Peter Shor
(69), que em 1994 apresentou o primeiro algoritmo para um computador quantico, o qual re-
aliza a fatoracdo de um ndmero inteiro em primos. Dependendo da quantidade de digitos do
nimero em questao, a tarefa pode ser tdo complexa para um computador comum ao ponto de ser
impraticavel. Por esse motivo, a fatoracdo em primos € a operacao chave das principais formas
de criptografia atuais. A fatoracdo € hoje considerada uma operacao bdsica para um computa-
dor quantico e dessa forma constitui um teste fundamental para estes dispositivos. Em 2001, L.
Vandersypen e colaboradores demonstraram experimentalmente a fatoracao do ndmero 15 (70)
em um sistema molecular, utilizando ressonancia magnética nuclear para leitura do resultado.
Através de uma abordagem chamada Adiabatic Quantum Computation, alternativa ao algoritmo
de Shor, N. Xu et al. (71) conseguiram apenas recentemente (2012) fatorar o nimero 14316.

Além do algoritmo de fatora¢do, P. Shor também ajudou a pavimentar o estagio atual de
desenvolvimento da computagc@o quantica através da publicacdo de outros trabalhos nos anos
seguintes (com colaboragdes diversas), em que demonstra que é possivel escrever codigos de
corre¢ao de erros para este tipo de computadores (ver, por exemplo, (73), (74) e (75)). Essas de-
monstragdes foram uma motivagdo a mais para que a comunidade cientifica de fato concentrasse
esfor¢os no assunto.

Outro exemplo de problema classico que pode ser resolvido com uma eficiéncia muito maior
pela computacdo quantica € o da pesquisa em bancos de dados. Em um computador comum
todas as informagdes armazenadas tem que ser acessadas uma de cada vez. Com o algoritmo
proposto por L. Grover em 1996 (demonstrado experimentalmente em 1998 por J. Jones, M.
Mosca e R. Hansen (76)), um computador quantico poderia buscar um resultado num tempo
muito menor, por se utilizar do principio de superposicao para acessar diversas entradas simul-
taneamente. Essa tarefa evidencia a propriedade de paralelismo dos computadores quanticos.

Apesar de todos esses avancos, de dispositivos como memorias quanticas serem reais (77)
e de empresas como a D-Wave Systems 7 inclusive afirmarem que ja possuem computadores
quanticos em funcionamento, a computacdo quantica estd longe de ser um topico esgotado,

muito pelo contrario. Muito ainda se discute sobre as capacidades reais destes dispositivos,

16 Os fatores encontrados sdo (11 e 13). Aparentemente, como indicado na Ref. (72), essa mesma abordagem

tornou possivel fatorar nimeros maiores, chegando até mesmo a 56153, cujos fatores primos seriam 241 e 233.
Pagina da empresa: <https://goo.gl/pSF2WG>. Questionamentos sobre este computador quantico, a base de
supercondutores, podem ser vistos em (78).

17
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que problemas podem ser solucionados apenas pela computagdo quantica, se sua relacao custo-
beneficio poderia ultrapassar a dos computadores atuais e a escrita de novos algoritmos. O
principal questionamento ainda reside na discussdo sobre quais sistemas fisicos utilizar para
realizé-la.

Em um computador quantico, a unidade bésica de informacao (bit) deixa de ser bindria para
revelar o carater quantico que lhe é proprio, assumindo ndo somente estes valores (0 ou 1), mas
combinacdes (superposi¢des) dos estados ortogonais |0) e |1). Essa descricao delimita nossa
concepcdo basica do que seria um quantum bit, ou qubit, termo cunhado por B. Schumacher em
1995. Assim, um qubit € um sistema quantico de dois estados, ou ainda, um objeto fisico que
pode ocupar diferentes combinagdes de dois estados quanticos (79).

A busca por sistemas quanticos que possam ser utilizados como qubits é abordada larga-
mente por G. Popkin na Ref. (80) de 2016. O autor apresenta diversas propostas existentes
e quao distante cada uma delas estaria da aplicabilidade. Discute também como as princi-
pais empresas do ramo de tecnologia da informacdo (Google, IBM, Intel, Microsoft, etc) estao
trabalhando no desenvolvimento de propostas distintas de gubits, demonstrando que nenhum
sistema seria preferivel a outro neste momento. Inclusive, a hipdtese de que diversos tipos de
qubits poderdo atuar em conjunto, executando diferentes tarefas, ndo pode ser descartada.

Os sistemas escolhidos para realizacio de qubits devem satisfazer simultaneamente a neces-
sidade de controle coerente rdpido, tempos de coeréncia longos e escalabilidade para milhares
de qubits acoplados. Entre os sistemas fisicos propostos para a implementacdo de gubits po-
demos mencionar: os estados de spin do elétron em um PQ tdnico (81), (82), os estados de
spin do buraco em um PQ duplo (molécula) (83); as polarizagdes de um féton, os estados de
spin de éxciton em PQs isolados (84); ions aprisionados em armadilhas 6pticas (85) e qubits de
paridade (47).

Outro sistema que concentra grande interesse € o de circuitos integrados quanticos (em
analogia aos circuitos integrados (CI’s) da eletronica convencional). Esses circuitos sdo for-
mados por diversos elementos diferentes como indutores e capacitores, e por juncdes tipo Jo-
sephson, geralmente compondo SQUIDs (ver pagina 20). Devido a utilizagdo dos SQUIDs,
convencionou-se chamar estes qubits de qubits supercondutores. Sao propostas trés arquitetu-
ras diferentes de acordo com as grandezas fisicas que armazenam a informacdo: qubits super-
condutores de carga (86), de fluxo (87) ou de fase (88). Na Ref. (89) entendemos a grande
diferenca que esta opcao de qubit guarda em relacdo as demais: diferente de entidades micros-
cOpicas como atomos, fons e fétons, nos quais outros gubits sdo baseados, circuitos quanticos
supercondutores sdo baseados no oscilador elétrico LC'® e sdo sistemas macroscopicos com um
grande nimero de dtomos (geralmente aluminio) agregados na forma de fios ou chapas metali-
cas. A operagdo dos qubits SCs esta baseada em dois fendmenos robustos: supercondutividade,
que € o fluxo de fluido elétrico sem atrito através de um metal a baixa temperatura (abaixo da

transicdo de fase supercondutora), e o efeito Josephson, que dota o circuito de ndo-linearidade,

18 Um oscilador LC é composto por um indutor e um capacitor em paralelo.
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sem introduzir dissipac¢do ou dephasing.

A computagdo quintica é uma tarefa que exige o controle preciso das operagdes sob siste-
mas quanticos de dois niveis, que devem estar bem definidos, com um alto grau de coeréncia
quantica. Como destacado nas referéncias (53), (90) e (91), em um computador quantico to-
poldgico, as informagdes armazenadas nos qubits € as operagdes realizadas sobre elas estdo
intrinsecamente protegidas de erros, devido a ndo-localidade dos anions nao-Abelianos que for-
mam os qubits topoldgicos (os MBSs). Para a computacido quantica ndo-topoldgica, por outro
lado, deve-se lidar com a correcdo de erros manualmente, por assim dizer. Como destaca-
mos anteriormente, o proprio Shor (73) desenvolveu algoritmos de corre¢do de erros para um
computador quantico trivial (sinonimo de ndo-topoldgico). No entanto, o proprio processo de
corre¢do de erros pode gerar certa quantidade de ruido, acabando por questionar a efici€éncia do
processo como um todo. Dada essa enorme vantagem é que muitos esforcos se voltam para a
manipulacdo de qubits formados por MBSs.

De um modo geral percebe-se que as propostas mais atuais para a computacdo quantica
estdo cada vez mais complexas, com o surgimento de diversas propostas de sistemas hibridos.
Sdo encontrados muitos trabalhos propondo a utilizagao de qubits supercondutores na leitura de
estados topoldgicos ou de MBSs ((62), (87), (92), (93), (94)). Na Ref. (95) é proposto um con-
junto de portas l6gicas universais que agem em um qubit hibrido, formado pelo acoplamento de
um qubit de spin de um PQ e um qubit de MBSs. Estas propostas demonstram que a separacao
entre computacdo quantica trivial e topoldgica ndo € tio rigorosa, e que € provavel que o futuro
da computagdo quantica seja combinar efeitos para produzir os melhores resultados.

Independente das propostas que sejam desenvolvidas, a manipulag¢do coerente dos estados
quanticos que compde os qubits € uma tarefa critica para o desenvolvimento do processamento

da informagdo quintica.

Manipulagdo Coerente de Estados Quanticos

Uma das questdes centrais no desenvolvimento da computacdo quantica € que a informa-
¢cdo armazenada nos estados quanticos que compdem os gubits ndo se perca durante o proces-
samento. As interacdes do sistema com o ambiente, através de processos de espalhamento,
acabam provocando a perda da informac¢do quanticamente armazenada. Este evento € tratado

generalizadamente como decoeréncia, por ser a propria defini¢do de perda da coeréncia 1°.

19 Outra forma de entender erros: Um estado quintico genérico de um qubit pode ser representado como um
vetor unitdrio § apontando em uma esfera - a chamada esfera de Bloch. Duas classes de erro amplas podem
ser distinguidas. A primeira corresponde a ponta do vetor de Bloch sendo espalhada na dire¢do da latitude, ou
seja, ao longo do arco que une os dois polos da esfera. Este processo é chamado de relaxacdo de energia ou
mistura de estados. A segunda classe corresponde a ponta do vetor de Bloch sofrendo espalhamento na direcao
longitudinal, perpendicularmente a linha que une os dois polos. Este processo é chamado dephasing (perda de
fase) ou decoeréncia (96)
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A coeréncia € definida por sua relacdo com a propagacdo da funcdo de onda:

A dindmica de uma onda plana cldssica, com dado vetor de onda e frequéncia,
¢é determinada pela solucao da equacdo de onda relevante. Em geral, a onda é
descrita por um campo variando no tempo e no espago V(r,#). A propagacdo
desta fun¢@o de onda é chamada coerente se, sabendo a amplitude e a fase em
um dado ponto no espago em certo tempo, podemos imediatamente dizer as
amplitudes e as fases de todos os outros pontos no tempo e espacgo. (Torsten
Meier; Peter Thomas; Stephan W. Koch, 2007, p.4, traducio nossa, (97).)

Dessa forma, quando discutimos a manuten¢do da coeréncia de um sistema, estamos de fato
nos perguntando como preservar a fase com que a funcio de onda se propaga. Em contraste
com dispositivos de processamento de informacao convencionais, com sistemas descritos por
estados incoerentes, cuja manipulacido requer apenas alteracdes de intensidades de correntes
elétricas e excitagdes oOpticas, os estados que compde o qubit sao um estado de superposicao
que carrega amplitude e fase. Sendo assim, “o objetivo do controle coerente € utilizar um
campo de controle, personalizado na fase e na amplitude, para navegar o espago de Hilbert de
um sistema, sem destruir o frigil estado quantico” (A. J. Ramsay, 2010, traducio nossa, p.1,
(98)).

A maneira mais imediata de se identificar a propagacdo coerente de um estado quantico
(ou sua manipulacao coerente) é pela observacdo das oscilagdes de Rabi: um comportamento
manifestado por oscilagdes suaves de perfil senoidal, que preservam frequéncia e amplitude,
enquanto os estados quanticos permanecerem bem isolados do ambiente?©.

Por esse motivo, em geral, a defini¢do matemética € colocada em segundo plano, substituida
pela busca de se observar oscilagdes que apresentem maior duragcdo e amplitude possiveis. En-
quanto durarem as oscilacdes de Rabi, o sistema permanece coerente e € possivel a realizacao
de operacdes logicas sobre ele. Essas operacdes 16gicas na realidade sdo sequéncias de opera-
coOes unitdrias de rotacdo realizadas sobre os qubits - as chamadas portas 16gicas - e elas devem
ocorrer num tempo suficientemente menor que o tempo de decoeréncia (99).

A manipulacio coerente de estados envolve a habilidade de preparar, controlar e detectar
estados quanticos isolados. Para cada uma dessas habilidades muito progresso foi feito desde a
proposta de Feynman (67) ou da proposi¢ao dos algoritmos de Shor (69). No que diz respeito
a manipulagdo de estados de PQs isolados, temos o trabalho pioneiro de N. H. Bonadeo et al.
(100), em 1998, onde foi demonstrado pela primeira vez o controle coerente de um éxciton
neutro em um unico PQ, utilizando uma excitacdo Optica na escala de picossegundos. Nesta
técnica de interferometria, incidem-se sobre o PQ dois pulsos 6pticos sequenciais, cujas fases
sdo controladas pelo tempo de interacdo e pela sua polariza¢do, numa escala de tempo menor
que o tempo de decoeréncia conhecido para o €xciton. De acordo com a técnica experimental
utilizada para fazer o controle?, as oscilagdes de Rabi, que garantem a coeréncia na manipu-

lacdo do estado de éxciton, se manifestam em medidas de luminescéncia integrada no tempo,

20 Detalhes na secdo 1.1.
21 Ver ‘p-shell control with PL detection of s-shell’ na Ref. (98).
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como funcdo do tempo de delay entre os dois pulsos aplicados. A partir deste resultado, os
autores conseguiram estimar um tempo de coeréncia para o sistema excitonico de 40ps.

Ap6s este trabalho, diversos outros buscaram formas alternativas de se manipular, nao so-
mente os estados de éxciton neutro (101), (102), mas também o spin do elétron (103) e do
buraco em um PQ isolado (104). Inclusive com métodos experimentais distintos, como as téc-
nicas pump-probe (105) e fluorescéncia por ressondncia (106).

A Ref. (102) ressalta que PQs semicondutores sdo vidveis para o controle coerente pois,
"uma vez que o confinamento espacial do éxciton conduz a observacdo de niveis de energia
discretos, os eventos de espalhamento sdo suprimidos fazendo com que os tempos de coeréncia
sejam maiores que no material bulk".

Na Ref. (9), Koppens e colaboradores mostraram em 2006 a capacidade de se controlar
coerentemente o estado de spin de um tunico elétron, confinado em um ponto quantico duplo,
através de medidas de ressonancia de spin eletronico (ESR - Electron Spin Resonance). Além
disso, observaram que poderiam realizar rotagdes coerentes com o spin eletronico neste sistema,
ao aplicar pulsos de radiofrequéncia de duracdo diferentes. O grafico da corrente em um PQ
como fun¢do da duragdo dos pulsos, apresentou oscilagdes periddicas que sdo identificadas
como oscilagdes de Rabi, garantindo a coeréncia da operacao.

De 1999, Nakamura e colaboradores (86) demonstraram controle coerente de estados, via
pulsos elétricos, em uma Cooper-pair box, que seria um gubit SC de carga (baseados em jun-
¢oes SC-PQ-SC ou Josephson). Os autores observaram oscilacdes quanticas (de Rabi) através
da aplicacdo de pulsos de tens@o curtos por um eletrodo de gate. O pulso modifica a ener-
gia dos estados de carga nio-adiabaticamente, criando um estado ressonante, superposi¢do dos
dois estados de carga, que é detectado por uma corrente de tunelamento através de uma ponta
de prova. Este resultado € importante porque demonstra o controle coerente de objetos macros-
copicos (qubit supercondutores).

Apesar de podermos utilizar diversos tipos de excitagcdes para manipular coerentemente
estados quanticos, a utilizagdo de luz laser muitas vezes € mais adequada ou preferivel. A
coeréncia de semicondutores bulk tende a ser destruida numa escala de tempo entre 0,1 e 10
ps, devido a estrutura de bandas complexa, que provoca rdpida perda de fase. Em sistemas
com quantizacdo de grandezas, (por exemplo, PQs) os tempos de coeréncia sdo mais longos,
caso dos tempos de coeréncia dos spins, que sdo da ordem de microssegundos. Sendo assim, a
geracdo de elétrons, buracos e éxcitons, seu controle e leitura, quando realizadas com técnicas
que trabalhem em escalas de tempo ultra-rapidas, vao garantir um grande tempo de coeréncia,
com vdrias operacgdes l6gicas realizadas num curto periodo de tempo (82), (97).

Para um sistema formado por um PQ semicondutor sobre o qual € incidida uma luz coerente
(laser), € possivel fazer a leitura da corrente gerada pela excitagdo Optica, através do tunela-
mento de portadores a eletrodos acoplados ao PQ. O sinal de corrente obtido nesta situacio é
chamado fotocorrente. Em 2002, A. Zrenner et al. (107) demonstraram experimentalmente a

leitura deste sinal. As oscilagOes coerentes no sistema de dois niveis formado por um PQ de
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InGaAs, excitado opticamente, foram observadas no grafico da fotocorrente como funcio da

amplitude da excitagdo. O resultado principal deste trabalho estéd reproduzido na Fig. 6.

Figura 6 — Fotocorrente obtida experimentalmente em um fotodiodo de PQ unico.
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Fonte: A. Zrenner et al. (2002) (107).

Oscilagdes de Rabi na fotocorrente em funcido do aumento da amplitude de excitagao.

O controle coerente do sistema através da fotocorrente tem como principal vantagem a efi-
ciéncia na deteccao: todos os portadores que tunelam a partir do PQ contribuem para o sinal da
fotocorrente, formando um sinal consistente.

Em 2004, J. M. Villas-Boas et al. (108) demonstraram teoricamente que é possivel utilizar
oscilagdes de Rabi para controlar coerentemente o tunelamento eletronico em uma molécula de
PQs. Variando a intensidade do pulso 6ptico aplicado sobre um dos PQs, o tunelamento entre
eles pode ser suprimido ou incrementado. Neste trabalho os autores propdem teoricamente a
verificacdo de tunelamento féton-assistido entre os PQs através de medicdo da fotocorrente,
utilizando para isso uma estrutura de fotodiodo tal como a da Ref. (107), porém com PQ duplo,
ao invés de um PQ isolado, na regido opticamente ativa.

Ressaltamos também a Ref. (109) de 2011, em que A. Greilich e colaboradores demonstram
o controle optico ultra-rdpido do spin de um buraco em um diodo tipo p-i-Schottky com dois
PQs acoplados de InAs/GaAs, carregados com um nimero controlado de buracos. Embora
nao megam a fotocorrente, outras medidas como a fotoluminescéncia, demonstram o controle
optico dos spins de buracos interagindo em PQs separados.

Os exemplos apresentados demonstram como a observagao das oscilagcdes de Rabi na foto-
corrente pode ser utilizada em sistemas de PQs simples e duplos para manipulagdo coerente dos

estados quanticos.
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Dubletos de Autler-Townes

No contexto do controle coerente de estados quanticos com lasers, é importante compre-
ender como a interagdo radiacdo-matéria pode interferir na estrutura de bandas do material.
Dentre os fendmenos dpticos possiveis, o de maior interesse neste trabalho € o efeito de Autler-
Townes. O efeito é caracterizado em espectroscopia, por exemplo, quando um sistema de dois
niveis € exposto a um laser com frequéncia proxima da transi¢cdo. Em seu espectro de absorcao
€ possivel observar a separacdo dos picos em dois conforme aumenta a intensidade do laser
aplicado. Este perfil € o que se reconhece como dubletos de Autler-Townes. Teoricamente estes
dubletos sdo caracterizados na representacio de estados vestidos (dressed states) como um des-
dobramento dos estados despidos (bare states), estes, autoestados do Hamiltoniano do sistema
de dois niveis antes da exposicao ao laser (110). Ao longo dessa se¢do, buscamos ampliar a
compreensdo do tema a partir dos pontos de vista experimental e tedrico.

Consideremos entio um sistema de dois niveis ou qubit, por exemplo, o estado de um elétron
em um PQ semicondutor (sem considerar o spin). O elétron pode estar no estado fundamental,
ocupando um nivel energético da banda de valéncia, ou no estado excitado, onde passa a ocupar
um nivel na banda de condu¢do. Uma transi¢do eletronica entre estes niveis pode acontecer
pela aplicagao de um laser sobre o PQ 22, com absorc¢do de fétons no material. Consideramos
que o valor da frequéncia do laser € em torno da frequéncia de transi¢do valéncia <> conducao
(ressondncia) e que a intensidade do laser € alta. Adicionemos a este quadro um terceiro nivel
eletronico, por exemplo, um nivel na banda de condugdo de outro PQ, que se acopla exclusiva-
mente ao nivel de condugdo do primeiro PQ. Temos entdo, uma transi¢do valéncia < conducao
no primeiro PQ, e uma transi¢do conducio < condugdo, entre o primeiro e o segundo PQ.

Do ponto de vista experimental € preciso considerar a aplicacdo de um segundo laser ao
sistema. Este segundo laser, conhecido como laser de prova2?3, é aplicado sobre a transicao
conducio < conducdo e sua intensidade € baixa. A andlise do espectro de absor¢do do laser
de prova mostra que, conforme aumenta a intensidade do laser de bombeio aplicado sobre
a transicdo valéncia < condugdo, o pico de absorcdo do laser de prova se separa em dois,
formando o perfil conhecido como dubleto de Autler-Townes. Para uma visualizacdo inicial
do fendmeno, apresentamos na Fig. 7 o espectro de absor¢do de um laser de prova aplicado
a um sistema formado por um PQ semicondutor de InAs, embebido na estrutura de um diodo
Schottky, que € excitado previamente por um laser continuo (cw) de forte intensidade. Essa
figura € reproduzida do trabalho de X. Xu e colaboradores, de 2007 (111).

Quando a intensidade do laser de acionamento € baixa, os picos do dubleto podem ser
indistinguiveis. Como consequéncia pode ocorrer interferéncia destrutiva e a leitura da absorcao

do laser de prova ser nula (112). Isso pode ser verificado pelo resultado do inser da Fig. 7, que

22 O chamado laser de pump, bombeio ou acionamento. Técnicas do tipo pump- probe sio utilizadas frequen-
temente no estudo de fendmenos ultra-rdpidos. Um laser de pump excita a amostra e, apés um tempo de
delay ajustdvel, um laser probe € utilizado para verificar a reposta da amostra a excitacdo <https://www.rp-
photonics.com/pump_probe_measurements.html>.

23 Também chamado probe, laser de leitura ou sonda.
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Figura 7 — Observagdo do dubleto Autler-Townes em um espectro de absorcao dptica.
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Fonte: X. Xu et al. (2007) (111).

Espectro de absorcdo do laser de prova (probe) para diferentes intensidades de uma laser de bombeio
(pump) aplicado sobre um PQ de InAs. O gréfico interno mostra a separacdo do dubleto (Rabi splitting)
como fung¢do da raiz quadrada da intensidade do laser de pump.

mostra a separacdo do dubleto (Rabi Splitting) como funcdo da intensidade do laser de pump.
O gréfico mostra uma relagdo de dependéncia entre os dois pardmetros, sendo igual a zero
na auséncia do campo aplicado. Existe uma forte dependéncia também entre a separacao do
dubleto e a frequéncia de oscilagdo do elétron entre os niveis excitados pelo laser de pump,
a frequéncia de Rabi. Na Ref. (113), os autores obtém a frequéncia de Rabi do sistema a
partir da relacdo entre a separacdo do dubleto e a (raiz quadrada da) intensidade do campo
aplicado, obtida pela andlise de um grifico como o inset da Fig. 7. Esse valor é confrontado
com medidas em resolucdo temporal das oscilacdes de Rabi, onde é possivel obter a frequéncia
diretamente. Os valores encontrados possuem boa concordancia, demonstrando que o dubleto
de Autler-Townes pode ser relacionado a processos coerentes (oscilagdes de Rabi).

O nome do efeito é devido ao trabalho de S. Autler e C. Townes de 1955 (114), onde os
autores mostraram a divisao das linhas de absor¢dao em duas componentes para o caso de uma
molécula sob acdo de uma radiacdo de micro-ondas. A separagdo das linhas de absorcao €
verificada pela interacdo entre um dos dois niveis da transi¢do principal e um terceiro nivel.

A formacio do dubleto de Autler-Townes também pode ser observada do ponto de vista ted-
rico. Conforme abordado na Ref. (110), o tratamento tedrico do efeito pode ser semicldssico ou
quantico. Para uma excitac¢do coerente - caso dos lasers - a descri¢cao semicldssica € suficiente.
A descricdo quantica das excitagdes, por sua vez, permite observar algumas caracteristicas dis-
tintas do efeito de Autler-Townes, como anticruzamentos de niveis nos diagramas de energia,
chegando a ser indispensavel no tratamento de alguns sistemas, como as cavidades quanticas
eletrodinamicas. Nao faz parte de nossos objetivos neste texto adentrar essa demonstracao ted-
rica dos dubletos de Autler-Townes, semicldssica ou quantica. Porém, convém rapidamente
abordar a questdao do desdobramento dos niveis eletronicos (Rabi splitting) dentro da represen-

tacdo de estados vestidos (dressed states).
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Figura 8 — Diagramas de energia mostrando a formacao do dubleto de Autler-Townes.
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Fonte: Autores (2017).

a Diagrama de energia de um sistema de trés niveis, independentemente da interacdo dptica (bare states).
Um laser intenso (pump) provoca uma transicio eletronica entre |0) e |1). Lasers de prova (probe) de
baixa intensidade podem ser usados para averiguar a reposta do sistema a excitagdo, tanto entre os niveis
|0) e |1) como entre |1) e |2). b Diagrama de energia dos estados vestidos (dressed states), quando se
considera o sistema total, niveis + interacdes Opticas. Os niveis |0) e |1) que considerdvamos para estados
despidos em a foram separados em dois novos niveis, de indices |0,+) e |1,+). Note que, para o laser de
pump existem duas transicoes possiveis, bem como para o laser de prova. Especialmente para o laser de
prova entre |1) e |2), as duas leituras possiveis sdo exatamente a causa dos dois picos de absor¢do vistos
no resultado experimental mostrado na Figura 7.

Na Fig. 8 s3o mostrados diagramas de energia de um sistema de trés niveis, 0s quais po-
deriam ser perfeitamente adaptados para nosso exemplo com dois PQs. No painel a estdo
representados os estados despidos ou bare states. Sao os tré€s niveis de energia que compde o
sistema, independentemente do campo Optico que serd aplicado. No painel b, por outro lado,
estdo representados os estados vestidos ou dressed states, que surgem quando se considera o
hamiltoniano niveis+radiacao?+.

Conforme detalhamos na legenda da Fig. 8, a representacdo de estados vestidos nos permite
visualizar a origem dos dois picos de absorcdo do resultado experimental na Fig. 7. O des-
dobramento dos niveis, causado pelo forte acoplamento do material com o laser de bombeio,
¢ verificado pelo laser de prova, que acopla fracamente um dos niveis excitados a um terceiro
nivel de referéncia.

No ambito de jun¢des PQ-SC, a quantidade de trabalhos abordando a ocorréncia de du-
bletos de Autler-Townes € limitada. Exclusivamente para PQs semicondutores, além da Ref.
(111), podemos mencionar o trabalho de H. Kamada et al. de 2001 (102), em que os autores
observaram uma separac¢io no espectro de luminescéncia do éxciton de um PQ semicondutor
para diferentes intensidades do laser aplicado. A observacdo de dubletos também foi observada
experimentalmente em PQs isolados em (115) e (116). Na Ref. (117) é feita uma revisao sobre
a ocorréncia do dubleto de Autler-Townes em PQ auto-organizados.

O efeito de Autler-Townes € observado com frequéncia em qubits SCs [(88), (89), (118),

(119), (120)], nos quais estao presentes jungdes do tipo Josephson. Esses trabalhos demonstram

24 Para detalhes sobre a obtencio da descricio tedrica do efeito de Autler-Townes utilizando a abordagem de
estados vestidos pode-se consultar a Ref. (110).
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que a formacdo do dubleto € altamente presente no contexto de controle coerente em sistemas
com supercondutividade e ndo somente em sistemas de PQs. Até o momento, ndo hé na litera-
tura trabalhos que analisem este fenomeno em sistemas tipo separador de pares de Cooper, de

juncdes PQ-SC-PQ, seja no contexto de medigdes espectroscopicas ou em resolucao temporal.

Estudo proposto e alguns trabalhos relacionados

Com tudo que foi exposto até aqui, poderiamos ainda citar diversos trabalhos sobre proprie-
dades de transporte ou manipulacdo coerente de estados quanticos em juncdes PQ-SC, pois sdo
topicos bastante atuais. De forma similar acontece com as conexdes de PQs e SCs topoldgicos
e com as propostas de gubits hibridos para o desenvolvimento da computacdo quantica, com
grande quantidade de trabalhos publicados nos tltimos anos, também em fun¢ao da busca pelos
férmions de Majorana em estado s6lido. Grande parte dos trabalhos encontrados atualmente
tratam de propostas com jungdes do tipo Josephson (SC-PQ-SC) pois estas, a principio, ofere-
cerem uma gama maior de aplicagdes em comparagao as juncdes do tipo separador de pares de
Cooper (PQ-SC-PQ). Com relagdo a resultados em resolug@o temporal, a amostragem se reduz
ainda mais, para ambos os modelos de multijun¢do. Parece seguro dizer que, até o presente
momento, a andlise do regime transiente em sistemas compostos por jungdes multiplas de PQs
e SCs permanece inexplorada. Por isso, terminamos essa revisdo ressaltando alguns trabalhos
que possuem conexdes relevantes com o modelo que proporemos a seguir.

Primeiramente, vamos tornar mais clara a diferenciacdo que fazemos entre juncdes Joseph-
son e juncdes PQ-SC-PQ. A separacdo de pares de Cooper, por si s6, ndo garante que as jungdes
sao diferentes, aja visto que em jungdes SC-PQ-SC também pode ocorrer separacdo de pares de

Cooper, como pode ser visto na Fig. 9, reproduzida a partir da Ref. (121).

Figura 9 — Transporte de um par de Cooper por uma juncio Josephson contendo um PQ duplo.
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Fonte: R. Jacquet et al. (2015) (121).

Mecanismos de transporte por um dispositivo composto de dois SCs separados por um DPQ (dois PQs
interagentes em paralelo). A transmissdo do par de Cooper de um SC para o outro pode ocorrer direta-
mente pelo PQ superior (no alto a esquerda), pelo PQ inferior (no alto, a direita) ou com a separagdo do
par, e cada elétron sendo transmitido através de um PQ.
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Figura 10 — Dois exemplos de sistemas com jun¢des PQ-SC-PQ.
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Fonte: a D. Chevallier et al. (2011) (123). 2 Liu; Wang e Zhang (2014) (124).

a Juncdo DPQ-SC acoplada a reservatérios comuns (N). Os PQs sdo definidos no nanofio (cinza) pela
acdo dos eletrodos (gate). b Sistema com uma juncio PQ-SC topoldgico-PQ. Na parte inferior, esquemas
demonstram os processos de espalhamento que podem ocorrer nas interfaces entre os materiais (reflexao
de Andreev local (AR), reflexdo de Andreev cruzada (CAR) e transmissao do elétron (ET)).

Comparando as trés situacdes da Fig. 9, concluimos que, mesmo se o par de Cooper se
separar para ser transmitido pelo material nao-supercondutor (PQ duplo), ele se combinara
novamente no segundo SC. Sendo assim, o que diferencia a jungdo que chamamos separador
de pares de Cooper, ou PQ-SC-PQ, é o estado final dos pares de Cooper, que permanecem
separados uma vez que saem do SC para os PQs (e/ou reservatorios).

Em sua tese de doutoramento de 2010, E. C. Siqueira (122) estuda a influéncia da CAR no
transporte de sistemas de PQs duplos acoplados a eletrodos SCs e ferromagnéticos, abordando
também efeitos dependentes de spin. Utilizando o formalismo de fun¢gdes de Green de ndo-
equilibrio, demonstra alguns fendmenos interessantes, como o controle da corrente elétrica pela
reflexdo de Andreev Cruzada. O trabalho € uma boa referéncia sobre a utilizacdo do formalismo
de funcdes de Green no estudo de jungdes PQ-SC.

Em 2011, D. Chevallier e colaboradores (123) estudaram teoricamente o sistema esque-
matizado na Fig. 10 a, com um PQ duplo acoplado através de um terminal SC comum. No
painel b esta representado o sistema estudado pelos autores da Ref. (124), que contém um na-
nofio formando uma jun¢do com dois PQs. De fato, o nanofio pode abrigar estados ligados de
Majorana nas suas extremidades (indicados por MF na figura) devido a supercondutividade do
tipo-p induzida no mesmo?’

Os sistemas mostrados na Fig. 10, relativos aos estudos das Ref. (123) e (124), estdo agrupa-
dos devido as conclusdes similares que resultam de ambos. Os resultados do primeiro trabalho,
painel a, foram obtidos pela andlise tedrica de corrente elétrica e ruido no sistema, como fun¢ao
das variagdes de tensdo nos eletrodos (N). Os resultados indicam a influéncia determinante dos
valores de energia dos PQs sobre o comportamento das correntes elétricas no sistema. Por sua
vez, para o sistema mostrado no painel b, foram feitas andlises de transmitancia para elétrons

e buracos. Novamente, a configuracio energética dos PQs demonstra grande influéncia sobre

25 Esse modelo foi apresentado anteriormente - ver p. 24.
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Figura 11 — Interferéncia de MBSs na evolucdo temporal das ocupagdes de um PQ duplo.
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Fonte: P. Wang et al. (2013) (125).

Esquerda: sistema formado por uma juncao DPQ-MBSs, onde cada PQ se acopla a dois eletrodos co-
muns. Direita: evolug¢do temporal da ocupagdo do PQ QD2 (n;) em resposta a um elétron que salta do
PQ QD1 para o reservatério D acoplado a ele. com base no estado estaciondrio do PQ da esquerda.

os processos de espalhamento na junc¢do (reflexdo de Andreev local (AR), reflexdo de Andreev
cruzada (CAR) e transmissao do elétron (ET)). Nestes resultados também € dado destaque ne-
cessdrio para atuacao do acoplamento entre os MBSs, £/, que também pode ser determinante
sobre a dindmica observada na jun¢do, bloqueando ou permitindo esses processos de espalha-
mento conforme seu valor € alterado. Para ambos os sistemas (a e b), fica claro que o controle
do posicionamento dos niveis eletronicos nos PQs através das tensdes de porta (gate), permite
determinar como (e quais) cargas serdo transmitidas através da juncao.

No trabalho de P. Wang et al. (125), de 2013, o sistema estudado € similar ao da Fig. 10
b, porém cada PQ se acopla a dois reservatérios normais, ao invés de um. Uma representacao
esquemadtica deste sistema € exibida na Fig. 11 a esquerda. Para demonstrar a interferéncia
dos MBSs no transporte através da juncao, esses autores produziram um dos poucos resultados
em resolugdo temporal que encontramos na literatura para uma juncao do tipo PQ-SC-PQ. Um
grafico das ocupagdes dos PQs em fun¢do do tempo € reproduzido também na Fig. 11, a direita.
Nos graficos sdo analisadas as ocupacdes dos PQs em duas situacdes: na auséncia (a) e na
presenca (b) do parametro de acoplamento entre os dois MBSs, a energia €3;. A comparagao
dos resultados mostra que a ativagdo deste parametro provoca o surgimento de oscilagdes na
ocupacgdo na, do PQ 2 (QD2), que ja estava com seu valor estaciondrio definido para ¢t = 0.

Listamos resumidamente outros trabalhos tedricos relevantes envolvendo juncdes PQ-SC-
PQ. Na Ref. (46) se verifica como a aplicacdo de potenciais elétricos dependentes do tempo
aos PQs (bombeamento adiabdtico) afeta a ocorréncia de reflexdo de Andreev Cruzada através
da jun¢do. Em (126) € abordada a manipulacdo coerente de qubits de spins formados em dois
PQs separados por um SC comum. A Ref. (127) faz um estudo tedrico considerando intera¢do
de Coulomb nos PQs, com foco no emaranhamento dos elétrons que serdo separados na juncao
a partir dos pares de Cooper. Na Ref. (128), de 2010, os autores também consideram interacao
Coulombiana nos PQs. Neste trabalho os autores encontram um regime para o qual ocorre o

bloqueio do transporte na juncdo, em fungdo de caracteristicas da tensdo aplicada ao sistema,
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que popula os PQs em um estado tripleto que desacopla os PQs do SC (de maneira efetiva).

Experimentalmente, temos o trabalho da Ref. (45), de 2010, em que L. G. Herrmann et
al. medem a condutancia em um sistema de dois PQs formados a partir de um nanotubo de
carbono, conectado a dois eletrodos normais e um eletrodo supercondutor central. Estes autores
conseguiram mensurar a corrente fluindo do supercondutor para os eletrodos normais, através
dos PQs, demonstrando a separacdo de pares de Cooper por CAR. No trabalho de A. Das e
colaboradores, de 2012, (129), é realizada experimentalmente a andlise dos efeitos da interacao
Coulombiana sobre os processos na jun¢do PQ-SC-PQ. O dispositivo foi construido a partir de
um nanofio semicondutor de InAs, onde sdo induzidos PQs pela atuacdo de tensdes de gate.
O fio € acoplado a um SC central de Al e a contatos normais de Au. Medidas de condutancia
demonstraram bloqueio de Coulomb nos PQs, impedindo a separacdo dos pares de Cooper.
Quando o bloqueio de Coulomb nao acontece, o dispositivo mostra alta eficiéncia na separagao
de pares. Na Ref. (130), de 2012, Schindele, Baumgartner e Schonenberger também estudam a
eficiéncia da separacdo de pares por medidas da condutincia. Em seu sistema, porém, os PQs
que compoe o sistema DPQ-SC, sdo formados a partir de nanotubos de carbono, acoplados a
um SC de aluminio. O método de func¢des de Green de ndo-equilibrio € utilizado nas Ref. (131)
e (63), ambos no tratamento do transporte através de juncdes PQ-nanofio SC-PQ.

Por fim, no trabalho experimental publicado por I. V. Borzenets et al. em 2016 (132), os
autores afirmam ter construido um dispositivo de separacdo de pares de Cooper otimizado em
relacdo a propostas anteriores, utilizando um sistema totalmente composto de grafeno crescido
por deposicao quimica de vapor (CVD). A supercondutividade € induzida por proximidade em
uma regido do grafeno, pela deposi¢do de Pb. Com este sistema conseguem demonstrar uma
eficiéncia na separagdo dos pares de Cooper, pela medicao das correntes individuais através de
cada PQ de grafeno, de até 62%.

A partir desta revisdo da literatura sobre jungdes PQ-SC-PQ, percebe-se que a andlise do
transporte em regime transiente ndo foi realizada até o momento (considerando-se ou ndo os
SCs topoldgicos e os MBSs). No que diz respeito as interacdes dpticas nestas jungdes, a revisao
também deixa claro que a formacdo dos dubletos de Autler-Townes e sua influéncia sobre o
transporte ndo foi abordada (embora este topico seja ligeiramente melhor abordado no contexto
das jung¢des Josephson ou SC-PQ-SC).

Por tudo que foi exposto é que o principal problema abordado nesta tese € o transporte quan-
tico de carga em uma jun¢do PQ-SC-PQ, sob incidéncia de uma luz laser coerente. Acreditamos
que este € o primeiro trabalho a analisar a separacao de pares de Cooper assistida por fotons
nesta juncdo, em regime de nao-equilibrio.

O sistema que utilizamos ao longo desta tese baseia-se no modelo de K. Flensberg e M.
Leijnse descrito na Ref. (47), inicialmente proposto para a detec¢io de MBSs. Neste sistema
um PQ duplo se acopla através de um SC comum, para também formar uma jun¢do PQ-SC-PQ.
De forma efetiva, o modelo € composto por um sistema de dois niveis com um tnico indice de

spin (modelo spinless), associado a um terminal SC, a partir do qual os pares de Cooper sao
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formados ou separados.

Para considerar a atuacdo de uma excitagio Optica, o sistema foi adaptado para uma combi-
nacao entre a arquitetura de DPQ-SC proposta na Ref. (47) e aquela vista na Ref. (107), de um
PQ semicondutor embutido na estrutura de um diodo de barreira Schottky, sob o qual € aplicado
um pulso de laser. O conhecimento prévio da estrutura e dos mecanismos de transporte em fo-
todiodos de PQs, necessario para a construcio desta proposta com jungdes PQ-SC, foi obtido a
partir de um trabalho anterior nosso (M. O. Assuncao et al, 2013 (133)), onde foram analisados
efeitos térmicos sobre a fotocorrente gerada em um fotodiodo de PQ tal qual o da Ref. (107).

Os resultados encontrados sdo compreendidos em dois momentos. Primeiramente, estuda-
mos o transporte dependente do tempo na jungdo PQ-SC-PQ sem considerar interagdes Opticas.
Tratamos este sistema apenas como DPQ/SC. Para este sistema fomos capazes de identificar, na
evolucio temporal da corrente elétrica e das ocupagdes eletronicas, assinaturas dos mecanismos
de transporte através da junc¢ao, explicitamente, o tunelamento direto e a reflexdo de Andreev
cruzada. As condi¢des para o transporte em jungdes PQ-SC-PQ identificadas em diversas re-
feréncias citadas também foram encontradas na andlise das oscilagdes de Rabi em resolucao
temporal. E o que acontece, por exemplo, com a defini¢io do mecanismo de espalhamento nas
interfaces da juncdo de acordo com a configuracdo energética dos PQs.

Adicionalmente, a andlise fora do equilibrio € feita para dois regimes de tensdo distintos
(alta e zero). Em um segundo momento incluimos a interacido Optica, acompanhada de uma
pequena altera¢do nos acoplamentos com os reservatorios, € a partir deste ponto o sistema con-
siderado € tratado por DPQ/SC/Luz. Além de resultados equivalentes aos observados para o
sistema simples (sem aplicacao de luz), a andlise do transiente em regime de forte acoplamento
radiacdo-matéria mostrou a formagao de dubletos de Autler-Townes no PQ excitado optica-
mente. Para tanto, os acoplamentos entre os niveis de condu¢do dos PQs devem ser fracos.
Como um resultado importante para o estudo de fisica basica em juncdes PQ-SC-PQ, pudemos
observar, nas ocupagdes e correntes dependentes do tempo, a ocorréncia de reflexdo de An-
dreev cruzada (CAR) mediada pelo laser aplicado, através dos niveis que compde o dubleto de
Autler-Townes?6.

Por fim, podemos destacar a potencialidade do sistema para aplicacdes praticas, pois este
compde um fotodiodo hibrido DPQ-SC, em que a participacdo do SC aumenta as funcionalida-
des de um dispositivo real, permitindo novos mecanismos de geracdo de fotocorrente, até entao

ndo investigados na literatura.

Divisao do conteudo desta tese

Na continuagio deste capitulo introdutério, apresentamos com um pouco mais de detalhe as
oscilacdes de Rabi e sua relacdo com a fotocorrente. Também contamos com uma se¢do sobre

os mecanismos de espalhamento nas jungdes PQ-SC, visando tornar mais claro o entendimento

26 ASSUNCAO, M. O.; SOUZA, F. M. Crossed Andreev reflection via Autler-Townes doublet in a quantum
dot-supercondutor junction. Em elaborag@o.
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de fendmenos como a reflexdo de Andreev cruzada. No capitulo 2 sdo apresentados os modelos
que descrevem os sistemas fisicos estudados. As técnicas e calculos tedricos utilizados na ob-
tencdo dos resultados estdo apresentadas no capitulo 3, onde destacamos a utilizacdo da equacado
cinética de Kadanoff-Baym. Os resultados estdo separados em dois capitulos: capitulo 4, com
discussdo de resultados para o sistema DPQ/SC sem considerar a interacdo Optica o capitulo 5,
para o sistema completo, onde pode ser observada a formacao dos dubletos de Autler-Townes.

Nossas conclusdes e perspectivas futuras sdo apresentadas no capitulo 7.

1.1 Oscilagbes de Rabi e Fotocorrente

Como destacado anteriormente, a fotocorrente € um mecanismo vantajoso para se operar o
controle coerente de estados quanticos pois tem uma efici€éncia de detecgdo alta, propiciando
gréficos de oscilagdes de Rabi mais refinados. No artigo de revisdo da Ref. (98) sdo discutidas
brevemente outras vantagens e desvantagens de se utilizar a fotocorrente como um método
de observacdo e manipulacdo coerente. No trabalho desenvolvido nesta tese, propomos um
modelo em que um sistema formado a partir de uma junc¢do PQ-SC-PQ seria construido em
uma estrutura de fotodiodo, com um dos PQs sendo excitado opticamente.

Para aplicacOes ndo computacionais, isto €, sem a preocupacdo pela manutencio da coerén-
cia, fotodiodos de PQs tem potencial para serem utilizados em spintronica (pode-se induzir a
formacdo de éxcitons com resolucdo de spin se a luz aplicada for circularmente polarizada, por
exemplo) e na composicao de células solares fotovoltaicas (134).

Na Fig. 12 estd representado o potencial de confinamento vertical de um PQ semicondutor,
com determinado gap de energia entre o topo da banda de valéncia e a base de conducio Eg).
Um elétron inicialmente ocupando um nivel da banda de valéncia pode ser excitado para um
nivel na banda de condug¢ao, formando assim um éxciton, se for incidido sobre este PQ uma luz
monocromadtica de frequéncia v ~ (E, — E,)/h, isto €, (aproximadamente ou) em ressonancia
com a frequéncia excitonica deste PQ.

Este problema é andlogo ao problema estudado por I. Rabi em 1937 (135), em que ele cal-
culou probabilidades de transic@o entre m = +1/2 e m = —1/2 para um sistema com momento
angular J = 1/2 que € submetido a um campo magnético que sofre precessdo em relacdo a
direcdo z. O préprio Rabi deixa clara a generalidade de sua férmula afirmando que o modelo
poderia ser utilizado para mensurar o momento magnético e o sinal de qualquer sistema.

Dessa forma apresentamos uma versao geral da equacdo de probabilidades encontrada por
Rabi e, para tanto, utilizamos a abordagem dado no livro-texto de Mecénica Quantica de J. J.
Sakurai (136), adaptada.

Modelando o potencial sinusoidal aplicado como V(¢), e as energias dos estados [0) e |1)
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Figura 12 — Formacgao de um éxciton em um PQ semicondutor pela aplicagdo de luz.
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Fonte: Autores (2012).

Representacdo da formacdo de um éxciton em um PQ semicondutor através da incidéncia de
uma radiacdo monocromadtica de frequéncia v = (E, — E,) /h, ressonante com o gap entre niveis
eletronicos presentes em cada banda.

em Hj temos:

Hy = Epl0)0] + Ey[1)(1],
V(1) = ye " 0)1] +ye " 1)0L, (1.1)
em que y € a intensidade do potencial aplicado e w € a frequéncia de oscilacdo, ambos reais e

positivos.

Consideramos ainda E| > Ej e definimos (E; — Ep) /% = w;o. Nesse contexto, a formula de

Rabi seria:
2 hZ
|C1 (t)|2 = ,)/2/h2 +)£a)/_ w10)2/4 Sin2 ([,yz/hz + (CL) _ w10)2/4]1/2t),
o = 1= ler ()] (1.2)

Para obter essa solucdo foi necessario definir condi¢des iniciais para o problema. Neste
caso, o nivel inferior estd populado em # = 0 e o superior ndo, de modo que cp(0) = 1 e
c1(0) = 0. Um gréfico das probabilidades em funcdo do tempo é mostrado na Fig. 13.

O grafico da Fig. 13 mostra a evolugdo da populacdo do estado fundamental |0) para o estado
excitado |1) e de volta ao estado fundamental. Esse processo é o que efetivamente chamamos
oscilagoes de Rabi (ou ciclo de Rabi). Essa oscilagdo tem uma frequéncia, a frequéncia de Rabi,

dada pelo argumento da funcéo sin’(Qg?), de modo que:

2 2
y° | (w—wi)
Qpr =/ =5+ —. 1.3
R 2 2 (1.3)
A amplitude da oscilag@o por sua vez, € dada pelo termo que multiplica toda a funcdo seno

na equacdo (1.2). Uma andlise rdpida mostra que amplitude maxima acontece quando w = wy,
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Figura 13 — Oscilacdes de Rabi em um grafico de evolugdo temporal de probabilidades.
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Evolucdo temporal das probabilidades de ocupacio |co(f)|* e |c1(2)]* de acordo com as expres-
soes da Eq. (1.2). Esse padrao é observado quando um potencial oscilatério de frequéncia
w = wio = (E; — Ep)h é aplicado a um sistema de dois estados |0) e |1), sendo as energias dos
estados fundamental e excitado, Ey e E}, respectivamente.

isto €, quando a frequéncia angular do potencial aplicado externamente € aproximadamente
igual a frequéncia caracteristica do sistema de dois niveis, a chamada condi¢@o de ressondncia
(136). Nessa situacao a frequéncia de Rabi Qg passa a depender diretamente da intensidade do
campo aplicado 7.

O resultado demonstrado genericamente para dois estados |0) e |1) pode ser adaptado para o
problema da formacao do éxciton na Fig. 12, onde associamos o nivel |0) com |v), na banda de
valéncia e |c) com |1), na banda de condug¢do. Desse modo, lco(1)]? poderia ser aplicada para
o nivel E, e |c1()|? para E.. As oscilacdes de Rabi observadas na Fig. 13 seriam exatamente
as mesmas para a evolucao das populagdes dos estados |v) e |¢) do PQ, se € incidida sobre ele
uma luz monocromatica.

Oscilagdes de Rabi sdo, dessa forma, identificadas por um perfil oscilatério senoidal na evo-
lucdo temporal de populacdes em sistemas quinticos de dois estados. E importante ressaltar
que este comportamento € observado apenas em sistemas quanticos, sendo uma assinatura da
coeréncia quantica da evolucdo do sistema. Obviamente, para uma situacao ideal como esta,
em que o sistema estd isolado do ambiente, as oscilagdes ndo perdem amplitude - o que sina-
lizaria a perda de coeréncia. Em geral ndo € possivel, no entanto, que os sistemas estejam tao
protegidos das fontes de ruido e perda de informagdo. Mais ainda, operacdes sobre os estados
requerem alguma interacdo com medidores ou canais de tunelamento, que possam receber e
enviar informacdes. Na presenca destes mecanismos vamos, em geral, observar a diminuicao
da amplitude das oscilacdes de Rabi.

A Fig. 14 mostra um esquema do dispositivo utilizado para obter o resultado mostrado na
Fig. 6, que mostra como as oscilagdes de Rabi também se manifestam em medidas da corrente
elétrica gerada coerentemente por interagdo do PQ com uma luz incidida.

Um diodo ¢ um dispositivo que compde circuitos eletronicos e delimita o fluxo de corrente
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Figura 14 — Modelo de fotodiodo de um tnico PQ
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Fonte: A. Zrenner et al. (2002) (107).

Representacdo do fotodiodo com um PQ tnico. A figura demonstra a heteroestrutura utilizada na confec-
¢a0 do diodo tipo Schottky, com a camada de PQs auto-organizados na regido intrinseca, sendo acessada
opticamente com a utilizacdo de uma mdscara, a qual permite o acesso a um unico PQ. A estrutura de
diodo € que permite a separacdo dos portadores que surgem devido a excitagdo Optica em diferentes
eletrodos, localizados na base e no topo do dispositivo, e que fornecem a leitura da corrente elétrica.

elétrica em um unico sentido. O principio de funcionamento de um diodo é a presenca de uma
barreira de potencial na juncio entre materiais semicondutores com diferentes dopagens.

Em semicondutores tipo n, o excesso de elétrons livres no material faz o nivel de Fermi
se aproximar da banda de conduc@o enquanto nos semicondutores tipo p, 0 nimero maior de
buracos aproxima o nivel de Fermi da banda de valéncia. Quando se forma uma heterojuncao,
apenas um nivel de Fermi € esperado. Por isso ocorre a difusdo de portadores em excesso
entre os dois lados da juncdo. A difusdo € interrompida pela formacdo de camadas carregadas
em ambos os lados da junc¢do, a partir do campo elétrico direcionado de n para p, criado pela
propria difusdo. A regido em que as cargas negativas e positivas se acumulam € chamada de
camada de deplecdo, onde existe uma diferenca de potencial associada ao campo elétrico criado,
formando efetivamente uma barreira de potencial, que impede as cargas de se deslocarem nos
dois sentidos (137).

Fotodiodos sio estruturas que detectam uma luz aplicada pela sua conversdo em corrente
elétrica. Esses dispositivos sdo baseados na criagdo de pares elétron-buraco (éxcitons). Em fo-
todiodos de juncdo p-n, a excitagdo ressonante de uma transic¢ao eletronica resulta na absorcao
de um f6ton, o que provoca a criagdo de par elétron-buraco na regido proéxima a camada de
deplecdo. O préprio campo elétrico formado em uma jun¢do p-n promove a separa¢ao dos por-
tadores em sentidos diferentes. Um campo elétrico externo (tensdo) aplicado faz os portadores
se deslocarem em sentido opostos.

Depois que uma excitacdo € aplicada, o par elétron-buraco pode recombinar radiativamente,
produzindo um espectro fotoluminescente ou é possivel gerar uma fotocorrente no sistema.
Para tanto, dois reservatoérios de carga sdo acoplados a heteroestrutura utilizando um contato
Schottky. Uma tensdo de bias (fonte-dreno) aplicada provoca uma deformacdo no perfil de

potencial da barreira, o que forca elétrons na banda de conducdo e buracos na banda de valéncia
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do PQ a tunelar para eletrodos diferentes. Dessa forma é gerada uma corrente que, por ser
foto-gerada, chamamos fotocorrente.

Em 2013, em conjunto com outros colaboradores (133), estudamos teoricamente efeitos de
temperatura sobre a fotocorrente neste modelo de dispositivo, utilizando func¢des de Green de

nao-equilibrio e técnicas numéricas para abordar o problema em resolug¢do temporal.

1.2 Mecanismos de espalhamento nas jungbes Ponto Quéantico-

Supercondutor

Quando estudamos jun¢des de materiais normais (N) (isolantes, semicondutores e metais)
e SCs, é fundamental conhecer os fendmenos de espalhamento que interferem no transporte
de carga (e spin) através destas estruturas. Conforme a sequéncia de interfaces, podem surgir

mecanismos diferentes. Vamos abordar os principais nesta se¢ao.

Reflexdo de Andreev Local (AR): Fundamentalmente, podemos acoplar um material N
a um SC, de modo que exista apenas uma interface pela qual os portadores de carga vao ser
transportados. Um exemplo do processo de espalhamento que ocorre nessa situagdo pode ser

visualizado no esquema da Fig. 15 (reproduzido de S. Russo, de 2007 (40)).

Figura 15 — Representacdo esquematica da reflexdo de Andreev local.
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Fonte: S. Russo (2007) (40).

Na AR, um elétron de conducio e, que se desloca em direcdo a interface N/SC, com energia eV (menor
que o gap do SC, A) e momento /?, se acoplando a um segundo elétron de N na banda de valéncia, com
energia —eV e momento —k. Juntos eles formam um par de Cooper no SC, provocando a reflexdo de um

buraco & em N na direcao oposta a direcdo de propagagdo da corrente supercondutora Isc.

Na AR, um elétron que atinge a interface entre os dois materiais a partir de N, com energia
inferior a do gap SC, se une a um outro elétron, também de N, com momento e energia de sinais
opostos que o primeiro elétron, para serem transferidos ao SC na forma de um par de Cooper

(28). A AR € o mecanismo microscopico que explica a conversdo da corrente elétrica dissipa-
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tiva em um material comum, em corrente supercondutora, para a qual ndo ocorre dissipagao.

Co-tunelamento Elastico (EC): Existem processos de tunelamento de diversas ordens. O
tunelamento comum, com estados iniciais e finais de mesma energia é um processo de primeira
ordem. Por outro lado, o co-tunelamento eldstico € um processo de segunda ordem. Nele as
particulas tunelam de um estado inicial a um estado final por um estado virtual. Os estados
inicial e final devem ter a mesma energia para o processo de co-tunelamento ser considerado
elastico. Embora os niveis virtuais utilizados no co-tunelamento possam ter qualquer energia,
a probabilidade de transporte diminui com o aumento da diferenca de energia entre os niveis
virtuais e reais (30). Ilustrando o que foi exposto temos a Fig. 16, que mostra os processos de
tunelamento 1 e co-tunelamento 2 em uma juncdo SC-PQ-SC.

Em uma juncdo N-SC-N, por outro lado, o co-tunelamento acontece entre dois materiais N.
Os niveis virtuais utilizados sdo estados de quasiparticula do SC, nao envolvendo, portanto, a
criacdo ou aniquilagdo de pares de Cooper. Na Fig. 16, a direita, estd demonstrado um esquema

da transferéncia de quasiparticulas na jun¢do em questdo por co-tunelamento.

Figura 16 — Representacdo esquematica do co-tunelamento eléstico.
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Fonte: Esquerda 1-2: S. De Franceschi et al. (2010) (30). Direita: S. Russo (2007) (40).

1 Tunelamento e 2 co-tunelamento elastico de quasiparticulas em uma jungcdo SC-PQ-SC. Direita: Re-
presentacdo grafica de transporte por co-tunelamento eldstico em uma jungdo N-SC-N. Neste caso, a
separagdo entre os materiais normais deve ser bem menor que o comprimento de coeréncia do SC, caso

contrdrio, tal processo ndo podera ocorrer.

Reflexao de Andreev Cruzada (CAR): Na reflexdo de Andreev cruzada, dois materiais
normais sio conectados através de um SC (N-SC-N). Na Fig. 17 a esquerda, € ilustrada a CAR
do SC para os materiais normais e, a direita, dos reservatdrios normais para o SC.

No primeiro caso, o fenomeno acontece em uma jung¢ido PQ-SC-PQ, com cada PQ (repre-
sentado por uma largura de linha) se acopla a um reservatério normal. A figura corresponde a
um Cooper-pairs Splitting: um par de Cooper no centro do gap SC € separado em duas qua-

siparticulas (elétrons), que sdo deslocados em dire¢des opostas, por potenciais aplicados aos
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eletrodos, por exemplo. No caso da direita, a ocorréncia de CAR depende fortemente da sepa-
racdo entre os materiais normais, que nao pode ultrapassar o comprimento de coeréncia do SC,

ja que o processo depende de que os elétrons se "enxerguem" através do SC.

Figura 17 — Representacdo esquemadtica de Reflexdo de Andreev Cruzada.
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Fonte: Esquerda: A. Das et al. (2012) (129). Direita: S. Russo (2007) (40).

Esquerda: Separagdo de pares de Cooper por CAR em uma jungao PQ-SC-PQ, com resolucéo de spin.
Direita: em uma jungao N-SC-N, com uma separacio entre 0s materiais normais muito menor que o
comprimento de coeréncia SC (6r <« &), um elétron se aproximando da primeira interface (N1 — §) se
acopla com um elétron em N2 para formar um par de Cooper no SC. Com isso, um elétron ¢ refletido na

segunda interface (S — N2) e uma corrente /g de pares de Cooper se forma devido ao aterramento.

E vilido ressaltar que tanto CAR como EC podem acontecer na mesma juncgdo (N-SC-N).
O que determina qual processo vai ocorrer, no sentido de formar um par de Cooper, depende da
geometria da jun¢do, que afeta o overlap entre as fungdes funcdes de onda evanescentes de uma

particula.
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2 Modelos Estudados

Nosso intuito neste capitulo é apresentar os modelos tedricos utilizados na descricdo dos
sistemas fisicos estudados. O primeiro sistema é formado por um PQ duplo acoplado a um
SC comum (se¢@o 2.1) e o segundo sistema, apresentado na secdo 2.2, é uma expansao do
primeiro, contando com a inser¢ao de uma interagdo 6ptica no PQ 1. Também apresentamos
neste capitulo a andlise dos autovalores para cada caso, obtidos a partir da diagonalizacdo dos
Hamiltonianos para o sistema isolado. Essa andlise nos permite conhecer de antemdo valores
de energia significativos para os processos de transporte através da juncdo PQ-SC-PQ formada

em ambos 0s sistemas.

2.1 Ponto quéantico duplo acoplado a um supercondutor tipo-s

O sistema originalmente proposto na referéncia (47) é composto por dois PQs semicondu-
tores acoplados, via barreiras de tunelamento, a um SC tipo-s. Uma representacdo do sistema

considerado € apresentada na Fig. 18.

Figura 18 — Representacdo esquematica do sistema DPQ/SC.

up

Ug

Fonte: Autores (2017).

Os PQs 1 e 2 (QD1 e QD2) estdo acoplados entre si (;) e a um SC tipo s(A). As energias dos niveis
€1 e &y em cada PQ estdo préximas do potencial quimico do SC e sdo controladas pelos potenciais de
porta Vg1 € Vg2. O PQ 1 se acopla ao reservatério da esquerda (Vy.), enquanto o PQ 2 se acopla ao
reservatério da direita (Vg). ur e pgr sio os potenciais quimicos dos reservatdrios da esquerda e da
direita, respectivamente.

Na Fig. 18 sd@o mostrados os PQs 1 e 2, cada um submetido a um potencial de porta V,,
através do qual a posicdo do nivel pode ser ajustada. Ao centro temos o SC tipo-s que estd

aterrado (usc = 0). O parametro A conecta os PQs ao SC. Os PQs 1 e 2 interagem entre
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si através do acoplamento 7,. Ainda nesta figura podemos encontrar a descri¢do esquemdtica
do acoplamento entre reservatorios e PQs: O PQ 1 se conecta diretamente ao reservatdrio da
esquerda, de potencial quimico uy, enquanto o PQ 2 se conecta apenas ao reservatorio da
direita, cujo potencial quimico é ug. A intensidade desses acoplamentos € dada por V; e Vg,
respectivamente.

O sistema descrito pela Fig. 18 considera o modelo efetivo da proposta original, acrescido
dos reservatorios eletronicos. Dois processos de tunelamento podem ocorrer entre PQs e SC: o
tunelamento ressonante (NT) e a reflexdo de Andreev cruzada (CAR). O NT ¢ a transferéncia da
carga entre os niveis €1 € &. A troca de cargas neste caso envolve ocupacao virtual de estados
de quasiparticula acima do gap supercondutor. A intensidade do acoplamento direto entre os
niveis € dada pelo pardmetro #,. Por outro lado, a CAR requer que ambos os niveis estejam
acoplados ao nivel no centro do gap SC. Neste caso, pode ocorrer um Cooper pair splitting,
que € a separacdo de um par de Cooper do SC, com cada elétron ocupando um dos PQs. Da
mesma forma, podemos ter o processo inverso, onde os elétrons presentes nos PQs tunelam
para o SC, formando um par de Cooper em usc = 0. Devemos esclarecer que o parametro A
nao fornece o valor do gap supercondutor: ele apenas descreve a intensidade do acoplamento
entre 0s PQs e ugc. A ocorréncia da CAR também estd condicionada a largura do SC, que deve
ser menor que seu comprimento de coeréncia £.

Na equagdo (2.1) € apresentado o Hamiltoniano total que descreve o sistema DPQ/SC. Este
operador € formado por trés partes principais: Hys, H; e H; sendo estes os hamiltonianos do

sistema, de tunelamento e dos reservatorios, respectivamente:

H=H; +H +H,
Hys = e1ddy + e2d}ds + t,d dy + £;d}dy + Ad|d] + A*dady,

Hy= ) (Viel dy+Vidicy,) + ) (Vac] da+ Vidier,),
kL kR
Hi = ex,cf ck,. 2.1)

k[Y

O hamiltoniano do sistema H g, € 0 mesmo proposto pelos autores da Ref. (47)!. Aqui, &
e & sao as energias dos PQs 1 e 2, respectivamente. Os operadores de criacdo (aniquilagdo)
de elétrons em cada PQ sdo denotados por dI(d 1) e d;(dz). t4 acopla diretamente os niveis
nos dois PQs. O parametro A descreve a acao do SC sobre os PQs e se relaciona com o gap
SC previsto pela teoria BCS (24). Os operadores que acompanham esse parametro indicam os
processos de criagdao (d:d;) e aniquilacdo (d>d;) simultanea de elétrons nos PQ - a CAR. O
acoplamento entre PQs e reservatorios € dado pelo hamiltoniano H;. Os operadores correspon-

.}.

dentes a criag@o e aniquilagdo de elétrons nos reservatorios sdo ¢,

o € Ckas respectivamente, onde

' No apéndice A encontramos a demonstracio da relagio deste hamiltoniano com o hamiltoniano que descreve os

estados ligados de Majorana (MBSs) em um sistema formado por um PQ acoplado a um nanofio supercondutor
que pode abrigar esses estados.
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a pode ser 1 ou 2 (L ou R, equivalentemente). O hamiltoniano H; descreve a energia cinética
dos elétrons nao-interagentes do reservatorio @ (L ou R).

Vamos tomar o sistema DPQ/SC desconsiderando os reservatoérios, isto é, consideraremos
apenas H = Hy;. Escrevemos H;g na forma matricial, utilizando a base de muitos corpos,
{100),|01),]10),|11)}. Os indices da base correspondem a {|nn;)}, onde n| € a ocupacio do PQ
1 e ny a ocupagdo do PQ 2. Sendo assim, Hys (Eq. (2.1)), na base de muitos corpos é:

0 0 0 A
0 t 0
p=| (2.2)
0 gy & 0
A 0 0 g +&

Em seguida, fazemos a diagonalizacdo da matriz &, encontrando os autovalores correspon-

dentes:

(&1 + &) F Ve, (e1+&2) F A&,
Eip= E34 = 2 :

(2.3)

Nos resultados da Eq. (2.3) acima: &, = (g1 — €)% + 4t62] eegp = (g1 + £2)% + 4A°.
Escrevemos os autovalores dois a dois, respeitando a sequéncia dos sinais (¥). Os autovetores

correspondentes sdo:

(g2 —€1) F V&)
1]. 2.4
2A ’0’09 ( )

V34 = [

Os autovetores na Eq. (2.4) ndo estdo normalizados. Utilizando o software Mathematica,
analisamos o comportamento dos autovalores (2.3) como fun¢io da energia do PQ 2. Os resul-
tados sdo mostrados na Fig. 19, para diferentes valores dos parametros 7, e A e para energia do
PQ 1, &1, com valor fixo2.

No painel (a) da Fig. 19 consideramos apenas o acoplamento direto, de modo que 7, = 1. A
regido circulada mostra onde ocorrem os anticruzamentos (anticrossings) entre as autoenergias.
O comportamento das curvas vermelha e verde indica uma configuracdo energética em que
uma transicao eletronica € possivel. Neste caso, € para valores de energia proximos de g7 = +2.
Como & também ¢ igual a 2, podemos concluir que a configuracao energética em questao é

€1 = &3. Ainda na gréfico (a), o autovalor representado pela curva azul € constante em zero

2 Em se tratando da introdugio de resultados numéricos, como os apresentados neste capitulo nas Figuras 19 e

21, convém salientar que as escalas de grandeza sdo escritas em unidades proporcionais a I'y/7, que € a taxa de
tunelamento entre PQs e reservatdrios. Uma breve discussio sobre parametros e unidades de medida € feita na
Secdo 3.4.4 no Capitulo 3.



Capitulo 2. Modelos Estudados 51

e que a curva laranja varia linearmente com o valor de ;. Essas duas curvas ndo indicam a
ocorréncia de outros processos de tunelamento.

Na Fig. 19 (b), por outro lado, o anticruzamento entre dois autovalores acontece préximo
de &, = —2. Isso indica que pode acontecer uma transferéncia de cargas na jun¢do quando
g1 = —&, pois €1 permanece fixo com valor +2 para este grafico. O parametro de acoplamento

ativo € A = 1, de modo que os PQs estdo ambos acoplados ao SC, mas nao diretamente.

Figura 19 — Autovalores de H para o sistema DPQ/SC como func¢ao da energia &;.

(@) tg=1.0 6} (b) tq =0.0 6
A =0.0 A=1.0

€,=20 4t €,=20 4

Fonte: Autores (2017).

Os parametros de acoplamento (¢, € A) e a energia & estdo indicados na legenda interna de cada gra-
fico. Os circulos tracejados evidenciam as regides do grafico onde ocorrem os anticruzamentos entre as
autoenergias. Comparando o valor aproximado da energia &, com &1 de acordo com os paradmetros de
acoplamento presentes podemos inferir quais processos de tunelamento podem ocorrer. Figura obtida a
partir das expressoes na Eq. 2.3.

No painel (c) da Fig. 19, a energia do nivel eletronico no PQ 1 continua sendo €1 = +2 e
ambos os acoplamentos estdo presentes, tal que 7, = A = 1. Claramente, os dois anticruzamen-
tos vistos nos itens (a) e (b) estdo presentes mostrando que ambos os processos sdo igualmente
provaveis, a depender da posi¢do do nivel no outro PQ: para &, em ressonancia com &1, pode
acontecer NT; quando &, tiver um valor igual ou préximo a —&;, poderemos observar uma
transicdo eletronica devido a CAR.

Por fim, no item (d), consideramos um valor de referéncia, com £; = 0 e ambos os parame-
tros de acoplamento presentes e com intensidades iguais, 7, = A = 1. Para esta situacdo, os dois
anticruzamentos ocorrem em torno de £ = 0, sobrepondo-se. Isso porque esse valor de energia
satisfaz ambas as condicdes para ocorréncia do NT e da CAR. A andlise dos anticruzamentos

nao nos permite distinguir um fendmeno de espalhamento do outro. Veremos no capitulo 4 que
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a fase entre as oscilacdes de Rabi que surgem na evolucdo temporal das ocupagdes eletronicas

dos PQs permitem fazer esta distincao.

2.2 Ponto quéantico duplo acoplado a um supercondutor tipo-s com
aplicacéo de luz

Nesta secdo apresentamos 0 modelo que descreve nossa proposta de ampliacao do sistema
DPQ/SC da secdo 2.1, que visa abordar os efeitos da interagao radiacdo-matéria sobre o trans-
porte. Para fazer distingdo com o sistema anterior, nos referiremos a este sistema na notagao
resumida DPQ/SC/Luz. Na Fig. 20 temos uma representacdo do sistema estudado, conside-
rando um esquema de bandas de energia.

O sistema DPQ/SC/Luz € formado por dois PQs semicondutores acoplados a um SC tipo-
s. No PQ 1 temos um nivel na banda de valéncia, denotado por &,, e um nivel na banda de
condugdo, £;. Um laser continuo aplicado sobre o PQ 1 provoca transicoes eletronicas entre
estes niveis. Na Figura 20, essa transicdo estd indicada por uma onda acompanhada de 7w,
onde w € a frequéncia do laser. Para o PQ 2 temos o nivel &;, na banda de valéncia e £, na
de conducao. Entre os dois PQs se encontra o SC. A linha tracejada no SC acompanhada de
Usc representa o nivel ao centro do gap supercondutor, onde encontramos os pares de Cooper.

Ambos os niveis de conducdo se acoplam a este nivel no centro do gap, sendo a intensidade do

Figura 20 — Representacdo esquematica do sistema DPQ/SC/Luz.

w | &1l e ssz;

Mgl
[0
N
| o -
L BV BV
PQ1 PQ2

Fonte: Autores (2017).

e/ /

Os PQs 1 e 2 estdo acoplados através de um SC comum. A linha tracejada em SC indica o nivel ao centro
do GAP SC onde se forma o condensado de pares de Cooper (usc). Cada PQ tem um nivel na banda de
valéncia VB e um na banda de condugao CB. Sobre o PQ 1 ¢ aplicado um laser continuo (%w) que excita
um elétron de &, a £;. O nivel &, estd acoplado ao reservatério a esquerda (de potencial quimico uyr),
enquanto o nivel &, se acopla ao reservatério a direita (ug). O nivel &;,, na banda de valéncia do PQ 2
ndo se acopla diretamente com os demais niveis nem com 0s reservatorios.
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acoplamento dada pelo parametro A. Acima e abaixo do gap SC temos estados de quasiparticula
fermidnicos usuais. O tunelamento ressonante (N'T) entre os niveis de conducao €1 e £, ocorre
através destes estados, na banda de conducao do SC. A intensidade do acoplamento direto €
dada pelo parametro #,. O nivel &3, no PQ 2 pode ser considerado inerte, ndo interferindo na
dindmica do sistema3.

Para obtenc¢do da fotocorrente gerada no sistema, acoplamos reservatorios aos PQs. O PQ
1 € acoplado ao reservatério da esquerda, enquanto o PQ 2 € acoplado ao reservatério da di-
reita. Inicialmente, devido a aplicacdo de um potencial elétrico Vji,s = pp — pg ao sistema,
temos o alargamento das barreiras de tunelamento para os niveis €1 € €;,. Essa barreira larga
impede a passagem de corrente nesses pontos. Por outro lado, 0 mesmo potencial promove o
estreitamento das barreiras para os niveis €, e £5. Nesses pontos, teremos passagem de corrente
elétrica: I, para o caso esquerda — &, e Ig no caso &, — direita. Vale ressaltar que o sis-
tema DPQ/SC/Luz, juntamente com os reservatérios de elétrons, compde um fotodiodo: uma
estrutura onde espera-se que a corrente elétrica flua em um tnico sentido.

O Hamiltoniano total do modelo é dado por: H = Hys + H, + H; + H;. O primeiro termo
H ;5 descreve os acoplamentos dos niveis de conducao dos PQs e destes ao SC, sendo idénticos
aqueles apresentados para o sistema DPQ/SC na Eq. (2.1). O termo H;, que descreve as energias
cinéticas dos elétrons nos reservatdrios ndo-interagentes, também € idéntico ao caso anterior
(Eq. (2.1)). O Hamiltoniano H, € acrescentado para contabilizar a interacao radiagdo-matéria
no PQ 1. Além disso, o termo de tunelamento também é modificado, ji que o reservatdrio
da esquerda se acopla apenas ao nivel de valéncia no PQ 1, e ndo mais ao nivel de condugao.

Sendo assim, H, e H, ficam:

H, 8vv1Tv1 + Qe‘”‘”d?vl + Q*e”‘“’vlel,

Hy =Y (Vipviewr + Vigel ;vi) + ) (Vardicior + Vigcy pda). (2.5)
kiL koR

Na Eq. (2.5), o primeiro termo no Hamiltoniano H, € a energia cinética do nivel de energia

&y, na banda de valéncia do PQ 1. Os operadores de criacdo e aniquilacdo de elétrons nesse nivel

T
1

fétons pelo sistema. No modelo semicldssico algumas aproximagdes sao feitas para descrever

sdo v, e vy, respectivamente. Os segundo e terceiro termos descrevem a absor¢do e emissao de
a onda eletromagnética. A discussdo sobre essas aproximagdes pode ser acompanhada na Ref.
(137). Sendo assim, no segundo termo temos a criagdo de um elétron no nivel de conducao
€1, descrito pelo operador di, acompanhada da aniquilacdo de um elétron em &, por v;. O
parametro Q € o que chamaremos “intensidade do acoplamento” radiacdo-matéria, pois ele €

proporcional a intensidade do campo elétrico aplicado. w € a frequéncia de oscilacdo da luz

3 Isso porque nenhuma interagio entre €5, € £, é considerada. Além disso, a geometria das barreiras de tune-

lamento (formato de "H’ no esquema da Fig. 20) apenas permite que este nivel troque cargas com a banda de
valéncia do SC (onde a barreira se estreita), o que faria sua ocupacdo sempre constante e igual a 1. Do lado
direito, a barreira entre o nivel &;,, e o reservatorio R € larga, ndo permitindo o tunelamento de cargas.
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incidida. Similarmente, no terceiro termo de H, € descrito o processo inverso, com a emissao
de um féton (elétron aniquilado na banda de conducdo e criado na banda de valéncia).

Em H;, a soma em kL indica a passagem de elétrons entre o reservatorio L e o nivel &, no

T
k1L

Os outros dois termos descrevem a troca de cargas entre o reservatorio R e o nivel &;, sendo

PQ 1, de modo que ¢, aniquila um elétron no nivel k; do reservatdrio L, enquanto ¢, , cria.

que os operadores de criagdo e aniquilagdo de elétrons nesse reservatorio sao czz R

parametros V, indicam a intensidade dos acoplamentos entre os reservatorios e os niveis. Nesse

€ Ck,r. Os

modelo, o nivel £ ndo se acopla diretamente aos reservatérios L. ou R.

Tal como foi feito para o sistema DPQ/SC na se¢do 2.1, vamos mostrar resultados da diago-
nalizacdo numérica do sistema DPQ/SC/Luz na Fig. 21. Para tanto, escrevemos o Hamiltoniano
do sistema isolado Hys + H, (Egs. (2.1) e (2.5)) na base de muitos corpos {|000) [100) |010)
[001) |101) |011) |110) |111)}. Nesta base os indices dos vetores sdo {|ninyn,)}, que sdo as
ocupacdes dos niveis €1, &, € €,, respectivamente. Além disso, foi feita uma transformacao
unitdria sobre a matriz original, com o intuito de remover as exponenciais temporais que acom-
panham Q. A consequéncia dessa transformacdo € o surgimento de um termo +w/2 nos termos
da diagonal. A transformacdo unitdria realizada pode ser encontrada no apéndice B. A matriz

transformada é exibida na Eq. (2.6):

[ 63/2 0 0 0 A 0 0 0
0 -6/2 Q 0 0 0 0 A
0 Q  §61/2 1t 0 0 0 0
. 0 0 o 62/2 0 0 0 0
A* 0 0 0 (er+61)/2 QF 0 0
0 0 0 0 Q (2ey — 61)/2 t 0
0 0 0 0 0 tq (2ey — 62)/2 0
0 A* 0 0 0 0 0 (2e7 - 63)/2 |

(2.6)
onde substituimos §; = wj, — w, 02 = wy1 — 01 € 03 = 21 — 01, sendo wr|; = & — &1 €
Wiy = &1 — &Ey.

Na Fig. 21 sdo mostrados os oito autovalores deste hamiltoniano como funcdo da energia
do nivel &;. Foram usadas quatro combinagdes diferentes dos pardmetros de acoplamento 7, A
e ), com as energias dos niveis €] e &, fixas.

Os autovalores como fun¢do da energia £, na Fig. 21 mostram para quais valores de energia
sdo possiveis transi¢oes eletronicas. Nos casos (a)-(c) o pardmetro de acoplamento dptico entre
os niveis €1 € &, € fixo em Q = 4. No caso (a) 1, = 0,5, enquanto o acoplamento ao SC € nulo.
No grafico podemos perceber quatro anticruzamentos: dois deles ocorrem para g, préximo a
—3 e outros dois em torno de +5. Estes valores diferem da condi¢do previamente estabelecida

para a ocorréncia de NT, quando apenas ¢, estd presente, de €1 = &2, jd que a energia do nivel
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Figura 21 — Autovalores de H para o sistema DPQ/SC/Luz como funcio da energia &;.

(@)ty =05 0=40 10
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(d) €;=+1.0 \\Q\
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D
A= ) 3N,
ty=08=0 N \0\“

1100) + | 001)
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Fonte: Autores (2017).

Autovalores em fun¢do de &, para sistema DPQ/SC/Luz, desacoplado dos reservatérios. As energias dos
niveis 1 e g, sdo fixas, +1 e —100, respectivamente. Além de Q = 4 fixo, os pardmetros de acoplamento
em cada gréfico sdo: (a)t, = 0,5,A=0;(b)r, =0,A =0,5; (c)t, = A =0,5. Os circulos tracejados
mostram onde ocorrem 0s anticruzamentos entre as autoenergias. Em (d) Q =3er, = A=0.

g1 € +1. Para o caso (b), em que o acoplamento direto € desligado (#, = 0) e o0 acoplamento
com o SC ¢ ativado, com A = 0,5, a condi¢do anterior para a CAR £; = —¢&, também nao
aparenta ser satisfeita, com os anticruzamentos acontecendo para valores de &, proximos de —5
e +3. No caso (¢), com ambos os pardmetros presentes (£, = A = 0,5), os anticruzamentos
ocorrem para os quatro valores simultaneamente. No item (d) mostramos uma configuracdo de
comparagdo, em que apenas o parametro  estd ativo (f, = A = 0). Neste caso, ndo ocorrem
anticruzamentos porque o PQ 1 e o PQ 2 ndo estdo acoplados, ndo havendo possibilidade de
NT ou CAR. A transi¢d@o 6ptica ndao depende do valor de &;, por isso ndo gera anticruzamentos.

O que os gréficos da Fig. 21 demonstram é a mudanca das energias de transi¢do eletronica,
que é devida ao forte acoplamento radiagdo-matéria. Propositadamente utilizamos um valor
de Q bem maior que de 7, € A para que o efeito do desdobramento dos niveis | € &, seja
visualizado nas transi¢cdes mais facilmente. Como discutido no capitulo 1, a forte interacao
radiacao-matéria se manifesta na formacado de dubletos de Autler-Townes. Dessa forma, o nivel
€1 se desdobra em outros dois: £ =, resultando em dois niveis de energia +5 e —3 para Q) = 4
e &1 = +1. Esses valores sdo coerentes com os anticruzamentos encontrados no caso (a) para o
NT entre os PQs 1 e 2, que ocorre para &1 = ;. Dessa forma, quando os valores de energia do
nivel &, se aproximam desses valores, ocorre transferéncia de carga por este processo. Por outro

lado, no caso (b), as transi¢des ocorrem para —5 e +3, pois a CAR requer niveis antissimétricos,
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&1 = —&).

E muito importante perceber como nio observamos picos em £, = +1 no caso (a) ou em
&2 = —1 no caso (b). Isso demonstra que as transi¢oes através do nivel &; original ndo sdo mais
possiveis: as probabilidades de transferéncia eletronica através destes niveis foram redistribui-
das entre os dubletos formados a partir da interacao com a luz.

Em resumo, os modelos fisicos apresentados nas Eq. (2.1) e (2.5) vdo nos permitir obter
expressoes para as ocupagdes eletrOnicas e para as correntes elétricas em cada caso no préximo
capitulo, através do cdlculo de funcdes de Green especificas. Além disso, os anticruzamen-
tos observados nas Fig. 19 e 21 serdo de fundamental importancia na analise dos resultados
nos capitulos 4 e 5, nos possibilitando conhecer valores de energia relevantes para o problema

proposto.
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3 Funcdes de Green de nao-equilibrio

Neste capitulo apresentamos a metodologia de trabalho utilizada, centrada nas técnicas de
fun¢des de Green de ndo-equilibrio. Em particular, desejamos encontrar as fun¢des de Green
(FG) com dependéncia temporal pois, a partir destas, é possivel obter a evolu¢do temporal da
corrente elétrica e das ocupacdes dos niveis eletronicos. Dessa forma, na secao 3.1 sdo apresen-
tadas defini¢oes basicas de FG para, em seguida, na secio 3.2, demonstrarmos como a equacao
da corrente elétrica pode ser escrita em termos destas funcdes. Na secdo 3.3, aplicamos a equa-
¢do de Kadanoff-Baym para os sistemas DPQ/SC (subsecao 3.3) e DPQ/SC/Luz (subsecdo 3.3),
para obter G=(¢t), FG menor. Ainda nesta se¢@o discutimos a obtengao das fun¢des G (¢1") para
cada sistema. Na udltima se¢do, 3.4, sdo feitas algumas consideracdes de carater técnico sobre o

célculo das FG, determinantes para a obtencdo de nossos resultados tedricos.

3.1 Funcdes de Green

O método de funcoes de Green é utilizado na resolucdo de equagdes diferenciais. Em par-
ticular na Mecanica Quantica, € possivel definir uma FG para encontrar solugdes perturbativas
para a equacdo de Schrodinger de uma particula (138). Para sistemas de muitos corpos, com
particulas submetidas a interacdo Coulombiana, por exemplo, ndo € possivel obter a funcdo de
onda completa, que contém toda a informagdo sobre o sistema. A técnica de FG também ndo
consegue resolver a equagdo de Schrodinger neste caso, entretanto, permite-nos obter algumas
informacdes relevantes sobre o sistema, como destacamos no decorrer deste capitulo.

Matematicamente, podemos definir as FG como médias termodinamicas entre produtos de
operadores ¥ (r,t) e ' (r,t) (139). Um conceito comumente associado s FG é o de propaga-
dor: uma FG de uma particulal, por exemplo, esta relacionada diretamente com a amplitude de
probabilidade do deslocamento dessa particula de um ponto a outro no espago real, em deter-
minado tempo (ou, equivalentemente, dela se deslocar com certa energia € momento)?2.

As seguintes FG serdo utilizadas neste trabalho: cada uma traz consigo especificidades,

vantagens e desvantagens, a depender das observaveis que se deseja obter:

G (xot,X'c't') = =if(t — 1" ){po (rt), 4, (1)),

G (rat,v'a’t’) = +i0(t' = ){o (x0) Y, (1)),

G*(rot,¥'o't’) = +iy. (X't W (x1)),

G (rat, ¥ o't') = —i{Y, (x0)y (1)), 3.1)

Se as particulas forem ndo-interagentes, as FG para um sistema de muitos corpos se tornam idénticas as FG
para um sistema de uma particula.

FG sdo também denominadas "fungdes de correlacdo”. A discussdo sobre a terminologia destas funcdes é
amplamente discutida na literatura e pode ser encontrada, por exemplo, na Ref. (140).
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onde r e 1’ sdo vetores posicdo, o e o’ sdo indices de spin e 7 e ¢’ de tempo.

O simbolo {,} denota operacdo de anticomutagdo entre operadores fermidnicos3. G (¢,t")
define a FG Retardada que é diferente de zero sempre que t > t'. A FG Avancada G* pode
ser obtida tomando-se o complexo conjugado de G"(¢,¢"), com os indices temporais trocados.
Dessa forma, G“(¢,t’) apenas € finita para tempos ¢t < t'. G'(t,t') e G*(¢,t') carregam in-
formacdes importantes sobre propriedades espectrais, densidade de estados, etc. Também sao
definidas na Eq. (3.1) as FG Menor ¢ Maior, G<(t,t') e G~ (t,t’), respectivamente, que sao
relacionadas a grandezas como densidade de particulas e corrente elétrica (140).

As fungdes de Green na Eq. (3.1) estdo escritas no espago real. Podemos relaciona-las com
FG em uma outra base qualquer através da transformagao:

G (vot,y o't') = Z 0, (00 G (a1, 1) ', (oY), (3.2)

vy’

Na Eq. (3.2) p = r,a,< ou >. O termo ¢,(or) (e seu conjugado) é a funcdo de onda em

primeira quantiza¢do. Com isso, as FG G (vot,v'o’t") assumem as formas:

G (vot,v'o't') = —if(t - t')({am(t),ai,a,(t’)}), (3.3)
G(vot,v'o't’) = +i0( - t)({am(t),ai,a,(t’)}), (3.4)
G=(vat,V'o't') = +ilal, (1) aye (1)), (3.5)
G (vat,y'o't') = —iaye(t)al, (1)), (3.6)

onde a,, € ai,g, sdo operadores fermidnicos de aniquilag@o e criagdo com dependéncia tem-

poral. Eles surgem a partir da definicdo dos operadores de campo ¥ (r) = ), ¢, (r)a, e
yi(r) = 3, g} (r)al*.

Definimos ainda a FG com ordenamento temporal ou causal, denotada por G¢(t’):
G (rot, ¥ o'ty = —i{Ty, (xt)y (K1) (3.7)

Na Eq. (3.7), T € o operador de ordenamento temporal. Sua fun¢do € mover o operador que
possui 0 menor argumento de tempo para a direita. A aplicagcdo deste operador em um produto

de dois operadores A e B, com indices de tempo distintos, gera:
TA)B(') =0 —1)A()B{") - 0(t' —1)B(") A1), (3.8)

em que 6(¢t —t’) é a funcdo Heaviside®.
A FG G(rot,r’o’t’), da equagdo (3.7), € escrita também em termos de operadores de

cria¢do e aniquilacdo fermionicos:

G (vot,vo't') = —iTays(al (). (3.9)

{A,B} = AB + BA. As FG retardada e avancada para bdsons, por outro lado, sdo definidas pela operagdo de
comutacdo [A,B] = AB — BA.

Como explicado (e demonstrado) na Ref. (138), para sistemas com invariancia translacional, G(r,r") depende
apenas da diferenca r — r’ e, com isso, o indice v pode ser substituido por k (na base de ondas planas).

O valor da fun¢@o Heaviside € 9(t —t") =0set’ > te 1 parat’ <t.
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Podemos ainda especificar a forma das FG r, a, <, e > para o caso especial de elétrons

livres. O operador Hamiltoniano que descreve esse sistema €:

H =) &k, Cro (3.10)

ko

onde £, € a energia cinética de um elétron com momento k e spin o e ng (cko) € o operador
de criagdo (aniquilacdo) de elétrons.

A FG menor para esse caso é6:

g=(t1') = +ilep () ere (). (3.11)

Utilizando a equagio de Heisenberg (A(t) = +i/A[H,A(t)] + 0;A), encontramos a depen-

déncia temporal dos operadores de criagdo e aniquilacdo da Eq. (3.11):

Cho (1) = Cro(0)e ™0, (3.12)
cf (1) =cl_(0)erert, (3.13)

Substituindo os resultados das Eq. (3.12) e (3.13) na expressdo da g < (7¢’) ficamos com:
g~ (tt') = +ilc]_(0)cye(0))e a7, (3.14)

E possivel demonstrar também que, nessas condi¢des, (cZJ(O)ckU(OD descreve a funcao

distribui¢do de Fermi-Dirac, que d4 a ocupacdo de elétrons livres, ou seja (Ref. (141)):

f(eke) = e} (0)cke (0)), (3.15)
1= f(eke) = (cko (0)c] (0)). (3.16)

Sendo assim, a FG menor para elétrons livres g<(#t") sera descrita por:
g kot — 1) = +if(epe)e ke =1, (3.17)

Similarmente, calculamos as demais FG para elétrons livres em fun¢do do tempo:

g kot = 1) = —i(1 = f(ery))e ke =1, (3.18)
g (ko,t —1') = —if(t — t')e ek 1)) (3.19)
g% (ko,t — 1) = +i0(1' — 1)e ek 171D, (3.20)

Essas fun¢des sdo importantes no contexto deste trabalho, pois descrevem o comportamento
dos elétrons (em um nivel k) nos reservatdrios de carga (fonte), onde o efeito da interacao entre
estes € desprezado.

Diferente do caso de elétrons livres (ndo-interagentes) visto acima, em outros sistemas 0s
hamiltonianos nunca sdo tao simples e a obtenc¢ao das FG ndo é direta. Em geral vamos recorrer

a técnica de equagdo de movimento e fazer algumas aproximacdes.
6

Embora alguns autores utilizem a notagdo Gg(tt’), para uma separacdo mais clara das funcgdes para elétrons
livres, utilizamos a notagdo g"” (tt').
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3.1.1  Formalismos de Keldysh e Kadanoff-Baym

As fungdes de Green sdo um método extremamente eficiente para calcular propriedades de
transporte em sistemas quanticos, tanto em situacdes de equilibrio como fora do equilibrio.
O regime fora do equilibrio pode ser induzido, por exemplo, pelo acoplamento do sistema a
reservatorios de carga com diferentes potenciais quimicos. No contexto de ndo-equilibrio, L. V.

Keldysh introduziu o conceito de fungdo de Green ordenada no contorno em 1965 (142):

Gelti,12) = Tty (1)) (3.21)

Na equacdo 3.21, T¢ € o operador de ordenamento temporal no contorno C, que vai de o,
passa pelos tempos (¢1, t2) e retorna a ¢y, conforme a Fig. 22. Os operadores ¥ (¢1) e ¥ (t;) estao

na representacdo de Heisenberg e sdo ordenados pelo operador 7¢ de acordo com:

yDY (), 1 >ct,

Tey )Y (1) =
Tt (t1), t1 <c t2,

onde assumimos operadores fermidnicos. As desigualdades >¢ e <¢ indicam maior e menor

ao longo do contorno.

Figura 22 — Representacdo do contorno temporal de Keldysh.

Fonte: Autores (2017).

Contorno temporal C utilizado na defini¢do da funcdo de Green da Eq. (3.21). #¢ é o instante em que a
perturbacdo € introduzida no sistema, dando inicio ao regime fora do equilibrio.

Uma das formas de se calcular a funcao de Green ordenada no contorno € pela técnica de
equagao de movimento (ver Ref. (138)), na qual se utiliza a equag@o de Heisenberg para calcu-
lar a evolugdo temporal dos operadores ¥ (¢). A partir da funcdo de Green ordenada no contorno
poderemos obter as fun¢des de Green G”, G, G< e G~, que vao nos permitir calcular obser-
vaveis fisicos de interesse como a corrente elétrica. Para tanto € utilizado o procedimento de
continuagdo analitica, que vai deformar o contorno C para permitir a aplicagdo do teorema de
Langreth’. Na continuagdo deste texto, na se¢do 3.2, durante a obten¢@o da equacao da corrente
elétrica, damos um exemplo prético da utilizacdo da continuagdo analitica para aplicagcdo das
regras de Langreth. Demonstra¢des e discussdes mais aprofundadas sobre esse procedimento

podem ser encontradas em referéncias como (140) e (143) e (144).

7 Ver Langreth’s theorem na Ref. (140)
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No estudo do transporte eletronico em regime temporal, estamos interessados principal-
mente na obtengdo da fung@o de Green G=(¢t), que esta diretamente relacionada ao célculo de

ocupacoes eletronicas e correntes elétricas. Para tanto, introduzimos a equagao de Dyson (Ref.
(143)):

Ge(t1,12) = GL(11,72) + fc dt’ fc dt"GL(11, )27, 7)Ge (7", 12), (3.22)

em que os indices temporais 7; sdo utilizados para indicar que a integral ¢ feita ao longo do con-
torno e £ é chamada auto-energia, que esté relacionada com a funcio de Green de reservatorio.

Se aplicarmos o procedimento de continuagdo analitica sobre a equacdo de Dyson (Eq.
(3.22)) e, sabendo pelo teorema de Langreth que uma integral de um produto de trés fungdes de
Green (G = f ABC) pode ser reescrita na forma G< = f A'B"'C< + f A"B<C* + f A<BYC“,

podemos encontrar a equacgdo de Keldysh:
G- =(1+GE)G;(1+XG") +G'Z~G", (3.23)

onde omitimos as integrais temporais nos produtos de fungdes.
Similarmente, pode ser definida uma outra equagdo para a fungdo de Green menor, a partir

da forma diferencial da equac@o de Dyson. Sua expressao €:
[G,',G*1=2'G"+X°G" - G'E~ - G°%°, (3.24)

onde G, U'=i0, — hy. ho é a matriz composta pelos termos de equilibrio. Do lado direito da
equacao, os produtos entre FG pelos termos de auto-energia X7 estdo integrados no tempo3.

A equagdo (3.24) é chamada equagdo de Kadanoff-Baym. As duas abordagens, versdo inte-
gral de Keldysh (142) e a versdo diferencial de Kadanoff e Baym (139), sdo equivalentes e foram
desenvolvidas independentemente, praticamente de forma simultdnea. Neste trabalho optamos
pela utilizacdo do formalismo de Kadanoff-Baym, com resolu¢do numérica dos conjuntos de
equagoes diferenciais.

A funcao de Green retardada também tem expressdes diferenciais e integrais que podem ser

obtidas a partir da equagdo de Dyson, como discutimos na secdo 3.3.

3.2 Corrente elétrica

Nesta secao demonstramos a obtenc¢do de uma expressao para a corrente elétrica em fungao

do tempo, escrita em termos de fun¢des de Green de ndo-equilibrio. Vamos calcular a corrente

8 A deducio desta equaciio a partir da equaciio de Dyson pode ser vista na Ref. (140).
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entre um nivel eletronico i e um reservatério @. Comecamos com a expressao:

Io(1) = —e(Ny) = _7“<[H, Nol). (3.25)

A Eq. (3.25) descreve a corrente elétrica como o produto da carga fundamental e pela
taxa de variagao do operador ntimero de particulas, Ny = 2, ck o Ckja- Aqui, c o (Ck;ae) cria
(aniquila) um elétron no nivel k; do reservatorio a.

Para calcular a corrente /,(¢) introduzimos um operador H geral, descrevendo um nivel
eletronico Unico, de energia &;, um reservatorio de cargas ndo-interagentes, com energias &y, , €

o tunelamento entre eles:

H = &;d d; + Z(V ol di+Videy)+ ng cf ek, (3.26)

sendo V, a intensidade do acoplamento entre o nivel i e o reservatorio «.
Utilizando o operador H definido na Eq. (3.26), calculamos os comutadores da equagdo
(3.25) e obtemos:

10 = 33" (Vakel ) = Vil ) (3.27)

k;

onde d;( (d;) cria (aniquila) um elétron no nivel i.
Em seguida, definimos as médias termodinamicas como fun¢des de Green, seguindo o de-
senvolvimento proposto por Haug e Jauho na Ref. (140). Definindo G} .(1t") =i (c;(r L()di(1))
J J

,k L (11", é possivel obter:

e Gfku (') = z(d (t )Ck;a (1)), € utilizando que Gk m(tt) =
K

Lo(1) = —9% Zv Gt - (3.28)

Para obter G, (,t) precisamos primeiro encontrar a equagdo de movimento para a FG
K j

causal. Utilizando a defini¢do dada na Eq. (3.9) escrevemos:

liGC

5 Giga(t) = Tdi(0)¢; (). (3.29)
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Calculamos a evolugdo temporal do operador c;w(t’) utilizando a equagdo de Heisenberg:
J

N T _ x gt i
ija/(t ) =1 [H,ck;a] = ZZ {[Vad,- ija’ck]’.a] +
: o :

T T
8kjackjackj“’ Ckfa] }
J

&) =i {V;dj T } . (3.30)
J

kja

Note que o resultado® da Eq. (3.30) ¢ composto de dois termos, um deles se origina no
termo de tunelamento que descrevemos para a Eq. (3.27), o outro € oriundo do termo de energia
cinética dos elétrons do reservatério, com energias Ekja-

Substituindo o resultado da Eq. (3.30) na equacdo de movimento (3.29) teremos:

10y Gy o (11') = ViiTdi(t)d) (1)) + 8kjai(Tdi(t)c£ja(t')>,

(i1 + £1,0) GFy 0 (1) = =V Giit"). (3.31)

1

Neste ponto introduzimos uma nova FG relacionada aos elétrons ndo-interagentes do reser-

vatdrio « através da equacao diferencial:
(i0r + &0 ) ghja(1t)) = =5 = 1). (3.32)

Utilizamos a expressao da Eq. (3.32) para passar a Eq. (3.31) para a forma integral. Sabendo

que a inversa de gkja(tt’) é g](()ja(tt’) =0y + Ek;a» AtUAMOS gkja(tt’) pela direita e integramos:
(160 + £150) hya (1)GFy 0 (1) = =V Gt ghya (11)),
80,0 (1181, (1) Gy, (1) = =V G (11 ) grya (1),
- f dii6(t = 11)Giy o (11t)) = =Vy f dt\Gj;(tt1)gxa (111,
ko1t =V f dt1Gj;(tt1) gk;a (t11). (3.33)

Nosso objetivo € converter Gikja (tt) em Gl.fkl_a(t, t), que € a funcdo requerida na equacao da

corrente (3.28). Para tanto, escrevemos a integral na Eq. (3.33) no contorno de Keldysh:

Gigja(tt') =V, f dn1Gii(t1)gk;a (T11), (3.34)
C

®  Em um passo intermediario fizemos:

2T "N o— | gt P _ T gt i _A N BN B
Calt) =1 z 4{Va [di (5kjk_} Ck}(yck.f”) ij’.(zdi Lk.f”] t &kja |:ija (5kjk} Ck;a”?f“) Ck;a‘kja‘k.fﬂ]}’
3 . .

usando relacdes de anticomutacdo para férmions: {d:,dj} = {d,-,d;} =0 € {d:f,dj.} ={d;,d;} = 0.
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em que 71 € um indice temporal complexo.

Nesse ponto € utilizado o procedimento de continuac¢io analitica, onde o contorno € de-
formado para aplicacdo da regra de Langreth. A regra que devemos utilizar diz que, se uma
funcdo C € definida pela integral sobre o contorno do produto AB, C = f ¢ AB, a FG menor

correspondente C=, pode ser escrita no eixo real por:
C* = f;[ArB< + AB“]. (3.35)
Com isso, Gfkja(t, t) sera definida no eixo real.
Gl tt) = Vy f di [Gy(t)gg (1) + Gy (t)gf (1) (3.36)

Como G, (t,t) aparece multiplicada por Z Ve na Eq. (3.28), multiplicamos os dois lados

z,kja
kj

da Eq. (3.36) por este somatdrio:
Z VoGl o(11') = Z Vv f dt [G{i(m)g,jja(tlt’) +G; (ttl)g,fja(tlt')]. (3.37)
kj kj

Na Eq. (3.37) vamos substituir g,ja(tt’) e g,f_a(tt’) pelas expressdes das FG para elétrons
J J
livres definidas na secdo 3.1, equacdes (3.17) e (3.20), respectivamente. Transformando a soma

em k em uma integral de energia obtemos:

—i —t ; ’ d ; ’
2 WalPie ™™ fuer) — f dep(e)Val?ie™1 ™ fo(e) = iTa f e (o)
T
ki

D WValfio@ = )e” T o f dep(e)| Vo |Pie 1) — %raa(zl—r’), (3.38)
kj

onde Iy = 27po|Vy|* € [ dee ™) = 2r5(1 - 1).
Os resultados em (3.38) sdo substituidos em (3.37) gerando:

1
ZVaGfkja(”) =il, [f dth{i(rtl)gba(tlt) + 3 f dth;(ttl)é(tl -1, (3.39)
kj
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onde também tomamos ¢’ = ¢.

Resta-nos substituir o resultado (3.39) na equacao da corrente (3.28):
2e ) - 1 <
lo(t) = —R\ilo | [ d0Gytn)¢a(tit) + 5 | dnGh(tt)s( =D ¢
2e : -
1,(t) = E% {zl‘a f dthii(tt1)¢a(t1t)} —elyn;(1), (3.40)

onde fizemos ¢ (117) = [ £~ f, (&) e (1) = R{-iG (1)}

A expressao da corrente elétrica em (3.40) pode ser separada em duas partes. A primeira
parte acompanha G’ (#¢) e representa a corrente do reservatdrio « para o nivel i, que chamamos
corrente de entrada, ou In. O segundo termo é o que acompanha G=(¢t) e tem sentido do nivel
para o reservatério. Por isso ela é chamada corrente de saida, ou Out. A corrente In depende
primordialmente das condi¢des do acoplamento ao reservatdrio, sua temperatura, etc. O termo
Out, por outro lado, € definido diretamente pela ocupagdo do nivel i, e, portanto, depende apenas

das condic¢des do sistema.

3.3 Obtencao das fungdes de Green

Na secdo 3.2 mostramos que a evolucdo temporal da corrente elétrica pode ser escrita em
funcdo das FG retardada e menor (ver Eq. (3.40)). Para cada sistema em estudo, encontramos
um conjunto de equagdes de movimento necessdrio para obter cada uma dessas FG. Para G (¢t)
€ utilizada a equagio de Kadanoff-Baym (3.24) enquanto para G;(7) € utilizada uma forma
diferencial da equacao de Dyson.

A base escolhida para escrever as matrizes é aquela formada pelos operadores de criacio e
aniquilacdo do sistema. Na se¢do 3.3 mostramos especificamente as matrizes utilizadas para o
caso do sistema formado por um PQ duplo acoplado a um SC comum, ou DPQ/SC. Na secado
3.3, apresentamos também as matrizes utilizadas para obter rapidamente as derivadas de G; (#)
e G}, (tt") para o sistema DPQ/SC/Luz.

Funcdes de Green para o Sistema DPQ/SC

No sistema DPQ/SC apenas os dois niveis de condu¢ao em cada PQ sdo relevantes para as
situacdes de transporte que consideramos, sendo assim, a base de Nambu é formada por quatro
operadores: ¥ = (dl,dz,d;,dif).

Para aplicar a equacdo de Kadanoff-Baym devemos escrever as matrizes respectivas de

acordo com a base de operadores W. Para obter G=(tt) e G" (tt') precisamos da matriz & do
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sistema isolado. A partir do hamiltoniano da Eq. (2.1) escrevemos:

h=| ¢ (3.41)
0 -A" —& 1
A* 0 —ty —&2

Utilizando a defini¢cdo G;b(tt’) = i{b(t")a(t)) construimos a matriz das FG menor!®:

[ < < <
Gd, di Gdl dj Gaa, O
G; di G; dj 0 Gl
< _ 2 2
G=(1t) = < ! 0 2 < o< (3.42)
dld} did, dld
0 G.. G5, G5
did, Tdid, Tdidi |

As matrizes para G"(tt') e G*(tt") tem os mesmos indices da matriz G=(¢t) em (3.47). As

auto-energias X' sdo matrizes diagonais:

—il'p/2 0 0 0
0 —il'r/2 0 0
S = T/ : (3.43)
0 0 —il'g/2 0
0 0 0 —il'r/2
lembrando que £¢ = [Z"]*. Para a auto-energia menor temos:
-1 0 0 0
0 —il 0 0
T< = ROk . (3.44)
0 0 —ZFR¢'R 0
0 0 0 —il'L¢)

Na matriz (3.44), temos ¢;(tt') = f g—ﬁe_is(’_t‘)fi(s) e pi(tt') = f g—ﬁe_ig(f_t‘)fi(—s). Para
obter esses resultados utilizamos novamente a aproximagao de banda infinita (wide-band limit)
e que I} = 27p;|Vi|%. A integral ¢:(1t") considera a fungdo distribui¢do de Fermi-Dirac de
buracos!, dadas as energias negativas que vemos na matriz (3.41). Essas integrais surgem

devido a simetria particula-buraco promovida pela presenca do SC.

10" Como G= na equagio de Kadanoff-Baym ¢é vilida para indices temporais iguais, quatro fungdes em que os
operadores sdo idénticos se anulam pois (b(¢)b(t)) = (a(t)a(t)) = 0.
" Podemos demonstrar facilmente que f;(—¢) = 1 — fi(&).
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Para obter G" (¢’) utilizamos a equag@o de Dyson na forma diferencial:
10/G"(tt") = =6(t — )] + MG (¢'), (3.45)

onde M = hy + X" e I é a matriz identidade.

Garantindo I';, = I'r podemos demonstrar que a versao integral dessa equagdo sera:
G'(tt') = —ile =M, (3.46)

Especificamente para o sistema DPQ/SC, as matrizes tem dimensdo 4. Além disso g e X"
sdo as mesmas vistas em (3.41) e (3.43), respectivamente. A matriz das FG retardadas para o

sistema em questao é:

[ r r r
GdldT Gdld; Gdldz Gdldl

r r
dad! dod! dydy dad,
2 2% (3.47)
G" G.. G G"
didt did! djdy did,
G" G.. G G"

did “did, Tdid, Tdid |

G (tt) =

Funcgbes de Green para Sistema DPQ/SC/Luz

O sistema DPQ/SC/Luz, € composto efetivamente de trés niveis eletronicos, dois de con-

dugdo que existiam no caso anterior, € mais um nivel na banda de valéncia do PQ 1, cujos

operadores de criagdo e aniquilagio de elétrons sdo vI e v1. Dessa forma a base escolhida foi:

¥ = (dy,v1,da,d],v],d}).

Comecamos novamente com a matriz h:

£ Qe iwt ty 0 0 A
QFetivr g 0 0 0 0
n=| 0 0 e A 0 0 (3.48)
0 0 —A* —-£1 —QFetiwt 1,
0 0 0 Qe —-&, 0
A 0 0 - (R——
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Para a FG menor a matriz de termos segundo a base W é:
[ G< . G° . G° 0 s G
did; dv] did} divi dids
G< G . G*© G* 0 =<
vldif Vv, vld; vidi vidy
G< G< G< < < 0
d dT d T d dT d2d1 d2V]
G<(tt) = e P 9% (3.49)
0 < G< < < G<
it t ot t T i
divi Tdld, Tdlday Tdiv Tdld
< < < < <
Gl 0 Goar Ya O Td
14 14 141 Vv Vid2
G< < 0 <L < G<
didi T divi didy dvi didy |

Ja as matrizes das auto-energias X<, ¥" e £ vio ter duas linhas (e duas colunas) com todos

os termos nulos, pois o nivel £; no PQ 1 ndo se acopla a nenhum reservatério normal.

(0 0 0 0 0 0
0 —ilLor 0 0 0 0
0 0 —il 0 0 0
s< o Hror (3.50)
0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 —ilL¢) 0
| 0 0 0 0 0 —ilrp |
[0 0 0 0 0 0
0 —ilz/2 0 0 0 0
0 0 —il'r/2 0 0 0
- iTr/ 3.51)
0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 —il'L/2 0
| 0 0 0 0 0 —il'r/2 |
A matriz de G" (#t") € composta por:
Ggld-{ Giilvf G;]d; 21dl 21V1 Zle
Gzldj G:wf G:ld; Ghar G G,
G" G- . G G’ r G"
G (') = drdl T dy] drd) 2 davi dady (3.52)
}’T . rT : Gi"+ ; GrT I"+ G}"T
did div] did} did, divy did,
r r r r r r
GdeT Gv]Tv]— Gde Gv?dl Gval Gvfdz
r ) r Grl r }’I r
did; divi did; dld, divy dldy
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O primeiro termo a direita na Eq. (3.45) fica:

[ 5(r-1) 0 0 0 0 0
0 5it—1) 0 0 0 0
) 0 0 5@t —1) 0 0 0
5(t—1)I = (3.53)
0 0 0 o(t—1r) 0 0
0 0 0 0 5it—1) 0
0 0 0 0 0 S(t—1) |

3.4 Consideragoes técnicas

Nesta secao fornecemos alguns detalhes praticos sobre os cdlculos e a programagdo compu-

tacional utilizados no trabalho.

Ocupagéao

A densidade de particulas, ou ocupagao, ¢ uma quantidade mensurdvel dada por (n(x,t)) =
(W(x,t)w(x,t)). Esse objeto, no entanto, pode ser diretamente relacionado com a funcdo de

Green menor (lembrando (3.1) e ignorando a componente espacial):

(@) = W Ow),
in@)) = iy OW (1)),
i(n(t)) = G=(11).

Ap6s alguma manipulacdo podemos escrever:

(1)) = R {—iG<

did!

(m)} . (3.54)

3.4.1 Funcgdes de Green e regime de tenséo

Neste trabalho consideramos que a tensdo elétrica aplicada sobre o sistema pelos reserva-
térios normais pode ser alta ou nula. No caso de uma tensdo alta, o potencial quimico de um
reservatorio € muito maior que do outro (uy > ug). Matematicamente, podemos considerar
que os potenciais tendem a infinito. Quando fazemos o limite da fung¢ao distribuicdo de Fermi-
Dirac, tanto para elétrons como para buracos, obtemos 0 ou 1. Dessa forma as integrais de
energia ¢;(1t') e ¢(tt") (ver Eq. (3.44) e (3.50)) sdo facilmente obtidas. Se f;(g) ou f;(—¢) fo-
rem zero, as respectivas integrais também sao zero. Por outro lado, se fj(e) = 1 ou fi(—¢) =1,
¢i(1t') e ¢i(1t") serdo iguais a 6(t —t’) pois:

+00
f dee® ') = 278(11 — 1a). (3.55)

(o)
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Uma vantagem técnica do regime HB € que ndo é necessdrio calcular a evolucdo da FG
retardada G"(tt") (3.45). Isso porque os valores de ¢;(11") € ¢}(tt") que mencionamos anteri-
ormente (0 ou 6(¢r — t’)) sdo diretamente aplicados no produto G"X< que aparece na equagio
de Kadanoft-Baym (3.24) (e, equivalentemente, para a FG avancada G“(tt")). Exemplificando
(com ¢;(tt") = 6(t —1")):

Gr2< :rlfdt]G;J(ttl)¢l(tlt)7

G'xz< :rlfdth{j(ttl)é(tl - 1),

G’y = DGZ]- (7). (3.56)

A FG retardada no resultado (3.56) € facilmente calculada por'?:

, . ¥ —i
G;;(tr) = —i0(1 - t)({d,-(t),dj ®») = ?&,j. (3.57)

Também consideramos que os reservatdrios podem se acoplar ao sistema com seus poten-
ciais quimicos sendo zero, ou seja: u; = pug = 0. Neste caso dizemos que o sistema estd
submetido a tensdo zero. Para este caso € preciso calcular as integrais ¢;(1t") e ¢/ (t") nume-
ricamente. Entretanto, tomando kg7 = 0, é possivel obter uma expressao analitica para as
integrais de energia que contém as fungdes f;(&) e fi(—&). O desenvolvimento dessa expressao

€ mostrado a seguir.

3.4.2 Temperatura zero

A temperatura se reflete diretamente na distribuicao das cargas descrita pela distribuicdo de
Fermi-Dirac. Na pratica, devemos nos preocupar com o célculo das fungdes ¢(tt") e ¢’ (tt") que

surgem na expressao da auto-energia X< (na Eq. (3.24)):
de _. . .
dilt) = f S i),
2r

o (tt) = f ﬁeﬂ's(ﬂ’) fi(=¢). (3.58)
21

Para kgT = 0 as funcdes distribuicdo de elétrons f;(g) e de buracos f;(—&) em cada reser-

vatério i podem ser aproximadas por uma funcao degrau:

fite) = 0(e — ),
fi(=e) = 1-0(e — ;). (3.59)

12 Na Eq. (3.57) consideramos apenas {d(t),d" (¢)} porque todos os demais casos sio nulos segundo as relacdes
de anticomutacio para férmions: {d'(¢),d"(t)} = {d(¢),d(t)} = 0.
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Com essa mudanca, as integrais da Eq. (3.58) podem ser calculadas por método de substi-

tuicdo simples. Vamos fazer t; = t —t’. Sendo assim, a integral ¢;(¢;) fica:

= f 9 1206 - ),

v [Tde icay 4
¢,(t]) —f:w 27Te : fl(g)

Hi .
bty = [ Soeiew

D27T

4 e—i/Jil‘j _ eiDl‘j
¢i(tj) =

l
2 lj

onde tomamos —i&t; = u.

Similarmente, ¢'(;) sera:

ADE f ZE riet) f,(—g)

o 2T

1 D »
’ +ig(t
¢i(tj)zﬂj: dee*ie))

D

Dt ; —iDt;

etrli — e J
’
()=
¢l(]) 271'[ ilj

, i e'Hili — 'l
(t;) = —

o 27T
L (H due*
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1 e HMi

2ri(t;)

(3.60)

—0(e — wi)),

(3.61)

Por tltimo, devemos fazer uma consideragdo sobre o ponto ¢; = 0, quando os tempos forem

iguais (f; = t —t'), ou ambos iguais a zero. Para tratar a indeterminagdo, tomamos os limites

t; — 0 dos resultados das equacdes (3.60) e (3.61) e por isso:

1 lim <
) = o T
i (—ipi —iD)
1 (1) = —
Jm%)(pl(J) 2 1
e lim, o ¢(1) = 2

3.4.3 Meétodo de Runge-Kutta

i (cigie”Hi —iDe'Pl)
= — lim ,
27T tj—>0 1
i+ D
pr (3.62)
27

Sabemos que a evolucao temporal das correntes elétricas e das ocupacdes eletronicas em

cada sistema podem ser expressas através de FG resolvidas temporalmente. Entretanto, essas
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fungdes geralmente estdo agrupadas em conjuntos de equacdes de movimento (Eq. (3.24) e
Eq. (3.45)), isto €, em sistemas de equagdes diferenciais acopladas. Como tentamos esclarecer
nas secoes 3.1.1 e 3.3, nos sistemas DPQ/SC e DPQ/SC/Luz, ndo estdo presentes interacdes de
muitos corpos, e por isso o sistema de equacdes diferenciais ordindrias € fechado e pode ser
solucionado numericamente com certa facilidade.

Tanto para obter o conjunto de G=<(¢f) como para G’ (1t") utilizamos o método de Runge-
Kutta de segunda ordem. E um método padrio de resolucdo de equacdes diferenciais, com
alternativas mais sofisticadas como resolucdes de quarta ordem e/ou algoritimos de passo adap-
tativo. Neste trabalho o método com duas interacdes e passo fixo se provou suficiente para obter
precisao e estabilidade desejaveis nos resultados!3.

No método de Runge-Kutta utilizamos a expressdo da equacao de movimento para estimar
o valor da prépria fun¢@o no ponto seguinte. Para tanto, utilizamos um valor conhecido da fun-
¢do, isto é, uma condicao de contorno. Repetindo o processo e fazendo uma média ponderada
dos valores encontrados, conseguimos um resultado mais refinado, por isso, Runge-Kutta de
segunda ordem.

Podemos demonstrar matematicamente com um exemplo. Digamos que queremos encontrar

a evolugdo temporal da funcdo G(t), cuja expressao da primeira derivada é:

G _

== [= [HGO. (3.63)

Para uma EDO de primeira ordem para a qual conhecemos o valor em ¢ = 0, G(0) = Gy,
podemos calcular o valor da funcdo em um tempo At posterior, ou seja, G(t + Ar) = G(At)

fazendo:

f(0) = foG(0),
G(At) = G(0) + At f(0). (3.64)

O resultado na Eq. (3.64) pode ser refinado se recalcularmos o valor de G(At) fazendo

f(An) = foG(Ar),

A
G(At) = G(0) + ?t(f(O) + f(Ar)). (3.65)

Essa operacdo pode ser feita novamente, calculando agora o valor de G(2At), por exem-
plo, utilizando G(At) como valor inicial e assim por diante, até que o valor maximo de ¢ seja
atingido. Quanto menor Af, melhor serd a descricdo da evolucdo temporal da funcdo G(r)

(guardados os limites numéricos do método).

13 Testes utilizando método de Runge-Kutta de quarta ordem ndo mostraram uma variagio significativa em relagio
aos resultados de segunda ordem e, por esse motivo, optamos por seguir com a abordagem de segunda ordem,
que requer um tempo menor de célculo.
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. ~_ dy _ L s —
Vamos considerar o caso da fungéo 7 = f(x,y), com condigdo de contorno y = y, para
X = Xy, se quisermos escrever uma férmula geral (145) para o calculo do termo n + 1 segundo

o método RK?2, teremos:

Yn+1 = Yn + k2. (3.66)

Para utilizar essa férmula geral devemos obter primeiramente:

ki = hf(xn,yn),
1 1
ko = hf(x, + Eh’y" + Ekl) (3.67)

3.4.4 Parametros e unidades

Nessa subsec¢do tratamos brevemente das unidades e valores tipicos dos parametros consi-
derados ao longo deste trabalho. Com o objetivo de construir uma anélise generalizada dos
resultados, os parametros e escalas sao apresentados no texto numericamente sem o0 acompa-
nhamento de suas respectivas unidades de grandeza. De fato, as grandezas sdo expressas como
funcdo de I'y. I'p/7 € a taxa de tunelamento entre reservatorios e nivel eletronico acoplado. Essa
taxa € calculada pela regra de ouro de Fermi (138) e fornece a largura de linha dos niveis de um
PQ.

Sendo assim, a energia é expressa em unidades de Iy e o tempo, inverso da taxa, € expresso
em unidades de tg = h/Tp. As ocupacdes dos niveis eletronicos, por se tratarem de probabi-
lidades, sao grandezas adimensionais. A corrente elétrica, no entanto, é dada em unidades de
Iop = el'o/h, pois I = AQ/At.

Para PQs semicondutores acoplados, por exemplo, encontramos na literatura valores tipicos
de I'p em torno de 1 ueV (Ref. (146)). Com isso, a escala temporal tipica estaria multiplicada

por to = 1 ns, enquanto a corrente elétrica seria expressa em unidades de I = 0,5nA.
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4 Resultados: ponto quantico duplo
acoplado a um supercondutor

Neste capitulo apresentamos os resultados de nosso estudo tedrico sobre o sistema DPQ/SC,
formado por dois PQs acoplados através de um SC, descrito com detalhes na se¢do 2.1 do ca-
pitulo 2. Os resultados contemplam evolucdes temporais das ocupagdes eletronicas (n) e das
correntes elétricas (/) e foram obtidos através de cddigos computacionais proprios em lingua-
gem FORTRAN. Estes codigos foram construidos a partir das equagdes e modelos numéricos
discutidos no capitulo 3. Os resultados incluem anélises para diferentes tensdes elétricas apli-
cadas, bem como para diferentes intensidades dos acoplamentos entre sistema e reservatorio.

Na secdo 4.1 sdo apresentados resultados para o sistema isolado, isto é, quando ele estd
desacoplado dos reservatérios de carga. Quando os reservatdrios estdo presentes, a geometria
adotada considera que o reservatdrio a esquerda estd acoplado apenas ao PQ 1, e que o reserva-
torio a direita se acopla exclusivamente ao PQ 2. De acordo com o potencial aplicado sobre o
sistema, temos dois regimes de tensdo: tensdo alta, onde a diferenca entre os potenciais quimi-
cos dos dois reservatdrios € muito grande e, tensdo zero, onde os potenciais quimicos uy € g
sdo iguais. Os resultados para tensdo alta sdo discutidos na subse¢do 4.2.1 e, para a tensao zero,

na subsecdo 4.2.2.

41 Casol =0.

Consideramos primeiramente o caso em que o sistema estd desacoplado dos reservatdrios
normais. Para tanto, os pardmetros que indicam as taxas de tunelamento entre PQs e reservato-
rios sao I’y =T'g = 0, de onde vem I' = I'; + 'z = 0. Na auséncia de reservatérios normais, que
usualmente promovem portadores de carga ao sistema, € preciso definir a configuracdo eletro-
nica inicial. Aqui vamos representar o estado inicial por |njn,), onde ny (n2) indica a ocupacado
do PQ 1 (PQ2).

Na Fig. 23 apresentamos as ocupagdes eletronicas dos PQs 1 e 2, como funcao do tempo. As
energias dos PQs sdo fixas em &) = 2 = 0 e a configuracgdo inicial do sistema € |10). A figura
mostra que, para ¢, = 0, a ocupag¢do do PQ 1 € constante em n; = 1, bem como n; € constante
em 0. Isso indica que o sistema permanece na configuracao inicial |10), independentemente do
valor adotado para A. Para 7, # 0, as ocupagdes n; e np oscilam com uma diferenca de fase
7. Esse comportamento indica que a carga é transferida de um PQ para o outro. O parametro
A ndo tem influéncia sobre as oscilagdes observadas. A andlise do hamiltoniano do sistema na
forma matricial - equagdo (2.2) no capitulo 2 - nos permite inferir que o sistema iniciado nos

estados [10) ou |01) ndo pode ser afetado por mudangas no parametro A, ja que este parametro
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Figura 23 — Evolucdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configuracao
inicial |10), variacdo de 7, € A.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes do PQ 1 (n1, coluna da esquerda) e do PQ 2 (n,, coluna da direita) como fun¢do do tempo,
regime I' = 0. Os pardmetros 7, € A sdo configurados de trés maneiras: (A) t, variae A =0; (B)t, =0
e A varia; (C) 1, = A. Os valores adotados estdo indicados na legenda interna. As energias dos PQs sdo
E1 =& = 0.

atua apenas no subespaco formado pelos estados [11) e |00).

Por considerarmos o processo de tunelamento direto !, a transferéncia de carga entre os PQs
ocorre sempre com méixima probabilidade para niveis de mesma energia. Como €1 = &, = 0,
as amplitudes médximas de oscilacdo sao 1 para todas as curvas da Fig. 23. A Fig. 24 mostra
como se altera a evolugdo temporal de n; e ny para diferentes valores das energias €1 € &,. O
parametro de acoplamento entre os niveis estd fixo em 7, = 2.

Para valores fora de ressonancia (curvas pontilhada e tracejada na figura 24), n; e n, apre-
sentam amplitudes maximas de oscilagdo menores que 1. Note que a amplitude maxima € maior
quanto menor for a diferencga entre as energias dos niveis: na curva tracejada (preta), a diferenca
entre as energias € |&; — £1| = 2, enquanto nas pontilhadas (magenta) é |e; — &1| = 4.

A mudancga no valor da amplitude mixima é acompanhada pela mudancga da frequéncia de
oscilagdo de cada curva. A frequéncia aumentou conforme a diferenga entre as energias cresceu
(note que a frequéncia aumenta da curva de linha continua (azul), onde |e; — &;| = 0, para a

pontilhada, em que |g; — 1| = 4).

I Vamos utilizar a sigla NT (de normal tunneling) para nos referirmos ao tunelamento ressonante, isto é, o

tunelamento elastico entre os niveis €; € &;.
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Podemos analisar esses resultados a luz da equacao de Rabi [(135)-(136)]:

l2

q s 2
sin” |t +

D Iz R

1/2
2 (52_81)2] ¢

ni(t) = =
Iq

ny(t)y =1-n(2). 4.1)

Da expressio de n; (1) podemos deduzir que a frequéncia Qg de oscilagio da fungio sin?(x)

¢ dada por:

_ 2
Qp = \/zg + %. (4.2)

Pela Eq. (4.2) fica claro que, para ?, fixo, o aumento da diferenca |e, — £;| provoca au-
mento da frequéncia de oscilacdo. Podemos analisar também a amplitude maxima Ag da funcao
sin(x) em (4.1):

2
tq

B 2 (er—e2/a

4.3)

A amplitude é maxima quando a funcio sin?(x) for 1. A Eq. (4.3) mostra que o resultado
da Fig. 24 concorda com a férmula de Rabi: para 7, fixo, quanto maior a diferenca entre as
energias £, e £1, menor serd a amplitude maxima das oscilagdes de Rabi observadas.

Na Fig. 25 consideramos a mesma variacdo de parametros da Fig. 23, porém com o estado
inicial |00). Para o item (A), os niveis ndo estdo acoplados ao SC (A = 0). 7, assume valo-
res diferentes (0, 0,5 e 2) de acordo com as formas e cores das curvas. Nessa situagdo, para
qualquer valor de 7,4, as curvas n; e np permanecem constantes em zero. Concluimos desse
comportamento que o sistema permanece no estado inicial |00) se os PQs estiverem acoplados
apenas diretamente.

Na Fig. 25 (B), com ¢, = 0 e A varidvel, observamos oscila¢Oes periddicas no tempo para
A # 0. As oscilagdes tem frequéncias que sdo maiores conforme A aumenta e sua amplitude
maxima € 1. O padrao de oscilagdo observado em (B) € semelhante ao observado na Fig. 23 (A).
A diferenca entre os dois resultados reside na fase entre as oscilagdes de n; e ny: na Fig. 23 (A),
as oscilagdes acontecem alternadamente (com fase ), enquanto na Fig. 25 (B), as oscilacdes
sao coincidentes, isto €, a fase entre curvas de mesma cor/forma é 0. Essa mudancga na fase entre
as oscilagcdes nos permite diferenciar os processos fisicos responsédveis pelo transporte de carga
através deste sistema. Se a fase é m, como na Fig. 23, ocorre tunelamento direto de elétrons
entre os PQs (NT). Se a fase for 0, o processo de tunelamento ocorre simultaneamente entre os

PQs e o SC, o que caracteriza a reflexdo de Andreev cruzada.
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Os maximos coincidentes na Fig. 25 caracterizam um Cooper pair splitting, com cada
elétron do par sendo transferido a um PQ. Nos minimos identificamos a formacdo de um par
de Cooper no SC, através da transferéncia de dois elétrons, oriundos dos PQs 1 e 2. Fica claro
que, neste processo, os estados de interesse sdo |00) (com os dois PQs vazios) e |11) (com os
dois PQs ocupados), e ndo mais [10) e |01). Essa verificacdo demonstra como a introducao
de fendmenos de supercondutividade no sistema ocasiona a quebra da simetria do nimero de
particulas. Um sistema inicialmente com O particulas (estado inicial |00)), passa a um estado
de 2 particulas (estado |11)).

Ainda sobre a Fig. 25, destacamos como o caso (C), onde 7, = A, apresenta 0s mesmos
resultados do caso (B) onde, z, = 0. O mesmo ocorre entre os itens (A) e (C) da Fig. 23.
Nas duas comparagdes, a igualdade dos resultados indica o mesmo: quando o sistema DPQ/SC
isolado € iniciado em uma determinada configuragdo, apenas um dos dois fendmenos, CAR
ou NT, vai ocorrer. A CAR apenas vai ser identificada quando o parametro A for ndao-nulo
e o numero inicial de particulas for par (0 ou 2). J4 o NT estd associado com a ativacdo do
acoplamento 7, e nimero inicial de particulas impar (1). Essa relacdo entre os estados iniciais do
sistema e os acoplamentos 7, € A fica mais clara analisando-se mais uma vez a matriz do sistema
(Eq. (2.2)). Os subespacos contendo 7, € A estdo desacoplados na auséncia de reservatorios.

Na Fig. 26 sao mostradas as ocupagdes n; e np em funcao do tempo para diferentes valores
das energias dos PQs, com o sistema inicialmente configurado em |00). Os parametros de

acoplamento estdo fixosemz, = 0e A = 2.

Figura 24 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configuracao
inicial |10), variacdo de € e &>.

Ny

N2

Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes do PQ 1 (ny, grafico superior) e do PQ 2 (n,, inferior) como fun¢do do tempo, regime I' = 0.
As energias sdo tais que £1 = —&» = &, em todos 0s casos 1, = 2, A = 0 e os valores de & sdo indicados
na legenda interna.
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Figura 25 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configuracao
inicial |00), variacdo de 7, € A.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes do PQ 1 (n1, coluna da esquerda) e do PQ 2 (n,, coluna da direita) como fun¢do do tempo,
regime I' = 0. 7, e A sdo definidos segundo: (A) t, variae A = 0; (B) t, = 0 e A varidvel e em (C)
ty = A. A variagdo dos valores de 7, e/ou A estd indicada na legenda interna da Figura. As energias dos
niveis sdo g1 = &, = 0.

De acordo com as andlises feitas para as figuras 23 e 25, sabemos que, com configuracio
inicial |00) e A # 0, apenas observaremos a ocorréncia de CAR no sistema.

Verificamos na Fig. 26 que, quando as energias dos dois niveis sdo iguais (casos (a) e (b)),
as oscilagdes apenas tem amplitude maxima para € = 0. Para este valor de energia (curvas
continuas/azuis), os niveis dos PQs estdo em ressonidncia com o nivel eg¢c = 0, ao centro
do GAP supercondutor?. Essa ressondncia garante probabilidade mdxima de tunelamento via
CAR. Para as outras duas curvas dos gréficos (a) e (b), a amplitude maxima de oscilacio é
maior quanto menor o médulo de & (a amplitude maxima da curva tracejada/preta € maior que
da curva pontilhada/magenta). Além disso, as frequéncias também sao alteradas de acordo com
a diferenca |e — g5¢|, sendo diretamente proporcionais a esta (maiores frequéncias para maiores
energias, em modulo). De fato, se as energias dos PQs forem &, = €, = +2 teremos curvas de
n e ny coincidentes com as pontilhadas em (a) e (b), nas quais as energias sdo g1 = &5 = —2.

Nos casos (c) e (d) da Fig. 26, em que as energias dos PQs tem sinais opostos, a amplitude

maxima ndo se altera, sendo igual a 1 para as trés curvas. As frequéncias também sdo as mes-

2 A energia de £5¢ € zero porque o SC, que estd aterrado, tem potencial quimico usc = 0. esc é o nivel de

energia onde podemos encontrar/formar os pares de Cooper no SC.
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Figura 26 — Evolugdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC, caso I' = 0, configuracao
inicial |00), variacdo de € e &>.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes dos PQs como fun¢do do tempo no regime I' = 0. Os gréficos superiores mostram 7y € 0s
inferiores ny. O acoplamento entre os PQs se dd através do SC, pois 7, = 0 e A = 2. Para os gréficos (a)
e (b) as energias variam com £ = &3 = €. Para (c) e (d) as energias £ € €, tem sinais opostos, isto é:
eg1 = —&y = €. Os valores de ¢ estdo indicados na legenda interna.

mas. Esse comportamento mostra que se as energias dos PQs forem £; = —&», a probabilidade
de ocorrer CAR € a mesma, independentemente do valor de £ € &5.

O que confirmamos através dos resultados da Fig. 26 é que as amplitudes de oscilagdo de
ny € np sdo sempre maximas e iguais a 1 se as energias dos niveis se conservarem em relacao
a esc = 0. Fica claro o motivo pelo qual nos casos (c) e (d), as curvas de ocupacdo nao
apresentam dependéncia com o valor de &: a relacdo €1 + &, = 0 € sempre satisfeita3. Quando
essa relac@o nao € validada, as probabilidades da CAR acontecer diminuem (o que € visualizado
na queda da amplitude méxima das oscilacdes em (a) e (b)).

A andlise do comportamento do sistema DPQ/SC isolado (I" = 0) foi importante para cons-
truirmos nog¢des bdsicas a cerca dos fendmenos inerentes ao sistema. Além disso, aprendemos
a reconhecer esses fendmenos nos gréficos de ocupacao eletronica em fungdo do tempo. Dessa
forma podemos passar a discuss@o dos resultados que consideram a presenca de reservatorios

fermidnicos normais e ndo-interagentes.

30 que estamos dizendo é que: para g = € = €, €] + &2 = € + € = 2¢g, que é zero se, e somente se, € = 0. Por

outro lado, se &1 = —&, = &, quando fizermos a soma, obteremos &1 + £, = € + (—¢&), que é sempre zero.
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42 CasoscomI #0

Nessa secdo sdo apresentados os resultados para os quais I' # 0. Isso significa que reserva-
torios de carga estdo acoplados ao sistema DPQ/SC, permitindo a passagem de corrente elétrica
pelo mesmo. Conforme representado na Fig. 18, o PQ 1 estd acoplado a um reservatério a
sua esquerda (L), de potencial quimico uy, enquanto o PQ 2 estd acoplado a um reservatério
a sua direita (R), de potencial quimico pug. Dependendo desses potenciais, o sistema estard
submetido a tensoes elétricas diferentes. Na subsecdo 4.2.1 sdo apresentados os resultados para
o sistema submetido a uma tensdo alta, ou high bias (HB)*. Na subsecdo 4.2.2, analisamos o
comportamento do sistema sob tensdo zero, regime que chamamos de zero bias (ZB).

As correntes, como explicado no capitulo 3, sdo apresentadas em duas componentes: Iy,
entre o reservatorio a esquerda e o PQ 1, Ig, entre o PQ 2 e o reservatorio a direita. O cdlculo
das correntes depende diretamente do valor das taxas de tunelamento entre os reservatorios e 0s
PQs. Para o sistema DPQ/SC consideramos trés configuracdes dos parametros I'z e I'g:

(@) I'y =0eTl'g =0,3 - apenas o reservatorio da direita acoplado;
b)I'y =0,3el'g =0,5 - ambos acoplados, mas taxas diferentes;
(©)I'L =0,3eI'r =0,3 - ambos acoplados, com taxas iguais.
Para niveis desacoplados de reservatorios, com I'; = 0, consideramos arbitrariamente a

ocupacdo inicial deste como 7n;(0) = 0.

4.2.1 Tensao alta (HB)

Os resultados apresentados nessa subsec¢do consideram uma tensdo alta (HB) aplicada ao
sistema DPQ/SC. Esse regime de tensao € interessante pois garante apenas um sentido de des-
locamento dos elétrons, o que € ideal numa primeira andlise do sistema fora do equilibrio.

Um esquema apresentado na Fig. 27 tem o objetivo de demonstrar esse sentido tnico de
deslocamento. Neste trabalho o regime de tensdo alta é construido matematicamente fazendo
Uy — +ooe ur — —oo, de modo que n1(0) = 1 e n2(0) = 0. Dessa forma, o sentido da corrente
serd da esquerda para a direita (do PQ 1 para o PQ 2), sentido que tomamos arbitrariamente
como positivo.

A Fig. 28 mostra ocupagdes e correntes elétricas, como fun¢do do tempo, para o sistema
DPQ/SC sob HB. Para estes resultados considera-se o reservatdrio da esquerda desacoplado.
Nesse caso, como o potencial quimico de ugr é muito baixo em relacdao a &>, vamos tomar o
estado inicial do sistema como |00). A energia dos niveis € £; = &y = 0. Na Figura sdo apre-
sentados trés conjuntos de resultados para comparacio: em (A), os parametros de acoplamento
utilizados foram 7, = 2 e A = 0; em (B), os resultados sio paraz, = 0 e A = 2 e no caso (C)

fizemos tg=A=72.

40O termo bias é utilizado para fazer distingdo entre a tensio aplicada entre reservatdrios e as tensoes de gate, ou

porta, aplicadas capacitivamente aos PQs. As tensdes de gate nos permitem alterar a energia dos PQs podendo,
dessa forma, alterar também o nimero de particulas dentro deles. A tensdo bias também costuma ser chamada
tensao fonte-dreno (do inglés source-drain).
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Figura 27 — Sinais de I, e I no regime de tensdo alta (HB), de acordo com a energia dos niveis
acoplados a cada reservatorio.

Fonte: Autores (2017).

No esquema representamos sentidos possiveis das correntes elétricas no sistema DPQ/SC, em regime
HB, para diferentes energias dos PQs. Os PQs sdo representados por €] e 7. O reservatério acoplado
ao PQ 1 € o de potencial quimico yy e o acoplado ao PQ 2, ur. Sao consideradas duas situacdes: (a)
g1 =g e(b) g1 # &. A interagdo entre os dois niveis estd representada pela linha tracejada. O sentido
de I, esté representado pelas setas verdes e o de Ig pelas azuis.

Figura 28 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime HB, com
I';, =0, variagdo de 7, € A.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes (esquerda) e correntes elétricas (direita) em funcdo do tempo em regime HB. O reservatério
da esquerda ndo estd acoplado e a configuracao inicial do sistema € |00). Ocupagdes e correntes estao
identificadas nas legendas internas. Os pardmetros de acoplamento sdo (A) 7, =2, A =0; (B)t, = 0,
A=2;(C)ty = A =2. As energias dos PQs sdo &) = & = 0 e, além disso, ['r = 0,3.
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As ocupagdes dos PQs na Fig. 28 (A), onde 7, = 2 ¢ A = 0, ndo sofrem nenhuma alteragéo.
Com ambos os PQs vazios, o tunelamento ativado por 7, ndo acontece. Mesmo na presencga
do reservatorio R ndo € possivel introduzir portadores no sistema, pois ug < &2. Como con-
sequéncia dessa auséncia de cargas no PQ 2, a corrente Iz (coluna da direita) € nula para todo
t. It é nula em todos os casos da Fig. 28 porque consideramos 'z = 0.

No caso (B), dada a condig¢do inicial |00) e o acoplamento A = 2, é possivel que ocorra CAR.
De fato, a fase 0 entre as oscilacdes de n; e n, corrobora essa hipdtese. A separacdo de um par
de Cooper a partir do SC pode promover portadores simultaneamente aos PQs 1 e 2. Uma vez
que o PQ 2 é populado, surge uma oscilagcdo na corrente I, no gréfico a direita. Essa corrente
se anula quando os elétrons voltam a formar um par de Cooper no SC. Isso € deduzido da
coincidéncia entre os minimos de n; e Iz (podemos observar, por exemplo, o primeiro minimo
dos graficos em (B), que acontece pouco antes de t = 2). A oscilagdo de Rabi entre os PQs
(e o SC) eventualmente vai cessar, com n; convergindo para 1 e np para 0. Esse decaimento
das oscilagcdes se deve a presenca do reservatério R, que introduz um processo de decoeréncia
no sistema. Apds algumas oscilagdes, percebemos que a tendéncia € que o elétron no PQ 2 va
para o reservatorio R, com potencial quimico baixo. Por outro lado, a tendéncia para o elétron
no PQ 1 € que ele fique "preso”, ja que ndo existe reservatorio acoplado diretamente (I'; = 0)
pelo qual ele possa ser removido. Um elétron no PQ 1 também ndo pode passar diretamente
ao PQ 2, pois 7, = 0. Além disso, este ndo pode retornar ao SC pois, uma vez que a carga no
PQ 2 vai para o reservatorio, o sistema fica com um nimero impar de particulas, condi¢do que
ndo permite a ocorréncia de CAR. Nessa andlise compreendemos porque n; converge para 1 no
regime estaciondrio. A corrente /r tende a zero porque depende diretamente de ny. Uma vez
que o PQ 2 fica vazio, a corrente sé poderia ser diferente de zero se os elétrons do reservatério
tivessem energia proxima de &,, permitindo injecdo de elétrons no sistema.

As ocupacdes na Fig. 28 (C) comecam a evolucdo de forma semelhante ao caso (B), indi-
cando novamente que os PQs 1 e 2 sdo populados via CAR. Induzindo também oscilagdes na
corrente /g, que podem ser vistas no grafico a direita. No entanto, apds as primeiras oscilagdes
fica claro que as ocupagdes n; € n, estdo convergindo para 0,5, ndo mais para 1 e 0, como acon-
tecia em (B). Essa mudanga deve-se a presenca do acoplamento direto entre os PQs, 7, = 2. Ele
vai redistribuir a carga no sistema permitindo que a CAR aconte¢a novamente. Se pudéssemos
traduzir as probabilidades em eventos, construirfamos a seguinte sequéncia: 1 - os PQs 1 e 2
sdo populados via CAR; 2 - elétron no PQ 2 € transferido para o reservatorio R; 3 - elétron no
PQ 1 vai para o PQ 2 via NT; 4 - elétron no PQ 2 ¢ transferido para o reservatério R; 5 - PQs
estdo parcialmente no estado |00) e podem ser populados via CAR.

A juncdo da CAR com o NT, no contexto especifico da Fig. 28 (C), faz com que, em média,
a ocupacgdo ny nunca seja 0. O fato de I ser diferente de zero, inclusive no estado estaciondrio,
indica que encontramos uma configuragdo em que os elétrons fluem continuamente do sistema

para o reservatorio R>, usando o SC como reservatorio.

> Isso ndo quer dizer que ndo hé gasto de energia para promover essa corrente. O potencial quimico de R é
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Vamos analisar o que ocorre com o sistema quando o reservatorio L € acoplado ao PQ 1,
admitindo que o potencial quimico do mesmo é y; > 0. Para o regime HB, a configuracao
inicial mais provavel € |10), pois o potencial quimico do reservatério R é ur < 0.

A Fig. 29 compara ocupacdes e correntes para valores diferentes de I'; e ['g. Nos graficos
(a) e (b), temos I'; # I'g, ambos ndo-nulos. Para (c) e (d) consideramos I'; = ', também nao-
nulos. As energias dos niveis sdo €1 = & = 0 e os acoplamentos entre os PQs sdao 7, = A = 2.
Embora os dois acoplamentos estejam presentes, o estado inicial |10) favorece as transferéncias
por NT, o que é confirmado pelas oscilagdes invertidas (com fase ) entre n; e ny nos graficos
(a) e (c). Comparando os dois resultados vemos que eles sdao similares a nao ser pela pequena
diferenca entre os maximos de n;. Os picos de oscilagdo de n; sdo menores em (a) porque I'g é
maior do que em (c), fazendo o sistema perder coeréncia mais rapidamente. Mesmo com essa
diferenga durante o transiente, em ambos os casos as ocupagdes convergem para 0, 5.

As correntes, nos graficos (b) e (d), mostram /; # 0, dado o acoplamento do reservatorio
L ao sistema. Conforme discutimos através dos esquemas na Fig. 27, as correntes I e Ig
sdo sempre positivas no regime HB. Observamos ainda Iz > [ para o caso I';, # I'g (b), ao
passo que para I'y = I'g (d) temos I;, = Ig. Apesar do aumento de I; implicar num maior
amortecimento das oscilagdes, este também leva a maiores picos de corrente. Por isso, Ig tem
um méximo acima de 2,5 em (b) (com I'y = 0,5) enquanto para I'; = 0,3 o valor méximo das
correntes estd proximo de 1, 5.

Para entender melhor a origem da diferenca entre valores estaciondrios no grafico (b) vamos
analisar a Fig. 30. Nela apresentamos ocupacdes e correntes para acoplamento assimétrico do
sistema com os reservatorios, I’y # I'g. S@o comparados resultados considerando a auséncia
(A =0, (a)e (b)) eapresenca (A = t,4, (¢c) e (d)) do SC no sistema. Os graficos (c) e (d) repetem
os resultados mostrados em (a) e (b) na Fig. 29.

Se o SC esta ausente ((a) e (b)), as transi¢des entre £1 € &, no grafico (a) sdo provocadas
apenas por NT. As duas ocupagdes convergem para valores proximos de 0,4, com alternancia
entre os maximos de n; e ny durante o transiente. Em (c¢) a introdu¢do do SC provoca o aumento
dos valores estaciondrios para 0,5. As consequéncias destas pequenas diferencas entre (a) e (c)
refletem-se nos comportamentos das correntes em (b) e (d). Na presenca do SC os minimos de
Ik sao maiores que os de Iy e as correntes continuam sempre diferentes para tempos longos.

Repetindo as configuragdes da Fig. 29 (c) e (d) (I', = I'g) com A = 0, o comportamento
observado ndo serd alterado. Isso demonstra que, por mais que a fase entre as oscilagdes indique
que o NT € o processo de transferéncia dominante, a acado do SC por CAR ainda pode influenciar
o comportamento do sistema. De fato, a diferenca entre as populacdes observadas na Fig. 29
(a) durante o transiente é provocada pelo acoplamento assimétrico com os reservatorios, que
permite trocas entre SC e PQs. Essa pequena influéncia da CAR via assimetria de acoplamento

¢ suficiente para produzir /g > I} também no regime estaciondrio.

mantido constante em yr — —oo com custo energético.
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Figura 29 — Evolugdo temporal das ocupacdes e correntes
comparacao entre I'y # I're 'L = T'g.

no sistema DPQ/SC, regime HB,
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes e correntes em funcdo do tempo em regime de HB. Comparacdo entre as configuracdes
I'L #Tr (@) e (b)) eI'L, =T'g ((¢) e (d)). Além disso,t;, =A=2ee; =&, =0.

Figura 30 — Evolugdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime HB, com

I'; # T'g, comparacio A=0e A =1,.
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Ocupacgdes e correntes em funcao do tempo em regime de HB. Comparagao entre as configuragdes A = 0

((@) e () eA=t,((c)e(d)), ambos considerando I'r = 0,5 >I'; =0,3. 7, =2e&; =& =0.



Capitulo 4. Resultados: ponto qudntico duplo acoplado a um supercondutor 85

4.2.2 Tenséao zero (ZB)

Nesta subsecdo apresentamos resultados para o sistema DPQ/SC submetido a tensdo zero
(ZB). Os potenciais quimicos dos reservatorios sdo yy; = ug = 0. Como condi¢do de contorno
para o problema, definimos as ocupagdes iniciais nj(t) e np(t) para t = 0. Cronologicamente
admitimos que os acoplamentos 7, € A, bem como qualquer outro acoplamento entre niveis,
apenas sao acionados em ¢ = 0. Além disso, consideramos que niveis e reservatorios sao aco-
plados adiabaticamente. Para um tempo suficientemente longo, um acoplamento I'; de qualquer
intensidade definird a populacdo de um nivel i em ¢ = 0.

O valor de n;(0) depende do potencial quimico y;, da energia do nivel &; e também da taxa

de tunelamento I, que define a largura do nivel. Matematicamente, podemos escrever:

4.4)

1 2(u; — &;
n;(0) = — {arctan M + z} .
n

I; 2

Os primeiros resultados para o sistema em ZB sdo apresentados na Fig. 31. Na coluna da
esquerda sdo mostradas as ocupagdes (n; € n2) e na coluna da direita as correntes (I e Ig),
ambos em funcdo do tempo. A ocupacido inicial do PQ 1, como discutimos na secdo 4.2, é
arbitrariamente zero ao fazermos I'y = 0. A ocupacio inicial do PQ 2 € calculada pela Eq.
(4.4). A corrente Iy € nula em todos os casos analisados ((A), (B) e (C)) devido a condicdo
Iy =0.

Na Fig. 31 (A), com A = 0 e 7, = 2, as oscilagdes nas ocupagdes indicam trocas entre £; €
&y por NT. Para o regime HB (Fig. 28 (A)), nenhuma oscilagdo era observada para nj e ny. A
mudanca € ocasionada pelo valor inicial de ny, que € 0,5 em ZB. No regime estaciondrio, ambas
as ocupacdes convergem para 0,5. O sinal da corrente Ig correspondente (coluna da direita,
Fig. 31 (A)) mostra que ocorre entrada de carga no sistema através do reservatorio R. Nos
resultados para o regime HB (ver Fig. 27) convencionamos que uma corrente positiva indicaria
movimento de cargas da esquerda para a direita. Ig negativa indica, portanto, que o sentido
de deslocamento das cargas é do reservatério R para o PQ 2. Durante o transiente, sempre
que a ocupagao nj retorna ao valor inicial, 0,5, a corrente /g se anula. Iz converge para zero
também no estado estaciondrio, com as ocupacdes se estabilizando em 0,5. Essa combinacao
de valores estaciondrios sugere que uma carga oscilando entre os dois PQs eventualmente vai
impedir novas trocas entre o PQ 2 e o reservatorio R.

Na situacdo (B) sabemos que a dindmica observada entre n; e ny se da devido a atuagdo do
SC, via A. nj exibe o mesmo comportamento mostrado em (A), embora devido a CAR e ndo ao
NT. ny, por outro lado, parte de 0,5 e tem seu valor mdximo préximo de 1. Podemos entender
esse valor maximo de n, como uma soma das probabilidades de ocupagdo via reservatério e via
SC. A CAR requer quantidades de carga iguais nos dois niveis e, em funcao da ocupacdo inicial
do PQ 2, n(0) = 0,5, a probabilidade desse fendmeno acontecer nesta configuracdo € de no

maximo 50%. Por isso a ocupacdo méaxima de &1 € 0,5, ja que outra fonte de portadores além
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Figura 31 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime ZB, com
I';, = 0 e variagdo de 7, € A.
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Ocupacgdes dos PQs e correntes elétricas em funcdo do tempo em regime ZB. As curvas sdo identificadas
pelas legendas internas. Na fileira (A) consideramos para os dois gréficost, =2e A =0;em (B),7, =0
e A =2e,para (C), 1, = A = 2. As energias dos niveis sdo &1 = &, = 0 e a taxa de tunelamento dos
elétrons entre o PQ 2 e o reservatdrio a direita é I'r = 0,3. n>(0) € determinado pela Eq. (4.4).

do SC ndo € considerada (r, = 0 e I', = 0). O sinal positivo da corrente I, no grafico a direita,
mostra que o reservatorio estd removendo portadores do sistema, ao invés de injetar. Mesmo
quando /g = 0 (para tempos longos), o valor das ocupacgdes n; e n; tende a 0,5, sugerindo que
o fluxo de cargas com o reservatério € interrompido pela oscilacdo de um tnico par de Cooper
entre os PQs e o SC.

Para o caso (C), onde os dois acoplamentos sdo combinados (¢, = A), ny se apresenta como
uma reta constante proxima de 0,5. ny, por outro lado, oscila com amplitude inicial préxima de
1. O decaimento da oscilagdo é extremamente lento em comparagdo com os casos (A) e (B),
embora ['g ndo tenha sido alterado. No gréfico a direita, Iz ~ 0, consequéncia de ny nao sofrer
alteracdes no periodo considerado. Como n, ndo oscila, ndo € possivel distinguir NT de CAR.
No entanto, a presenca dos dois fendbmenos em conjunto € o que provoca picos de oscilacao
proximos a 1 em n;, como aconteceu para ny no caso (B).

Considerando a presenca de ambos os reservatorios em regime ZB, e energias € = €2 =0,
encontramos na Fig. 32 ocupacdes constantes em 0,5, o que também foi observado para n;
na Fig. 31 (C). Similarmente, as correntes I e Ig sdo zero. Note que observamos 0s mesmos

resultados tanto para I’y # ['g como para I’y = T'g.
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Figura 32 — Evolucgdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC, regime ZB, com
e1=&=0eI, #Ik.
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Ocupagdes e correntes elétricas em funcdo do tempo em regime ZB. As energias dos niveis sdo €] =
&, = 0 e ambos os reservatdrios estdo acoplados ao sistema. Cada grafico corresponde a uma grandeza:
ny, ny, Iy, e Ig. Os valores dos pardmetros 7, € A sdo diferentes de acordo com as cores/tipo de linha
(indicados internamente). Os acoplamentos com os reservatérios sdo 'y, = 0,3eI'g =0,5.

A Fig. 32 demonstra que os valores iniciais de ocupagio, calculados pela Eq. (4.4), sdo
os proprios valores estaciondrios. Esse também era o caso para os resultados da Fig. 31, no
entanto, a auséncia do reservatério L fazia com que as ocupagdes iniciais de n; e np fossem
diferentes, o que permitiu o surgimento de dindmica transiente.

Na Fig. 33 sdo mostradas as ocupacdes em funcdo do tempo para £; e &, diferentes de zero.
Também sao considerados diferentes valores de 7, e A, conforme descrito na legenda da figura.

Em (a), (b) e (c) as energias dos PQs sdo menores que u;, e ug. Com isso, os valores iniciais
de n; e ny sdo proximos de 1. No caso (a), com t, = 2, as ocupacdes decaem at€é um valor
proximo de 0,5. Podemos perceber oscilagdes de pequena amplitude entre as duas curvas, as
quais surgem devido a condi¢do I'; # I'g, que da origem aos valores iniciais distintos. Quando
as taxas sdo iguais (I', = I'g), 11 e np sdo exatamente iguais, independentemente dos parametros
ty € A. No grafico (b), com A = 2 e t, = 0, surgem oscilacdes bem definidas a partir dos mesmos
valores iniciais do caso (a). A fase entre as oscilacdes € 0, o que indica transi¢des eletronicas
via CAR. A condig¢do inicial n1(0) ~ n,(0) € propicia a ocorréncia de CAR. O resultado (c),
para o qual tomamos 7, = A = 2, € praticamente 0 mesmo mostrado na Fig. 33 (b), com
oscilacoes em fase entre n; e ny. Essa semelhancga entre os resultados (b) e (c) deixa claro
que o comportamento do sistema nesta configuracao de energia deve-se principalmente a CAR.
O acoplamento assimétrico do sistema aos reservatorios permite o surgimento de uma ligeira
diferenca entre n; e ny no caso (c), ja que produz valores iniciais diferentes que se propagam ao
longo da evolugdo temporal, ficando mais evidentes na presenca de A = 7,. Quando I';, = I'g 0s

comportamentos observados em (b) e (c) sdo idénticos.
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Figura 33 — Evolucao temporal de n; e n, no sistema DPQ/SC, regime ZB e £ e &, ndo-nulos.
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Figura 34 — Evolucdo temporal de I; e Ig no sistema DPQ/SC, regime ZB e £ e £, ndo-nulos.
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Ocupacgdes dos PQs (Fig. 33) e correntes (Fig. 34) em fun¢do do tempo, regime ZB. Nas duas figuras os
parametros utilizados sdo iguais. Em (a), (b) e (c) as energias sdo &; = &, = —1 enquanto para (d), (e) e
(), fizemos 1 = —1 e &5 = +1. Os pardmetros de acoplamento sdo: (A)t, =2eA=0;(B)t, =0e
A=2e(C)ty; =A =2 Alémdisso, Iy, =0,3el'r =0,5.



Capitulo 4. Resultados: ponto qudntico duplo acoplado a um supercondutor 89

Para os resultados (d), (e) e (f) da Fig 33, as energias dos PQs sdo €1 = -1 e &, = +1. No
regime ZB, estas condi¢des conduzem a uma configuragdo inicial do sistema proxima de |10),
condicao favoravel ao NT. A configuracdo energética, por sua vez, é propicia a CAR, porque
g1 = —&y sempre satisfaz a condic@o €1 + &, = 0. No gréfico (d), com A = 0, sé podem ocorrer
transi¢des via NT. As oscilagdes invertidas entre n; e np também sao indicacao de tunelamento
direto. Os valores estaciondrios das ocupagdes, ao contrdrio dos casos da primeira coluna, sao
distintos, com n; ~ 0,8 e n, = 0,2. Por outro lado, no item (e), na presenca do parametro A,
as curvas n; e np apresentam decaimento, sem oscilagdes expressivas, até valores préximos de
0,5. As curvas sdo invertidas mas, mesmo assim, ndo se pode falar em tunelamento direto entre
os PQs, pois 7, = 0. O resultado (f), com ¢, = A = 2, € similar ao resultado (d), confirmando
a tendéncia do sistema pelo NT. Nessa configuracdo de energia, €1 = —&3 # 0, o SC ndo tem
participacao nos processos internos de transferéncia de carga.

Em resumo, os resultados da Fig. 33, para n; e ny, mostram que o valor inicial das ocupagdes
¢ o fator que determina qual processo serd predominante quando a tensdo € nula, a CAR ou NT.
Os resultados sdao semelhantes para 'y, = I'g = 0,3.

Por fim, na Fig. 34 analisamos as correntes elétricas correspondentes as ocupagdes da Fig.
33, nas mesmas configuracdes. No regime ZB, as correntes Iy e Ig, em geral, oscilam em torno
de zero. Essa mudanca de sinal, como discutimos anteriormente, evidencia a alternancia no
sentido de deslocamento das cargas pelo sistema. A mudanca de sentido acontece na mesma
frequéncia em que acontecem as transi¢des entre os PQs, pois sdo essas trocas que alteram as
populacdes dos niveis, fator que determina o sentido da corrente. Em ZB, todas as correntes
convergem a zero no estado estaciondrio.

De maneira geral, os resultados da Fig. 34 acompanham os comportamentos observados
para a Fig. 33, com oscilacdes similares nos graficos (b) e (¢) e, da mesma forma, em (d) e
(f). Para as correntes, entretanto, a priori ndo € possivel fazer uma anélise em funcdo das fases
entre as oscilagdes, ou dos valores estaciondrios (que sdo todos iguais). A caracteristica mais
importante dos graficos (a), (b) e (c) da Fig. 34 € a inversao de sinal entre as duas correntes, isto
é, I e Ig alternam entre valores positivos e negativos até convergirem a zero. Na configuracdo
g1 = —&y = —1, por outro lado, ndo hé alternincia de sinal. Com I'y = I'g = 0,3 as correntes /1,
e Ig sdo exatamente iguais (com sinais iguais ou opostos).

Com o auxilio dos esquemas da Fig. 35 vamos tentar verificar como as correntes no sistema
DPQ/SC em ZB assumem os sentidos esperados de acordo com as energias dos PQs. Nos
esquemas (a) e (b) representamos o sistema configurado em regime ZB, com as energias €; €
& iguais e com mesmo sinal. Em (a), as energias sdao menores que uy € ug, representando
as situacoes analisadas nos graficos (a), (b) e (c) das Figuras 33 e 34. Em (b) as energias sdo
maiores que os potenciais quimicos dos reservatérios. Podemos verificar que nesta configuracao
de energias, as correntes elétricas sdo invertidas porque ocorre injecdo ou remog¢ao de cargas
simultaneamente no/do sistema. As ocupacdes demonstraram que as transi¢des ocorrem via

CAR. Assim, quando os niveis € e &, depopulam via CAR, liberam espaco para a entrada de
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novos elétrons no sistema. Quando £ e &, estiverem preenchidos, podem ser transferidos ao SC
por CAR, criando correntes de entrada no sistema. Se ambos os niveis estdo vazios, um par de
Cooper pode ser separado no SC, populando os dois niveis e, dessa forma, gerando correntes de
saida para cada reservatério. Por isso os sinais das correntes s3o opostos para energias £ = &j.

Nos esquemas (c) e (d) da Fig. 35 sdo representadas situacdes onde as energias dos niveis
tem sinais opostos. Como os graficos (d), (e) e (f) da Fig. 33 mostraram, a transferéncia de
carga entre os PQs se dd por NT. Como consequéncia, as correntes apresentam sempre sinais
iguais. Detalhadamente, podemos dizer que a carga entra no PQ 1 pelo reservatério L, tunela
para o PQ 2 via NT e do PQ 2 sai para o reservatorio R. O contrario € igualmente provavel
e ocorre diversas vezes durante o transiente em ZB. O esquema (c) demonstra exatamente a
configuracio adotada nos casos (d), (e) e (f) da Fig. 34, onde observamos correntes /7 e Iz com
sinais iguais.

Sendo assim, podemos dizer que se as correntes tem sinais opostos, as transi¢cdes internas
ocorrerem por CAR e, se os sinais das correntes forem iguais, as transi¢des provaveis sdo via
NT.

Figura 35 — Sentidos das correntes I e Ig em tensdo zero (ZB), de acordo com as energias dos
niveis acoplados a cada reservatorio.
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Fonte: Autores (2017).

Em cada esquema estio representados os reservatorios L e R (por uy e ug, respectivamente) e os PQs
(pelos niveis €1 e £7). Sdo consideradas quatro configuracdes de energia: (a)e; =&, <0(b)e; =&, >0
(c)e; <0eey>0e(d)e; > 0e ey < 0. O acoplamento entre PQ 1 e PQ 2 esté representado pela
linha vertical tracejada. O sentido da corrente /;, estd representado pelas setas verdes, o de Iz em azul. O
ponto vermelho indica que o nivel deve estar preenchido para a corrente apresentar o sentido mostrado.

Com isso concluimos a andlise dos resultados encontrados para o sistema DPQ/SC.
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5 Resultados: ponto quantico duplo
acoplado a um supercondutor com

aplicacao de luz

Neste capitulo sdo discutidos resultados obtidos para o sistema DPQ/SC/Luz. A descri¢do
detalhada deste sistema foi dada na secdo 2.2, do Capitulo 2. Os resultados estdo apresentados
de acordo com a relagdo entre o sistema e os reservatorios de carga. Na secdo 5.1 os resul-
tados consideram o sistema desacoplado de reservatdérios normais. Quando os reservatorios
estdo presentes, se¢cdo 5.2, os resultados estdo dispostos de acordo com a tensdo bias aplicada.
Na subse¢do 5.2.1 supomos uma tensao alta aplicada ao sistema, ou HB. Na subse¢do 5.2.2

consideramos que a tensdo aplicada € zero, ou ZB.

51 Casol =0.

Consideramos, primeiramente, que o acoplamento do sistema DPQ/SC/Luz aos reservato-
rios € tdo fraco que pode ser aproximado como zero. Matematicamente, tomamos I'; = 0 e
I'g = 0, de modo que as correntes elétricas sdo nulas. Nosso estudo fica restrito entdo a analise
da evolugdo temporal das ocupagdes n;(¢) dos niveis eletronicos.

Como condicao inicial do problema, definimos o valor das ocupa¢des de cada nivel em
t = 0. Utilizaremos a notagdo |njnyn,), onde ny, n, € ny sdo as ocupagdes dos niveis €1, €, € &2,
nas bandas de condugdo e valéncia do PQ 1 e na banda de conduc¢do do PQ 2, respectivamente.
Em particular, adotaremos os seguintes estados iniciais: |000), [100), |010) e |001).

Os resultados da Fig. 36 consideram cada um desses estados iniciais. Para cada estado,
um dos pardmetros de acoplamento interno, 74, A ou €, € fundamental para promover o surgi-
mento de oscilacdes de Rabi entre dois niveis especificos. Algumas das interagdes vistas sao as
mesmas observadas para o sistema DPQ/SC no capitulo 4.

Na Fig. 36 (a) e (b) observamos oscilacdes de Rabi periddicas entre as curvas n; e np. Pela
fase entre as oscilacdes (), concluimos que a carga inicialmente em €1, na banda de conducao
do PQ 1, € transferida para o nivel &;, na banda de conducdo do PQ 2 (e vice-versa). Aqui
temos apenas tunelamento (NT) entre &1 € &> visto que apenas 7, # 0. As probabilidades de
transicdo sdo méximas, dada a ressonancia entre as energias dos niveis, €1 = &, = 0. O nivel
€y, na banda de valéncia do PQ 1, permanece vazio durante todo o periodo analisado, ja que
Q = 0. A mudanca da configuracdo inicial apenas é responsdvel por inverter os valores das

curvas de n; e ny entre os resultados (a) e (b).
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Figura 36 — Evolucdo temporal das ocupacdes no sistema DPQ/SC/Luz, caso I' = 0, estados
iniciais variados.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes ny, ny e n,, em fungdo de ¢ no regime I' = 0. Cada gréfico apresenta diferentes configuragdes
de parametros e estados iniciais. No grafico (a), a configuracao inicial do sistema é [100) e os parametros
de acoplamento sdoz, =2,A=0e Q =0; (b) [010) comz, =2e A=Q =0;(c) |001) comzt, =A =0
e Q =2;(d)|000) comt, =0,A =2eQ =0. As energias dos niveis sdo: £; = &2 = 0e &, = =50.

Na Fig. 36 (c), a configuracdo inicial € |[001) com um elétron no nivel &,, na banda de
valéncia do PQ 1. Similarmente ao que é observado em (a) e (b), oscilacdes de Rabi de fase
7 entre as curvas n; e n, indicam transferéncia da carga entre &; e €,. A luz laser incidida
continuamente sobre o PQ 1 € responsdvel pelo acoplamento dos dois niveis, de modo que as
transicdes acontecem através da absorcao ou emissdo de fotons (OF, de optical excitation). A
amplitude da oscilacdo € maxima quando a frequéncia do laser estiver em ressonancia com a
frequéncia associada ao gap do PQ 1, isto é, é w = (&1 — &) /h.

Na Fig. 36 (d) temos A # O e, = Q = 0. As oscilagOes entre ny e ny estdo em fase e
sdao devidas a CAR. De fato, este é o processo esperado quando o tnico acoplamento ativo é
A e as ocupagdes dos niveis g1 e & sdo iguais - que € o caso para |000). Um par de Cooper
no nivel ;. = 0 no SC se separa (splitting) com cada carga sendo transferida a um dos niveis
de conducdo. Somadas, as energias desses niveis devem ser zero para garantir probabilidade
maxima na transi¢cao via CAR, o que € observado na amplitude maxima de oscila¢do no gréfico
(c). A frequéncia das oscilagdes depende diretamente dos parametros de acoplamento entre
os niveis (ver equacdo (4.2)). Como t,, Q e A tem a mesma intensidade, as frequéncias de

oscilacdo sdo as mesmas para todas as curvas nao-nulas da Fig. 36.
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Na Fig. 37 investigamos diferentes combinagdes dos parametros de acoplamento para um

dado estado inicial. O estado inicial considerado € |000) e o pardmetro A fixado em A = 2.

Figura 37 — Evolucdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, caso I' = 0, com |000)
e A =2, variagdo de 7, e Q.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes ny, ny e n,, como funcio do tempo em regime I' = 0. Em todos os casos, o estado inicial é
|000) e o acoplamento entre €1, &2 ¢ 0 SCEéfixoem A = 2. 1, e Qsdo: (a)t, =Q=0;(b)t, =0e
Q=2;(c)ty = Q=2. Aenergia dos niveis sdo: £ =& =0e g, = -50.

Sabemos, pela andlise da Fig. 36 (d), que a combinacdo de estado inicial |000) e de parame-
tro A ndo-nulo promove ocupagdo dos niveis & e &, via CAR. Essa situacdo esta representada
novamente, na Fig. 37 (a), para a qual os pardmetros ¢, e Q sdo nulos. Colocando em termos
da representacdo de muitos corpos, o sistema oscila entre o estado |000) e o estado |110).

Na Fig. 37 (b) fazemos Q # 0, o que torna possivel a troca de carga entre os niveis €1 € €,
no PQ 1, a OE. No entanto, a ocorréncia dessa transi¢do depende da presenca de um elétron em
um destes niveis (1 ou v). Por esse motivo, observamos primeiramente o aumento simultaneo
de n; e ny, indicando CAR. Préximo a ¢ = 1, ny atinge um platé em 1, sugerindo que a carga
fica presa em &; por certo intervalo de tempo. Durante a formagao do platd em ny, n; € zero e
n, atinge o maximo em 1, devido a OE.

NaFig. 37 (c), todos os acoplamentos internos estdo presentes de modo quez, = A = Q = 2.
A dinamica € claramente mais complexa que nos casos anteriores, mas alguns pontos podem
ser destacados. Tal como no caso (b), s6 percebemos atividade de n, apds n; e np atingirem
valores proximos de 50%. Porém, diferente do que acontecia em (b), o acoplamento direto
(t4 = 2) modifica as ocupagdes dos niveis £ € &2, ndo permitindo o surgimento do platd em n;:

ao invés de “aprisionada” em &, a carga pode ser transferida para £, por NT. Na sequéncia,
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os processos evoluem de forma tao intrincada, que ndo foi possivel observar um tempo ¢ para o
qual o sistema retorne ao estado inicial |000), mesmo quando a figura € estendida para tempos
mais longos. Entretanto, essa mesma combina¢do de fendmenos de transicdo mantém n, com
periodo e amplitude médxima constantes.

As figuras 36 e 37 demonstraram as relagdes basicas entre os parametros de acoplamento,
os estados inciais e os fendmenos de transferéncia de carga no sistema. De diversas andlises
semelhantes que ainda poderiam ser feitas para o sistema isolado (I' = 0), escolhemos discutir

os resultados da Fig. 38. Os pardmetros sdao Q = 0,5, 7, = A = 2 e diversos estados iniciais.

Figura 38 — Evolucado temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, caso I' = 0, com 7, =
A=2,Q =0,5 e variacdo da configuracdo inicial.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes ny, ny e n,, como fungdo do tempo com I' = 0. A energia dos niveis € fixaeme; =&, =0e
&, = =50. Em todos os casos, 1, = A =2 e Q = 0,5. Os estados iniciais sdo (a) [100) (b) |010) (c) [001)

e (d) 10005.

Duas frequéncias de oscilagao sdo identificadas para as curvas n; na Fig. 38: uma rdpida,
com frequéncia préxima a frequéncia de oscilacio de n;, € uma oscilacdo mais lenta, marcada
pela evolugdo de n,, (minimos e/ou méximos da curva azul/continua marcando os ciclo da curva

preta/tracejada). Com isso temos n; formando um padrao de oscilacdes caracteristico conhecido

como batimentos!.

' Os batimentos sdo formados pela superposicdo de duas oscilagdes com frequéncias proximas, f4 e fz, tal que
sua frequéncia € dada por f, = |fa — fBl. n2, por exemplo, tem periodo de oscilacdo 7> =~ 1,57 t( (onde ¢ €
a unidade de tempo), sendo sua frequéncia f» = 1/7, = 0,64 fy (unidade de frequéncia, fo = 1/t¢). n,, por
sua vez, € composto por duas oscilacdes: uma mais rdpida da ordem de n,, de frequéncia f,,, e outra mais
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De acordo com o estado inicial, a CAR ou o NT iniciam a dindmica de cargas no sistema.
No caso (a), por exemplo, as primeiras oscilagdes entre nj € ny tem fase n, indicando NT. O
mesmo pode ser observado no gréfico (b). Em (c), a fase entre as oscilacdes inicialmente é
zero, o que implica CAR. Situacdo que observamos também para o grafico (d). Nos quatro
casos, entretanto, quando n; e n, atingem valores préximos a 0,5 (em torno de ¢ = 3,0), ocorre
a inversdo dos processos de espalhamento. As oscilacdes que exibiam fase zero passam a ter
fase &, indicando inversdo da CAR para o NT, e vice-versa.

Entendemos que esta inversdo de processos de transferéncia € guiada pelo acoplamento
optico. O parametro €, que acopla &; e &,, € pequeno em relagio a 7, e A, de modo que ndo
consegue inibir a CAR ou o NT entre €| e &,, mas consegue alterar a ocupacdo do nivel g
suficientemente para gerar a troca entre 0s processos.

Cabe notar novamente n,, com frequéncias e amplitudes de oscilagdo idénticas em todos
os casos da Fig. 38. Isso acontece porque os dois processos responsaveis por popular o nivel
&y acontecem intercaladamente, e ndo simultaneamente, com probabilidades iguais (gracas a
ty = A). O balanco ideal entre os dois processos, promovido pela acdo lenta do acoplamento

Optico com o nivel &, ndo permite que os valores maximos ou minimos de n; sejam alterados.

5.2 CasoscomI #0

Para obter as correntes elétricas no sistema DPQ/SC/Luz vamos considerd-lo acoplado a
dois reservatorios fermidnicos nao-interagentes. O acoplamento € descrito esquematicamente
na Fig. 20: o reservatdrio L se acopla ao nivel &, no PQ 1, enquanto R se acopla a &;, no PQ
2. As taxas? de transferéncia de carga entre reservatorios e PQs sdo I'; e I'g para Le ft e Right,
respectivamente. Os resultados estdo divididos em duas subsecOes: 5.2.1, para resultados onde

a bias aplicada ao sistema € alta (HB) e 5.2.2, para quando é zero (ZB).

5.2.1 Tenséo alta

Para uma situacdo de tensdo alta ou HB, tomamos o potencial quimico de L como muito
maior que o potencial quimico de R, isto é: u; > 0e up < 0. Nesse regime de tensao a

configuracio inicial do sistema serd |001)3.

lenta, f,;, que forma uma espécie de envelope em torno de n;. O periodo da oscilacdo mais lenta é 7; = 12,5
to e, como consequéncia, f,; = 0,08 fy. Esse valor estd bem distante de f>, indicando que os batimentos sdo
formados em n; pela superposicdo da frequéncia f, (de ny) com a frequéncia mais rdpida de n,. Estimamos
fvr =1/2,05 =0,49 fj e, subtraindo f> e f,,, obtemos f, = 0,150 fj. A partir do grafico também extraimos
o periodo dos batimentos T}, =~ 6,28 ty e a frequéncia obtida nessa estimativa serd f, = 1/T}, = 0,159 fy, valor
que tem boa concordancia com aquele obtido a partir de | f> — fyr|-

Algumas vezes utilizamos “acoplamento” como sindnimo de “taxa”, para nos referirmos a I',. Esses termos
estdo relacionados ja que: I, = 27rpa|Va|2, sendo V,, de fato, o pardmetro de acoplamento entre nivel e
reservatorio.

Essa escolha ndo € aleatéria. Supondo que o acoplamento entre nivel e reservatério acontece adiabaticamente,
durante um tempo suficientemente longo, (de —oco a ¢t = 0, por exemplo), o nivel €,,, com energia muito menor
que ur, estard preenchido ao final desse processo. Antes de r = 0, £1 ndo estd acoplado a nenhuma fonte, por
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Na Fig. 39 sdo apresentadas ocupagdes dos niveis em func¢do do tempo para Q = 0,5, com
diferentes valores dos acoplamentos 7, € A e considerando também R I'g = 0.

Na Fig. 39 (a), 7, e A s@o nulos, o que significa que ndo ha interagdo entre £; e £2. Como
a transferéncia de carga entre R e &, também estd suprimida, n, é constante em zero. nj € n,
oscilam invertidas, com frequéncia proporcional a 2. Como demonstrado nos resultados da
secdo 5.1, esse perfil de oscilagdes de Rabi indica troca de carga entre os niveis €1 e €,, via OE.
Diferente dos resultados para I' = 0, a amplitude das oscilagdes diminui devido ao acoplamento
do sistema ao reservatorio. Para tempos longos, n; e n, tendem para 1. Analisando linearmente
a sequéncia de eventos temos: carga inicialmente em &, € transferida para £; por OE; o nivel g,
fica vazio e o reservatério L pode injetar uma nova carga no sistema; a nova carga impede que
£1 seja desocupado, a0 mesmo tempo que impede entrada de novas cargas pelo reservatério; os
processos se encerrem com o sistema no estado [101).

Na Fig. 39 (b) temos A = 2. A fase entre as oscilacdes de n; e ny nos permite afirmar
que os niveis €1 e & sdo populados inicialmente por CAR. Com A suficientemente maior que
Q, o acoplamento forte de £1 com o SC faz com que a probabilidade de OE entre ¢, € £ seja
pequena em relacdo a CAR. Por isso n, apresenta uma oscilacdo curta, proxima de 1 (ocupagao
inicial deste nivel). Para n; e np, a amplitude das oscilagdes s6 diminui significativamente
para tempos longos, em comparagdo com o caso (a). Percebemos que o reservatdrio L estd
lentamente provocando a queda dessas amplitudes, mesmo acoplado indiretamente aos niveis
€1 e &,. Curiosamente, apesar de €, se acoplar diretamente a L, a amplitude da oscilagdo de n,
praticamente nao diminui no periodo observado#.

Na Fig. 39 (c¢) os pardmetros sdo f, = A = 2. Mesmo com a queda na amplitude, em
n; ainda € possivel reconhecer o perfil de batimentos observados na Fig. 38(c). No entanto,
para este caso € mais dificil perceber a influéncia de n, sobre o comportamento de n;. Ao
contrério do caso (b), as curvas de n; e np continuam oscilando enquanto n, ji atingiu o estado
estaciondrio. Esse comportamento indica que das trés configuragdes, apenas nesta a perda de
coeréncia é mais rdpida para €, que para os outros niveis. A inversdo dos processos de CAR e
NT ainda pode ser reconhecida, através da mudancga na fase entre as oscilagdes das curvas n; e
ny. Como o estado inicial do sistema € |001), o primeiro processo € a CAR. Proximo at = 5
as oscilagdes passam a ser invertidas, indicando NT. O fator de maior destaque neste resultado
¢ a duragdo das oscilagdes ny: mesmo com um tempo de observacdo estendido, a queda na
amplitude € quase imperceptivel.

Tomamos o sistema com as mesmas configuracdes da Fig. 39 mas fazendo I'gs # 0 obtemos

os resultados da Fig. 40.

isso n1(0) = 0. Ja &, tem energias muito maiores que yr. Como os tunelamentos sdo eldsticos, R ndo pode
popular ;. Combinando as andlises para cada nivel, teremos |001).

Os valores estaciondrios esperados sdo: n; = 1, np = 0 e n, = 1. Como na Fig. 39 (b) o tnico meio de popular
o nivel g; € através do SC, a medida que a decoeréncia € introduzida a probabilidade de CAR diminui, fazendo
com a ocupagdo n; eventualmente seja nula. Como o reservatério L introduz novas cargas no nivel de valéncia
&, e o laser permanece ligado, a tendéncia € que as ocupagdes n; e n, no regime estaciondrio indiquem que os
niveis do PQ 1 estardo ambos ocupados
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=0,5.

Figura 39 — Evolucgdo temporal de ny, ny e n, para DPQ/SC/Luzem HB comI'y = 0e Q
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Figura 40 — Evolucdo temporal de ny, n, e n, para DPQ/SC/Luzem HB com I' # 0 e Q
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Comparacao com a Fig. 39. Mesmas configuragdes exceto por ['r =0, 5.
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Comparando o grafico (a) das Fig. 39 e Fig. 40, vemos que esta dltima ndo sofreu alteragdes,
pois os pardmetros utilizados sdo os mesmos da primeira. Com 7, € A nulos, ndo existe um canal
pelo qual as cargas possam passar do PQ 1 para o PQ 2. Dessa forma, a auséncia, ou a presenca,
do reservatério R acoplado ao PQ 2 ndo altera as ocupacdes de n; e n,, no PQ 1.

Comparando também os graficos (b) e (c) entre a Fig. 39 e a Fig. 40, vemos que a principal
diferenca estd na duragdo das oscilacoes de ny. Na Fig. 39 (b) e (c), as oscilacdes em n; se
estendiam apds tempos tao longos quando ¢ = 40 to. Na Fig. 40, no entanto, as oscilagdes
cessam em torno de ¢t = 15¢p, devido a decoeréncia introduzida pela presenca do reservatdrio
R. No caso (b), A = 2 e, = 0, o nivel & interage com &; através do SC. Inicialmente,
ambos estdo vazios e sdo populados por CAR. No entanto, na presenca do reservatério R, &; é
esvaziado. &1, por outro lado tem ocupacgdo n; = 1. Como a ocupagdo de ambos ¢é diferente,
CAR fica impedida. Com n; = 1, OE entre ¢, e €1 também fica impedida. Por isso, no regime
estaciondrio, o sistema configurado na Fig. 40 (b) se encontrard no estado |101).

Como dissemos anteriormente, a perda de coeréncia nos resultados da Fig. 40 (c) é dréstica
em relacdo ao caso andlogo da Fig. 39. Além disso, destacamos os valores estaciondrios em
relacdo ao caso (b). Ao invés de 1 ou 0, as trés curvas se tornam constantes em valores préximos
de 0,5. Essa mudanca € consequéncia da presenca de 7, que ndo permite que a carga se acumule
no nivel g1, sendo possivel sua transferéncia a €, por NT. Com isso, novos processos de OE e
CAR estardo sempre ocorrendo, fazendo as ocupagdes se estabilizarem em 0, 5.

Analisamos também as correntes elétricas no sistema para o regime HB. Os gréficos da Fig.
41 mostram as correntes I; e Iz em funcdo do tempo no sistema. Variamos os acoplamentos A
e Q com ¢, fixo. Além disso, I'g = 0.

Como esperado, em todos os graficos da Fig. 41 temos Iz = 0, devido a ' = 0. Além disso,
observamos que a corrente Iy € positiva em todos os casos. O sinal positivo foi padronizado
como fluxo real de elétrons da esquerda para a direita. I; positiva indica, dessa forma, que os
elétrons estdo entrando no sistema através do reservatorio L.

Na Fig. 41 (a)-(b) o acoplamento € ¢ fixo igual a 0,5, enquanto o pardmetro A € alterado
de 0 em (a) para 2 em (b). Poderiamos dizer também que no caso (a) o sistema ndo pode sofrer
transi¢oes via CAR enquanto em (b) elas sdo possiveis. Essa alteracdo no parametro A provoca
mudancas tanto na forma, quanto nos valores da corrente I, entre o reservatdrio L e o nivel g,,.
Na Fig. 41 (a) observamos uma oscila¢gdo uniforme, com um periodo de oscilagdo bem definido,
cujo amortecimento conduz [y para valores proximos de zero. Em (b) observamos uma curva
disforme, onde nao distinguimos com clareza uma frequéncia de oscila¢io tinica, ou mesmo um
perfil como o dos batimentos observados na Fig. 38 (c). Além disso, o valor estaciondrio de I,
aparenta ser entre 0,1 € 0,2 Ip. O valor ndo-nulo demonstra que a injecao de cargas no sistema
através de L € continua.

Se analisarmos agora as mudancas em /; da Fig. 41 (a) para 41 (c), onde alteramos o valor
de Q, com A = 0, encontramos um padrdo de oscilacdes ainda mais distinto. Na Fig. 41

(c), as oscilacdes com formagao de platds em I, se assemelham a trens de pulsos quadrados,
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Figura 41 — Evolucao temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, com ' = 0
e Qe A varidveis.
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Fonte: Autores (2017).

Correntes I, e Ir em fungdo do tempo em regime HB. A = 0 nos gréficos (a) e (c)e A = 2 em (b) e (d).
O valor de Q estd indicado em cada grafico. Em todos os casos 7, = 2, I'r = 0 e as energias dos niveis
sdiog; =&, =0e¢, =-50.

encontrados em diversas situacdes na eletronica convencional. A formacao destes platds pode
ser compreendida utilizando o esquema da Fig. 42.

Em ¢ = 0, situacdo (1), I; é nula porque a configuracdo inicial do sistema, com um elétron
na banda de valéncia do PQ 1 ndo permite a entrada de outras cargas no nivel. Via OE o nivel
g1 é populado, deixando &, vazio - situacdo representada em (2). Por isso I, cresce, indicando
aumento da probabilidade de injecdo de carga no sistema. A situac@o (3) mostra a transferéncia
da carga de £ para g;, via NT. Durante este processo, I, atinge o valor mdximo. Enquanto uma
segunda transi¢do por NT traz a carga de volta a €1, a corrente permanece constante, formando
o primeiro platd em 41 (c). Quando a carga em &; comega a ser transferida de volta a &, por OE
(4), I;, diminui até que a transi¢do se completa - situacdo (5) - e a corrente serd nula novamente.

E de suma importancia que as transi¢des de OE e NT sejam mais rdpidas que o tunelamento
entre L e g, para que este padrao de oscilagdes seja obtido. Essa diferenca permite que as
transicdes ocorram vdrias vezes antes que o reservatério consiga efetivamente inserir novas
cargas no sistema. Os gréficos de ocupacdo obtidos (ndo mostrados) para esta configuracdo
mostram que todos os niveis estardo ocupados no estado estaciondrio, o que explica I, — 0
para tempos longos.

Analisando, por fim, o resultado (d) da Fig. 41, para o qual todos os acoplamentos estio
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Figura 42 — Esquema detalhando a formacao de platos na evolucdo temporal da corrente /1 no
sistema DPQ/SC/Luz na Fig. 41.
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Esquema demonstrando como se formam platds na corrente /;, no DPQ/SC/Luz em regime HB quando
I'r = 0 (resultado da Fig. 41 (¢)). (1) Em ¢ = 0 o sistema se encontra no estado |100). Os parametros
ty € Q sdo iguais, indicando que os processos de OE e NT devem ter a mesma duragdo. O SC esta
desacoplado, A = 0. (2) OE causa aumento de /7, por despopular o nivel €,,. (3) A carga transita entre
€1 e & via NT. Durante esse processo Iy, atinge o valor midximo e um plat6 se forma, devido a duragdo
do mesmo. Quando esse processo se completa e €1 é ocupado novamente, /7, comeca a diminuir (4). Ela
chega a zero novamente quando n,, = 1 em (5).

presentes, I; oscila com mais de uma frequéncia, o que sugere alternancia entre 0os processos
de transferéncia de carga (NT e CAR), como concluimos das ocupag¢des na Fig. 38. Note que o
pico maximo de /7 em (d) tem um valor muito préximo do primeiro platd em (c). Isso porque
a corrente /7 € determinada inicialmente pela ocupacao do nivel £,. Como Q é o mesmo nos
dois casos (e igual aos demais parametros, nunca menor), o minimo de ocupacdo do nivel g, é
praticamente o mesmo nos dois casos, gerando o mesmo valor mdximo na corrente de entrada
(I, positiva). Tal como no caso (b), o valor estaciondrio de /; ndo € nulo devido ao processo de
CAR retirar cargas do sistema para o SC e com isso alimentar a entrada de cargas através de L.

Agora permitiremos a saida de carga para o reservatério R fazendo I'g # 0. Comparamos
as situagdes em que 1, = 0 e 7, = 2. Os resultados estdo apresentados na Fig. 43, para a qual
Q =2e Aévaridvel.

Na Fig. 43 (a) a corrente /g nula evidencia o regime de tensdo alta. O potencial quimico ug
€ muito menor que a energia do nivel £, e por isso ndo € possivel haver corrente /g negativa,
que indicaria a entrada de carga no sistema através do reservatério R. Por outro lado, com
ty = A = 0, também ndo € possivel popular o nivel &, por NT ou CAR. Fica claro porque
observamos oscilacdes apenas para [y : transferéncia de carga entre os niveis €1 € €, via OE. No
caso (b), com A # 0, a amplitude de oscilagdo de /; diminui devido a ocorréncia de CAR entre
£1 e &. O processo de CAR popula os niveis &; e £ parcialmente, reduzindo a probabilidade

de OE entre €] e €,. Consequentemente, /; tende a diminuir. Além disso, como &; é populado
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Figura 43 — Evolugdo temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime HB, comparacao
ty =0ety =2, com variagdo de A.
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Fonte: Autores (2017).

Correntes /7, e Ir em funcio do tempo para o regime HB. Os gréficos da coluna da esquerda ((a), (b) e
(c)) consideram 7, = 0 enquanto os da coluna da direita ((d), (e) e (f)), tomam ¢, = 2. Aé: Oem (a) e
(d), L em (b) e (e) e 2 em (c) e (f). O acoplamento com os reservatérios € tal que com 'y = I'g = 0,3.
Outros parametros relevantes sdo Q =2, &1 =&y =0e g, = =50.

por CAR surge uma corrente positiva Ig. Ig € menor que I; porque Q > A, fazendo a OE ser
mais rapida que a CAR e permitindo uma ocupacgdo desigual de &; e €,. Em (¢), com A = Q,
as probabilidades de OE e CAR sdo iguais. Como os fendmenos agora ocorrem com a mesma
taxa, ocorrem durante o mesmo intervalo de tempo, limitados pela ocupacao maxima de £ (que
tem probabilidade de ser populado igualmente pelos dois fendmenos). Todos esses fatores, mais
a igualdade entre I'; e I'g, culminam com a igualdade entre as correntes /7 e Ig. De acordo com
a convengao de sinais que estabelecemos, R retira do sistema a mesma quantidade de carga que
¢ injetada por L, em um mesmo intervalo de tempo. Note que nos casos (a)-(c), comz, = 0, a
auséncia de NT acaba permitindo acumulo de carga no nivel &, eventualmente bloqueando a
ocorréncia de OE e CAR e conduzindo os valores das correntes para zero no estado estaciondrio.

Sendo assim, nos gréficos da coluna da direita na Fig. 43, para os quais 7, # 0, a ocorréncia
de NT provoca continuamente a redistribui¢do das cargas entre €1 € &2, permitindo novas trocas
por OE e CAR. Isso resulta em valores estaciondrios de I; e Ig ndo-nulos, indicando que a
passagem de cargas através do sistema ndo € interrompida. No caso (d) temos A = 0, portanto

nio ocorre CAR. Vemos que I sai de zero alguns instantes depois de I;. Esse atraso se da
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porque o nivel &, s6 é populado, via NT, depois que &1 for populado por OE. A partir dai temos
um comportamento semelhante ao da Fig. 41, com formacao de platds em [;, mas que, por
'k # 0 conta com uma corrente I diferente de zero. Conforme A aumenta (graficos (e) e
(f)), a ocorréncia de CAR intercalada ao NT e ao OE, se reflete em padrdes de oscilagdes mais
complexos das correntes elétricas. A juncdo dos trés fendmenos com probabilidades iguais em
(f) (t; = A = Q = 2), por outro lado, provoca separagdo dos valores estacionarios das correntes,
mesmo numa situagdo em que os acoplamentos com os reservatdrios sio iguais. O fato de

I}, > Ig indica fuga de corrente para o SC.

5.2.2 Tensao zero

Sao apresentados nesta subsecdo os resultados para o sistema DPQ/SC/Luz submetido a
tensdo zero - ZB, com u; = ugp = 0.

Na Fig. 44 sao mostradas as evolucdes temporais das ocupacdes do sistema em regime ZB,
em uma configuracdo idéntica a da Fig. 40, isto é, I', # T e Q = 0,5. A legenda descreve os

valores de 7, e A em cada grafico da Fig. 44.

Figura 44 — Evolugdo temporal das ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz, regime ZB, com [’y #
FR e Q= 0,5
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes ny, ny e n,, como funcio do tempo em regime ZB. Em todos os casos, Q = 0,5 e o estado
inicial € [001). Os acoplamentos sdo: (a)t, = A =0,(b)z, =0eA=2e(c)t, = A =2. A energia dos
niveis € fixaem &y =&, = 0e g, = =50.
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Na Fig. 44 a ocupacdo inicial do nivel &, na valéncia do PQ 1 é 1. O fato de o potencial
quimico do reservatorio L ter sido reduzido de y; — +co, em HB, para y; = 0 em ZB, ndo
afeta a ocupacio esperada para este nivel isolado. Isso porque a energia do nivel €, = =50
ainda € muito menor que zero. n(0), por outro lado, é 0,5 em todos os casos, ja que este nivel
(&2 = 0) estd em ressonancia com ur = 0. n1(0) = 0, arbitrariamente, ji que £ ndo estd
acoplado diretamente a nenhum reservatorio comum.

Especificamente, no caso (a), t, = A = 0, a ocupacdo inicial de &> ndo modifica 0 compor-
tamento de n; e n, em relacdo a Fig. 40 (a). A oscilagdo de Rabi vista no gréfico, descreve a
troca de cargas entre €, e &1, conduzida opticamente através de €. Sua duragdo € determinada
por I';. Mesmo na presenca do reservatério R, np é uma reta constante em 0,5. Como o nivel
&7 ndo estd acoplado a nenhum outro nivel, sua ocupacao inicial permanece inalterada.

Na Fig. 44 (b), A > Q e por isso observamos oscilagdes caracteristicas da CAR (fase
0) entre n; e np, com amplitude maior do que as oscilagdes entre £ e &, via OE. Mesmo
com uma pequena amplitude, é possivel identificar que n, diminui apenas quando n; aumenta,
caracterizando OE. Como n,(0) = 0,5, a CAR tem apenas 50% de chance de popular o nivel €1,
por isso o valor méximo de n; deixou de ser 1, como visto na Fig. 40 (b), para um valor préximo
de 0,5 neste caso. &3, que pode ser populado por CAR ou pelo reservatdério R, apresenta um
pico mais proximo de 1. Entretanto, neste caso, o valor estaciondrio de ocupagdo é = 0,5, contra
0 no regime HB.

Por fim, no gréfico (c) da Fig. 44, para o qual t, = A = 2, observamos comportamentos
em n; e np idénticos aqueles vistos no caso HB, na Fig. 40 (c). A ocorréncia de NT, devido
a alteracdo de r, para 2, combinada a ressonancia entre &> € R € percebida na curva ny, para a
qual ndo sdo mais vistas oscilagdes.

Para analisar as correntes elétricas em ZB, apresentamos a Fig. 45, similar a 43 em HB. Os
graficos da coluna da esquerda sdo para 7, = 0 e os da direita para 7, = 2. O acoplamento entre
gy e g1 € fixo como Q = 2 e o0 acoplamento A varia conforme a legenda da propria figura.

Na Fig. 45 (a), I, oscila com frequéncia proporcional a Q. Ig € constante em zero, porque
a carga no nivel &, ndo € alterada. Diferente do resultado apresentado na Fig. 43 (a), para HB,
onde a ocupacdo do nivel era sempre ny = 0, a ocupacao aqui € constante em 0,5. Sem alteracao
da carga nos niveis diretamente acoplados, ndo observaremos alteracao na corrente respectiva.

O acoplamento ao SC com diferentes intensidades produz efeitos semelhantes para o caso
ty = 0, como pode ser visto nos graficos (b) e (c). I apresenta oscila¢bes que indicam uma
reducdo gradual da frequéncia, com perda de amplitude. E importante reconhecer que I; con-
tinua sempre positiva para os graficos da Fig. 45, tal como era para os resultados da Fig. 43.
Esse fato também € consequéncia direta da mudanga de potencial quimico no reservatorio L ser
irrelevante em relacdo a energia do nivel ¢,. A diferenca entre uy e &,, mesmo em ZB, nio
permite corrente saindo do sistema para o reservatorio L. Sendo assim, as oscilacdes de Ig para
valores negativos, nos casos (b) e (c), indicam que a carga em &, estd diminuindo e, com isso,

permitindo a entrada de mais carga no nivel a partir do reservatério R. Pela auséncia de NT €
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Figura 45 — Evolucdo temporal das correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regime ZB, comparacao
ty =0ety =2, com variagdo de A.
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Fonte: Autores (2017).

Correntes I e Ig em funcdo do tempo para regime ZB. Os graficos da coluna da esquerda ((a), (b) e (c))
consideram 7, = 0 enquanto os da coluna da direita ((d), (e) e (f)), tomam 1, = 2. Aé: O em (a) e (d), 1
em (b) e (e) e 2 em (c) e (f). O acoplamento com os reservatérios € tal que com I'y, = I'r = 0,3. Outros
parametros relevantes sio Q =2, =, =0e g, = -50.

possivel inferir que a carga € transferida de &, para &; por OE. Em seguida, combinada com
outra carga em &, formam um par de Cooper em g, = 0. Isso cria um fluxo continuo de cargas
dos reservatorios para o SC, fato que estd demonstrado pelos valores estaciondrios, positivo de
I, e negativo de Ig.

Nos graificos (d), (e) e (f) da Fig. 45 temos 7, = 2 para diferentes valores de A. Quando
A =0, no grafico (d), I, apresenta evolugdo idéntica a do caso (¢), onde 7, = 0 e A = 2. Devido
a igualdade entre 7, € A nos dois casos, 0 NT e a CAR promovem a mesma populagdo ao nivel
£1. As oscilacdes observadas para o nivel £1 sdo iguais nos dois casos, provocando o mesmo
reflexo nas oscilages das ocupacdes do nivel g,. Consequentemente, o comportamento de n,
¢ refletido na corrente /7. De fato, para este modelo efetivo, a CAR e o NT sdao fendmenos
simétricos. Podemos perceber que Iz em (d) € invertida com relagdo ao resultado em (c¢). Em
(c), o SC vai popular o nivel g, rapidamente, gerando uma corrente positiva. Em (d), pode
haver transferéncia por NT de &, para €1, o que origina uma corrente inicialmente negativa. O
valor estaciondrio de /g em (d) indica que, em média, a corrente € da esquerda para a direita,

com a saida de cargas do nivel &, para o reservatério R. Isso é exatamente o contrdrio do que
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foi observado no caso (c).

Na Fig. 45 (e), onde A < t,, as correntes sofrem uma alteracdo leve em relagdo ao caso
(d), para o qual A = 0. Acontece um aumento na amplitude de /;, acompanhado igualmente
por uma reduc@o na amplitude de Ig. As formas e frequéncias sdo praticamente as mesmas.
O aumento /; deve-se a uma maior desocupagdo do nivel €1, que aumenta a amplitude das
oscilagdes de OE e culmina com uma maior entrada de carga no nivel £,. Assim, a combinacao
da CAR e do NT estd reduzindo a populagdo do nivel £; em relacdo ao caso (d).

No caso (f), com r, = A = 2, a corrente /; tem amplitude ainda maior que no caso (e),
apresentando, alids, o maior valor estaciondrio entre os analisados na Fig. 45. Esse valor
indica que esta € a configuracdo do sistema que permite maior passagem de corrente entre o
reservatério L e o PQ 1, pelo menos no que diz respeito a valores estaciondrios. I, por sua vez,
€ constante e igual a zero. Esse comportamento indica, mais uma vez, que a carga no nivel &,
permanece inalterada em média. Pelo sinal de I; sabemos que novas cargas sempre entram no
nivel g, para, em seguida, serem transferidas para £; por OE. As cargas que entram no sistema
ndo retornam a L, nem saem para R, ja que /g = 0. Logo, a resposta € mais uma vez o SC. O
balanco entre CAR e NT transformou o SC em um dreno extremamente eficiente, mais até que
o proprio reservatério R, se considerarmos os valores estaciondrios de /; em relagdo as demais
configuracdes do sistema.

Para concluir nossa andlise em funcdo da tensdo aplicada, apresentamos as Fig.s 46 e 47.
Nelas comparamos resultados em HB e ZB sendo que, na Fig. 46 1, = 0, e na Fig. 47, ¢, = 2.
Em ambos os casos, A=Q =2el;, =1, =0,3.

De maneira geral, verificamos que n; (linha vermelha pontilhada) determina exatamente a
forma de Ig (azul tracejada). Além disso, I;, (verde continua) apresenta a mesma forma de n,
(azul continua), mas com sinal contrério. Fica claro, tanto na Fig. 46 quanto na Fig. 47, que o
regime de tensdo ndo altera estas relacdes, entre as ocupagdes e as correntes.

Especificamente, a Fig. 46 (com ¢, = 0, isto €, sem NT), mostra que tanto ocupagoes
quanto correntes sdo completamente diferentes dependendo da tensdo aplicada. Vemos que a
mudanca no valor inicial de ny (de O em HB, para 0,5 em ZB) é o fator fundamental nessa
mudanca, porque modifica as probabilidades para a CAR e para a OE. Todas essas diferencas
estdo representadas também nas correntes elétricas. Vale dizer que apenas neste regime, em que
ty = 0, com A = Q, foi possivel obter correntes I, e Ig exatamente iguais, no mesmo sentido.
Apenas para HB, Fig. 46 (b).

Sobre a Fig. 47 (com t, = A = Q = 2), as mesmas ocupagdes sdo obtidas para &, em HB
e ZB. Dessa forma, a corrente /; observada também € igual em (b) e (d). Em contrapartida, n;
tem comportamentos bem distintos de (a) para (c). A oscilacdo vista em HB € substituida por
uma reta constante em 0,5 em ZB. Note que essa reta ndo € o comportamento de n, em ZB, na
Fig. 46 (c), o que demonstra que o NT tem papel determinante nesse resultado, e ndo apenas a

tensao zero.
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Figura 46 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regimes HB

eZB,comz, =0e A=Q=2.
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Figura 47 — Evolucdo temporal das ocupagdes e correntes no sistema DPQ/SC/Luz, regimes HB

eZB,comt, =A=Q =2,
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Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes nj e n, e correntes I, e Ig, em funcio do tempo. Os gréficos (a) e (b) sdo para HB e (c) e
(d) para ZB. Na Fig. 46,1, = 0. Em 47, t, = 2. Nos dois casos A = Q = 2. Os graficos da esquerda
sdo para as ocupagdes ¢ da direita para as correntes. Outros parametros relevantes sdo: I'y = I'g = 0,3,
g1 =g =0es&, =-50.
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Nas Figuras 46 e 47 consideramos I'; e I'g iguais. No item (d) da Fig. 47, para o qual
a corrente /g € nula durante todo o intervalo observado, se fizermos I'p ligeiramente maior, a
corrente ainda permanece constante em zero. Isso demonstra que a taxa de tunelamento entre
&7 € R nao é responsdvel por esse comportamento. Ela apenas serd relevante se seu valor for
comparavel aos de 7, € A.

Aqui sdo encerradas as discussoes sobre o sistema DPQ/SC/Luz para as situagdes em que
Q € menor ou compardvel a t, e/ou A. No capitulo 6, a seguir, discutimos o transporte de carga
no mesmo sistema para o contexto em que o acoplamento 6ptico no PQ 1 é mais forte que os

acoplamentos entre os niveis de condugao (€ > 7, e/ou Q > A).
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6 Resultados: interacdo com dubletos no
sistema duplo ponto quantico -
supercondutor com aplicacao de luz

Neste capitulo discutimos o transporte de carga no sistema DPQ/SC/Luz considerando a
estrutura fina formada pela interagdo radiagdo-matéria. Vamos demonstrar como a interacao
radiagdo-matéria no PQ 1 cria novos canais de condugdo no sistema e como os fendmenos de
transporte acontecem através deles!. Sabemos que os niveis eletronicos acoplados opticamente
se separam em subniveis ou dubletos ((102), (111), (137)): um com energia &; + {2 e outro
com energia & — . Nos resultados deste capitulo, fizemos sempre Q = 3, de modo que, se
g1 = +1, as energias dos subniveis serdo €, = +4 e e = —2. As transicdes internas podem
acontecer via NT (com 7, = 0,5e¢ A = 0), por CAR (comt, = 0 e A = 0,5) ou por ambos
(t; = A = 0,5). Tal como nos demais resultados deste trabalho, as andlises sdo feitas para
o sistema isolado (I' = 0), submetido a tensdo alta (HB) e a tensdo zero (ZB). Os resultados

contemplam ocupagdes e correntes em fun¢do de &, e do tempo.

6.1 Casol =0.

Para o sistema isolado, I'; = I'r = 0, as ocupagdes em funcao de &, e de t sdo apresentadas
na Fig. 48. A configuracdo inicial utilizada foi |001). As cores representam os valores das
ocupagdes, no eixo vertical estd mostrada a variagc@o de € e no horizontal a variagdo do tempo.
Os gréficos sdo identificados entre ny, ny € n, através das legendas internas.

Na primeira coluna da Fig. 48, os resultados consideram apenas NT entre € e &, (f, = 0,5
e A = 0). Nos gréficos (a) e (c¢) temos um padrdo em faixas pretas (1) e amarelas (0), devido
as oscilacdes de Rabi entre n, e n;. Como o sistema estd isolado, ndo perde coeréncia e as
amplitudes ndo diminuem, mesmo para tempos longos. As oscilagdes demonstram a transfe-
réncia de carga entre €, e £; por OE. Para dois valores especificos de &;, surgem pertubacdes
nesse padrdo de oscilagdes, tanto em (a) como em (c), que se estendem por todo periodo de
observacao. No gréfico (b), percebemos que essas modificacdes em n; e n, sdo acompanhadas
por um aumento em 7n;. As linhas tracejadas em azul destacam os valores de &, para os quais

esse crescimento em #, € maximo.

' Na realidade, os dubletos também sdo formados nos casos das se¢cdes 5.1 e 5.2, sempre que a interagio ptica

estd presente, isto €, sempre que Q # 0. Como veremos adiante, a configuragdo de pardmetros (com 7, € A
consideravelmente maiores ou compardveis a €2) é que ndo permitia a observacao desse fendmeno, devido a
ocorréncia de uma interferéncia destrutiva. Essa situagdo foi considerada também na secio sobre Dubletos de
Autler-Townes no capitulo de Introducio.
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Figura 48 — Ocupacgdes no sistema DPQ/SC/Luz em funcdo de &, e do tempo, caso I' = 0,
demonstrando interacdo com dubletos.
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Fonte: Autores (2017).

Ocupacdes np, ny e n, como funcdo de €, e de ¢, regime I' = 0. A escala de cores indica os valores das
ocupacdes. A escala vertical de cada grafico mostra a variacdo de &; e a horizontal, a variagao do tempo.
O acoplamento entre os niveis €] € €, € fixo, Q = 3,0. Os parametros de acoplamento sio: (a), (b), (c)
ty =0,5¢eA=0;(d), ), (Ht,; =0eA=0,5 (g, (h), 1)1, = A =0,5. Outros pardmetros sio:
I'), =Tr=0,g; =+1ee, =—100. O estado inicial € |001).

Sabemos que as transi¢des por NT tem probabilidade maxima de acontecer se 0s niveis es-
tiverem em ressonancia. Por isto, com &; = +1, esperdvamos inicialmente que ocorresse um
crescimento significativo de n, quando &, fosse também igual a +1. Mas ndo é o comporta-
mento que observamos no grafico (b). Além de ndo haver nenhum crescimento significativo
para energia £, = +1, ny cresce para outros dois valores de &;.

Esse comportamento pode ser compreendido se observarmos o esquema (1) da Fig. 49.
Nele retratamos o nivel &1, originalmente com energia +1 e diferentes valores de £,. Como
jé discutido na introducgdo deste capitulo, a interagc@o entre a luz aplicada e o PQ 1 cria uma
estrutura fina de niveis que estd acoplada via Q. O nivel £ se desdobra em outros dois niveis, ou
subniveis, formando o dubleto £, e €_, representado na figura. Assim, ao invés da ressonancia
entre g1 e &, para observarmos NT devemos procurar ressondncias entre £, € 0s subniveis £
e £_. Esse comportamento, com duas transicoes por NT em &, e e_, foi previsto no grafico
(a) da Fig. 21, no Capitulo 2, quando estudamos as autoenergias do sistema DPQ/SC/Luz.

Com Q = 3,0, essas ressonancias acontecem quando &, for +4 e/ou —2, que sdo os valores
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representados na Fig. 48 (b) pelo tracejado azul. Fica claro entdo que, quando &, assume esses
valores na Fig. 48, a probabilidade de NT passa a ser mdxima e a ocupagdo ny em (b) sobe,

causando reduc¢do das ocupacdes em n (a) e n, ().

Figura 49 — DPQ/SC/Luz: Dubletos para £; = +1 e interacdo com CAR e NT.

t
€, 82:+4 €, €, 4 52:+4
b A g,=+2 A g,=+2
€ € €
t t
€. ! g,==2 | € € g g,=—2
A e,=—4 A e,=—4
(1) (2) (3)

Fonte: Autores (2017).

Formag@o de dubletos no nivel &1 = +1 e interagdo dependendo dos valores de 7, € A. Q = 3,0 em todos
0s casos, por isso, os subniveis sdo £, = +4 e e_ = —2. Os pardmetros de acoplamento sdo tais que: (1)
ty #0eA=0;2)t; =0e A #0;(3) 1y, = A #0. & pode assumir qualquer valor. Em cada grafico da
Figura estd demonstrado para quais valores de &, seria possivel CAR ou NT com probabilidade maxima.

Para os gréficos da segunda coluna da Fig. 48, (d), (e) e (f), foram utilizados os parametros
t; =0e A =0,5. Aqui novamente podemos citar a andlise feita no Capitulo 2, onde a Fig. 21
(b) mostrou que, com t, = 0 e A < Q, devemos esperar transi¢oes eletronicas via CAR para
dois valores distintos de €. Conforme demonstrado no esquema (2) da Fig. 49, para Q = 3, os
valores de &, para os quais acontecem as transi¢des entre €1 € £, € 0 SC sdo +2 e —42. Por isso,
no grafico (e), vemos n, aumentar em torno destes valores especificos de ;.

Os resultados (f), (g) e (h) da Fig. 48 sdo parat, = A = 0,5. Os gréficos mostram que o NT
e a CAR acontecem de forma independente quando &, assume o valor necessario. Conforme
aprendemos a partir da andlise dos autovalores do sistema DPQ/SC/Luz na Fig. 21 (c), se 1 #
0, devemos esperar quatro transi¢cdes possiveis para a situa¢do 7, = A < Q. Como demonstrado
no esquema (3) da Fig. 49, os processos de NT e CAR podem acontecer independentemente
pois ndo existe sobreposi¢ao dos canais de condugdo, ja que tomamos £; = +1. Em suma, essa
separacdo entre os quatro valores s6 € obtida quando o acoplamento 6ptico € € suficientemente
maior que os acoplamentos entre os dois niveis de conducdo, isto €, Q > 1, e Q > A, de modo
a superar a interferéncia destrutiva entre os dubletos e os desdobramentos dos niveis devidos a

estes acoplamentos .

2 Para maxima probabilidade de CAR, a energia dos niveis acoplados ao SC devem ser iguais a &, quando

somadas. Neste caso, como g5, = 0, temos €. + &7 = 0 e por isso0, &7 = —&-.
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6.2 Tensao alta

Vamos considerar agora que os reservatorios fermidonicos normais L e R estdo acoplados a
£, € &7, respectivamente, com taxas de tunelamento iguais, I'y = I'g =0, 3.

Para os resultados das Figuras 50 e 51 os potenciais quimicos dos reservatdrios sao tais que
a tensdo aplicada ao sistema € alta (regime de tensao alta, ou High Bias, ja discutido na secao
5.2.1. Na Fig. 50 sdo apresentadas as ocupacdes ni, na € n, em fungdo da variagdo da energia

& e do tempo, nos mesmos moldes da Fig. 48.

Figura 50 — Ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz em func¢ao de &; e do tempo, regime HB, de-

monstrando interacdo com dubletos.

== 0,4

Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes n1, ny e n,, como fungdo de &, e do tempo, regime HB. A escala de cores indica as proba-
bilidades de ocupacdo de cada nivel. Para cada gréfico, &, varia segundo a escala vertical e ¢ segundo a
escala horizontal. O acoplamento 6ptico entre €1 € &, € Q = 3,0. ¢, e A sdo: (a), (b), (¢)t;, =0,5¢
A=0;(),(),Ht; =0eA=0,5(g), (h),{)1t;, =A=0,5 Alémdisso,I';, =T'r =0,3, &1 =+l e

g, = —100. O estado inicial do sistema é |001).

O padrao de oscilacdes invertidas entre n; (a) e n, (c) na Fig. 50 indica transferéncia de
cargas entre €, € 1 por OE. Tal como no caso I' = 0, as interferéncias causadas pelas transi¢oes
via NT entre os dubletos e o nivel £, acontecem para os mesmos valores (+4 e —2) e persistem

durante todo o intervalo observado. As cores escuras observadas para tempos longos em (a) e
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(c) indicam acumulo de carga no PQ 1, exceto quando €, = €., onde 0 aumento de n; diminui
ny. Para estes valores, o comportamento de n; em (b) € praticamente 0 mesmo observado na
Fig. 48, indicando que a ocupacio € diferente de zero mesmo em tempos longos.

Nos resultados da segunda coluna da Fig. 50, o padrdo oscilatério caracteristico de OE
entre €1 e €, se repete entre (d) e (f). Entretanto, em (e), fica claro que as transi¢cdes entre
g7 e o dubleto cessam rapidamente, ndo provocando tanta interferéncia sobre n; e n, como
acontecia para NT. Sabemos que a CAR € interrompida se um dos niveis acumular carga em
relag@o ao outro. n, diminui devido a presenca do reservatério R, enquanto a carga no dubleto
comeca a acumular, devido a entrada de mais cargas a partir do reservatorio L. Esse fluxo s6 é
interrompido quando a OE nao puder mais ocorrer (quando n; e n, forem iguais a 1). Com a
CAR proibida, a ocupacgdo de n; vai a zero, pois ug € muito menor que os valores que estamos
considerando para €, (para CAR, +2 e —4) de modo que ndo € possivel entrada de carga no

nivel.

Figura 51 — Correntes no sistema DPQ/SC/Luz em funcdo de &, e do tempo, regime HB, de-

monstrando interacdo com dubletos.
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Fonte: Autores (2017).

Correntes I e Ig como fun¢do de &, e do tempo, regime HB. As cores descrevem os valores das corren-
tes. As variacdes de &, e t estdo dispostas nas escalas vertical e horizontal de cada grafico, respectiva-
mente. Q = 3,0 e os outros pardmetros de acoplamento sdo: (a)e (b) 1, =0,5¢e A=0;(c)e(d)z, =0e
A=0,5;(e)e(f)t, = A =0,5. Outros pardmetros sdo: I', =T =0,3, &1 =+l e g, = -100.
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Os gréficos (g), (h) e (i) da Fig. 50 combinam exatamente os padrdes encontrados nas
primeira e segunda colunas. Na comparagdo direta entre os dois efeitos, no regime de HB, o
NT entre os dubletos e £, € mais favordvel que a CAR, que contribui durante pouco tempo no
transporte.

Na Fig. 51 temos correntes /7, e I respectivas as ocupacdes da Fig. 50. Sendo assim (a) e
(b) correspondem aos resultados para s, = 0,5A =0, (c)e (d) paraA = 0,57, = Oe, (e) e (f),
parat, = A =0,5.

Parar, = 0,5e A = 0 em (a) e (b), as correntes I e I sdo iguais e positivas quando &;
assume valores proximos de +4 e —2. Corroborando as conclusdes sobre as ocupagdes em (a),
(b) e (c) da Fig. 50, uma corrente constante nao-nula se estabelece para tempos longos.

Ja os resultados de (c) e (d) da Fig. 51, onde A = 0,5 e ¢, = 0, mostram, por comparacdo
com (d)-(f) da Fig. 50, que I;, e Ig vao a zero quando as transi¢oes por CAR sdo interrompidas
(note que a Ig tem 0 mesmo padrdo de ny).

Quando o NT e a CAR sdo possiveis, casos (e) e (f) da Fig. 51, as correntes também
demonstram independentemente os fendmenos de NT e CAR de acordo com €;. Note que
durante toda a evolugdo das correntes nos grificos da Fig. 51, I} e Ig sdo sempre positivas. Pela
convengdo de sinais que adotamos, da forma como os reservatorios sdo configurados no regime
HB, obtemos o sentido de deslocamento das cargas esperado, da esquerda para direita (L —
DPQ — R).

6.3 Tensao zero

Sao apresentados nesta se¢io os resultados para o sistema DPQ/SC/Luz submetido a tensao
zero - ZB, com u;, = pugp = 0. As ocupacdes sdo mostradas na Fig. 52 e as correntes na
Fig. 54. Os potenciais quimicos sdo yu; = ur = 0. Exceto pela tensdo aplicada (ZB) e,
consequentemente, os valores iniciais de ocupacgdo, todas as configuracdes sd@o semelhantes as
das Fig.s 50 e 51.

Em comparacdo com as Figuras 48 e 50 vemos que n, na Fig. 52 é modificada especialmente
para &2 < 0. Note que em todos os graficos, n, é majoritariamente colorido de preto para
gy < 0. Isso ocorre devido a entrada de carga no nivel &, proveniente do reservatério R, visto
que & < ugr = 0. Dito isso, vamos analisar separadamente os resultados da Fig. 52.

Os esquemas da Fig. 53 mostram como acontecem as transi¢des quando £, assume a energia
g, =+4,comt, =0,5¢e A =0. As transi¢cdes por OE entre &, € &1 vao permitir que o subnivel
ey seja populado (1). Na presenca de NT, essa carga pode ser transferida a &, que estd em
ressonancia (2). Com &, > ug, a carga em &, pode sair pelo reservatério R (3) deixando o
sistema pronto para repetir este mesmo ciclo de transi¢des. Isso € o que nos dizem os gréficos
de ocupacdo em (a), (b) e (c) na Fig. 52 para valores proximos de g, = +4. A andlise do
esquema da Fig. 53 também € suficiente para compreendermos o que € observado para das

correntes I e Iz em (a) e (b) da Fig. 54: para &g, = &4, I e Iz assumem valores positivos
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Figura 52 — Ocupagdes no sistema DPQ/SC/Luz em funcio de &; e do tempo, regime ZB, de-
monstrando interacdo com dubletos.

— 04

Fonte: Autores (2017).

Ocupagdes nj, ny € n,,, como funcio de &, e do tempo, regime ZB. As cores indicam as ocupagdes de
cada nivel. Em cada grafico temos varia¢do de &> na escala vertical e ¢ na horizontal. Q = 3,0e7, e A
sdo: (a), (b), ()1, =0,5e A =0;(d), (e), )1, =0e A =0,5;(g), (h), () 1, = A =0,5. Além disso,
I'n =TgR =0,3comeg; =+1ee, =-100.

durante todo o intervalo observado, evidenciando mais uma vez o deslocamento liquido de
cargas no sistema da esquerda para a direita.

As ocupagdes em (a), (b) e (c) na Fig. 52 também demonstram uma alteracdo quando
gy = e_. Alteragdo esta que também estd representada nas correntes I; e Ig nos gréficos (a)
e (b) da Fig. 54 para valores de &, proximos de —2. Com o auxilio dos esquemas da Fig. 55
podemos compreender porque esté alteracdo nao é duradoura como quando &; = &,.

No primeiro esquema da Fig. 55 esta representada a transi¢cdo entre &, € €1 por OE, que
produz as oscilacdes observadas nos graficos (a) e (c) da Fig. 52. Como o nivel &;, com essa
energia (—2) ja estd ocupado inicialmente, existe uma possibilidade de NT com o subnivel _
e, por isso, vemos uma pequena e breve diminuicdo de np no grafico (b) da Fig. 52. Por
causa dessa pequena redugdo da ocupacio € que visualizamos o surgimento de uma pequena
corrente /g negativa para &, = —2 no grafico (b) da Fig. 54. Com o passar do tempo as
ocupacdes n; e np saturam em 1 devido as transi¢des Opticas e a inje¢do de cargas provenientes
do reservatorio. Isso faz com que I se anule para tempos acima de ¢ = 10. Por outro lado, o

esquema (2) da Fig. 55 mostra que a corrente I; € diferente de zero durante um certo tempo
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Figura 53 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando NT entre &, e &, para sistema em ZB.

(1)e,=e, (2)e,=e, (3)e,=¢.
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| &2 NT B | &
[I— :
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Fonte: Autores (2017).

Transi¢des por NT entre €, e &, para o sistema DPQ/SC/Luz em ZB. (1) mostra a transi¢cdo por OE
entre £, e £1. Em (2) estd representada a transicao entre £, e £ por NT. Em (3), surge uma corrente /g
positiva com a saida da carga para o reservatorio R.

Figura 54 — Correntes no sistema DPQ/SC/Luz em fun¢do de &, e do tempo, regime ZB, de-
monstrando interacdo com dubletos.

Fonte: Autores (2017).

Correntes I e Ig como fungdo de &, e do tempo, regime ZB. Os valores das correntes sdo indicados
As variagdes de &, e t sdo mostradas nas escalas vertical e horizontal de cada grafico,
respectivamente. = 3,0 enquanto 7, € A sdo: (a)-(b)t, =0,5¢ A =0;(c)-(d) 7, =0e A =0,5; (e)-(f)
tg = A =0,5. Outros pardmetros sdo: I'y, =I'g = 0,3, &1 = +1 e g, = —100.

pelas cores.
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para £, = £_, mas que também converge para valores proximos de zero para tempos longos.
No item (3) compreendemos que isso acontece porque a transi¢do por OE também € bloqueada

pelo acumulo de cargaem ¢, e €.

Figura 55 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando NT entre &, e £_ para sistema em ZB.

v
®—
s
Y
B
B

Fonte: Autores (2017).

Transi¢des por NT entre _ e &, para o sistema DPQ/SC/Luz em ZB. (1) Transicao entre &, e | por OE.
&, estd ocupado inicialmente devido a posicdo do nivel em relagdo a ug. (2) Com o nivel &_ populado
por OE, o NT com ¢; fica bloqueado porque ambos estido ocupados. (3) O fluxo de cargas através de L
¢ interrompido pelo acumulo de carga em &;.

Os gréficos (d), (e) e (f) da Fig. 52 consideram as modificacdes das ocupagdes por transi-
coes via CAR. Novamente temos comportamentos distintos para g, > 0 e &5 < 0. Sendo assim,
vamos utilizar outros dois esquemas: na Fig. 56 temos o caso £y = —¢_ e na Fig. 57 conside-
ramos £y = —&;. Esses esquemas também vao auxiliar no entendimento dos comportamentos
observados para I e Ig nos gréficos (c) e (d) da Fig. 54.

No esquema da Fig. 56 demonstramos que o aumento pequeno de n; no gréfico (e) da Fig.
52 se deve ao bloqueio da CAR. Com &, > 0, a ocupacdo inicial deste nivel é préxima de zero.
Antes da transi¢do de €, para g1 por OE, existe uma pequena probabilidade de que um par de
Cooper se separe no SC e ocupe simultaneamente os niveis e_ € £, = +2 (esquema 1). Essa
pequena probabilidade € que faz com que n, ndo seja exatamente zero para este valor da energia
&7. Como em (2) o nivel e_ € ocupado por OE, &; fica com uma carga diferente de e_. Note
que & > Ug, logo a ocupagdo inicial deste nivel € zero. Dessa forma, a CAR fica bloqueada.
As correntes I; e Ig convergem para zero nos graficos (c) e (d) da Fig. 54 quando &, = +2.
I, pelo acumulo de carga em g e &, e, Ig, porque o nivel & estd vazio. Inclusive, os rastros
laranja na corrente Ir grafico (d) mostram que a proximidade entre £, = +2 e ug = 0 pode
permitir entrada de carga no PQ 2, devido a largura do nivel &,.

Com o auxilio dos esquemas mostrados na Fig. 57 € possivel compreender como surge uma
corrente /g negativa e persistente no tempo na Fig. 54 (d), ainda que &, = —4, ou seja, menor
que ug. O grafico de np em (e) da Fig. 52 mostra que o nivel &, estd sendo continuamente
esvaziado. Simultaneamente, uma corrente /g negativa surge no grafico (d) da Fig. 54. O

que fica claro pelos esquemas da Fig. 57 € que, depois que o subnivel €, € populado por OE
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Figura 56 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando CAR entre &, e £_ para sistema em ZB.

(2)82:—5
- CAR Iy
[Ap— *[f [
2 _"Kx A W
........ &

Fonte: Autores (2017).

Transi¢des por CAR entre e_ e &, para o sistema DPQ/SC/Luz em ZB. (1) Transi¢ao entre ve,, e & por
OE. Comt, = 0 e A # 0 pode ocorrer uma transi¢ao entre e_ € &, = +2 por CAR. (2) As ocupagdes
diferentes entre £_, ocupado por OE, e £, com energia maior que g, bloqueiam a CAR. (3) I vai a
zero pelo acumulo de carga em € e €, e Ir porque o nivel &; estd desocupado.

Figura 57 — DPQ/SC/Luz: Esquema demonstrando CAR entre &, e £, para sistema em ZB.

Fonte: Autores (2017).

Transi¢cdes por CAR entre ¢, e &, para o sistema DPQ/SC/Luz em ZB. (1) Transicdo entre &, e £ por
OE. &) estd ocupado inicialmente pois &7 < ug. Neste caso, a CAR pode acontecer entre €4 € £, = —4.
(2) As ocupagdes iguais em €., ocupado por OE, e &;, ocupado pelo reservatério induzem a CAR. (3)
Com a formacdo de um par de Cooper em &, no SC, os niveis €, € &; ficam livres. Esse processo
continua indefinidamente, fazendo Iy, positiva e Ir negativa.

(esquema 1), um par de Cooper pode ser formado pela juncdo dessa carga com a carga no
nivel &2 (esquema 2), populado pelo reservatorio R. Como o SC esta aterrado, esse processo
acontece repetidas vezes, gerando uma corrente I, positiva e uma corrente /g negativa - de R
para o sistema.

Mais uma vez, os efeitos individuais do NT e da CAR sobre ocupacdes € correntes apare-
cem combinados nos graficos das terceiras colunas das Figuras 52 e 54, para as quais fizemos
ty = A =0,5. De fato, cada processo de transi¢cdo consegue gerar, para um valor especifico de
&7, correntes persistentes € ndo-nulas, em um regime de tensdo para o qual esse ndo € o com-

portamento esperado. Quando a tensado aplicada € zero, espera-se que as correntes sejam nulas
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no regime estaciondrio, o que claramente ndo € o caso quando observamos os graficos (e) e (f)
da Fig. 54 para g, = +4.

Por fim, falta comentar que, nos graficos da corrente Iy (b), (d) e (f), é possivel observar
modificacdes na correntes para &, = 0. Essas transi¢des acontecem porque g, entrou em res-
sonancia com o maximo de energia do reservatorio (2 = ug), 0 que provoca transigdes entre
estes dois niveis. Nos gréficos (b), (e) e (h) da Fig. 52, uma fina linha laranja surge para €, = 0,
mostrando que o valor estaciondrio de n, € constante em 0, 5.

Fica evidente neste capitulo que a presenca dos dubletos de Autler-Townes influencia no
transporte eletronico através do sistema. No regime ZB, especificamente, conseguimos encon-
trar uma configuracao onde a reflexdo de Andreev cruzada acontece através de um canal distinto
formado pelo acoplamento de &, a um dos niveis que formam o dubleto, com a observacio de
uma corrente persistente, ndo-nula inclusive no regime estaciondrio, direcionada dos reservato-

rios fermidnicos para o sistema.
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7 Conclusoes

Neste trabalho utilizamos o formalismo de func¢des de Green de nao-equilibrio para estudar
o transporte de cargas em uma jun¢do PQ-SC-PQ, também conhecida como separador de pares
de Cooper (Cooper-Pairs Splitter).

Inicialmente, contemplamos o dispositivo formado apenas pelo acoplamento de reservat6-
rios fermidnicos, normais e ndo-interagentes, aos PQs que compde a juncao (DPQ/SC). Ana-
lisando a evolucdo temporal das ocupacgdes eletronicas dos PQs (n; e ny), fomos capazes de
identificar assinaturas dos mecanismos de espalhamento que ocorrem através da juncdo. A ana-
lise da fase entre as oscilagdes de Rabi que surgem para cada nivel indica que, se a fase entre
ni e ny é m, ocorre tunelamento ressonante (NT) e, se a fase entre as oscilacdes € zero, ocorre
reflexdo de Andreev cruzada (CAR). Os resultados também demonstram que a configuragcao
inicial do sistema, com um nimero par ou impar de cargas nos PQs, determina qual dos dois
processos predominard sobre a dindmica observada.

Além disso, observamos o efeito das diferentes configuragdes de energia dos PQs sobre as
oscilacdes das ocupagdes. Para o sistema desacoplado dos reservatorios (I' = 0), a configuragdo
energética dos niveis implica em mudangas na amplitude de probabilidade das ocupagdes em
funcdo do tempo. Por exemplo, o aumento da diferenca entre as energias dos niveis diminui
a probabilidade do NT. Por outro lado, para a ocorréncia de CAR, verificamos que as energias
devem ser antissimétricas (iguais, com sinais opostos) para garantir a mdxima probabilidade
do processo de transferéncia. Estudando a influéncia de diferentes tensdes fonte-dreno (bias)
aplicadas ao sistema, observamos que o papel da configuracio energética adotada muda de um
caso para outro, pois as ocupagdes iniciais de cada PQ sdo alteradas de acordo com a relacao
entre o potencial quimico do reservatdrio e a energia do nivel diretamente acoplado.

Adicionalmente, adaptando o sistema DPQ/SC para interacdo com uma excitacdo optica,
propusemos a insercdo desta jungdo na estrutura de um fotodiodo. Neste caso, o sistema de-
nominado como DPQ/SC/Luz é composto efetivamente por trés niveis eletronicos. Um nivel
na banda de valéncia do PQ 1 se acopla a um reservatério fermidnico a esquerda, enquanto o
nivel de condugdo do PQ 2 se acopla a um reservatério fermidnico comum a direita. Um nivel
na banda de conducio no PQ 1 se conecta ao PQ 2 através do SC e pela excitagdo Optica ao
nivel na banda de valéncia. Aplicando luz laser sobre o PQ 1 foram observados diversos efei-
tos interessantes, conforme descrevemos a seguir, que surgem de acordo com a relagdo entre a
intensidade do laser aplicado (€2) e a intensidade dos acoplamentos entre os niveis de conducao
(4 € A) nos dois PQs.

Quando a intensidade do laser aplicado é consideravelmente menor que a intensidade dos
acoplamentos entre os dois PQs (2 < 7, € Q < A), foi observado um padrao de oscilagbes que
mostra uma inversao periddica entre os processos de CAR e NT.

Quando as intensidades dos acoplamentos sdo comparaveis (Q ~ 1, e Q ~ A), foram obser-
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vados comportamentos interessantes, especialmente para o regime de bias zero. Neste encon-
tramos situacdes em que os valores estaciondrios das correntes elétricas sdo diferentes de zero,
embora esperado inicialmente que convergissem para zero. Na situacdo limite em que os trés
acoplamentos sao idénticos, foi observada a maior amplitude da corrente de entrada, entre o re-
servatorio da esquerda e o PQ 1, acompanhada da supressao da corrente de saida, entre o PQ 2 e
o reservatorio a direita - embora o PQ 2 ndo esteja vazio. O resultado demonstra indiretamente
a formacgdo de uma corrente supercondutora através da associag@o entre a foto-excitacio e os
fendmenos de espalhamento na jungdo (NT e CAR). Esse resultado nao foi verificado para um
regime de bias alta. Além destes resultados, no regime de acoplamentos comparaveis, ¢ digna
de nota também a observagdo da formacdo de um padriao de pulsos quadrados na corrente de
saida em um regime de tensdo alta, ao se desconsiderar a presenca do SC.

Por fim, quando o acoplamento radiagdo-matéria € mais forte que os demais acoplamentos
entre os PQs e 0 SC (Q > 7, € Q > A), observamos nas correntes e ocupagdes como fungido do
tempo e da energia do PQ 2, a separacdo dos niveis opticamente excitados no PQ 1 em dubletos
de Autler-Townes. A evidéncia desse desdobramento dos niveis eletronicos € a observacao
de NT e CAR mediadas pelo laser aplicado, através dos niveis esperados para composicao
do dubleto. Os niveis sdo funcio da frequéncia de Rabi associada as oscilacdes. O nivel de
conducdo no PQ 2, fracamente acoplado ao PQ 1 e ao SC, executa a funcdo de provar a formacao
do dubleto a0 mesmo tempo em que forma novos canais de condugdo de carga.

Este € o primeiro trabalho a analisar a separacdo de pares de Cooper assistida por fétons em
uma jun¢do PQ-SC-PQ, em regime de ndo-equilibrio. Um artigo com estes resultados tedricos
estd em fase de elaboracdo!. A inclusdao de um SC em um fotodiodo hibrido de PQs, permite
observar novos mecanismos de formacao de fotocorrente e sugere novas possibilidade de apli-
cacoes. Por isso, esperamos que a publicacao futura de nossos resultados estimule o surgimento
de propostas experimentais que explorem o potencial do sistema para aplicagdes tecnoldgicas.

Como propostas futuras para este trabalho, citamos o tratamento do transporte com resolu-
¢do de spin, que pode demonstrar a potencialidade de um dispositivo semelhante para a spin-
tronica. A relacdo com os dubletos também faz promissora a ideia de incluir uma tensdo de
gate varidvel no tempo sobre o PQ 2, com intuito de melhor aproveitar os multiplos canais de

conducio.

I ASSUNCAO, M. O.; SOUZA, F. M. Crossed Andreev reflection via Autler-Townes doublet in a quantum
dot-supercondutor junction. Em elaboragao.
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APENDICE A — Derivacédo do hamiltoniano
da Eqg. (2.1) a partir do modelo de Majorana

E possivel demonstrar algebricamente que o hamiltoniano 2.1 esté diretamente relacionado

ao hamiltoniano:

Hy = %M+sdde+ingn2+A(d—d*)m. (A1)

O Hamiltoniano H), descreve dois Majorana bound states (MBSs), ou estados ligados de
Majorana, nas extremidades de um fio quantico supercondutor acoplado a um PQ semicondutor
(referéncias (58)).

Os operadores 171 € 172 sdo operadores que representam os quasi-férmions de Majorana,
cuja principal propriedade é n = n*. O hamiltoniano A.1 descreve um sistema com dois desses
férmions acoplados através do pardmetro A a um tnico nivel eletronico de energia £; em um PQ,
com operadores de criacio e aniquilacdo de férmions nesse nivel sendo d' e d. Além disso, o
acoplamento dos MBSs através do nanofio € determinado pelo parametro €),. Podemos escrever

os operadores 7171 € 7 em funcdo de operadores fermidnicos usuais f da seguinte maneira:

f+ /T
mo= , (A.2)
V2
i(f =fh
n2 - (A.3)
V2
Os operadores f e f' respeitam as relacdes de anticomutagio fermidnicas usuais:
{(f,.f} = 0->ff=0,
L = 0 1 =0,
(Lf = 1o fff=1-11f. (A4)
Vamos tomar o hamiltoniano do sistema DPQ/SC na equagdo (2.1) do capitulo 2:
Hsi = eid]d\ +exdids +t,didy + t;d}dy + Adld] + A dady. (A.5)

Invertendo as relacdes A.2 e A.3 encontramos as definicdes dos operadores de criagdo e
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aniquilacio f e f, em fungio dos operadores de Majorana, 771 e 772

ni—in2

- , A6
/ V2 (8.6)
Po_m + i772. A7

! V2 (&7

Assumindo que f e f7 sdo operadores equivalentes de d; e di, respectivamente, podemos
substituir as relagdes A.6 e A.7 no hamiltoniano A.5. Apds aplicarmos a propriedade distribu-

tiva temos:
£l . . t .
Hsi = — (n% + imima — inamy +03) + exdydy + % (mdy +inada) +

*

t—q (d;nl - id;nz) + A (Uld; + iﬂzd;) + A

d —id . A8
NG NG \/5( 211 —idan2) (A.8)

Podemos definir algumas relacdes de anticomutagdo envolvendo 171 € 1;:

,  [di+dl\[di+d] :
nm.m} = nmm+mm =2n7=2 NG NG ={dy,d;} =1,
2 dy — d: i - le +
{n2,m2} = mam2+mam2 =205 =2{i NG i NG = —(-{d1.d}}) = 1;
(di +d})i(d - df)
num} = mna+nm = 5
i(di—dl)(di+d) ;
+ ( 1)2( ) 5 (d1d]] - [dr.d]]) = 0;
{nimt = 0-mina=-nam. (A.9)

Substituindo A.9 no hamiltoniano parcial A.8 e fazendo 7, = 1, e A = A™

E . 4
Hg = ?1 (1 +2inin2) + Szd;dz + % (—d2771 + d;m) +

% (~damz = dym2) + —= (domi = dm ) + % (~dam2 = dyma) . (A10)

S >
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Para inverter a ordem dos operadores em A.10 foi preciso calcular: {d>,n1} = 0, {d2,172} =
0, {d},m} = 0e{d}.m} = 0.
Se tomarmos os acoplamentos como 7, = —A4/ V2 e A = +1/V2, as energias €] = ey ¢

& =¢gg,comdy=de d; =dT, chegamos a:

A i +
+’7(dn2 +din) - ’?(dn2 +dina) + e4d'd. (A.11)
Ap6s alguma simplificagdo da equacdo A.11 teremos:

H = ieymins +A(d—dHn + %M +eqdid. (A.12)
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APENDICE B — Transformagéo unitaria
sobre 0 hamiltoniano da Eq. (2.5).

Neste apéndice apresentamos a transformacio unitéria realizada sobre o hamiltoniano do
sistema DPQ/SC/Luz (ponto quantico duplo acoplado a um supercondutor com aplicacio de
luz) Hy Eq. (2.5) no capitulo 2, com o intuito de remover as exponenciais temporais que acom-
panham os termos 6pticos (com ). O hamiltoniano em questdo estd escrito em uma base de
muitos corpos, para a qual os indices dos vetores {|nnyn,)} representam as ocupagdes dos ni-
veis €1, & € €, respectivamente. Como nosso modelo contempla apenas um indice de spin, a
base em questdo € formada por oito vetores: {|000) [100) |010) |001) |101) [011) |110) |111)}.
Rescrevemos aqui o hamiltoniano:

H; = £1]100)(100] + £2|010)<010] + &,|001)001| + #,]100)¢010] + A[110)000|
+1,]010)(100] + A*|000)(110] + Qe ™@11100)(001]| + Q™! |001)(100]
+ (g1 + &2)[110)(110] + (&2 + &,)|011)011] + (&1 + &,)|101){101|
+14[101)011] + A[111)X001] +7,[011)<101] + A*|001){111]
+ Qe @ T10)011] + Q*e™™@011)(110] + (1 + &2 + &£,)[111)(111]. (B.1)

A partir de (B.1) desejamos obter um hamiltoniano transformado H, tal que:

N dUu
H,=UHU" + iUTE. (B.2)

Para desenvolver o primeiro termo da equagdo (B.2) e encontrar a transformacdo unitaria U

podemos utilizar o lema de Baker-Hausdorft:

OO = i 6]+ S (6 6]+ S (a6 6]+ B

Vamos definir G a partir dos elementos diagonais da base:

G = 21]100)%(100] + 2,]010)(010] + A3]001)¢001| + A4]110)(110] + A5/011)(011]
+ A6101)(101] + A7|111){111] + Ag|000)<000]. (B.4)

Agora calculamos o comutador [G, HS] (termo por termo):
A1 [1100)100], H] = A4 (tq|100)<010| - tf1|010><100| + Qe “1100)(001| — Q*e”“”lOOl)(lOOI),
A2 [1010)010], Hy] = 4> (—tq|100><010| + tZIOlO)(lOOI) ,

A3 110010011, Hy] = A3 (~Qe ' [100)(001| + Q7" |001)(100] — A|111)(001] + A*|001)(111]) ,
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A4 [1110)110], H,] = A4 (+A|110)(000| — A*]000X110] + Qe |110%011] — Q*e™ ™ |011)(1 10|) ,
s [[011XO011], H,] = As (—tq|101>(011| +£5]011)(101] — Qe™[110)011] + Q*e+"wf|o11><110|) ,
A6 [1101101], H,] = A4 (+tq|101>(011| _ z;;|011><101|) ,

A7 [I1T1X111],Hg] = A7 (+A]111)¢001] — A*|001){111]),
A3 [1000)¢000|, H,] = Ag (—A[110)000] — A*[000){110]) . (B.5)

A soma de todos os resultados em (B.5) serd usada como resultado do primeiro comutador

do lema (equacao (B.3)), isto é:

|G, H,] = 1 (£41100%010] - £5]010)X100] + Qe™[100(001| — Qe |001)(100] )
+ A2 (~41100)010] + £1010)(100])
+ A3 (—Qe™“1100)001] + Q"¢ [001)(100] — A|111)001] + A*|001)(111])
+ A4 (+AI110)000] — A*J000)(110] + Qe [110)(011] — Q"e*'|011)(110])
+ A5 (—tgl101)011] +£5]011)101] — Qe™ [ 11001 1] + Q™ |011)110] )
+ A6 (+1gl101)011] = £3]011)101]) + A7 (+A[111)(001] - A*|001)(111])

+ Ag (—A[110)(000] — A*|000)(110]) . (B.6)

Na expressao (B.6) alguns termos (sem dependéncia temporal) podem ser cancelados. Para

tanto, algumas relacdes entre os valores de A; podem ser tragadas:
A1 = 1y, A3 = 17, A3 = -1
A4 = Ag, As = —Ay; As = dg. (B.7)

Se fizermos /11 = /1(), entﬁo, /12 = /lo, /13 = —/1(), l4 = /10, /15 = —/7.0, /16 = —/10, /17 = —/1()
e Ag = Ag. Com esses indices determinamos quem € o operador G em (B.4). Dessa forma

podemos escrever o operador de evolugao U:

U = exp(ido[+]100)¢100] + [010)<010| — |001)001]| + [110){110|
—[011)011] = [101)¢101| = [111){111] + |000)<000I]). (B.8)

Agora calculamos os comutadores para o lema em (B.3). O primeiro é:

[1] = [G.H,| = 2Qe™"|100)001] - 2Q"¢**|001)(100]

+2Qe™ N 110)(011] — 2Q* e |011)(110]). (B.9)
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O segundo:
[2] = [ [G H. ]] = [(’},[1]] = (4Qe™ @ 100)(001| + 4Q* e |001)(100

+4Qe 11001 1] + 4Q% e 011)(110]). (B.10)
O terceiro comutador em (B.3)fica:

31 = [G.[G.[G.H,]]] = [6.[21] = (8Q¢™[100)001] — 8Q*"¢* " |001)(100]

+ 8Qe ! 110)(011] — 8Q* e '|011)(110]). (B.11)

Reescrevendo o lema em termos de [1], [2] e [3] teriamos:

292 393

O HETO = H o+ id [1]+ S 21+ S B+ . (B.12)

Fazendo as devidas substitui¢cdes:
O 76 = F' 1 Qe@!100)(001| + Q* et |001)(100]
+ Qe I 110)011] + Q™ |011)(110] + i1g2(Qe™ " [100)(001| — Q*e*'1001)(100|

292
A ‘ i“A54 . ;
+ Qe 110)(011] — Q*e™|011)(110]) + 2—'0(Qe_"”t|100)<001| + Qe 1001)(100]

3/13

+ Qe HI0)01T] +Q7e 01 1)(110]) + —=(Qe ™ [100)(001] - Q"¢ |001)100]

+ Qe 110%011] — Q ™ |011%110]) + ..., (B.13)

’ ~ . . ~ . .
nesse caso, H sdo os termos do hamiltoniano (B.1) que ndo acompanham exponenciais tempo-
rais (estes foram escritos explicitamente como parte do termo Hy na equagdo (B.12). Reunindo

termos similares em (B.13) teremos:

2+3!

41212 8343
(0 g =G0 — H, + Qe™'|100)(001| (1 +2ido + 04

4itag  8iPAg
+ Qe |001X1001 {1 - 2ido + —;, T

2+3!

425 8i*A3
+ Qe 110011 {1 + 2idg + +

(B.14)

412/12 813/13
+ Qe N011X110] [ 1 = 2idy + 5 =0
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Sabendo que 1p = wt/2, reescrevemos 0s termos entre paréntesis em (B.14):

2i 9] 2 -3 3
| — iwt N 4i~(wt) _ 8i° (wt) )
2 4.2! 8.3!

) 2 .3 3
G Cl)) +) (B.15)

(1—iwt+ S TRRY

que é a expansio de uma funcio exponencial ¢!, Sendo assim, (B.14) fica:

¢ Hye 0% = H + Qe 1100001 ] + Q*e™'|001)(100]e ™"
+ Qe 110011 |e ™ + Q* e |011)(110]e~", (B.16)

onde as exponenciais se cancelam.

O segundo do termo do (B.3) pode ser calculado lembrando (B.8):

it < ol 561 00 116,
t

L ~ 0 — i
dt 2 2 2

+dU
iU'E = %[IlOO)(lOOI +1010)¢010] — [001)<001| + [110){110|

= [011)011] = [101)<101| — [111){111] + [000)<000]]. (B.17)

A consequéncia dessa transformagdo € o surgimento de um termo +w/2 nos termos da diagonal.
Finalmente, o hamiltoniano H; transformado € dado pela soma dos resultados (B.16) e

(B.17). Na forma matricial temos:

[ 632 0 0 0 A 0 0 0
0 =6/2 Q° 0 0 0 0 A
0 Q §/2 1 0 0 0 0
4 = 0 0 1 62/2 0 0 0 0
A* 0 0 0 (Qey+61)/2 Q* 0 0
0 0 0 0 Q (2ey — 61)/2 r 0
0 0 0 0 0 ty (2e3 — 82)/2 0

0 A* 0 0 0 0 0 (2e2 — 63)/2 |

(B.18)

aqui substituimos 4| = wiy, — w, 02 = Wy — 01 € 03 = 2&] — Iy, sendo wy; = € — &) €

Wiy = &1 — &Ey.
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