PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312422/CA

5

Conclusoes

Neste trabalho apresentamos um estudo tedrico do transporte eletronico
através de uma estrutura de dois PQ’s conectados a dois reservatérios de
elétrons e com correlagao eletronica forte. Estudamos este sistema em duas
configuracoes; uma na qual os PQ’s sao conectados em paralelo com os
reservatorios e outra na qual sd@o conectados em série. A importancia em
estudar este tipo de sistema estd na possibilidade de sua utilizagao como
modelos para se simular o comportamento de atomos e moléculas reais.
Varios aspectos deste estudo sao de grande interesse. Estes sistemas podem
corresponder a configuracoes topoldgicas de uma molécula diatomica real
entre dois condutores, como tem sido estudado extensamente nos tultimos
anos no ambito da eletronica molecular ou de nanocontatos metalicos na
presenca de uma atmosfera de Hidrogénio, por exemplo. Por outro lado a
fisica do transporte através de estruturas de PQ’s, que permitem manipular
os niveis de energia variando o potencial de porta ou, numa situagao fora
de equilibrio, controlando o potencial externo aplicado é de grande interesse
na perspectiva de desenho de dispositivos com uma variedade de aplicacoes
possiveis.

No inicio do trabalho estudamos um sistema de dois PQ’s em equilibrio
e num regime em que as interagoes Coulombianas nos sao infinitas, e zero
ou infinita entre eles. Os resultados mostraram que as diferengas topologicas
nao interferem na carga final dos PQ’s, que estao mais relacionadas com
suas DOS. No caso em que a interacao entre os PQ’s é zero obtivemos que
o processo de carga é mais simples, com os PQ’s se carregando de forma
independente. J& no caso em que a interagao € infinita a presenca de carga
num dado PQ passa a dificultar a entrada de carga no outro, fazendo com
que os processos de carga dos PQ’s sejam fortemente dependentes.

Numa espécie de aproximacao preliminar ao estudo da situacao mais
geral, correspondente ao sistema de dois PQ’s fora do equilibrio, analisamos
um sistema mais simples de um tunico PQ conectado a dois reservatoérios
e sob a acao de um potencial externo aplicado. As curvas que obtivemos
reproduzem os resultados ja conhecidos da teoria de um P(Q, e comprovamos
a consisténcia da teoria de dois PQ’s no que se refere a sua reducao a este
limite.

Como tema central de nosso trabalho estudamos o sistema de dois PQ’s
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conectados a dois contatos e na presenca de um potencial externo aplicado.
Ao contrario do que ocorre com o sistema em equilibrio os resultados
mostraram que neste caso a topologia do sistema ¢ determinante no que
se refere aos processos de carga nos PQ’s e as propriedades de transporte do
sistema. Acontece que com o sistema fora de equilibrio a variacao dos niveis
de energia nos PQ’s, como resposta ao aumento do potentencial externo, se
da de forma diferente para as duas topologias.

Na configuragao em paralelo estes niveis se deslocam com a mesma
rapidez, ambos caindo da ordem da metade do potencial externo. Os
resultados mostraram que neste caso, por estarem relacionadas a abertura
de um canal direto entre os reservatorios, a ocupacao de um dado PQ
tem reflexo direto na corrente que atravessa o dispositivo. Os resultados
mostraram também que a presenca de carga nos dois PQ’s resulta numa
interferéncia construtiva entre as correntes que fluem nos dois bragos do
sistema, considerados iguais. Se estes fossem diferentes a interferéncia entre
as correntes poderia ser destrutiva.

Na configuragao em série o efeito provocado pelo aumento do potencial
externo nao é o mesmo nos dois PQ’s, o que resulta numa resposta diferente
no que se refere ao deslocamento de seus niveis de energia. Vimos em
nosso trabalho que o movimento relativo entre estes niveis esta associado
ao escoamento de carga de um PQ a outro e que este comportamento esta
associado a superposicao gradativa das DOS a medida que os niveis vao se
aproximando.

Os detalhes da ocupagao em cada configuracao foram estudados em
termos da magnitude das interagoes Coulombianas no interior e entre os PQ’s.
Os resultados mostraram que nas duas configuracoes a ocupacao eletronica é
mais complexa quando estas interacoes sao finitas, o que se deve a presenca
de mais niveis de muitos corpos para serem ocupados nos PQ’s. Neste caso
destacamos o papel de uma interacao Coulombiana finita entre os PQ’s. Os
resultados mostraram que na configuracao em paralelo esta interacao esta
relacionada com a manutencgao de carga num dado PQ em funcao da presenca
de carga no outro PQ, facilitando a circulacao da carga ao longo do sistema.
Ja no caso da configuracao em série a interacao entre os PQ’s resulta no
aparecimento de algumas regioes nas quais o escoamento de cargas se da de
forma ainda mais acentuada, estreitando a regiao de ressonancia do sistema.

Este trabalho tem desdobramentos em vérias diregoes. A respeito
da configuragao em paralelo o trabalho nao explorou a fisica derivada da
possibilidade de interferéncias na corrente devidas a diferencas de fase entre
os dois bragos do circuito. A incorporacao na teoria de um campo magnético

que introduz um fluxo através do circuito, criando um interferometro de
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Aharanov-Bohm, seria uma forma simples de incorporar a defasagem entre os
bragos como uma variavel essencial para o estudo da corrente deste sistema.

Outro aspecto de grande interesse a ser estudado é o comportamento
desses sistemas quando se injeta uma corrente polarizada de spin ou quando
a polarizacao é produzida ou pela atuacao de um campo magnético nos PQ’s
ou pela sua constituicao a partir de semicondutores magnéticos.

Da perspectiva da computacao quantica, um sistema de dois PQ’s
interagentes pode constituir um dispositivo para criar estados emaranhados.
Neste caso a interacao de troca entre os pontos quanticos deveria ser incluida,
o que complicaria um pouco o formalismo proposto sem, no entanto, criar
dificuldades essenciais no estudo desta problematica.

Estes sao alguns dos desdobramentos possiveis do estudo realizado na

tese que iremos desenvolver no futuro.
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