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4
Resultados numeéricos. Analise e discussoes

Este capitulo ¢ dedicado a apresentacao e discussao dos resultados
numeéricos obtidos com base no desenvolvimento tedrico que apresentamos
nos capitulos anteriores. A primeira secao é dedicada aos resultados de
equilibrio, onde apresentamos um rapido estudo das curvas das DOS’s e das
cargas nos PQ’s, obtidas para as configuracoes em série e em paralelo. Os
resultados para o sistema fora do equilibrio comecam a ser abordados ja na
segunda secao, onde detalhamos o processo de carga e o comportamento da
corrente num sistema mais simples, de um tnico PQ. Este calculo tem como
objetivo comprovar que a teoria desenvolvida se reduz ao resultado conhecido
de um sistema de um PQ?. Na terceira secao discutimos os resultados fora
de equilibrio para dois PQ’s associados em paralelo, e na quarta, para dois

PQ’s associados em série.

4.1 Densidade de estados e carga eletronica para o sistema de
PQ’s em equilibrio termodinamico. AssociacOoes em série e
em paralelo
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Figura 4.1: Carga eletronica em fun¢do do nivel de Fermi para os PQ’s ndo correlacionados
e associados em série. Os PQ's se carregam nas autoenergias €1 = 0.5 e e = —0.5,
referentes aos PQ’s 1(linha preta) e 2(linha vermelha), respectivamente.
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Figura 4.2: DOS para os PQ’s n3o correlacionados e associados em série. Os picos ocorrem
justamente nas autoenergias €7 = (0.5 e €2 = —0.5, referentes aos PQ’s 1(linha preta) e
2(linha vermelha), respectivamente.

Nesta secao apresentaremos os resultados autoconsistentes obtidos
para a carga e para a DOS nas configuracoes de PQ’s descritas no segundo
capitulo(figuras(2.1) e (2.2)). Na obtengao destes resultados consideramos
um regime no qual as interagoes coulombianas U; nos PQ’s sao infinitas.
Quanto as interacoes Uy entre os PQ’s consideramos duas situagoes: uma
na qual esta interacao é nula e outra na qual também é infinita.

Nos dois primeiros graficos, mostrados nas figuras (4.1) e (4.2), temos,
respectivamente, as curvas para a carga e para a DOS no sistema de PQ’s em
série(figura(2.2)). Consideramos as autoenergias nos reservatorios, €, e €g,
inicialmente em zero de modo que, com o termo de hopping escolhido t = 1.0,
as bandas de energia da esquerda e da direita tenham uma largura de quatro
unidades de energia, comecando em —2.0, centrada em 0.0, e terminando
em 2.0. O nivel de Fermi nos reservatérios é feito variar desde o fundo da
banda(em —2.0) até seu topo(em 2.0). Os resultados mostram que, quando o
nivel de Fermi nos reservatérios alcangam a autoenergia €;(i = 1,2) nos PQ’s,
escolhidas ¢ = 0.5 e e = —0.5, a DOS cresce abruptamente(figura(4.2))
e o PQ se carrega(figura(4.1)). Como, neste caso, nao consideramos a
interacao entre os PQ’s, o processo de carga em cada um deles se da de
forma independente. Quando trabalhamos com a situacao limite em que
U, e U, sao infinitas, nao podemos ter mais do que um unico elétron em
cada PQ e, como mostra a figura (4.1), a carga por spin se estabiliza em

0.5. Quando a interacao Uiy deixa de ser nula, o processo de carga deixa de
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Figura 4.3: Carga eletronica em fungdo do nivel de Fermi para os PQ's fortemente
correlacionados e associados em série. Os PQ's se carregam nas autoenergias €7 = (0.5
e €3 = —0.5, referentes aos PQ's 1(linha preta) e 2(linha vermelha), respectivamente.
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Figura 4.4: DOS para os PQ’s fortemente correlacionados e associados em série. Os picos
ocorrem justamente nas autoenergias €1 = 0.5 e €5 = —0.5, referentes aos PQ’s 1(linha

preta) e 2(linha vermelha), respectivamente.
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Figura 4.5: Carga eletronica em fun¢do do nivel de Fermi para os PQ’s ndo correlacionados
e associados em paralelo. Os PQ's se carregam nas autoenergias €; = 0.5 e €9
referentes aos PQ's 1(linha preta) e 2(linha vermelha), respectivamente.
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Figura 4.6: DOS para os PQ’s n3o correlacionados e associados em paralelo. Os picos ocorrem

2(linha vermelha), respectivamente.

justamente nas autoenergias €, = 0.5 e € = —0.5, referentes aos PQ’s 1(linha preta) e
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ser independente. No limite em que esta interacao se torna muito grande a
energia necessaria para que mais de um elétron seja adicionado no sistema
se torna infinita e os dois PQ’s passam a compartilhar um tunico elétron. De
fato, analisando o resultado da figura (4.3) observamos que, durante todo
o processo pelo qual o sistema vai sendo carregado, a soma das cargas nos
PQ’s é menor do que 0.5 e que, na faixa de energia em que os dois niveis ¢;
e €9 se encontram por baixo do nivel de Fermi dos reservatoérios, a entrada
de carga num destes PQ’s estd diretamente relacionada com o escoamento
de cargas do outro. Na figura (4.4) mostramos o resultado que obtivemos
para as DOS do sistema, que é similar ao obtido para o caso em que Uy, = 0.
Destacamos neste resultado a dependéncia entre a largura das curvas obtidas
e a quantidade de carga nos PQ’s. No caso, a curva da DOS no PQ com mais
carga(linha preta) se mostra mais larga do que a obtida para o P com menos
carga(linha vermelha). Esta dependéncia esta associada ao peso estatistico
G277 Termos com polos bem localizados

de cada termo do somatorio 3,3, Gy
w = €;, que contribuem para uma DOS mais estreita, tem peso 1 — n; e sao
tanto maiores quanto menos carga existir no PQ. Por outro lado, termos nao
tao localizados como, por exemplo, o de polo em w = ¢; + U; + 2U;5, obtido
para o = § = v = 1 e que contribuem para uma DOS mais larga, tem peso

n; e aumentam com a quantidade de carga no PQ.
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Figura 4.7: Carga eletronica em fun¢do do nivel de Fermi para os PQ's fortemente
correlacionados e associados em paralelo. Os PQ’s se carregam nas autoenergias €, = (0.5 e
€9 = —0.5, referentes aos PQ’s 1(linha preta) e 2(linlha vermelha), respectivamente.

Os resultados, com o0s mesmos parametros, obtidos para os PQ’s

associados em paralelo sdo mostrados nas figuras (4.5), (4.6), (4.7) e (4.8), e
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Figura 4.8: DOS para os PQ's fortemente correlacionados e associados em paralelo. Os picos
ocorrem justamente nas autoenergias €1 = 0.5 e €5 = —0.5, referentes aos PQ’s 1(linha

preta) e 2(linlha vermelha), respectivamente.

nao diferem muito dos obtidos para a associagao em série. Destes e dos
resultados obtidos para a configuracao em série observamos que, para o
sistema em equilibrio, as diferencas topoldgicas se manifestam basicamente
nas DOS. De fato, analisando os resultados das DOS obtidos para as duas
topologias, observamos que, com os PQ’s em série, maior é o nimero de
estados associados ao processo de carga nos PQ’s, de modo que, com os PQ’s
associados desta maneira, estes se carregam com mais facilidade do que se

estivessem associados em paralelo.

4.2 Carga eletronica e corrente num PQ na presenca de um
potencial externo.

Nesta secao descrevemos os resultados obtidos para a carga eletronica
e para a corrente no sistema de um tnico PQ conectado a dois reservatorios
de elétrons®na presenga de um potencial externo V.

Embora conhecido®®, o estudo do problema de um tnico PQ ¢
interessante como forma de comparar nossos resultados e ganhar confianca
na teoria desenvolvida para 2 PQ’s. Na obtencao deste resultado o nivel
de Fermi do reservatério da direita vai variando de modo que o potencial
externo V' corresponde a pugr — pp, sendo pyp e pg os niveis de Fermi dos

reservatérios da esquerda e da direita, respectivamente. Devido a aplicagao

%Este sistema pode ser facilmente obtido se ajustarmos os parametros de tal modo que
um dos PQ’s constituinte do sistema original de dois PQ’s seja anulado.
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Figura 4.9: Perfil de energia para o sistema de um PQ mostrando a posicdo dos niveis €; + U7,
€1 + Us, €1 + Us com relagdo aos niveis de Fermi dos reservatérios.

do potencial externo o sistema se encontra fora do equilibrio termodinamico.

As figuras (4.10) e (4.11) mostram, respectivamente, os resultados obtidos
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Figura 4.10: Carga eletronica no interior de um PQ em funcdo do potencial externo aplicado.

para a carga e para a corrente elétrica calculadas em funcao deste potencial
para trés valores diferentes da interracao coulombiana U no PQ, a saber,
U=01,U=02eU=0.3.

O sistema é preparado de forma que inicialmente p; e pugr estejam
alinhados no fundo da banda, no caso em —1.6. O nivel € do PQ é colocado
inicialmente em —1.5, pouco acima dos niveis de Fermi dos reservatorios. i,

é considerado fixo em -1.6 e ug, inicialmente em —1.6, é levado até —3.2. A
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Figura 4.11: Corrente elétrica no sistema de um PQ em func¢3o do potencial externo aplicado.

medida que pg vai sendo reduzido, o nivel € no PQ vai diminuindo segundo
a relacao (1.3). Logo no inicio do processo, quando o n{ivel € atinge -1.6
e comeca a penetrar na regiao por baixo de puy, elétrons provenientes deste
reservatorio passam a ocupar este nivel(com menos de um elétron na média
como resultado da repulsdo coulombiana) e a tunelar pelo sistema, o que
acarreta num primeiro processo de carga do PQ e a conseqiiente aparicao
de uma corrente elétrica. Num segundo momento, quando a diferenca de
energia entre € e py se torna maior do que U, elétrons do reservatério da
esquerda passam a ocupar também o estado de energia € + U e a tunelar
para o reservatério da direita, o que corresponde a um segundo processo de
carga do PQ, que passa a ter dois elétrons, e a um novo aumento no valor da
corrente, como mostram, respectivemente, os resultados das figuras (4.10) e
(4.11) para U=0.1, U=0.2 e U=0.3. Aumentando o potencial aplicado, o PQ
segue com seus dois niveis ocupados até que € passa pela base do reservatério
da esquerda, considerada fixa em -2.0. A partir desta regiao os estados
localizados nao estao mais alinhados com uma regiao de estados ocupados
e a carga no P(Q), assim como a corrente no sistema, caem bruscamente a
zero. Este comportamento da corrente é esperado, ja que esta de acordo com

resultados esperimentais e tedéricos?.
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4.3 Carga eletronica e corrente num sistema de dois PQ’s fora
do equilibrio termodinamico. Associacao em paralelo.

Nesta secao abordaremos o estudo da carga eletronica e da corrente de
um sistema de dois PQ’s conectados paralelamente a dois reservatérios de
elétrons(figura 2.1). Nesta abordagem vamos considerar tanto os casos em
que as repulsoes coulombianas locais Uy e U, sao infinitas e os elétrons estao
fortemente correlacionados nos PQ’s como o caso em que estas interacoes
assumem valores finitos.

Para o caso mais simples em que U; = U, = oo apresentaremos
dois resultados que nos permitem entender qualitativamente o papel das
interagoes coulombianas no interior e entre os PQ’s. Em um caso a interagao
U5 entre os PQ’s é nula e no outro ¢ infinita.

Na figura (4.12) representamos para o primeiro caso a carga de cada
PQ(linha continua) e a corrente(linha pontilhada) em funcao da diferenca de
potencial V. Nesta situacao os PQ’s se carregam de forma independente. Os
niveis de energias €; e €5 sao supostos diferentes para representar a situacao
mais geral possivel. Em forma arbitraria sao colocados inicialmente em -
1.3 e -1.5, respectivamente. Com py, fixo em -1.6, o nivel de Fermi ug do
reservatério da direita, inicialmente com este valor, desloca-se para baixo pela
atuacao do potencial externo sobre o sistema. Durante a descida de ugr os
niveis €; e €5 também se deslocam para baixo de acordo com as relagdes (1.4)
e (1.5), respectivamente. Logo no inicio deste processo, quando V = —0.2,
o nivel € atinge o valor de u; e o PQ 2 é rapidamente carregado. Em
conseqiiéncia, o sistema passa a ser percorrido por uma corrente elétrica
que circula através do braco que contém o PQ 2. Em V = —0.6 é o
nivel €; que atinge este valor e o PQ 1 também é ocupado. Com os dois
PQ’s carregados, e a presenga de mais um canal de tunelamento, a corrente
que atravessa o dispositivo tem seu valor bruscamente aumentado. No caso
especifico do resultado da figura (4.11), onde existe simetria entre os dois
bragos do circuito, as correntes circulantes interferem construtivamente e o
resultado é uma corrente maior. No caso dos bragos serem diferentes as
correntes podem ter interferéncias parcialmente destrutivas e eventualmente
se cancelar. Aumentando o potencial externo aplicado o sistema permanece
com seus dois PQ’s carregados até V' = —1.0, quando e, passa pela base
de conducao do reservatorio da esquerda e o PQ 2 é descarregado. Com a
descarga deste PQ e o conseqiiente desaparecimento de um dos dois canais de
tunelamento, a corrente no dispositivo cai. Em V' = —1.4 o nivel ¢; também
passa pela base deste reservatorio e a carga no PQ 1, assim como a corrente

no dispositivo, vao rapidamente a zero. A carga e a corrente possuem uma
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estrutura tipica de ”plateau”?.
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Figura 4.12: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ’s associados em paralelo
e fora do equilibrio termodindmico. Interacdo Coulombiana infinita no interior dos PQ's e zero
entre estes.

Agora estudamos o segundo caso a que nos referimos acima, para
o qual a interacao U;p também ¢ infinita. Para a obtencao dos
resultados(figura(4.13)) o sistema foi preparado exatamente como no caso
anterior. Acompanhando a diminui¢ao de pg, os niveis €; e € movimentam-
se para baixo. A exemplo do que acontece no caso anterior, o PQ 2 se
carrega em V = —0.2 e 0 PQ 1 em V = —0.6, justamente quando ¢, e €y,
respectivemente, passam por py. Em V = —0.2, com o PQ 1 descarregado,
o PQ 2 se carrega como no caso anterior em que U = 0, abrindo um canal
para o tunelamento eletronico entre os reservatorios e gerando uma corrente
elétrica que atravessa o sistema. Quando ¢; = —1.6 e 0 PQ 1 comeca a
se carregar o PQ 2 ja esta carregado. Devido a forte correlacao entre estes
PQ’s, o processo de carga no PQ 1, além de dificultado por esta interagao,
é acompanhado por um forte processo de descarga do PQ 2, cuja carga
cai rapidamente pela metade e vai diminuindo de forma mais gradativa a
medida que o PQ 1 vai sendo carregado, até ir a zero quando €, passa pela
base do reservatério da esquerda. A abertura do canal correspondente ao
PQ 1 é acompanhada de um aumento da corrente(e; < —1.6), que sofre uma
diminuigdo quando o canal do PQ 2 é fechado (e, < —2.0). Com o PQ 2
descarregado o PQ 1 mantém sua carga até a passagem de €; pela base do
reservatorio da esquerda, regiao em que este PQ é descarregado e a corrente

no sistema vai a zero.
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Figura 4.13: Carga e corrente em fun¢do de V num sistema de dois PQ's associados em paralelo
e fora do equilibrio termodindmico. Interacdo Coulombiana infinita no interior e entre os PQ’s.
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Figura 4.14: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ's associados em paralelo
e fora do equilibrio termodindmico. Interagdo Coulombiana finita no interior e entre os PQ's.
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Figura 4.15: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ's associados em paralelo
e fora do equilibrio termodindmico. Interacdo coulombiana finita no interior e entre os PQ's.
O valor inicial de € é diferente ao correspondente da figura (4.13).

Nos dois resultados que discutimos no paragrafo anterior a repulsao
eletronica infinita(U; = Uy = Ujs) restringe o processo de carga de forma
que a soma das cargas dos dois PQ’s, np, satisfaz ny < 1. Quando Uy, Us e
U2 assumem valores finitos(algumas vezes menores do que o nivel de Fermi),
alguns dos niveis, por exemplo, €; + U; e €; + U; + Uyp no caso do PQ 1 e
€+ Us e €5+ Us + Upg no caso PQ 2, além de outros, penetram na regiao por
abaixo de p, e o processo de carga(e descarga) é um pouco mais complexo.
As figuras (4.13) e (4.14) mostram dois resultados para esta situagao, ambos
obtidos com U; = Uy = 0.2 e Uy, = 0.1. A partir destes resultados vamos
tentar entender como a presenga de carga num dado PQ pode influenciar na
ocupacao do outro e quais as consequéncias disso na corrente que percorre o
sistema. Nos dois resultados consideramos, como anteriormente, py, fixo em
-1.6 e ug, inicialmente com este valor, levado a -3.2 pelo potencial externo.
Junto com pg os niveis €; e €s, inicialmente por cima de uy, caem segundo
as relagoes (1.4) e (1.5) e penetram na regiao por baixo de y, onde os PQ’s
sao carregados.

Comegaremos por analisar o resultado da figura (4.13). Na obtencao
deste resultado tomamos para €; e €y inicialmente os valores -1.2 e -1.5,
respectivamente. Quando V = —0.2 o nivel e¢; passa por baixo de pup
e o PQ 2 é rapidamente carregado. Em V = —0.6, com o PQ 1 ainda
descarregado, o nivel €5 + Us passa por puy e a carga no PQ 2 sofre um novo

aumento. Os niveis €5 e €5 + Uy abrem dois canais pelos quais elétrons do
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reservatério da esquerda podem tunelar para o reservatério da direita, o que
explica os sucessivos aumentos na corrente que acompanham este aumento
da carga(veja a figura). Em V = —0.8, o nivel € passa por uy e o PQ 1
comega a se carregar. Com o aumento de sua carga o PQQ 1 interage com o
PQ 2(ja carregado) via Ujs e os niveis ainda vazios €1 + 2U1s, €1 + Uy + Uy
e €1 + Uy 4+ 2U;5 ganham peso estatistico. Isto explica a dificuldade que este
PQ tem para se carregar nesta regiao do potencial externo aplicado. Em
V = —1.0 o nivel ¢; esta passando pela base da banda e o PQ 2 comeca a
perder carga. Este processo coincide com a passagem de € + Uyo por g € o
consequente aumento de carga no PQ 1. Ao contréario do que obtivemos para
o sistema de um tnico PQ, a carga no PQ 2 nao vai a zero, o que novamente
se explica pela presenca de carga no outro PQ. De fato, a presenca de carga
no PQ 1 aumenta a probabilidade associada a ocupacao dos niveis €5 + Uy,
€ + 2U19, €5 + Uy 4+ Uis e €5 + Uy + 2U15 que ainda estao por cima da
banda de conducao da esquerda. Seguindo o aumento do potencial externo
aplicado, estes niveis vao sucessivamente passando pela base da banda e o
PQ 2 continua perdendo carga. Em V' = —1.2 o nivel ¢; + U passa por uy,
e o PQ 1 volta a se carregar. Este aumento da carga no PQ 1 aumenta a
probabilidade associada aos estados dos niveis ocupados referentes ao PQ
2 e a carga neste PQ volta a subir(veja a figura (4.13)). Em V = —1.4,
depois da passagem de €5 4+ Uy, €5 + 2U15 € €5 + U pela base do reservatorio
da esquerda este PQ se descarrega por completo. Todos estes processos de
carga e descarga se refletem no transporte de elétrons pelo sistema, o que se
pode notar pelas sucessivas variagoes da corrente que ocorrem nesta faixa do
potencial externo aplicado. Em V' = —1.6 o nivel ¢; também passa pela base
da banda e, como o outro PQ estd vazio, a carga no PQ 1 e a corrente no
sistema vao a zero.

Passando agora para o resultado da figura (4.15) temos que, neste caso,
€1 e €5 sao considerados inicialmente em -1.4 e -1.5, respectivamente. A
diferenca deste para o resultado que acabamos de descrever é que, como €; e
€2 estao mais préximos, o PQ 1 comeca a se carregar com o PQ 2 ainda nao
completamente cheio, o que também nos permite investigar como a presenca
de carga no PQ 1 pode influenciar a entrada de carga no PQ 2. Como no caso
anterior, em V = —0.2, quando ¢, comeca a penetrar por baixo de pp, temos
um primeiro processo de carga no PQ 2 e o conseqiiente aparecimento de uma
corrente elétrica através do sistema. Em V = —0.4, com o PQ 2 ainda nao
completamente cheio, o nivel €; passa por uy e o PQ 1 comeca a se carregar,
o que acarreta um novo aumento na corrente. Para este mesmo valor do
potencial externo aplicado o nivel €5 + Uy do PQ 2 também esta passando

por pr, o que disponibiliza mais um nivel para a ocupagao eletronica deste
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PQ. Como podemos ver na figura, nem esta coincidéncia é capaz de impedir
o escoamento de carga provocado pela interacao deste com o PQ 1. Em
V = —0.6 temos outra concidéncia deste tipo, para este potencial sao os
niveis €; + U; do PQ 1 junto com €3 + Us e €5 + 2U15 do PQ 2 que penetram
pela regiao por baixo de py. O resultado mostra que neste valor do potencial
aplicado o PQ 1 volta a sofrer um acentuado processo de carga e que, apesar
da presenca de mais dois niveis para serem ocupados no PQ 2, este ainda
sofre uma pequena descarga. Em V' = —0.8 o nivel ¢ + U; do PQ 1 e o
nivel €5 + Uy + Us do PQ 2 passam por p. Desta vez ambos os PQ’s sofrem
um ligeiro processo de carga. Entre -0.8 e -1.0, enquanto o PQ 1 mantém
sua carga basicamente estavel, temos um acentuado escoamento de carga no
PQ 2 e a corrente no sistema, que vinha sofrendo sucessivos aumentos, tem
uma consideravel queda nesta faixa do potencial aplicado. Em V = —1.0
o nivel €; passa pela base do reservatério da esquerda. Justamente neste
valor do potencial aplicado o nivel €; + Uy + Ujs passa por jiy e a carga no
PQ 1 aumenta. A significativa quantidade de carga no PQ 1 fornece peso
estatistico aos niveis ainda carregados do PQ 2 e contribui para a manutencao
de carga neste PQ. Quando o potencial externo atinge -1.2 o nivel ¢; passa
pela base do reservatorio da esquerda e os dois PQ’s sao descarregados. Como

conseqiiéncia a corrente no sistema vai a zero.

4.4 Carga eletronica e corrente num sistema de dois PQ’s fora
do equilibrio termodinamico. Associacao em série.

Nesta se¢ao vamos considerar os PQ’s associados em série(figura
(2.2)) e submetidos a um potencial externo aplicado V. A exemplo do que
fizemos na secao anterior comecaremos por apresentar os resultados em que
as interagoes U; = Uy = oco. Num primeiro caso(figura (4.16)) U = 0 e
num segundo(figura (4.17)) U;s = 0o. Apds a descrigao destes resultados, e
a obtencao das primeiras informagoes sobre as caracteristicas do transporte
eletronico, passaremos a abordar os resultados obtidos para valores finitos
de U; e Uy(menores que a profundidade da banda), onde outros niveis de
energia, além de €, e €5, se tornam disponiveis para a ocupagao eletronica e
o transporte se dda de forma mais complexa.

Como no caso da secao anterior, na obtengao dos resultados das figuras
(4.16) e (4.17), o sistema ¢é suposto com p, e i inicialmente em -1.6. Mais
uma vez, com gy fixo neste valor, inicia-se um processo de descida de ugr
e o sistema é retirado de sua condicao inicial de equilibrio. Em ambos
os resultados os valores iniciais de €; e €5 sao -1.5 e -1.2, respectivamente.

Acompanhando o processo de descida de ug, e o conseqiiente aumento de V/,
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Figura 4.16: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ’s associados em série
e fora do equilibrio termodindmico. Interagcdo Coulombiana infinita no interior dos PQ's e zero
entre estes.
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Figura 4.17: Carga e corrente em fungdo de V num sistema de dois PQ’s associados em série
e fora do equilibrio termodindmico. Interacdo eletrénica infinita no interior e entre os PQ's.
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Figura 4.18: Densidade de estados calculada em quatro regides diferentes do potencial

externo.V = —0.3,V = —0.6,V = —-09eV = —1.2.

estes niveis movimentam-se para baixo segundo as equagoes (1.6) e (1.7), com
o = % e g = % Analisando os resultados no que diz respeito aos processos
de entrada e saida de carga nos PQ’s podemos observar que, diferente do
caso da topologia considerada na segao anterior, onde cada PQ oferece um
canal independente para o fluxo de elétrons, e um aumento da corrente
correspondia a um aumento da carga de algum dos PQ’s, o transporte
eletronico pelos PQ’s associados em série esta relacionado basicamente com o
escoamento de carga de um PQ a outro. Para entender esta caracteristica do
transporte nesta topologia comegamos por descrever os resultados mostrados
na figura (4.16) para as cargas e para a corrente em funcao de do potencial
externo V' aplicado ao sistema. Acompanhando o aumento deste potencial
observamos que em V = —0.3, onde €; atinge py, o PQ 1 é abruptamente
carregado. Ao contrario do que ocorre para a associacao em paralelo,
este aumento de carga no PQ 1 nao se reflete diretamente num aumento
significativo da corrente. Logo em seguida, com e, ainda por cima de py,
inicia-se um processo pelo qual a carga no PQ 1 vai sendo transferida para o
PQ 2 e a corrente no sistema vai aumentando, o que pode ser compreendido
se entendermos a presenga do PQ 2 como um canal pelo qual a carga do PQ

1 pode escoar. Outra forma de entender este processo ¢ analisando as DOS
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apresentadas na figura (4.18) para quatro diferentes regides do potencial V.
Notamos que com a aproximagcao gradativa entre os niveis €; e €5, a medida
que o potencial externo vai aumentando, as curvas das DOS(que tem seu valor
maximo nestes niveis e estendem-se pela regiao ao entorno dos mesmos) vao
se sobrepondo uma na outra, de forma que o peso estatistico dos estados
referentes a ocupacao do PQ 1 vai se transferindo para o PQ 2. Voltando a
analisar o comportamento da carga, bem como o da corrente, com o aumento
do potencial externo temos que em V' = —0.6 o nivel €, atinge p; e a carga no
PQ 2, assim como a corrente, sofre um novo aumento. Em V' = —0.9 o nivel
€ se alinha com €; e os PQ’s ficam igualmente carregados. Nesta regiao as
DOS dos PQ’s 1 e 2 estao completamente superpostas(veja a figura (4.18-c) e
o sistema se encontra em ressonancia completa, com o PQ 2 possibilitando um
escoamento perfeito para a carga que entra no P(QQ 1. Nesta regiao a corrente
tem seu valor maximo. A partir deste ponto os niveis €; e €5 comegam a
se afastar e o escoamento de cargas é invertido(figura 4.18-d), com o PQ 2
perdendo carga para o PQ 1 e a corrente sendo diminuida. Este processo se
estende até V = —1.5, quando o sistema é descarregado com a passagem de

€1 pela base do reservatério da esquerda.

0,010
084 —PQ1
1 —PQ2 y
0,74 -~ Corrente 10008
1 t=1.0
0.6 | t1=t2=t3=0.05 ] —_
c — .
£ 054 e01:—1.5 40,006 ®©
) | e02=-1.2 =)
5 0.4 EfL=-1.6 ] 9
Q ' | U1=U2=0.05 S
S 03 U12=00 1 0:004 s
S . 1 O
0’2'_ 40,002
0,1 1
0,0 T 0,000
-2,5 -2,0

Figura 4.19: Carga e corrente em fung¢do de V num sistema de dois PQ’s associados em série
e fora do equilibrio termodindmico. Interagdo Coulombiana finita no interior dos PQ's e zero
entre estes.

Considerando agora o resultado da figura (4.17), em que Ujs também
¢ infinito, observamos um comportamento similar a situacao anterior, mas
a ressonancia correspondente a situacao na qual €; = €y se manifesta

com um pico muito mais estreito em funcao do potencial aplicado. Este
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Figura 4.20: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ’s associados em série e
fora do equilibrio termodinamico. Interacdo Coulombiana finita no interior em entre os PQ's.

comportamento é resultante da dificuldade do escoamento de carga produzido
pela interacao Uiy entre os PQ’s, ja que esta puxa para cima o nivel efetivo
do PQ 2 quando o PQ 1 esta carregado.

Para o caso em que as interacoes U; e U, sao finitas apresentamos
quatro resultados. Nos dois primeiros(figura (4.19) e (4.20)) estas interagoes
sdo considerados iguais e nos dois ultimos(figura (4.21) e (4.22)) diferentes.
Como nos casos anteriores em equilibrio o nivel de Fermi esta alinhado por
baixo de € e €. Comegaremos por analisar os resultados das figuras (4.19)
e (4.20), o primeiro obtido para U; = Uy = 0.05 e Uz = 0.0 e o segundo
para Uy = Uy = Uy = 0.05. Acompanhando o comportamento da carga e
da corrente durante o aumento do potencial temos que, no caso da figura
(4.19), quando V' < —0.3, o nivel €; penetra pela regiao abaixo de uy e o
PQ 1 é rapidamente carregado. A aproximacao relativa entre os niveis ¢;
e €5 provoca um gradativo escoamento da carga do PQ 1 para o PQ 2 e a
corrente vai sendo aumentada. Em V = —0.45 o nivel ¢; + U; passa por
iz e a carga no PQ 1 sofre um novo aumento. Com uma maior quantidade
de carga no PQ 1, e os niveis €; e ¢ relativamente perto um do outro, a
transferéncia de cargas para o PQ 2 se torna mais acentuada e a corrente no
sistema aumenta. Em V = —0.6 o nivel e; comeca a penetrar pela regiao
por baixo de uy, e a carga no PQ tem um rapido aumento. Esta carga volta
a aumentar em V' = —0.75, onde €5 e ¢; + U; ficam alinhados e atinge um
valor maximo em V = —0.9 onde sao os niveis €; e € que se encontram

alinhados. Aumentando o potencial o escoamento de cargas é invertido e a
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corrente diminui até que em V' < —1.5 a carga e a corrente sao zero.
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Figura 4.21: Densidade de estados calculada em quatro regides diferentes do potencial

externo.V = —0.3,V = —0.6,V = —09eV = —1.2.

Vamos considerar agora o resultado da figura (4.20) que corresponde
a uma situagao hipotética na qual a interagao Ujs entre os PQ’s é igual as
locais Uy e Us. Analisando a ocupacao eletronica nos PQ’s observamos que
neste caso o escoamento de carga de um PQ a outro se torna mais acentuado
em faixas especificas do potencial externo aplicado devido a presenca de
Uy5. Se esta interacao fosse nula, como no resultado anterior, dois seriam
os niveis a serem ocupados nos PQ’s, a saber, €¢; e ¢, + U; no PQ 1 e e €
€ + Uy no PQ 2, com U; = U,. Neste caso, considerando toda a faixa do
potencial externo aplicado, ocorrem trés situacoes especiais no que se refere
a posigao relativa destes niveis. Em uma delas(V=-0.9) os dois niveis do
PQ 1 se encontram emparelhados com os dois niveis do PQ 2 e nas outras
duas situagoes temos o emparelhamento entre apenas um destes niveis(V=-
0.75;V=-1.05). Considerando agora que U; = Uy = Ujz, 0os PQ’s podem
ser ocupados cada qual em quatro diferentes niveis de energia. No caso, €y,
€1+ U1 =€ + U12, €1 + U1 + Ulg =€ + 2U12 e €1+ U1 —|—2U12 no caso do
PQ 1 € €9, 62+U2 :€2+U12, 62—|—U2+U12 = 62+2U12 €€2+UQ+2U12
no caso do PQ 2. Desta vez(considerando apenas niveis ocupados) ocorrem

seis situacoes em que os niveis de energia dos PQ’s estao alinhados o que se
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Figura 4.22: Carga e corrente em funcdo de V num sistema de dois PQ’s associados em série
e fora do equilibrio termodindmico. Interacido Coulombiana finita no interior dos PQ's e zero

entre estes.
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Figura 4.23: Carga e corrente em fung¢do de V num sistema de dois PQ's associados em série e
fora do equilibrio termodindmico. Interacdo Coulombiana finita no interior em entre os PQ’s.
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manifesta na figura (4.20) por uma riqueza maior de picos.

Os resultados apresentados até agora mostraram em comum a presenga
de uma regiao de ressonancia em V = —0.9, correspondente a passagem de
€1 por €5, onde o escoamento de cargas entre os PQ’s 1 e 2 se da de forma que
a carga nestes dois PQ’s permanecem iguais. Ocorre que, como para estes
resultados consideramos U; = U,, os dois PQ’s emparelham todos os seus
niveis ocupados e esta coincidéncia faz com que, nesta regiao, as curvas para
as DOS nos PQ’s se encontrem perfeitamente alinhadas(figura(4.18-c)). Isto
resulta também numa carga idéntica, como mostra as figuras (4.19) e (4.20).

Antes de terminar o capitulo vamos apresentar mais dois resultados,
desta vez correspondendo ao caso mais geral em que U; e U, sao diferentes.
Mais uma vez o sistema foi preparado com puy fixo em -1.6, ur variando
de -1.6 até -4.6, e os niveis €; e €y considerados inicialmente em -1.5 e -
1.2, respectivamente. Considerando primeiro o resultado da figura (4.22),
obtido para U; = 0.05, Uy = 0.1 e U5 = 0, observamos que, da mesma
forma que nos outros resultados obtidos para a associagdo em série, a
aproximacao relativa entre €; e €; na faixa do potencial externo que vai
até V = —0.9 acarreta um gradativo escoamento de cargas do PQ 1 para
o PQ 2, o que, como explicamos anteriormente, resulta da superposicao das
curvas das DOS nos PQ’s(figura 4.21). Analisando as curvas obtidas para
as cargas observamos que este processo se da de forma mais acentuada em
cinco regioes do potencial aplicado. As trés primeiras regioes correspondem
respectivamente a entrada dos niveis €, €, + U; e € na regiao por baixo
de pur. Na quarta regiao em V = —0.75, onde o escoamento se apresenta
mais eficiente, temos que os niveis €; + U; e €3 se encontram alinhados e
na quinta, em V = —0.9, temos o emparelhamento dos niveis ¢; e €5 e a
conseqiiente inversao no escoamento de cargas. Diferentemente do que vinha
acontecendo até agora, observamos que nesta tultima regiao o escoamento
nao é suficiente para que as cargas fiquem igualmente distribuidas nos PQ’s.
Acontece que, como agora consideramos U;#£Us,, este emparelhamento nao
coincide com alinhamento dos niveis €, + U; e €5 + U, de forma que as curvas
para as DOS nao se encontram completamente superpostas nesta regiao do
potencial aplicado(figura (421-c)). O resto do comportamento é similar aos
anteriores.

Terminamos por apresentar o resultado da figura (4.23), que difere
do resultado que acabamos de apresentar pela simples presenca de uma
repulsao Ui = 0.05 entre os PQ’s. A exemplo do que fizemos anteriormente,
comprovamos que a interagao coulombiana da origem a uma riqueza maior

na estrutura de picos da carga nos PQ’s e da corrente.
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