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Resumo

Vernek, Edson; Anda, Enrique Victoriano; Ulloa, Sergio Eduardo.
Propriedades de transporte de sistemas nanoscépicos:
atomos e moléculas. Rio de Janeiro, 2007. I32p. Tese de
Doutorado — Departamento de Fisica, Pontificia Universidade
Catolica do Rio de Janeiro.

Neste trabalho estudamos o transporte eletronico em nano-estruturas de
atomos e moléculas. Utilizando o método das fungoes de Green, abordamos
o problema das interacoes elétron-elétron e elétron-fonon e seus efeitos na
condutancia do sistema. Apresentamos um estudo detalhado do regime
onde essas duas interagoes sao simultaneamente importantes e mostramos
que elas produzem novos efeitos nas propriedades do sistema. Mostramos
que no regime de bloqueamento de Coulomb, o desdobramento de Rabi
devido a interacao elétron-fonon produz um novo efeito na condutancia,
que denominamos de tunelamento Rabi ressonante assistido por fonons. No
regime de Kondo esse desdobramento é responsavel por um novo fenémeno,

o efeito Kondo de carga nao inteira.

Palavras—chave
Sistemas  Nanoscopicos. Sistemas Fortemente Correlacionados.

Eletronica Molecular. Pontos Quanticos. Efeito Kondo. Transporte.
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Abstract

Vernek, Edson; Anda, Enrique Victoriano; Ulloa, Sergio Eduardo.
Transport Properties of Nanoscopic Systems: atoms and

molecules. Rio de Janeiro, 2007. [[32p. PhD Thesis — Department
of Physics, Pontificia Universidade Catoélica do Rio de Janeiro.

In this work we study the electronic transport in atomic and molecular
structures. By using the Green’s function method, we address the problem
of the electron-electron and electron-phonon interactions and their effects
on the conductance of the system. We present a detailed study of the regime
where these two interactions are simultaneously important and show that
they produce new effects on the properties of the system. In the Coulomb
blockadge regime, the Rabi splitting due to the electron-phonon interaction
produces a new effect in the conductance of nanosystem, which we called
Rabi-assisted ressonant tunneling. In the Kondo regime, this splitting is

responsible for a new phenomena, the non integer-charge Kondo effect.

Keywords
Nanoscopic Systems.  Strongly Correlated Systems.  Molecular

Electronics. Quantum Dots. Kondo Effect. Transport.
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Figura esquematica de um ponto quantico vertical. Ao aplicar umal

[diferenca de potencial entre a fonte e o sorvedouro elétrons sao|
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do material.
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Confinamento de elétrons num gas bidimensional através de
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[superficie e a ponta do microscopio, para diversas distancias laterais|
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[Medida da condutancia diferencial sobre a superficie, mantendo a
[altura da ponta constante. Nessa figura, da cor escura para a clara|
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[diversas temperaturas. Note que a medida que a temperatura|
[aumenta, o grafico passa de um plato para uma estutura de
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[ploqueamento de Coulomb. van der View et al, Science 289, 2105|
[(2000), Ref. [3].

[1.11 Energia total de configuracao em funcao da distancia entre os|
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[Figura obtida de Garcia et al, Phys. Rev. B 69 041402 (2004).|
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[2.2  Densidade de estados de uma impureza colocada em contato com|
[uma densidade de estados constante. O nivel da impureza est3|
ffixado em 01

[2.3  Densidade de estados em funcao da energia para diversos valores de|
[temperatura. Note que o pico Kondo vai se extinguindo a medida|

que a temperatura aumenta. Em unidade de I', os parametros|

relevantes sdo: D ~ 10°, ¢ = —4 e Tx ~ 0.06.

[3.1 Representacao esquematica do modelo. A interacao elétron-fonon
conecta os sitios locais (€, < €3) via fonons de frequéncias wy com
constante de acoplamento A.|
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lenvolvidos. As figuras (a), (b,c) e (d) se referem as condigGes|
3463 e 3.46d respectivamente.
[3.3 Esquema do desdobramento de Rabi referente a condicao de
Iressonancia 3.46al
[3.4 a) Demonstragao colorida da densidade de estados como funcao da
energia (eixo vertlcal) e da posi¢ao do potencial de porta V, (eixo
horizontal). b) Condutancia como funcio de e5. Em unidades de
A€ os parametros sao hwy = 1.0, U = 0.40 e A = 0 (sem interacdo
elétron-fonon) |
[3.5 Demonstracao colorida da densidade de estados como funcao dal
energia (eixo vertical) e do potencial de porta V; (eixo horizontal).
Em unidades de Ae os parametros sio: hiwg = 0.60 (a), hwy = 1.00
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de Ac os parametros sao: iy = 0.60 (@), hwo = 1.00 (b) e
hwy = 1.40 (c). U = 0.40 e T" = 0.0025 para as figuras b e c.
f_g (a) as curvas para as diversas temperaturas se encontram
[deslocadas no eixo vertical, por questao de clareza no grafico. |
[3.7  Densidade de estados em funcao da energia do potencial de porta
[V,,. Resultado obtido na aproximac3do feita na ref. [4]. Em unidades
de Aec os parametros sdo: hwg = 0.60, U = 0.40 e T = 0.0025.
No eixo vertical os valores estdo deslocados por ¢, de modo que o

nivel o apareca sempre em zero (mesmos pardmetros da figura 3.5h).
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B8

Carga em funcao do potencial de porta V, para diversas

ftemperaturas. Em unidades de A¢ os parametros s3o: hiwg = 0.60,
[ =0.40]

B9

a) Demonstracdo colorida da densidade de estados em funcdo da

lenergia (eixo vertical) e da posicdo do nivel 3 (eixo horizontal).
b) Condutancia em funcao de e3. Em unidades de A = D/8 os
parametros sao fuwy = 1.0, U = 0.40 e U = 1.4]

B.10

a) Representacdo colorida da densidade de estados em funcio da

lenergia (eixo vertical) e da posicdo do nivel 3 (eixo horizontal). b)
Condutancia como funcao de 3. Os parametros sao os mesmos da
figura anterior. Neste caso o nivel €, estd um pouco abaixo do nivel
de Fermil

A1

Representacao esquematica de dois pontos quanticos conectados al

[dois reservatorios de elétrons.

A2

Condutancia em funcao do potencial de porta 1/, para varios valores

de Ae = €5 — €,, para os QDs em série. A unidade de energia é T,
os parametros sao U = 12.5 e t,5 = 1

a3

Condutancia em funcao do potencial de porta V, para t,3 =

0.02¢ < I' (curva preta), t,3 = 0.04¢ = I' (curva vermelha),
tog = 0.06t > I' (curva verde) e t,5 = 0.10t > I' (curva azul)
para os QDs em série e degenerados (Ae = 0). Os parametros sao
[=0.5t = 12.5] e ' = 0.2¢. As linhas continuas correspondem
[aos dados obtidos pelo método dos bosons escravos e as linhas|
[tracejadas aos obtidos pelo método do aglomerado embebido.|

G

Condutancia em funcao do acoplamento Inter-dot, Z,3, para os PQs

em série e degenerados (Ae = 0). Os parametros sao U — 12.51. A
linha continua é a fungdo (2I'/t,5)*/[1+ (I'/t.s)?]* (veja Ref. [5]),
os circulos (o) sdo os resultados obtidos com bosons escravos e os
tridngulos (A) com o método do aglomerado embebido.

@5

Condutancia em funcao do potencial de porta V,, para varios valores

de t,s3, para os QDs em paralelo e degenerados (Ae = 0). Os
pardmetros sdo U = 12.51" e ' = 0.25¢ |

46

Densidade de estados (eixo da esquerda) como funcdo da energia

[ para uma configuracio em paralelo. Ao longo do eixo da direital
estao indicados os diversos valores de V, /U das diferentes curvas|
(deslocadas verticalmente). Mesmos parametros da Fig. 4.5/ com
tag = 21

a7

Condutancia para uma configuracao em paralelo para o caso nao|

[degenerado. Os parametros sao U = 12.51", Ae = 0.0751", t' = 0.1%|
e oy = U]

5.1

Representacao esquematica de um ponto quantico com dois niveis|

[acoplados a elétrons de conducao.|

5.2

Densidade de estados em funcao da energia no regime Kondo. Em|

unidades de I, os valores dos parametros sao: V,, = 0 niveis ¢, e €
s30 —15.0 e —5.0 respectivamente. A temperatura € 7' = 0.005. Na|
[[anela dentro da figura mostramos uma ampliacao do pico Kondo.|
|[As diversas curvas estao identificadas na legenda dentro da figura.|
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5.3

Valores esperados por spin em funcao do potencial de porta V.

[Em unidades de T', os valores dos parametros sao 17 = 0.001 €
as posicGes originais dos niveis s3o €, = —15.0 e ¢5 = —5.0. As
diversas curvas estao identificadas na legenda dentro da figura

5.4

Esquema representando a posicao nos niveis em relacao ao nivel de

[Fermi para o regime Kondo de carga nao inteira.|

55

Densidade de estados em funcao da energia. Para V, = 6.0 os nivels

€. € €5 tem valores —9.0 e 1.0 respectivamente. A identificac3o das
diversas curvas esta mostrada na figura. Na janela do grafico estd|
[mostrada uma ampliacao do pico Kondo. As energias sao dadas em|

lunidades de T

[>.6

Pico Kondo no regime de Kondo de carga nao inteira, para diversos|

[valores da temperatura. Os parametros sao os mesmos usados naj

[Figura 5.5, Na legenda da figura, as temperaturas sdo dadas em
unidade de T'.

.7

. Densidade de estados no regime de desdobramento de Rabi paral

diferentes potenciais de porta V,. Para V, = 7.0, painel (a),
ambos os picos secundarios estao por cima do nivel de Fermi. Para)
V, = 2.0, painel (b), apenas o nivel secundario inferior esta por
baixo de ex. A Tinha vertical em 1, = 0 estd sobre o nivel de Fermi
com um gua visual. Note que em ambos os casos nao se desenvolve
[o pico no nivel de Fermi. Os demais parametros sao os mesmos|
[usados na Figura 5.5, Na legenda da figura, as temperaturas sao
dadas em unidade de I'.

[C1

Representacao de uma cadeia linear semi-infinita no modelo tight-|

[C2

Diagrama de renormalizacao da cadeia linear semi-infinita.|
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Lista de tabelas

[2.1 Estados eletronicos de uma impureza de Anderson. As energias sao|
|para o caso de auséncia de campo magneético.|
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