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Resumo

Investigamos os efeitos da interacao spin-6rbita do tipo Rashba e do tipo Dresselhauss e de
um potencial com modulacio periddica unidimensional sobre as propriedades fisicas de um gas
de elétrons bidimensional, na presen¢ca de um campo magnético externo constante e inclinado
com respeito a dire¢do de confinamento. O sistema € caracterizado pelos parametros que de-
terminam a intensidade e direcdo do campo magnético, as intensidades das interacdes Rashba
e Dresselhaus, a intensidade e periodicidade do potencial e o nimero de particulas por m>.
Solug¢des da equagdo de Schrodinger foram obtidas para diferentes conjuntos de parametros, o
que nos permitiu a obten¢@o da densidade de estados e energia de Fermi do sistema para cada
conjunto. A obtencdo destes resultados possibilitou a andlise das condutividades Hall, colisio-
nal e difusiva, a energia livre e a magnetizagc@o na dire¢cdo do campo em funcio da inclinagdao
e do modulo do campo externo e a analise da importancia relativa da interacdo Zeeman, da
interacdo spin-Orbita e da modulagdo periédica unidimensional sobre estas propriedades. Ob-
servamos modulacdes na densidade de estados devidas a interacdo spin-6rbita. Este compor-
tamento também € observado no comportamento dos observdveis que dependem das varidveis
dindmicas do sistema. Além disso, também observamos que a condutividade Hall é quantizada
no caso da auséncia da modulagdo periddica, interagdo spin-6rbita e campo paralelo a direcdo
de crescimento, podendo assumir somente valores miltiplos de ¢?>/h. Na presenga de uma
componente do campo paralela a regiao em que o gds se encontra confinado ou da interacdo
spin-6rbita, surgem plateaus intermedidrios (21 + 1)e?/(2h) entre quaisquer plateaus de or-
dem n e n+ 1. Ao se incluir a modulacdo periddica, a condutividade Hall passa a ter valores
continuos entre dois plateaus quaisquer. Também obtivemos que a modulacdo periddica torna
nao-nula a contribui¢do da difus@o para a condutividade.



Abstract

We investigate the effects of the spin-orbit interactions (both Rashba and Dresselhauss
type), and a potential with one-dimensional periodic modulation on the physical properties of
a non interacting bidimensional electron gas, in the presence of a tilted external d.c. magne-
tic field. The system is characterized by a set of parameters that determine the intensity and
direction of the magnetic field, the intensities of the interactions Rashba and Dresselhaus, the
intensity and periodicity of the potential and the number of particles for m2. Solutions of the
equation of Schrodinger had been obtained for different sets of parameters, and this allowed us
to calculate the density of states and the Fermi energy of the system, for each set of parameters.
These results made possible the analysis of the conductivity, free energy, and magnetization
in the direction of the field as a function of the inclination and the intensity of the external
field and to analyze the relative importance of the Zeeman, spin-orbit interactions, and the one-
dimensional periodic potential on these properties. We observe modulation in the density of
states due to the spin-orbit interactions. This behavior also is observed in the behavior of obser-
vables that depend on the dynamic variables of the system. Moreover, we also observe that the
Hall conductivity is quantized in the absence of the periodic modulation, interaction spin-orbit
and parallel field to the growth direction, and only assume multiple values of e2/h. In the pre-
sence of component the magnetic field parallel to the region where the gas is confined and/or
spin-orbit interaction, there are intermediate plateaus (2n+1) e2/(2h) between any plateaus of
order n and n+1. The presence of a periodic potential, makes possible the Hall conductivity have
continuous values between two consecutive plateaus. Also we got that the periodic modulation
makes the contribution the diffusivity to the conductivity have a finite value.



Sumario

1 Introducao

2 GEZ2D na presenca de um campo magnético inclinado: Efeitos da ISOR

2.1

2.2

2.3

2.4

2.5

2.6

OHamiltoniano . . . . . . . . .. ...
2.1.1 Caso 1: ISOR e Campo Magnético na dire¢do de Crescimento . . . .
2.1.2 Caso Particular 2: Auséncia de ISOR e Campo Inclinado . . . . . . .
Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energiade Fermi . . . . . . . ..
Condutividade Hall . . . . . . .. .. ... .. . L L
Condutividade Gyy . . . . . . . . ...
Energia Livre de Helmholtz e Magnetizacao na dire¢cdo do Campo . . . . . .

ConclusOes Parciais . . . . . . . . . . . s

3 GEZ2D na presenca de um campo magnético inclinado: Efeitos da ISOD

3.1

32

33

34

3.5

3.6

O Hamiltoniano . . . . . . . . . . . . e
3.1.1 Casol: AusénciadeISOR . . . . . . . . .. ... ... ... .. ..

3.1.2  Caso 1: Auséncia de ISOR e Campo Magnético na direcao de Cres-

CIMENtO . . . . . . . . ot it
Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energiade Fermi . . . . . . . ..
Condutividade Hall . . . . . . .. .. ... ... . L
Condutividade Oyy . . . . . . . . ...
Energia Livre de Helmholtz e Magnetizacao na dire¢cdo do Campo . . . . . .

ConclusOes Parciais . . . . . . . . . . .

p. 10

p-15
p. 16

p.- 20

p.22
p.31
p.36
p.-43

p. 44



4 GE2D na presenca de um campo magnético inclinado: Efeitos da MP1D p.74
4.1 OHamiltoniano . . . . . . . . ... L p-75
4.2 Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energiade Fermi . . . . . . . .. p.76
4.3 CondutividadeHall . . . . ... .. ... ... ... ... .. .. ..., p- 83
4.4 Condutividade Gyy . . . . . . ... p. 84
4.5 Condutividade difusivacdif . . . .. ... L L p. 87
4.6 Energia Livre de Helmholtz e Magnetizagdo na direcdo do Campo . . . . . . p- 88
4.7 Conclusdes Parciais . . . . . . . .. . .. L p.91

S5 Conclusoes p.97

Apéndice A - Método das Frac¢oes Continuadas p- 100
A.1 Meétodo das Fracdes Continuadas . . . . . . . .. ... ... ......... p- 100
A.2 Sumadrio dos Resultados deste Apéndice . . . . . ... ... ......... p. 102

Apéndice B - Propriedades de Transporte e Teoria Cinética de Boltzmann p. 104
B.1 Preliminares . . . . . . . . . . ... p. 104
B.2 Equagdes cinéticas para a parte diagonal e ndo-diagonal do operador Densidadep. 107
B.3 Comportamento Assintético do Operador Densidade . . . . . .. ... ... p. 109

B.3.1 Equacgao Cinética para a Parte Diagonal do Operador Densidade . . . p. 110
B.3.2 Equacgao Cinética para a Parte Nao-Diagonal do Operador Densidade p.113
B.3.3 Equagao Cinética Total do Operador Densidade . . . . . . . ... .. p.114
B.4 Equacgao Cinética de Boltzmann para a Interagao Elétron-Fénon . . . . . . . p.115
B.4.1 Equagao cinética de Boltzmann: Contribui¢ao Diagonal . . . . . . . p.118
B.4.2 Equagao cinética de Boltzmann: Contribui¢do Nao-Diagonal . . . . . p-120
B.5 Sumario dos Resultados deste Apéndice . . . . . ... ... ... ...... p.- 121

Glossario p.

123



Referéncias Bibliograficas p. 124



10

1 Introducao

Em sistemas como o MOSFET (Metal-Oxide Semiconductor Field Effect Transistor) de
Silicio ou heteroestruturas do tipo GaAs/AlGaAs, mostrados na Fig. (1.1), encontramos elétrons
que se comportam como um gas de elétrons em duas dimensdes (GE2D) . O avanco das
técnicas de crescimento de materiais, como por exemplo, a MBE (Molecular Beam Epitaxy)
ou a MOCVD (Metal-Organic Chemical Vapor Deposition) permitiu o desenvolvimento destes
sistemas e atraiu o interesse para o GE2D através da descri¢do de suas propriedades de trans-
porte com vista a aplicac@o em dispositivos. Merece destaque no estudo do GE2D a medi¢ao da
condutividade Hall em um MOSFET de silicio, realizadas por von Klitzing e colaboradores em
1980 e que resultaram no premio Nobel de 1985[1] devido a descoberta do efeito Hall quantico.
Este efeito € caracterizado por plateaus bem definidos nas curvas da condutividade Hall. O
experimento mostrou que esta grandeza pode assumir apenas valores muiltiplos de ¢?/h (com
um erro de uma parte em 106) onde & e e sdo, respectivamente, a constante de Planck e a carga
do elétron. Apesar da énfase em descrever o resultado obtido como uma maneira precisa de se
determinar a constante e? /A, este trabalho despertou o interesse pela aplicacio deste efeito em

dispositivos, iniciando uma nova linha de pesquisa.

A possibilidade de aplicacdo do efeito Hall quantico exige uma compreensao mais com-
pleta do GE2D no que diz respeito as interacdes presentes. Dentre estas, merecem destaque a
interagdo Zeeman, spin-orbita (ISO) e o potencial periddico a que os elétrons estdo submetidos
devido a propria estrutura cristalina. Dependendo da densidade eletronica, a interacao elétron-
elétron pode ser importante para o entendimento das propriedades fisicas do GE2D, mas neste
trabalho consideramos sistemas com densidades tais que nos permite desprezar esta interacio e

descreve-los como um conjunto de particulas nao interagentes.

A interacdo Zeeman € o acoplamento entre 0 momento magnético do elétron e um campo

magnético externo, cuja expressao ¢ dada por

ghgh
2

B-G. (1.1)
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Figura 1.1: (a) GE2D em uma heteroestrutura onde E¢, Ey e EF sdo, respectivamente, a energia
da banda de conducdo, energia da banda de valéncia e a energia de Fermi do semicondutor. O
GE2D se encontra confinado na heterojuncdo p —n por um potencial igual a diferenca entre a
energia da banda de conducdo e a energia de Fermi do semicondutor. Em geral, o potencial
confinante nio € simétrico com respeito a interface da heteroestrutura. (b) Esquema de um
MOSEFET de silicio. O GE2D é formado na interface entre o semicondutor e o 6xido isolante,
assinalado na figura.
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Devido a interacdo Zeeman, a polarizacdo dos auto-estados depende da dire¢cdo do campo
magnético externo. Para um campo magnético orientado na direcdo de crescimento do cris-
tal, os auto-estados correspondentes aos niveis de Landau possuem polarizacao S* definida. Isto
deixa de acontecer para campos magnéticos em direcOes intermediarias entre a direcdo de cres-
cimento e a regido quasi-bidimensional onde os elétrons se encontram confinados. Portanto, a
interacdo Zeeman oferece a possibilidade de se manipular sistemas de forma reversivel através
do momento angular intrinseco (spin) das particulas constituintes. A manipulagdo das propri-
edades de um sistema através do spin € um dos aspectos centrais da spintronica[2—7] e varios
efeitos e dispositivos baseados no controle das propriedades de GE2D através do momento an-
gular intrinseco foram propostos nos tltimos anos. Um exemplo € o transistor de spin[6], e sua

recente versao nao balistica[7].

A IS0, por sua vez, € o acoplamento entre 0 momento angular intrinseco das particulas com
0 seu movimento orbital. A expressdo para a ISO € dada por

m”;cz(ﬁwﬁ) .3, (1.2)
onde V representa um potencial elétrico. Apesar da correcao introduzida por esta interagao nas
auto-energias representar uma pequena fracao de seus valores, ela possui um papel de destaque
por ser responsavel pela quebra da degenerescéncia associada ao spin na auséncia de campo
magnético externo. Evidéncias desta quebra da degenerescéncia do GE2D foram observadas
em heteroestruturas do tipo GaAs/AlGaAs[8, 9] e pocos quanticos do tipo GaSb-InAs-GaSb[10,

11]. Consideramos, neste trabalho, dois tipos de ISO, presentes no GE2D[12]:

e A interagdo spin-6rbita do tipo Rashba (ISOR)[13] , expressa por

B hE,
- 4m2c?

(6 x7), = 2R (3 x¥)., (1.3)

Hg "

onde V € o operador velocidade do elétron e ag € o parametro de controle. A ISOR surge
devido a assimetria do potencial confinante ao longo da direcdo de crescimento. Nas
condi¢cdes mostradas na Fig.(1.1-a), vemos que a energia de Fermi na regido em que o
GE2D se encontra confinado corresponde a um potencial confinante assimétrico, dando

origem a interagdo mencionada.

e A interacao spin-6rbita do tipo Dresselhauss (ISOD) , que surge devido a assimetria da es-
trutura do material. E conhecido que, devido a auséncia de centro de inversdo, o potencial
também ¢é assimétrico e as auto-energias sofrem correcdes proporcionais a k e a k3[14]

onde k é proporcional ao momento linear. Desprezando o acoplamento proporcional a k>,
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a ISOD ¢ escrita como[14]
Op

Hp=—(6V). (1.4)
h

Ressaltamos que a intensidade da ISO no material pode ser controlada através de técnicas utili-
zadas para crescimento de materiais nanoestruturados[15-21], que permitem ajustar o potencial
confinante, tornando-a um instrumento eficiente de manipula¢do dos auto-estados do sistema.
As interagdes ISOR e ISOD tém sido extensivamente estudadas em face da possivel aplicacdo
em dispositivos[22-36] e suas respectivas intensidades oig € 0fp podem ser medidas através das
oscilagdes na condutividade oy, chamadas oscilagdes de Shubnikov-de Hass[10, 11, 17, 22, 37,

38], do estudo da de-localizacdo em magneto-transporte[39] e, mais recentemente, através da

andlise oOtica da precessao dos spins dos elétrons[40].

O potencial periddico se deve a periodicidade da estrutura que confina os elétrons, mas
também pode ser induzido externamente através da fotocondutividade em heteroestruturas de
Aly_xGaxAs[41] ou através da insercdo de uma grade composta por fitas metalicas paralelas
na superficie de inversdo ou na superficie da heteroestrutura onde o GE2D se encontra confi-
nado[42] combinada a um campo elétrico externo. Os efeitos induzidos externamente podem

produzir uma modula¢do periédica 1D (MP1D) estudada neste trabalho.

Em sistemas onde hd uma MP1D presente, o tensor condutividade o,y tem um com-
portamento oscilatério com um padrao distinto das oscilagdes de Shubnikov-de Hass, tanto
no periodo de oscilagdo, como na dependéncia com a temperatura[43—46]. Estas oscilagdes
magneto-resistivas, denominadas oscilacdes de Weiss[41], sdo o resultado da comensurabili-
dade entre o raio ciclotronico e o periodo da modulagdo no potencial. A importancia da MP1D
no desenvolvimento de dispositivos[47, 48] deve-se a possibilidade de novos efeitos que podem
ser induzidos externamente, como, por exemplo, magnetorresisténcia gigante em um GE2D

com modulagdes magnéticas externas[49].

Apesar do grande nimero de trabalhos dedicados ao estudo do GE2D[47, 48, 50-53], ainda
se estd longe do completo entendimento do papel do momento angular intrinseco, da ISO e da
MPI1D sobre as propriedades de transporte e termodinamicas destes sistemas. Até o presente,

ndo existe uma andlise sistematica destas interacOes sobre as propriedades fisicas do GE2D.

O efeito e a importancia relativa destas interagdes poderd permitir o desenvolvimento de
sistemas reversivelmente ajustdveis. Para isto, se faz necessario a realizagdo do estudo compa-
rativo dos efeitos da interacdo Zeeman, ISO e da MP1D sobre um GE2D e este € o principal
objetivo deste trabalho. Nele, consideramos um GE2D composto de particulas ndo-interagentes

e investigamos a importancia relativa destas interagdes, assim como os efeitos da presenca de
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uma componente do campo magnético externo paralelo a regido que contém os elétrons. Para
isto, investigamos a influéncia destas interacdes sobre os niveis de energia, a energia de Fermi

e as propriedades de transporte e termodinamicas do sistema.

No Capitulo 2, mostramos os resultados dos efeitos da ISOR em um GE2D na presenca
de um campo magnético inclinado. No Capitulo 3 inserimos o termo correspondente a ISOD e
analisamos a influéncia relativa da ISOD e da ISOR em um GE2D na presenca de um campo
magnético inclinado. No Capitulo 4, analisamos a importancia relativa da ISO, da MP1D e do
campo inclinado sobre o GE2D e apresentamos nossas conclusdes finais no Capitulo 5. Em
todas as etapas, escrevemos a equacdo de Schrodinger na forma secular, calculamos numeri-
camente o espectro de energia, a densidade de estados (DOS) e a energia de Fermi. A partir
destes resultados, obtemos a condutividade Hall oy, a condutividade colisional, que descreve
o efeito de espalhamento por impurezas, a condutividade difusiva, resultado dos efeitos de di-
fusdo dos portadores de carga, a energia livre de Helmholtz e a magnetiza¢dao na direcao do
campo magnético externo. O procedimento matematico utilizado para resolver a equagdo secu-
lar € mostrado no Apéndice A, onde apresentamos o método das fragdes continuadas, que nos
permite obter os autovalores de uma matriz tridiagonal infinita[54]. No Apéndice B, usando a
teoria cinética de Boltzmann, obtemos as expressoes utilizadas para obtermos valores numéricos

para as condutividades oy, Oyy € Oy, utilizadas ao longo desta Tese.
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2  GE2D na presenca de um campo
magnético inclinado: Efeitos da ISOR

Neste Capitulo, consideramos um gds de elétrons confinado em uma regido aproximada-
mente bidimensional, de espessura 9, paralela ao plano xy. O sistema é mostrado, esquemati-
camente, na Fig.(2.1) onde consideramos que o sistema se encontra na presenca de um campo

magnético externo, dado pela expressao
B = Bsen6i+ Bcos 0k, 2.1)

onde 0 € o angulo entre o campo magnético externo e a dire¢ao de crescimento.

B, B
) |
[
< K 7
| Bz, L,
1
I_
7 7
/ —-— -
- 1
7
7

Figura 2.1: GE2D na presenca de um campo magnético inclinado.

Para analisar os efeitos da ISOR sobre as propriedades termodindmicas e de transporte do
sistema, utilizaremos o seguinte procedimento: a partir do Hamiltoniano, obtemos a equacao
de Schrodinger na forma secular, calculamos numericamente o espectro de energia e conheci-
das as solucdes da equagdo secular, obtemos a densidade de estados e a energia de Fermi, a

condutividade Hall, a condutividade oyy, a energia livre de Helmholtz e a magnetizagéo.
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2.1 O Hamiltoniano

O GE2D, para densidades eletronicas pequenas, pode ser visto como um conjunto de particulas
nao-interagentes, sendo o comportamento de cada uma determinada pelo Hamiltoniano

1 N2 opT. R - h_. -
H:—(ﬁ+eA> -l——R[Gx(p-i—eA)} _ 5.8 2.2)
2m /] z 2m

onde o primeiro termo representa a energia cinética, o segundo a interacdo spin-Orbita do tipo
Rashba (ISOR), escrito na eq.(1.3), o terceiro a interagdo Zeeman, m expressa a massa efetiva

dos elétrons na heteroestrutura e o potencial vetor A é dado por

A= —yBcos 0i — zBsen J. (2.3)
Em todos os resultados deste Capitulo, consideramos a espessura do sistema igual a 50A e m
igual a 0,05 da massa m, do elétron (massa efetiva do InAs).

Reescrevemos o Hamiltoniano, expandindo-o em termos das componentes x, y,z do poten-
cial vetor A, do campo magnético B, do vetor posi¢do 7 e do momentum linear p. Agrupando

os termos semelhantes, temos

1 1
H = . (i + P} —2eBpyycos 0 + e B*y* cos” 0) + P (p? +¢*B*z*sen’0 — 2eBp,zsend)
m m 't
o, eh
+ Y [0y (py — eBzsen@) — o, (px — eBycos )] — o (Boysenb + Bo,cos0). (2.4)
m

A dependéncia de H em z e p, sugere que podemos escrever a dependéncia em z das fungdes
de onda como uma Gaussiana centrada em z = 0 e largura 6. Esta aproximagao é tanto melhor
quanto menor a largura do GE2D com relag@o as outras dimensdes, devido ao confinamento
unidimensional na direcdo z permitir uma largura suficientemente grande entre o estado funda-
mental em z e o primeiro estado excitado para pequenas espessuras. Portanto, consideramos
apenas o estado fundamental em z correspondendo a uma subbanda formada pelos autoestados
dos operadores de observaveis no plano. Esta aproximagao € valida para energias de Fermi usu-
ais menores do que a autoenergia do primeiro estado excitado em z, de tal forma que podemos

definir o Hamiltoniano efetivo do sistema através da seguinte expressao

1 *° 282
Heff: 271.52 /deeZ/ H7 (25)

que consiste em escrever o Hamiltoniano efetivo como uma média dos operadores em z, considerando-
se que a dependéncia das autofungdes do Hamiltoniano com respeito a varidvel z € uma gaussi-

ana centrada em z = 0.
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de onde obtemos

2

4 1 ho,
Heer = ﬁ + Ema)c cos O (y —yc)2 —— (senB oy +cos0o;)
Or 1 5o o
+ ?[pry—l—ma)ccosecy (y—yc)]—i—ima)CS sen-0, (2.6)

onde @, [. e y. sdo dados, respectivamente, por

e
©o. = —y\/BZ+B2,
C X Z

ye = [k, (2.7)

Usamos, na Eq.(2.6), o fato que H comuta com p,, de tal forma que p, = ik,. O Gltimo termo
da Eq.(2.7) representa a corre¢do devido a espessura finita e a sua forma depende do potencial
confinante. Para um pogo retangular infinito, este termo € dado por

(7172 + 6) 52 ma)czsenze
12 72 2 ’

(2.8)

Para espessuras & = 50A, este termo de correcio é da ordem de 10"®meV em ambos os casos
(harmonico e poco retangular infinito), enquanto todos os outros termos do Hamiltoniano sdo
da ordem de 1meV. Portanto, a forma do potencial ndo deve modificar substancialmente o
comportamento quantitativo dos niveis de energia, desde que sua largura seja bem menor que

as dimensoes do sistema.

Usando o operador translacdo
Hess = e_iycpyHeffeiycpy, (2.9)
podemos reescrever o Hamiltoniano usando os operadores escada
O+ = Oy £ i0y, (2.10)

e os operadores cria¢ao e aniquilagdao
1 ipy
“= V21, (y-i— ma)ccose) ’

1 ip
T = — Y 2.11
a4 V2L, (y ma, cos 6) ’ @10
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na seguinte forma

1 2
Hey = hw.cosHO (aTcH— —) —ii—R <G+a— cLaT)

2 2 1.
1 1 I 5 o
- ihwc Esene (04 +0_)+cosbo; +5ma)65 sen“0. (2.12)
Para g = 0 e 6 =0, temos
1 ho,
Hy=ho,(d'a+= ) ——=0, (2.13)
2 2
eixkx
e os auto-estados sdo dados por |ky,n,0) = |ky) |n) |0) onde |k,) = N/» com L, correspondendo
‘X

ao comprimento do sistema na direcdo x, |n) sdo os auto-estados de Landau, definidos por
a;fal In) = nd,;|n) e |o) sdo os auto-estados do operador o, definidos como o;|0) = 0 |0)
onde 0 = £1. No caso geral, calcularemos os auto-estados de Hes utilizando como base os

auto-estados de H,

eika

VL

Substituindo os auto-estados acima na equag@o de Schrodinger para o Hamiltoniano efetivo

|ll/(kx>> =

ly) com |y)=Y Cisln)lo) n=0,1,2,.. (2.14)
n,o

Heir|y) = E|y), (2.15)

obtemos o seguinte sistema de equacdes lineares:

( 1 ha o,
{sha)c cos 0 + 5mw§52sen26 —E} Cs+ — 2Csen9Cs7, — il—R 2(s+1)Cs1- =0

c

1 ho, Qa
[(s—l— 1)ho,cos 6 + Emw§52sen29 — E} Cs— — chenGCs,Jr + il—R\/ZsCs_L+ =0
(2.16)

\

que possui a seguinte representacdo matricial tridiagonal homogénea infinita

hi—E  his 0 0 0 0 Vi
hi ha—E  hys 0 0 0 v,
0 h3p  h3z—E  h3g 0 V3
0 0 his  haa—E  hys 0 vi | =0. @17
0 0 0 hsy hss—E  hsg - Vs
0 0 0 0 hes heog—E - Vo
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onde os elementos de matriz h,, , sdo dados por

1 1
ha,cos 6 (%) + Em(oczstenZG para n impar,
hun = (2.18)
1
ha,.cos 0 (g — 1) + im(x)ESZSenzG para n par,

e os elementos de matriz hy, , 11 € ;41 , S30 escritos como

1
—Eha)csene para n impar,
—i—R\/r_z para n par.

n ~ .
As componentes V/E ) do autovetor correspondente ao autovalor E,, estdo relacionadas com os

coeficientes da combinagdo linear (2.14) através de

C 1, para k impar,
v = (2.20)
Cr_, _ parak par.
2 )

Desta maneira, as auto-energias e os correspondentes coeficientes C; 5 sdo determinados ao se
calcular os autovalores e autovetores da matriz tridiagonal infinita escrita na Eq.(2.17). Observa-
se, a partir da Eq.(2.14), que os auto-estados sdo degenerados em p,. Esta degenerescéncia pode
ser determinada se os comprimentos L, e L, forem muito maiores que a espessura 6 do sistema,

permitindo-se utilizar condi¢des de contorno periddicas

_27r

kx_Lx7 ky:

2
il 2.21)
Ly

Definindo o fator de degenerescéncia g do auto-estado em relagdo ao operador p, como a razao

entre o volume do espago de fase entre dois niveis de energia e o volume total do espacgo de fase

So /%2 2 So /P2 S0 <P22 P12)
= kd2k = 2nPdp=——"_(-2_"1}), 2.22
87 a2 % am2n? Jp, 22\ 2 2 (2.22)

onde Sy = L,L,. Porém, entre dois niveis de Landau adjacentes, temos P; =2m (n+1/2)ho. e

P, =2m(n+3/2) hao,, de tal forma que obtemos o fator de degenerescéncia g escrito como

So eBcos6
S So. 2.23
g 27l ( p ) 0 (2.23)

Antes de considerar o caso geral, descrito na Eq.(2.17), podemos analisar os casos particu-

lares: 6 = 0[51] (campo magnético na dire¢do perpendicular ao plano que contém o GE2D) e
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ag = 0[52] (campo inclinado e auséncia de ISOR). Ambos possuem solugdo exata.

2.1.1 Caso 1: ISOR e Campo Magnético na direcao de Crescimento

No primeiro caso, fazendo 6 = 0 na Eq.(2.17), o que corresponde a h;, ,1 = 0 para n impar,

obtemos o seguinte sistema tridiagonal homogéneo

/’l] 11— E 0 0 Vi
0 h272 —FE h273 V2
0 h hy3—FE 0 %
2 > | =o, (2.24)
0 0 0 h474 —E h475 V4
0 0 0 /’l574 h575 —E Vs
onde os elementos de matriz h, , sdo dados por
(n +1 ) .
ho, 7 para n impar,
hun = (2.25)
ho, (g — 1) para n par,
enquanto os elementos de matriz h,, 1 € hy1 », para n par, sdo escritos como
« .OR
thH-] = (hn+],n) = —1l— l’l/2 (226)

le
(n)

e as componentes v, do autovetor correspondente ao autovalor Ej, estdo relacionadas com os
coeficientes da combinagdo linear (2.14) através da Eq.(2.20). Desta forma, os niveis de energia
e os auto-estados de Hg para 0 = 0, neste caso particular, podem ser obtidos de forma exata
combinando as Egs. (2.20) e (2.24) e fazendo a substitui¢do [ = g —1 comn=2,46,...,de

onde segue

(ho. — Ej )Cy =0,

hol—E  —iR\al -
o le L) =0, 1=1,2, (2.27)
il—\/z_z haoe(l+1)—E G
A partir da Eq.(2.27) obtemos o estado fundamental
ES = hay, lwg (ko)) = 10,4), (2.28)
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e as seguintes autoenergias

2
o

Ef =lho (ha)c)2+211—§, 1=1,2,..., (2.29)
c

correspondentes aos seguintes auto-estados excitados

eixkx
C(ky)) = [—1,+)+iD;|l,—)], [=1,2,...,
N eika
ky)) = —|—iD;|l—1,+)+|l,—)], [=1,2,..., (2.30)
7" (k) = =g (iD= 1) + 11, )]
onde
2
Hyval
A= |1+ ‘ (2.31)

ho. |, o
\ _T+ h 0)624—21?

Observamos, neste caso particular, a presenca de subbandas + e — devido ao termo Zee-
man no Hamiltoniano. Observamos também que os auto-estados obtidos neste caso particular
onde se considerou a ISOR, é uma combinagio linear entre dois niveis de Landau |/ — 1) e |I),

portanto, o termo ISOR possibilita a mistura entre os estados orbitais adjacentes [ — 1 e .

2.1.2 Caso Particular 2: Auséncia de ISOR e Campo Inclinado

No segundo caso, ao fazer ag = 0[52] na Eq.(2.17), o que corresponde a h;, ,41 = 0 para n

par, obtemos o seguinte sistema

hi—E  hia 0 0 0 0 Vi
hyi  ha—E 0 0 0 0 V)
0 0 hz—E  hsg 0 0 V3
0 0 hss  haa—E 0 0 vi | =0, (232
0 0 0 0  hss—E  hsg - Vs
0 0 0 0 hes heg—E - Ve

onde os elementos de matriz h,, , sdo dados pela Eq.(2.18) e os elementos de matriz &, ;41 €

hu41 2, Para n impar, sao escritos como

1
thH,l = hn+17n = —zha)csene. (233)



2.2 Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energia de Fermi 22

Os niveis de energia e os auto-estados de Heg, neste caso particular, também podem ser
determinados de forma exata através da solu¢ao do seguinte sistema de equacdes, obtido ao se
combinar as Egs. (2.20) e (2.32). O resultado é

3 1 1
hw.cosO | [+—= |+ —mwazsenze —FE ~h.senO
2 2 2 v
1 1 1
—hw.send hoecosO (1 — = | +-mw?8%sen’0 — E
2 2 2
G
X =0, [=0,1,2,.... (2.34)
¢
Portanto, na auséncia de ISO, os auto-estados sao dados por
1 mw?&%sen’

1
E}" = hw.cos 6 (z + 5) + Sho, + (2.35)

2 )

enquanto que os auto-estados correspondentes sao escritos como

f/; 1) [cos @) |4) 4 sen <g) |:F>} | (2.36)

Observamos mais uma vez, neste caso particular, a presenca de duas subbandas + e —

H’li <kx)> =

devido a presenca do termo Zeeman, porém, diferentemente do caso 8 = 0 abordado na secdo
2.1.1, os auto-estados sdo niveis de Landau puros |/). Portanto, a presenga de ISOR possibilita a
mistura entre niveis de landau adjacentes. A conseqii€ncia disto, sobre a densidade de estados, €
permitir que as autoenergias possuam espagamento desigual entre si, de tal forma que € esperado
que ocorram modula¢des na densidade de estados provocadas pela presenca do termo ISOR no

Hamiltoniano. Na sec¢do 2.2, mostraremos a solucdo do sistema de autovalores para 6 # 0 e
(074 7& 0.

2.2 Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energia de
Fermi

No caso geral 6 # 0 e ag # 0, expresso na Eq.(2.17), utilizamos dois métodos numéricos

com o objetivo de determinar as auto-energias e os auto-estados do sistema:

e O tratamento numérico direto do sistema tridiagonal homogéneo truncado, utilizando-
se subrotinas padrdo de diagonaliza¢@o[55] onde consideramos o nimero de elementos
da base suficientes para obtermos convergéncia nas propriedades de transporte e termo-

dinamicas. O tamanho da base necessdrio para convergéncia no cédlculo dos niveis de
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energia e das propriedades de transporte e termodindmicas depende da temperatura, da

intensidade e dire¢cdo do campo magnético externo.

e O método das fracdes continuadas, descrito no Apéndice A, que permite encontrar nume-
ricamente, através de um processo iterativo, os autovalores e autovetores de uma matriz

tridiagonal.

O método das fragOes continuadas consiste em escrever os auto-valores da matriz tridiago-

nal na forma

B B hii—1hi—1; B hijiv1hiv, (2.37)
o hi—1i—2hi—2i—1 hit1ivohivoiv1 '
hi—1i-1—E;i—

hiv1iv1—E; —

onde h; ; sdo os elementos das diagonais, £; ;1 1, h;11,; 880 0s elementos das diagonais superior e
inferior, respectivamente, e E; € o i-ésimo autovalor desejado. A Eq.(2.37) € resolvida através do
seguinte processo iterativo: a primeira aproximacao para o autovalor € o elemento da diagonal
h; ;. Os termos a direita na Eq.(2.37) fornecem, entdo, uma aproximagdo de ordem superior. O
procedimento € repetido até que a mudanca no valor de E; seja menor que a precisio desejada.
Nos resultados numéricos apresentados neste trabalho, utilizamos a precisao de uma parte em
10%.

(i) (i)

Uma vez determinado o i-ésimo autovalor E;, podemos calcular as vk: N Vi

i (i)

. N+12 o Ve o
Vl&zl’ ces v(i) k+n componentes do i-ésimo autovetor ndo normalizado. Usando a Eq.(A.8) do
Apéndice A, temos

(i)

\Y h
Kl _ _ Lk : (2.38)
v g1 k242 k1
k Miet1 g1 — Ei —
hit2 k42 — Ei — -+
onde vl.(i) = 1. Nos nossos célculos, consideramos que vi(£| Nl = 0 para todo [/ onde N ¢ deter-
minado por
vilva |/ [vila] <107 (2.39)

Nas Figs. (2.2-a) e (2.2-b), mostramos a dependéncia dos niveis de energia mais baixos de
um GE2D em fung¢do do dngulo 6 para B=0,1T e B = 1T, respectivamente. Em cada grafico,
tomamos o = 0 (linha cheia) e ag = 10~ eV /m (linha tracejada). Percebemos, nas curvas
para ag = 0 que, para 8 = 0, os niveis de energia possuem uma degenerescéncia extra além da
degenerescéncia com relacdo ao operador p,. A quebra desta degenerescéncia € importante na

condutividade Hall, pois ela é responsavel pelo aparecimento de plateaus extras.
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Nas Figs. (2.3-a) e (2.3-b), observamos a dependéncia dos niveis de energia mais baixos
em fun¢do do médulo do campo magnético B = ‘E’ para 8 =0 e 6 = 30°, respectivamente. Em
ambos os graficos (a) e (b), temos ag = 0 (linha cheia) e agr = 10~ ev /m (linha tracejada).
Na auséncia de ISOR, o comportamento dos niveis de energia, em unidades de %i@,, € linear.
Além disso, observamos que os niveis de energia com respeito a B independem da ISOR para
campos magnéticos que satisfacam a seguinte desigualdade

2.9
m
Bcos0 >

2.40
e (2.40)

obtida ao se considerar ]hn7n+ 1] para n par muito menor que h;, ,41 para n impar. Isto € visto
ao se observar, no caso da dependéncia dos niveis de energia com respeito a 8, mostrada na
Fig.(2.2), que para o campo de 17 as curvas correspondentes aos niveis sdo mais proximas entre
si. Da mesma forma, podemos observar que a ISOR ndo € determinante no comportamento dos
niveis para campos magnéticos dados na Eq.(2.40) observando a pequena mudanca qualitativa

entre as curvas para campos magnéticos maiores na Fig.(2.3).

A densidade de estados total € dada pela soma das densidades de estado de cada nivel
multiplicada pelo fator de degenerescéncia g dos auto-estados com respeito ao operador p,

escrito na Eq.(2.23)
E—E,) 241
27:12 Z o 4D

Considerando que os niveis tem uma largura I', de modo a tratar fenomenologicamente as im-
purezas presentes no material como uma aproximagao em primeira ordem[56, 57], correspon-
dendo a estados nao-localizados, podemos reescrever a densidade de estados como

all Y e (BB /2 (2.42)

D)= Grper

onde trocamos as deltas por gaussianas.

Mostramos resultados para a densidade de estados D(E) nas Figs.(2.4) e (2.5). Nas Figs.
(2.4-b) e (2.5-b), observamos o comportamento da densidade de estados para I" pequeno com
relacdo a separacdo entre os niveis. A densidade de estados neste caso, é formada por picos

espacados onde quase ndo hd superposicao entre os niveis.

Nas Figs. (2.4-c) e (2.5-c), observamos a presenca de modulacdo na densidade de estados
na presenga de ISOR, considerando I" suficientemente alto de modo a permitir superposicao
entre os niveis. Este padrdo modular é caracterizado pela presenga de oscilagdes secunddrias
na densidade de estados. Esta modulacdo € resultado do espacamento desigual entre niveis

adjacentes e € devida apenas a ISOR. Este espacamento desigual entre os niveis é consequencia
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40
0 [graus] 0 [graus]

Figura 2.2: Niveis de energia £ em funcdo de 6 para B=0,1T (a) e B= 1T (b) . Para cada
curva, temos: og = O (linha pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia).

76 8 10 0 2 4 6 8§ 10
B[T] B[T]

Figura 2.3: Niveis de energia E em fun¢do do médulo do campo magnético B para 6 =0 (a)
e 6 = 30° (b). Para cada curva, temos: og = 0 (linha pontilhada) e og = 10~ eV /m (linha
cheia).
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do fato de que a ISOR acopla os niveis de Landau e os auto-estados finais ndo sao auto-estados
de Landau puros, conforme visto na se¢ao 2.1.1. Este comportamento modular na densidade de
estados devido a ISOR deve repercutir na Energia de Fermi, e consequentemente em todas
as propriedades fisicas do sistema produzindo modulacdes nas propriedades que dependem

explicitamente da densidade de estados.

A energia de Fermi do sistema pode ser determinada usando-se a relagdo entre a densidade

de elétrons ng do GE2D e a densidade de estados
7y = / F(E)D(E)dE, (2.43)

onde F(E) é a funcdo de Fermi-Dirac

1

FE)= ————
(E) ePE-u) 11’

(2.44)

com 3 = 1/kgT, 1 o potencial quimico, T a temperatura e kg a constante de Boltzmann. A

Eq.(2.42), combinada com a relacdo (2.43) no limite 7 — 0, fornece

2hns EF — En
— = 1 fl ———||. 2.45
eBcos 6 ;[ ter < V20 )] 2:45)
A energia de Fermi EF € obtida resolvendo-se numericamente a Eq.(2.45). A expressao (2.45),

no limite I" — 0, é dada por
hng
— = Er —E 2.46
eBcos 0 zn:u( F—En); (2.46)
onde u(E) é a fungdo de Heaviside. Resultados para a energia de Fermi sdo mostrados nas Figs.

(2.6) a (2.8).

Na Fig.(2.6-(a)), onde tomamos n; = 10'!elétrons/m?, 8 = 30° e oz = 10~''eV/m, ob-
servamos a presenca de saltos na energia de Fermi Er quando tomamos I' = 0,005meV (linha
cheia). Para campos externos B maiores, hd a necessidade de mais elétrons para preencher cada
nivel de energia, devido a degenerescéncia g ser diretamente proporcional a B. Portanto, os
elétrons gradualmente esvaziam os niveis de energia mais altos, passando a ocupar os niveis
mais baixos com o aumento de B. O salto acontece quando um nivel é totalmente esvaziado

pelas transi¢des dos elétrons para niveis de energia mais abaixo.

De forma anédloga podemos entender os saltos presentes na energia de Fermi Er em funcao
do angulo 6 na Fig.(2.6-(b)) no limite I' — 0: elas acontecem devido a degenerescéncia dos
niveis ser diretamente proporcional a cos @, o que implica que com o aumento de 6, ha ne-
cessidade de menos elétrons para se preencher totalmente cada nivel de energia. Os elétrons

provenientes de niveis mais baixos passam a ocupar gradualmente os niveis mais altos com
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Figura 2.4: Niveis de energia E em ordem crescente para ag = 0 (tridngulos) e or =
10~ eV /m (circulos) (a) e densidade de estados D(E) para I' = 0,05meV (b) e I' = 0,5meV
(c) onde g = 0 (linha pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
6=0eB=1T.
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Figura 2.5: Niveis de energia £ em ordem crescente versus n = 0,1,2,...50, para ag = 0
(triangulos) e og = 10~ eV /m (circulos) (a) e densidade de estados D(E) para I = 0,05meV
(b) e I' = 0,5meV (c) onde o = 0 (linha pontilhada) e og = 10~'1eV/m (linha cheia). Em
todas as curvas, temos: 0 =30°e B=1T.
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Figura 2.6: (a) Energia de Fermi Er em funcdo de B com n; = 10! elétrons/m? para trés va-
loresde I': I' = 0,005meV (linha cheia), I' = 0,05meV (linha tracejada) e I' = 0,5meV (linha
pontilhada-tracejada) e alguns niveis de energia em funcdo de B (linhas pontilhadas). Tomamos
em todas as curvas: 8 = 30° e og = 10~ eV /m. (b) Energia de Fermi em fungdo de 6 com
ng = 10'elétrons /m? para trés valores de I': T = 0,005meV (linha cheia), I = 0,05meV (linha
tracejada) e I' = 0,5meV (linha pontilhada-tracejada) e alguns niveis de energia em func¢do de
0 (linhas pontilhadas).

o aumento de 8. Observa-se que salto acontece quando um nivel € totalmente populado por

elétrons provenientes de niveis mais abaixo.

Ao aumentar o valor de I', percebemos que as descontinuidades nas Figs. (2.6-(a)) e (2.6-
(b)) sdo gradualmente removidas. Isto ocorre devido ao fato de que ao aumentar a largura de
cada nivel de energia, o salto devido a degenerescéncia dos elétrons por cada nivel deixa de
existir, permitindo que as particulas ocupem estados com energia qualquer entre dois niveis
de energia quaisquer. O aumento de I" produz, entdo, um comportamento oscilatério sobre a

energia de Fermi.

Mostramos, nas Figs. (2.7) e (2.8), resultados para a energia de Fermi em funcio de 0 e nas
Figs. (2.9), (2.10) a energia de Fermi em fun¢do de B. Observa-se ao se comparar as Figs. (2.7) e
(2.8) e as Figs. (2.9) e (2.10), que o comportamento oscilatorio da energia de Fermi se intensifica
com o aumento da densidade eletrOnica ng, além da presenga da modulacio na energia de Fermi
devida somente a ISOR, que € mais facilmente visivel em densidades eletronicas mais altas.
Observando-se a dependéncia explicita da Energia de Fermi com respeito a densidade de estados
na Eq.(2.43), concluimos que as modulacdes em Ef estao relacionadas as modulagdes vistas na

densidade de estados e ao espacamento desigual entre os niveis de energia ao se inserir o termo
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ISOR no Hamiltoniano.

Como as propriedades de transporte devem depender essencialmente dos auto-estados dos
elétrons que se encontram no nivel de Fermi, estas modula¢des deverao ser encontradas nas pro-
priedades de transporte como, por exemplo, a condutividade colisional Gy,. Estas modulag¢des
devido ao termo ISOR devem também aparecer nas propriedades termodinamicas do GE2D,

por conta da dependéncia explicita da densidade de estados e da Energia de Fermi.

7,24

N
[\®}
T

7,081

i 1 " 1 " 1 "
7 040 20 40 60 80
0 [graus]

Figura 2.7: Energia de Fermi Er em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: o =
0 (linha pontilhada) e ag = 10~ Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng = 2 -
10'elétrons/m?, B= 1T e ' = 0,5meV.
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Figura 2.8: Energia de Fermi Er em fun¢@o de 6. Em cada uma das curvas, temos: og = 0 (linha
pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10'2elétrons / m?2,
B=1Tel'=0,5meV.
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Figura 2.9: Energia de Fermi Er em funcdo de B para @ =0 (a) e 6 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: ag = 0 (linha pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as
curvas, temos: ng =2 - 10”elétrons/m2 el'=0,5meV.
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Figura 2.10: Energia de Fermi Er em fun¢do de B para 6 =0 (a) e 6 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: ag = 0 (linha pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as
curvas, temos: ng = 10]ZeIétr0ns/m2 el'=0,5meV.
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2.3 Condutividade Hall

A condutividade Hall € obtida a partir da seguinte expressao, que corresponde a Eq.(B.128)
do Apéndice B

2 _ o~ B(En—Ey)
nd _ € T T 1—e i ;
o= (1= (chen), ) (chec Ay EIBI). @47
o B ) T, g

Fazendo-se

<c;cn> =F(E,), <C2CC> =F(E,), (2.48)

eq eq

obtemos a seguinte expressao para a condutividade Hall
1 — e_B (En_En/)

Gnd_@Z[l—F(E ) F(Ey) < ()
v 2 " " (E,—Ey)? v

Vx

u,(n)> <1,,(n)

vy ‘w("/)> . (2.49)

onde Y, = g com g dado na Eq.(2.23), F(E) é dado pela Eq.(2.44) e v, = aaH € a componente

N do operador velocidade, com 1 = x,y

V2 OR _
Ve = —TZC(J)CCOSO( —I—a)—lﬁ( ot —o ),
2
vy = —iglca)ccose<aT—a>+gh (6" +07). (2.50)

A Eq.(2.49) pode ser simplificada ao se utilizar a seguinte identidade

[1 —F(E,)]|F(Ey)e PEEN) — [1 —F(E,)]|F(E,), (2.51)
resultando em
ond _ ieh F(Ew) /. ) M\ [y ()
xy—mg’g E 7 ) ) e

que, no limite 7' — 0, € escrita como

ie? —En) —u(Er—Ey) / )
Oy = anfg’, (En—Ey)? <‘I’

vy ’y/("’>> o @253)
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onde u € a funcio de Heaviside e os elementos de matriz <l,l/("/)

ww>e<wm

sdo dados em termos dos coeficientes da combinacdo linear (2.14) por

(v y) = _éﬂ§§fﬁziﬁﬁ(df@ﬂ*d2+«ﬁ17(ngﬂ*¢ﬁ

Sy [(e) e - () ),

ofv)

Vx

Vi

) = g () - viT()

Or (")) ~(n) (7)) ()
5L () )+ () ). (2.54)

Mostramos resultados para a condutividade Hall em fungdo de 6 para dois valores de
densidades de elétrons ng nas Figs. (2.11) e (2.12). Observamos que a condutividade Hall é
quantizada em todos os casos, apresentando plateaus nos valores h/ne2 comn=1,23..¢

2h/(2n+ 1)e? entre quaisquer plateaus de ordem ne n+ 1.

A quantizac¢@o na condutividade Hall o, também € vista nas Figs. (2.13) e (2.14), onde
mostramos a condutividade Hall em fun¢do de B para dois valores de n;. Observamos que,
para @ = 0 e og = 0 hd somente os plateaus de ordem h/ne®. Na presenga de ISOR, ou 6 #
0, aparecem plateaus intermedidrios semi-inteiros 2h/(2n + 1)e? entre quaisquer plateaus de
ordem n e n+ 1. Os plateaus intermedidrios estdo associados a quebra da degenerescéncia extra
vista no espectro para 8 = 0 e ag = 0. Neste caso limite a condutividade Hall tem a seguinte

expressao

2 oo
e
onl = - Zo(s+ Du(Es—E,), (2.55)
§=

onde observamos que o salto entre os plateaus ocorre quando a energia de Fermi cruza um
nivel de energia. Quando a degenerescéncia é quebrada, hd a presenga de, em vez de niveis
duplamente degenerados no caso 8 = 0 e ag =0, o dobro de niveis, de tal forma que os plateaus

intermedidrios aparecem por conta da introdu¢@o destes novos niveis.

Observamos, ao comparar as Figs. (2.11) e (2.12) e as Figs. (2.13) e (2.14) que, para densi-
dades eletronicas maiores, em geral, o comprimento dos plateaus € menor, o que € associado ao
comportamento oscilatério mais intenso na energia de Fermi, mostrada nas Figs. (2.9) e (2.10).
Podemos observar esta dependéncia dos plateaus com a energia de Fermi ao analisar o caso

limite 8 = 0 e ag = 0, escrito na Eq.(2.55), onde observamos que o salto entre os plateaus se
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Figura 2.11: Condutividade Hall oy, em funcdo de 6. Em cada uma das curvas, temos: og =
0 (linha pontilhada) e ag = 10~ Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng = 2 -
10"elétrons/m?, B = 1T, I' = 0,5meV e T = 0. No inset fica mais clara a quantizacio na

condutividade.
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Figura 2.12: Condutividade Hall oy, em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = 0 (linha pontilhada) e ag = 10_“eV/ m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ns = 10"elétrons/m?, B = 1T, = 0,5meV e T = 0. No inset fica mais clara a quantizagio na

condutividade.



2.3 Condutividade Hall 34

N
n

~
(9,
T

G [é/h]

O—"035 T 15 o035 I 15
B[T] B[T]

Figura 2.13: Condutividade Hall oy, em fun¢do de B para dois valores de 68: 6 =0 (a) e
0 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: g = 0 (linha pontilhada) e ag = 10_”eV/ m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos n; = 2- 10!'em™2, T'=0,5meV e 7 = 0. No inset fica
mais clara a quantizacdo na condutividade.
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Figura 2.14: Condutividade Hall o,, em fun¢do de B para dois valores de 6: 6 =0 (a) e
0 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = 0 (linha pontilhada) e o = 10~ eV /m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 10'2cm™2, ' =0,5meV e T = 0. No inset fica
mais clara a quantizacdo na condutividade.
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da quando a curva da energia de Fermi cruza uma curva correspondente a um nivel de energia

do sistema, tal como mostrado na Fig. (2.15).

Estes saltos na condutividade sdo explicados devido ao fato de que, na Eq.(2.53), os termos
diferentes de zero no somatdrio sao aqueles que envolvem transi¢oes entre os elétrons que estdo
abaixo do nivel de Fermi para niveis acima do nivel de Fermi ou vice-versa. Com o aumento
do campo externo a condutividade reduz porque, como hd menos niveis preenchidos, hd menos
transi¢des entre os niveis abaixo do nivel de Fermi para niveis acima do nivel de Fermi, portanto
a condutividade diminui com o aumento do campo. No caso da condutividade Hall em funcdo
de 0 ocorre o inverso: como ha mais niveis preenchidos porque a degenerescéncia dos niveis
diminui com 6, hd mais transi¢des possiveis entre os niveis que estdo abaixo do nivel de Fermi

e os niveis acima da energia de Fermi, logo, a condutividade aumenta com 6.

9.8 :
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Figura 2.15: (a) Energia de Fermi Er (linha cheia) e alguns niveis de energia em fun¢do de B
(linhas tracejadas). (b) Condutividade Hall oy, em fun¢do de B. Em todas as curvas em (a) €
(b), temos: 8 =30°, ag = 10~''eV/m, ny =2-10""ecm™2, T' = 0,5meV e T = 0. (a) Energia
de Fermi EF (linha cheia) e alguns niveis de energia em fun¢do de 0 (linhas tracejadas). (d)
Condutividade Hall oy, em funcdo de 6. Em todas as curvas em (c) e (d), temos: B = 1T,
agr=10""eV/m, ng=2-10"em=2, ' =0,5meVe T = 0.

Segundo esta mesma 6tica, podemos concluir que a condutividade Hall possui um valor de
saturacdo. Para campos magnéticos muito altos, o fator de degenerescéncia g pode ser maior
que a densidade eletronica ng. Nesta situacdo, todos os elétrons ocupam o estado fundamental
e s6 existe um termo diferente de zero no somatorio da Eq.(2.53), de tal forma que o valor de

saturacdo da condutividade para campos magnéticos altos & e? /7.
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2.4 Condutividade o),

No apéndice B € mostrado que a contribui¢do diagonal da condutividade diagonal Gydy ¢ dada

pela soma entre as condutividades colisional Gy‘?y"l e difusiva Gy‘,jyif. A condutividade difusiva G}‘,iyif

¢ obtida no Apéndice B, e a sua expressao € dada por

. 2 . .
ol = ﬁveo Z<ci~,cn>eq<1—<c%f:n>eq) % (nlA|m) (n|BIn). (2.56)

n
e € reexpressa, ao se utilizar a Eq.(2.48), na seguinte forma

62
d ~ L R(E,) (1 -F(E) 5 (v

dif
ny - vV

vy }qf(") >2 , (2.57)

onde F(E) é dado pela Eq.(2.44), 7, € o tempo de relaxacao e o elemento de matriz <1// (n)

vy ‘ l,,(n>>
estd escrito na Eq.(2.54).

No célculo da condutividade difusiva, consideramos que o tempo de relaxacdo 7, € o

me

mesmo para todos os niveis e igual a v

onde Y é a mobilidade eletronica. Observamos que

a contribui¢do difusiva da condutividade nyif é zero
/ JH / 10E
(n) ‘ <n>>: ()| T | )\ = 2950 _ 258

€ 0 mesmo acontece para Gg;f. Portanto, a condutividade Gydy € devida apenas a contribui¢do

colisional 6<%, que é resultado do espalhamento de elétrons por impurezas, escrita como

yy
o5y = ﬁvej%c%cn}eq (1-(chec), o (@IAID - (mialm?. @59)

onde wy, € a taxa de transi¢@o, expressa como

ZJTQLZ —ia. 2
Wi = o Y AU@)P (1170 1) (Ny) oy 8(En — Ex+ o)
q
iq- 2
+ (e k)] (1+<Nq>eq)6(En—E,€—wq)}, (2.60)
com )
e 1
Ulq) = 26e (T (2.61)
dado pela transformada de Fourier de U (r)
2 —kgr
Ur)=-—~<_°¢ (2.62)

" Adme,e v
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A Eq.(2.63) corresponde a Eq.(B.123) do Apéndice B. Reexpressando a Eq.(2.59) ao se utilizar

a Eq.(2.48), obtemos a seguinte expressao

o = iez ZLwdwé(w—En)S(w—En/)F(w) [1 —F(@)]wy,

0

X (<1,,<n'> y‘l,,<n'>> _ <1,,<n>

onde a taxa de transicdo entre dois estados acessiveis ao sistema w,, ,» € expressa, no caso de

y ‘ l/f(")>)2, (2.63)

espalhamento eldstico dos elétrons por impurezas de densidade N;, como

2TA2N; ;
W = Y U@y
q

iar |y ON §(E _E N6 2.64
e |y (En—Ep) S, it —q.» (2.64)

com U(q) e U(r) dados nas Eqgs. (2.61) e (2.62), respectivamente. O elemento de matriz

(ky,s| 9T K., s") é dado por

. . /
<kx,s,0|e’q'r}k;,s’,6’> = 5kx7k;_qxe_’®_|€|/22_|s_s‘/2><

s'!

X (2.65)

1/2 o
(%) e e sz

4 5! 1/2 ) )
() &LS(el)  paras< s,

onde ® = I2gy(—ky +¢2), ¢ = 2(gx +igy)/2 € LK (x) é um polindmio associado de Laguerre.

A partir da Eq.(2.65), ao desconsiderar o acoplamento entre os niveis de Landau devido aos

_ 2
fatoriais, podemos expressar o elemento de matriz ‘<1[/(”) e ar 1//("/)>) como

v =8 Y () () Lleheeieh. @60

s,s',0,0’

O elemento de matriz <1//("/) y ) 1//("/)> - <1//(n)
<1,,<n'> y ’ w("/)> _ <1,,<n>

y ) l//(”)> ¢ dado por

y ’ w(”)> = 12 (ky — k). (2.67)

Substituindo as expressdes para os elementos de matriz relevantes, escritos nas Egs. (2.66)
e (2.67) na Eq.(2.63) e combinando com

_ L d 2.68
Y=¢ )} M/O adg =51, 5|, (2.68)

ky q
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onde g € escrito na Eq.(2.23), obtemos

62
ool = fﬂh% (2880) y / d@6% (@ — E,) F(®@) [| — F(@))]

/owd'g'% Y () (v atlshratsh- @69

s s,5,0,0’

A presenga de e~ ¢ na integral privilegia termos ¢ pequenos, de tal forma que podemos descon-
siderar o termo 2 |¢| /2 no denominador da Eq.(2.69). Combinando com as integrais

)
s paras’ =s—1,

o 2s+1 paras’ =s,
| Isle I (g Ly (s dle| = , 2.70
0 s+1 paras =s+1,

0 paras’ #£s—1,s,s+1,

\

obtemos a seguinte expressao para a condutividade colisional Gycy‘?l

2
ol 2Be’N;A 2 /°° 2~ _
oy = ahi2is, \ 26 ; : do§* (@ —E,)F(@)[1 —F(@)]

« Z [( ) ( (>)(2s+1)+(c§7g)*(c§+)l G,) (2s)] Q.71

Semelhantemente ao visto para a densidade de estados, podemos considerar, devido a impure-
zas, que as funcOes de Dirac presentes na Eq.(2.71) podem ser representadas por Gaussianas de

largura I'[56, 57], de tal forma que reescrevemos a Eq.(2.71) como

ol = 27151572’“1]1:]2?25 (Zio) / dwe @5 TK(@) 1 - F(o)]
x Z[( )( ))(2s+1)+(C(g>*(Cs(+)]G,)(2s)} 2.72)

Através da relagdo I' = w,, v/, que expressa a dependéncia da largura dos niveis I' em
termos da taxa de transicao, escrita na Eq.(2.64), podemos relacionar a densidade de impurezas

N; e o parametro kg do potencial espalhador, escrito na Eq.(2.62)

N 2€g 2 ks2
— = — | 2.73
So ( e’ ) AT (@73)
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Ao combinar as Egs. (2.72) e (2.73), obtemos, para a condutividade colisional Gycy"l

o = Ly [Came @ Cr@) 1K)

< ¥ [(c! ) (c (>)(2s+1)+(c(73)*(0§+)16>(2s)] 2.74)

s5,0,0’
Através da seguinte identidade

B limF(@)[1 ~F(@)] = §(@ —EF), (2.75)

e da Eq.(2.74), obtemos Gy, no limite 7 — 0

i f 12Z e
< X [(ch) (e s+ (cl) () ). @6

Mostramos resultados para a condutividade colisional oy, em fun¢do de 6 nas Figs. (2.16)
a (2.17) onde observamos a presenca de oscilagdes em todas as curvas. Nas curvas para o # 0,

observamos um padrao modular, devido somente a ISOR.

O comportamento oscilatorio na condutividade colisional também € visto nas Figs. (2.18)
a (2.19), onde mostramos Oy, em fun¢do de B, além do padrdao modular devido somente a
presenca da ISOR. Observamos, a partir da comparagao entre as Figs. (2.16) e (2.17) e entre as
Figs. (2.18) a (2.19), que o comportamento oscilatério na condutividade colisional se intensifica

com o aumento da densidade eletronica n.

A condutividade colisional apresenta a mesma modulac@o vista para a energia de Fermi
Er devida somente a ISOR. Esta dependéncia € explicada pelo espalhamento por impurezas
envolverem apenas os elétrons com energias proximas de Er. As modulagdes, com o au-
mento do campo, sdo gradualmente substituidas por picos na condutividade. Como mostrado
pela Eq.(2.40), com o aumento do campo os efeitos da ISOR sdo mais fracos, portanto, as
modulagdes acontecem para campos magnéticos cuja largura I dos niveis seja da ordem da
separagdo usual entre os niveis. Para campos maiores e consequentemente, separagdo entre 0s
niveis maior, o comportamento modular gradualmente desaparece. Portanto, a condutividade
colisional apresenta um comportamento de saturacao, caracterizado pela presenca de picos na

condutividade.
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Figura 2.16: Condutividade colisional oy, em func¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = 0 (linha pontilhada) e og = 10-ev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny =
2-10'"elétrons/m?, B=1T,I'=0,5meVe T = 0.
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Figura 2.17: Condutividade colisional oy, em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = 0 (linha pontilhada) e og = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny =
10'%elétrons/m?, B= 1T, =0,5meVe T = 0.
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Figura 2.18: Condutividade colisional Gy, em fun¢io de B para dois valores de 6: 6 =0 (a) e
0 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: g = 0 (linha pontilhada) e ag = 10_”eV/ m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 2 - 10" elétrons / m2, B=I1T,T = 0,5meV e

T =0.
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Figura 2.19: Condutividade colisional Gy, em fun¢do de B para dois valores de 6: 6 =0 (a) e
0 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: g = 0 (linha pontilhada) e ag = 10_”eV/ m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10]2elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Este padrao modular € idéntico as oscilagcdes de Shubnikov-de Hass, verificadas experimen-
talmente para a condutividade colisional. Experimentalmente, as oscilagcdes de Shubnikov-de
Hass no tensor condutividade sao usualmente entendidas como o resultado da presencga de duas
sub-bandas + e —, onde a separac¢ao entre elas, provocada pelo termo de ISOR no nivel de Fermi
€ o termo que € responsdvel pelas oscilagdes secundérias na condutividade colisional. Como
visto na secdo 2.1.1, a ISOR separa os auto-estados assumidos pelos elétrons em duas subban-
das 4+ e —, inclusive para campos magnéticos nulos. Porém, no caso B = 0, cada subbanda é

infinitamente degenerada.

A intensidade da condutividade colisional deve aumentar com I" devido a se aumentar o
nimero de superposi¢des entre estados correspondentes aos demais niveis de energia e aos
estados ocupados pelos elétrons com energia igual a Er, conforme mostrado na Fig.(2.20). Esta
dependéncia da condutividade colisional em termos de I pode ser explicada alternativamente
pelo fato de que I € diretamente proporcional a taxa de transi¢@o entre os niveis w,, .y, expressa

na Eq.(2.64), de tal forma que, ao se aumentar I', se intensificam as transi¢des entre os niveis

de energia.
4
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Figura 2.20: (a) Condutividade colisional oy, em fun¢do de B. Em cada uma das curvas, temos:
I'=0,2meV (linha pontilhada) e I' = 0,5meV (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng; =
10'261étrons/m2, O = 10_”eV/m, 6 =30°e T =0. (b) Condutividade colisional o, em
fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: I" = 0,2meV (linha pontilhada) e I' = 0,5meV
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = lolzelétrons/mz, Op = IO*HeV/m, B=1Te
T =0.
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2.5 Energia Livre de Helmholtz e Magnetizacao na direcao
do Campo

A funcio de particdo G, para um gas de férmions ndo interagente[58] € escrita como
nG=YIn [1 + e_B(E”_”)] : 2.77)
n

de onde podemos obter a energia interna U

0 0
U=——1InG =kgT?>—=1nG. 2.78
P n T (2.78)
O calor especifico a volume constante
oU 0 2 9?2
= = =2kpT —1 kT —==1 2.7
Cy (aT) BT =7 nG+ kg 372 nG, (2.79)
e a entropia S
r Cy 0
S:/ dT——kglnG—i—kBT—lnG (2.80)
0 oT

Combinando os resultados da energia interna, entropia e funcdo de parti¢do, obtemos a energia

livre de Helmholtz
1
A:U—TS—l—Nu:Nu—EZln [l-l—e_ﬁ(E"_“) , 2.81)
n

onde N € o nimero total de particulas.

No caso particular do GE2D, considerando uma densidade de estados, associada a cada
energia E, escrita na Eq.(2.42), podemos trocar o somatdrio acima por uma integral, de tal

forma que obtemos[47]
1 (<)
Ay = nglt — 3/ dED(E)In [1 +e PE—| (2.82)

onde A € a energia livre de Helmholtz por unidade de drea para férmions ndo interagentes. A

Eq.(2.82) no limite T — 0, € escrita como

1 Er —E, a?
A,=——VYE |1+erf — n?/ 2.83
= L e (M) |- G T 283

A partir da energia livre de Helmholtz por unidade de area, podemos obter a magnetizacao

média através da relagdo termodinamica

0A;
MZ_(&B)T' (2.84)
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Mostramos resultados para a energia livre de Helmholtz por unidade de drea Ay em fungao
de B nas Figs. (2.21) e (2.22) para T = 0 onde tomamos duas densidades de elétrons ny.
Observa-se, ao se comparar as Figs. (2.21) e (2.22) que, com o aumento da densidade eletronica
ng, 0 comportamento oscilatdrio da energia livre se torna mais intenso. Observamos também a

presenca do padrao modular em Ay, devido somente a ISOR.

Nas Figs. (2.23) e (2.24), mostramos resultados para a magnetizacdo na dire¢cdo do campo
em unidades de u = % a T = 0 tomando-se duas densidades de elétrons n;. A magnetizacao
na direcdo do campo também apresenta comportamento oscilatério dependente da densidade
eletrOnica ng e, com a presenca da ISOR, a magnetizagdo apresenta modulacdes. Esta modulacio
vista na energia livre e na magnetizacao deve-se a dependéncia destas grandezas com respeito
a energia de Fermi a T = 0. As oscilacdes na magnetizacdo sdo semelhantes as oscilacdes
de Hass-Van Alphen, observadas experimentalmente na magnetizacdo em funcdo do campo

magnético externo em pogos qiianticos[59].

2.6 Conclusoes Parciais

Consideramos o GE2D na presenca da ISOR e de um campo magnético inclinado. Deter-
minamos o0s niveis de energia acessiveis aos elétrons e os auto-estados associados através do
método das fragdes continuadas e também através do tratamento direto do sistema tridiagonal
homogéneo (2.17) utilizando-se subrotinas de diagonalizacao[55]. Quanto aos niveis de ener-
gia, seu comportamento com respeito ao campo nao depende da ISOR para campos magnéticos

dados pela relagao 2.40.

Analisando o comportamento dos niveis de energia em fungdo de 8, observamos que ha
a presenca de degenerescéncia nos niveis de energia, na auséncia de ISOR (ag = 0) e campo
magnético na dire¢do perpendicular ao plano que contém os elétrons (6 = 0) além da degene-
rescéncia em p,. Esta quebra de degenerescéncia tem papel fundamental no comportamento da

condutividade Hall Gyy.

Devido a presengca da ISOR, observamos modulacdes na densidade de estados. Estas
modulacdes resultam nas modulagdes vistas na energia de Fermi. Estas modulacdes surgem
em fun¢do do espacamento desigual entre os niveis, provocadas somente pelo termo de ISOR

presente na Hamiltoniano.

No limite I' — 0 a energia de Fermi apresenta saltos. No caso da auséncia de MP1D, as des-
continuidades para a energia de Fermi versus campo, para campos externos B maiores, acontece

devido a necessidade de mais elétrons para preencher cada nivel de energia, tal como explici-
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Figura 2.21: Energia livre de Helmholtz por unidade de 4drea A; em func¢do de B para 8 =0 (a)
e 0 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: ag = 0 (linha pontilhada) e og = 10~ eV /m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; =2-10''em™2, I'=0,5meV e T = 0.
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Figura 2.22: Energia livre de Helmholtz por unidade de 4rea A; em fun¢do de B para 8 =0 (a)
e 0 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: ag = 0 (linha pontilhada) e ag = 10_”eV/ m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 10'2cm™=2, T'=0,5meV e T = 0.
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Figura 2.23: Magnetizacdo M em fun¢do do campo B em unidades de u = % para 8 =0 (a)
e 8 = 30° (b). Em cada curva, temos: ag = O (linha pontilhada) e ag = 10~ eV /m (linha
cheia). Em todas as curvas, temos: ny, =2 - 10Mem=2, T = 0,5meVeT =0.
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Figura 2.24: Magnetizacdo M em funcdo do campo B em unidades de y = % para 6 =0 (a)
e 6 = 30° (b). Em cada curva, temos: o = 0 (linha pontilhada) e ag = IO*HCV/ m (linha
cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10'2cm™2, T'=0,5meVe T = 0.
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tado na Eq.(2.23). Os elétrons gradualmente esvaziam os niveis energeticamente superiores,
passando a ocupar os niveis energeticamente inferiores. O salto acontece quando um nivel é

totalmente esvaziado por transi¢des para niveis mais baixos.

De forma semelhante, as descontinuidades observadas na energia de Fermi em fun¢ao de
0 na auséncia de MP1D podem ser entendidas devido a degenerescéncia dos niveis ser direta-
mente proporcional a cos 8, o que implica na necessidade de menos elétrons para se preencher
cada nivel de energia com o aumento de 6. Os elétrons provenientes de niveis energeticamente
inferiores passam a ocupar gradualmente os niveis energeticamente superiores com o aumento
de 6. O salto acontece quando um nivel é totalmente populado por elétrons provenientes de

niveis mais baixos.

As descontinuidades na energia de Fermi desaparecem gradualmente com o aumento de I'
devido a superposi¢do entre os niveis, o que permite acomodar os elétrons em estados inter-
medidrios entre os niveis ou bandas de energia. O comportamento oscilatério da energia de
Fermi depende da densidade eletronica ng: ao aumentar a densidade eletronica, a energia de

Fermi passa a apresentar um comportamento oscilatério mais intenso.

A condutividade Hall é quantizada no caso da auséncia de MP1D. No caso 8 =0e ag =0,
a condutividade Hall s6 pode assumir os valores ne?/h com n = 1,2,3,.... Na presenca de
ISOR ou de uma componente do campo externo ao longo da regido onde os elétrons se encon-
tram confinados, aparecem plateaus intermedidrios (2n+ 1)e?/(2h) entre quaisquer plateaus
de ordem n e n+ 1, associados a quebra de degenerescéncia observada nos niveis de energia. A
condutividade Hall 6y, em fun¢io de 6 também € quantizada. O comportamento dos plateaus

de oy, estd associado as oscilagOes vistas na energia de Fermi em fungéo de 6.

Os saltos associados aos plateaus da condutividade Hall acontecem quando a energia de
Fermi do sistema se torna igual a um nivel de energia. Isto acontece devido a condutividade
Hall depender do numero de transicdes possiveis entre os elétrons abaixo do nivel de Fermi e

os elétrons que se encontram acima do nivel de Fermi.

Em todos os casos, observamos a presenca de oscilacdes na condutividade colisional, se-
melhantes as oscilagdes de Shubnikov-de Hass, verificadas experimentalmenteoy,[10, 11, 17,
22,37, 38]. As oscilacOes na condutividade colisional oy, possuem modulag¢des devido a ISOR,
modulacdes estas que se originam na densidade de estados e na energia de Fermi. A intensidade
da condutividade colisional aumenta com I'" devido a se aumentar o nimero de superposicoes
entre os niveis de energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21). Esta dependéncia acontece
devido a taxa de transi¢@o entre os niveis wy, ,» ser diretamente proporcional a I, de acordo com

a Eq.(2.64).
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Em todos os casos, com o aumento da densidade eletrOnica n;, aumenta-se o numero de
oscilagdes na energia livre. Na magnetizacao na direcdo do campo, observamos um compor-
tamento oscilatdrio qualitativamente semelhante as oscilacdes de Hass-Van Alphen observado

experimentalmente[59] e caracterizado por oscilagdes na magnetizacdo em funcdo do campo.

No préximo Capitulo, consideramos a inclusdo do termo Dresselhauss e estudamos os seus
efeitos sobre as propriedades fisicas do GE2D. Em geral, pela semelhanga dos termos, observa-

mos que eles possuem efeitos qualitativamente semelhantes.
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3 GE2D na presenca de um campo
magnético inclinado: Efeitos da ISOD

Neste Capitulo, estudamos o sistema definido no Capitulo 2, com a inclusdo do termo da
ISOD, expresso na Eq.(1.4). De uma maneira semelhante a utilizada no Capitulo anterior, con-
sideramos que o sistema é adequadamente descrito por um conjunto de particulas independentes
e que se encontra na presenca de um campo magnético externo inclinado com respeito a direcao

de crescimento, expresso na Eq.(2.1).

Em geral, nestes sistemas, a interacdo Rashba é mais importante que a Dresselhauss, por
conta que a interacdo Rashba além de ser um efeito do crescimento dos materiais capazes de
confinar GE2D’s, pode ser intensificada com a aplicagdo de um campo elétrico externo. No
entanto, por estes mesmos materiais confinantes, como por exemplo o GaAs e o InAs apre-
sentarem estruturas cristalinas do tipo Zincblende que ndo apresentam simetria de inversao,
situacdo esta que dd origem ao termo Dresselhauss[14], é necessdrio, para a descricio mais

completa, considerar-se a corre¢ao devido a presenga deste termo no Hamiltoniano.

Seguindo a mesma seqiiéncia do Capitulo 2, escrevemos o Hamiltoniano para uma particula
e obtemos a equacdo de Schrodinger na forma secular com o objetivo de se calcular numerica-
mente o espectro de energia, a densidade de estados e a energia de Fermi do sistema. De posse
destes resultados, determinamos a condutividade Hall, a condutividade oy, a energia livre de
Helmholtz e a magnetizacdo e analisamos a influéncia relativa dos termos de ISOR, ISOD e da

interacdo Zeeman sobre estas propriedades.

3.1 O Hamiltoniano

O Hamiltoniano para um elétron, na presenca de campo magnético inclinado, ISOR e ISOD,

é escrito como

H=— (ﬁ—i—eA) +% [ox (p-l—eA)] +@ [c- (p+eA)] —e—G-B, (3.1)
2m h h 2m

Z
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onde o primeiro termo representa a energia cinética, o segundo a ISOR, o terceiro a ISOD,
escrita na Eq.(1.4), o quarto expressa a interagdo Zeeman, m € a massa efetiva do InAs, igual a

0,05 da massa do elétron e o potencial vetor A é dado pela Eq.(2.3).

Utilizando o mesmo procedimento do Capitulo 2, reescrevemos o Hamiltoniano, expandindo-
o em termos das componentes x,y,z do potencial vetor A, do campo magnético B, do vetor
posi¢do 7 e do vetor momentum linear p. Ap6s o uso do operador translagdo, dos operadores
escada e os operadores criagdo e aniquilacao, dados pelas Egs. (2.9), (2.10) e (2.11), obtemos o
Hamiltoniano efetivo

1 2a 2
Hef = hw.cosO (aTcH— 5) — ii—R (G+a— G,aT> — gl—D (chaT —l—cLa)
C

1 1 1
— —ha, [—sen@ (0++0_)+cos GGZ} + Em(ofﬁzsenze, (3.2)

2 2

com @, . e y. escritos na Eq.(2.7) e o fator de degenerescéncia em p, € dado na Eq.(2.23). Na

obtencdo dos resultados numéricos neste Capitulo, consideramos a espessura do sistema igual
a 50A.

Para ag =0, op =0 e 8 =0, temos Her = H,, escrito na Eq.(2.13). Portanto, podemos
expressar os auto-estados de Heg utilizando como base os auto-estados de H,,, expressos na
Eq.(2.14), de tal forma que obtemos a equacdo de Schrodinger efetiva reescrita no seguinte

sistema de equacdes lineares

hi—E  hiy 0 hia 0 0 Vi

hai  ha—E  hys 0 0 0 v,

0 hsp  hiz—E  h3g 0 h36 V3
ha.y 0 has  haa—E  hys 0 vi [ =0. 33)

0 0 0 hss hss—E  hsg vs

0 0 he s 0 hes hee—E Vo

NaEq.(3.3), os elementos de matriz h,, ,, sdo dados na Eq.(2.18), Ay, 11 € hy41,, na Eq.(2.19)

€ Ny 3, Mut3 p, para n impar, sa0 expressos por

hn7n+3 = hn+3,n =

le

Op

n+1

(3.4)

As componentes v, do autovetor correspondente ao autovalor E), estdo relacionadas com os

coeficientes G, ¢ escritos na Eq.(2.14) através da Eq.(2.20). Desta maneira, as auto-energias € 0s
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coeficientes correspondentes C; 5 sdo determinados ao se calcular os autovalores e autovetores
da matriz infinita escrita na Eq.(3.3), porém, antes de apresentarmos as solucdes do sistema de

equacdes lineares mais geral escrito na Eq.(3.3), podemos considerar alguns casos particulares
nas se¢des (3.1.1) e (3.1.2).

3.1.1 Caso 1: Auséncia de ISOR

No primeiro caso, para g = 0, hy, 11 € hyy 1, na Eq.(3.3) para n impar sido nulos. Mudando

apropriadamente a ordem das equagdes lineares, obtemos o seguinte sistema tridiagonal

/1,1 —E /1,2 0 0 vi
/2,1 /2,2 —E /2,3 0 14}
0 32 53— E 54 v; | =0, (3.5)
0 0 21,3 21,4 —-E - Vi

onde os elementos de matriz /, ,, sdo dados por

—1 1
ha,cos 6 (nT) + Em(oczstenZG para n impar,
h;un = (3.6)
1
ha@,cos O (g — 1) + 5mw§52sen26 para n par,

. / / ~
enquanto os elementos de matriz /r,, ,, | € /1, | , $30 expressos por

1
-3 hw.sen® para n impar,

= 3.7

Op
———/n para n par,

I

/ _ gt
nn+1 — “n+l,n

e as componentes Vv, do autovetor correspondente ao autovalor E sdo dadas em termos dos

coeficientes da combinagdo linear (2.14), por

a1 _ paranimpar,
2

C
V) = (3.8)

C%,IHr para n par.

Os autovalores e autovetores da matriz tridiagonal da Eq.(3.5) podem ser calculados pelo método

das fragdes continuadas, seguindo o processo descrito no Capitulo 2, secao 2.2.
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3.1.2 Caso 1: Auséncia de ISOR e Campo Magnético na direcao de Cres-
cimento

/

Neste caso particular, g = 0 e 6 = 0, o que corresponde a fazer h = 0 para n impar

n,n+1
na Eq.(3.5)
h/l, 1 —E 0 0 0 0 v
0 h hy,—E 0 0 e A
32 33 3 _ 0, (39)
0 0 0 hﬁm —E hﬁw e 7
O 0 0 h/574 h/575 _E A Vg
onde os elementos da diagonal sdo dados por
n—1 .
ho, ( 5 ) para n impar,
My = (3.10)
n
ha, (5 — 1) para n par,
e os elementos de matriz £, ,, 11 € hy,11 4, para n par, sdo dados por
07))
ntt = st = =7-V/n/2. (3.11)

Os niveis de energia e os auto-estados, neste caso particular, sdo obtidos por processo

andlogo ao visto no Capitulo 2, da Eq.(2.27) a Eq.(2.31). O estado fundamental é dado por

Ey =0, |yy (k) =10,-), (3.12)

e oS outros auto-estados acessiveis do sistema sdo escritos como

Ef =lho. £V, 1=12,.. (3.13)
eixkx
Vi) = LA FI=1.2) 1=12,.

Observamos a presenca de subbandas + e — devido ao termo Zeeman além de que os auto-
estados obtidos neste caso particular onde se considerou a ISOD, € uma combinagdo linear entre
dois niveis de Landau |/ — 1) e |I), portanto, o termo ISOD também possibilita a mistura entre
os estados orbitais adjacentes / — 1 e /, da mesma forma que o visto para o termo ISOR na secdo

2.1.1. Como o comportamento qualitativo das curvas depende do padrdo assumido pelos niveis,
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percebemos que a ISOD também deverd ser capaz de imprimir modulagdes nas propriedades do
GE2D.

Porém, ao se comparar as Egs. (2.31) e (3.14), observamos que, além de considerar 6 = 0,
temos ao considerar apenas o termo ISOR, os autoestados sdo combinacdes lineares de |/ — 1, +)
e |/,—) enquanto que ao considerar apenas a ISOR, temos que os autoestados sdo combinagdes
lineares de |l — 1,—) e |I,+). Portanto, a polarizacdo da base dos auto-estados é trocada ao se
considerar apenas um termo ou outro no Hamiltoniano, o que deve levar a diferencas quantita-

tivas nas curvas.

Na proxima sec@o, mostramos as solucdes numericas do sistema mais geral, escrito na
Eq.(3.3).

3.2 Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energia de
Fermi

Com o objetivo de se calcular numericamente os autovalores e autovetores no caso ge-
ral, escrito na Eq.(3.3), usamos o tratamento numérico direto do sistema homogéneo truncado
utilizando-se subrotinas padrdo de diagonaliza¢ao[55]. Consideramos o nimero de elementos

suficiente para convergéncia das propriedades fisicas calculadas.

Mostramos nas Figs. (3.1) e (3.2), a dependéncia dos niveis energeticamente mais baixos de
um GE2D em funcao do angulo 6 para B = 1T onde consideramos, em cada curva, a presenca de
apenas ISOR e ISOD, respectivamente. Observamos, a partir da Fig.(3.1), que a ISOD quebra a
degenerescéncia extra dos niveis de energia vista na Fig.(2.2) para @ =0 e og = 0. Na Fig.(3.2),
mostramos os resultados para um sistema na presencga de ambas as ISO. Portanto a ISOD, assim

como a ISOR, € capaz de incluir plateaus extras na condutividade Hall.

Nas Figs. (3.3) e (3.4), mostramos a dependéncia dos niveis de energia energeticamente
mais baixos em fun¢do do médulo do campo magnético B para 0 = 0 e 6 = 30°, respectiva-
mente. Observamos, em todos os casos, que os niveis de energia com respeito a B independem

da ISOR e da ISOD para campos magnéticos que satisfacam as seguintes desigualdades

2.2
o
Beos > KT
h’e
2 .2
o
Beos® > 2 (3.14)
h’e

obtida ao se considerar que os elementos de matriz na Eq.(3.3) dependentes de o ou op sdo

pequenos em relagdo aos outros elementos de matriz relevantes. Podemos observar que a ISOR
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Figura 3.1: Niveis de energia E em funcdo de 0 para B = 1T. Em cada curva, temos: ag =0,
ap = 10~ 1eV /m (linha pontilhada) e o = 10~ eV /m, ap = 0 (linha cheia).
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Figura 3.2: Niveis de energia E em funcdo de 0 para B = 1T. Em cada curva, temos: og =
5-107'%eV/m, ap = 10~ ''eV/m (linha pontilhada) e og = 10~ eV /m, ap = 5-107%eV/m
(linha cheia).
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e a ISOD nao sdo determinante no comportamento dos niveis para campos magnéticos dados na
Eq.(3.14) observando a pequena mudanga qualitativa entre as curvas para campos magnéticos

maiores nas Figs.(3.3) e (3.4).
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Figura 3.3: Niveis de energia £ em funcdo de B. Em cada curva, temos: agr =0, ar =
10~ eV /m (linha pontilhada) e og = 10~''eV /m, ap = 0 (linha cheia).
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Figura 3.4: Niveis de energia E em funciio de B. Em cada curva, temos: oz = 5-1071%eV /m,
ap = 10~ "eV /m (linha pontilhada) e og = 10~ 1eV/m, op = 5- 10712V /m (linha cheia).

A densidade de estados total € obtida usando-se a Eq.(2.42)

So —(E—E,)*/21?
D(E) = —— Y e (E-E)7/217, 3.15
)= G & G-19)
Nas Figs.(3.5-b) e (3.6-b) mostramos o comportamento da densidade de estados para I"
pequeno com relacdo a separacdo dos niveis. A densidade de estados, tal como mostrada nas

Figs. (2.4-b) e (2.5-b), € formada por picos espagados, isto €, sem superposi¢do dos niveis. Nas
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Figs.(3.5-¢) e (3.6-c), para I maior, observamos superposi¢ao entre os niveis e a presenca da
modulagdo, devido somente a ISOD, de uma maneira semelhante a obtida devido a presenca
da ISOR. Este comportamento modular na densidade de estados devido a ISOD também deve
repercutir na Energia de Fermi, da mesma forma que o mostrado no Capitulo 2, e consequen-
temente em todas as propriedades fisicas do sistema produzindo modula¢des nas propriedades

que dependem explicitamente da densidade de estados.
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@ —
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n D(E) D(E)

Figura 3.5: Niveis de energia E em ordem crescente para o = 0, op = 10~ eV /m (triAngulos)
e ag = 10 1eV /m, ap = 0 (circulos) (a) e densidade de estados D(E) para I’ = 0,05meV (b) e
I'=0,5meV (c) onde ag =0, ap = 10~ eV /m (linha pontilhada) e ag = 10~''eV /m, ap =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: 0 =0e B=1T.

A energia de Fermi EFr € obtida numericamente da expressao

2hns i EF_En
eBCOSG—;[l-l—erf( 7T )} (3.16)

calculada através do modo descrito na secao 2.2.

Na Fig.(3.7-(a)), onde tomamos n; = 10! elétrons /m?, 8 = 30° e ag = ap = 10~'eV/m,
observamos que, ao se inserir o termo de ISOD, o comportamento da energia de Fermi para I" =
0,005meV ¢ similar ao visto na Fig.(2.6-(a)): para campos externos B maiores, hd a necessidade
de mais elétrons para preencher cada nivel de energia, pois a degenerescéncia com respeito a py
aumenta com B e o saltos acontecem quando um nivel € totalmente esvaziado pelas transi¢oes

dos elétrons para niveis de energia mais abaixo.

O comportamento descontinuo da energia de Fermi Er também ¢ na Fig.(3.7-(b)) no limite
I' — 0, sendo similar ao visto na Fig.(2.6-(b)). Com o aumento de 6, hd necessidade de menos

elétrons para preencher totalmente cada nivel de energia. Os saltos ocorrem quando um nivel é
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Figura 3.6: Niveis de energia E em ordem crescente para og = 5-107%eV/m, ap =
10~ "eV/m (tridngulos) e ag = 10~ "eV/m, ap = 5-1071%eV/m (circulos) (a) e densi-
dade de estados D(E) para I' = 0,05meV (b) e I’ = 0,5meV (c) onde ag = 5-10"1%eV/m,
ap = 10~1eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~ ''eV/m, op = 5-107'%eV/m (linha cheia).
Em todas as curvas, temos: 0 =30°e B=1T.

totalmente populado por elétrons provenientes de niveis mais abaixo.

Identicamente ao mostrado no Capitulo 2, ao aumentar o valor de I, as descontinuidades
nas Figs. (3.7-(a)) e (3.7-(b)) sdo gradualmente removidas. Este comportamento é entendido
considerando-se que ao aumentar I', permite-se que as particulas ocupem estados com energia

qualquer entre dois niveis adjacentes.

Mostramos, nas Figs. (3.8) e (3.9), resultados para a energia de Fermi em funcdo de 0 e,
nas Figs. (3.10) e (3.11), resultados para a energia de Fermi em fun¢do de B. Em todos os casos,
ha a presenga da modulagdo devido a presenca da ISOR ou da ISOD, como conseqiiéncia da
modulacio encontrada na densidade de estados, por causa da dependéncia explicita de Ef com
respeito a D(E). Ao comparar as Figs. (3.8) a (3.11) com a Fig.(3.7), percebemos que o compor-
tamento oscilatério da energia de Fermi se intensifica com o aumento da densidade eletronica
ng. As modulagdes em Er, conforme visto, estdo relacionadas ao espacamento desigual entre

os niveis de energia ao se inserir o termo ISOR no Hamiltoniano.

Como as propriedades de transporte ndo mudam substancialmente com a inclusdo do termo
de ISOD, continuam dependendo essencialmente dos auto-estados dos elétrons que se encon-
tram no nivel de Fermi, portanto, estas modula¢gdes deverdo ser encontradas nas propriedades
de transporte, mesmo com a inclusdo da ISOD, ou mesmo considerando-se apenas ela. Estas

modulagdes, que também aparecem devido ao termo ISOD, devem também aparecer nas propri-
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Figura 3.7: (a) Energia de Fermi Er em funcdo de B com n; = 10! elétrons/m? para trés va-
loresde I': I' = 0,005meV (linha cheia), I' = 0,05meV (linha tracejada) e I' = 0,5meV (linha
pontilhada-tracejada) e alguns niveis de energia em funcdo de B (linhas pontilhadas). Tomamos
em todas as curvas: 8 =30°, ag = 10~!"eV/me ap = 5-10"'%eV/m. (b) Energia de Fermi
em fun¢do de 6 com ng = 10" elétrons / m?> para trés valores de I': I' = 0,005meV (linha cheia),
I' = 0,05meV (linha tracejada) e I' = 0,5meV (linha pontilhada-tracejada) e alguns niveis de
energia em fun¢do de 6 (linhas pontilhadas).

edades termodinamicas do GE2D, por conta da dependéncia explicita da densidade de estados

e da Energia de Fermi.

3.3 Condutividade Hall

De forma idéntica ao visto na secdo (2.3), a condutividade Hall o d ¢ obtida numericamente

a partir da seguinte expressao

Ild ie h ) (n/)
Oy _2mgnz;' E —E, ) <‘l’

Vx

u,(n)> <1,,(n)

Wy, e
onde F(E) é dado na Eq.(2.44), Y, = g com g expresso na Eq.(2.23)e v, = gH € acomponente
N do operador velocidade, com 1 = x,y. As formas explicitas das componentes do operador

velocidade sao dadas por

Vy = —glc(occose( +a>—l%(6+—6_)+@(6++6_),

2
vy = —iglca)ccose (aT —a) + % (6t +07) +i@ (6t —07), (3.18)
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Figura 3.8: Energia de Fermi Er em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: o = 0,
ap = 10~eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~"'eV/m, ap = 0 (linha cheia). Em todas as
curvas, temos: 1, — 10'2elétr0ns/m2, B=1Tel'=0,5meV.
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Figura 3.9: Energia de Fermi Er em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: O =
5-107'2%eV/m, ap = 10~ eV /m (linha pontilhada) e og = 10~ HeV/m, ap =5-10"%eV/m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = IOIZelétrons/mZ, B=1Tel'=0,5meV.
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Figura 3.10: Energia de Fermi Er em funcdo de B para 0 =0 (a) e 0 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: og =0, op = 10_“eV/m (linha pontilhada) e o = 10_”eV/m, op =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10'%elétrons / m?2el'=0,5meV.
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Figura 3.11: Energia de Fermi Er em fun¢@o de B para 6 =0 (a) e 8 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: ag = 0, ap = 10~"eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~ "eV/m, ap =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 10'2elétrons / m? el =0,5meV.
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no caso da presenga da ISOR e da ISOD.

O limite 7' — 0 da Eq.(3.17) é dado por

ie’h «~ u(Ep —Ep) —u(Ep —Ey) / (v
0= L (v

¢ nn' (En - En’>2

u,(n)> <w(n)

w319

Os elementos de matriz <1//("/) Vi 1//(")> e <l//(”) Vy ’l]/(”/)> em termos dos coeficientes da
combinagdo linear (2.14), sdo calculados através da Eq.(3.18)
(Wfy) = B0 5 (e ) e (el
-t gl (e o
S GO CARE]
<‘l’(") vy ’w(n’)> _ _ilcw\c/ciose lyazi\/z (C;,éz)*cl(ﬂ’a Vi (Cl(rg)*Cl(ﬂG

() e - ) )

Mostramos resultados para a condutividade Hall em funcdo de 6 nas Figs. (3.12) e (3.13).
Observamos que a condutividade Hall, semelhantemente ao resultado obtido no Capitulo 2, é
quantizada, apresentando plateaus nos valores ne> /h comn = 1,2,3,... e (2n+1)e?/(2h) entre
quaisquer plateaus de ordem n e n+ 1. A quantizagdo na condutividade Hall o,, também €
vista nas Figs. (3.14) e (3.15), onde mostramos a condutividade Hall em fun¢do de B. Em todos
os casos hd a presenca dos plateaus intermedidrios (21 + 1)e?/(2h) entre quaisquer plateaus
de ordem n e n+ 1. Conforme mostrado na se¢do 2.3, estes novos plateaus aparecem quando
a degenerescéncia extra para 0 =0, ag = 0 e ap = 0 é quebrada, ou seja, em vez de niveis
duplamente degenerados, hd o dobro de niveis, de tal forma que os plateaus intermedidrios

aparecem por conta da introdug@o destes novos niveis.

O comportamento dos plateaus da condutividade Hall estd associado as oscilagdes na ener-
gia de Fermi. De forma similar ao visto na Fig.(2.15), as transi¢cdes ocorrem quando a curva

da energia de Fermi cruza uma curva correspondente a um nivel de energia do sistema, tal
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Figura 3.12: Condutividade Hall oy, em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: og =0,
ap = 10~eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~"'eV/m, ap = 0 (linha cheia). Em todas as
curvas, temos: n, — 10]Zelétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meV e T = 0. No inset fica mais clara a
quantiza¢do na condutividade.
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Figura 3.13: Condutividade Hall o,, em fung¢io de 6. Em cada uma das curvas, temos: O =
5-107'2%eV/m, ap = 10~ eV /m (linha pontilhada) e og = 10~ "eV/m, ap =5-10"%eV/m
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng = lolzelétrons/mz, B=1T,I'=0,5meVeT =0.
No inset fica mais clara a quantizacdo na condutividade.
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Figura 3.14: Condutividade Hall o, em fun¢do de B para 8 =0 (a) e 6 =30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: ag =0, ap = 107eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~''eV/m, ap =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10]2elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.
No inset fica mais clara a quantizacdo na condutividade.
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Figura 3.15: Condutividade Hall oy, em fung¢do de B para 6 =0 (a) e 6 = 30° (b). Em
cada uma das curvas, temos: og = 5 - 10_12eV/m, op = 10_”eV/m (linha pontilhada) e
oR = IO’HeV/m, op =5- 10’12eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng =
10'%elétrons/m?, B = 1T, I' = 0,5meV e T = 0. No inset fica mais clara a quantizacio na
condutividade.
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como mostrado na Fig.(3.16). Também observamos, a partir da Fig.(3.16), que para densida-
des eletronicas menores, em geral, o comprimento dos plateaus € maior, o que € associado ao

comportamento oscilatério menos intenso na energia de Fermi.
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Figura 3.16: (a) Energia de Fermi Er (linha cheia) e alguns niveis de energia em fun¢ao de B
(linhas tracejadas). (b) Condutividade Hall o,, em fun¢do de B. Em todas as curvas em (a) e
(b), temos: 8 =30°, ag = 10~ "eV/m, ap =5-10"12eV/m, ny=2-10"em =2, ' =0,5meV e
T = 0. (a) Energia de Fermi Er (linha cheia) e alguns niveis de energia em func¢do de 6 (linhas
tracejadas). (d) Condutividade Hall oy, em fung¢do de 6. Em todas as curvas em (c) e (d), temos:
B=1T, ag =10""eV/m, op =5-10""%eV/m, ny=2-10"'em =2, T = 0,5meV e T = 0.

Estes saltos na condutividade sdo explicados da mesma forma que o visto na Capitulo 2
porque as expressdes para a condutividade Hall ndo apresentam diferencas significativas. Na
Eq.(3.19), os termos diferentes de zero no somatorio sao aqueles que envolvem transi¢oes entre
os elétrons que estdo abaixo do nivel de Fermi para niveis acima do nivel de Fermi ou vice-
versa. Com o aumento do campo externo a condutividade reduz porque, como hd menos niveis
preenchidos, hd menos transicdes entre os niveis abaixo do nivel de Fermi para niveis acima
do nivel de Fermi, portanto a condutividade diminui com o aumento do campo. No caso da
condutividade Hall em funcdo de 0 ocorre o inverso: como had mais niveis preenchidos porque
a degenerescéncia dos niveis diminui com 6, ha mais transicdes possiveis entre os niveis que
estdo abaixo do nivel de Fermi e os niveis acima da energia de Fermi, logo, a condutividade

aumenta com 6.
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3.4 Condutividade o),

Utilizando-se o mesmo método visto na se¢do 2.4, obtemos que as contribuicoes difusivas

cdif e G)‘,jyif, sdo nulas. Portanto, a condutividade ny,

contribuicdo colisional Gycyol, que por sua vez, é obtida da seguinte expressao

na presenga da ISOD, é dada apenas pela

col Be* 1 © i (@—Ey)?/T?
o = L L doe @ EIPE(@) [1 —F(@)]

< ¥ [(cl) (e s+ () (¢ ) 0] Gan

< ¥ () (e @s+n)+ (cl) (< ) e0)]. 622

Mostramos resultados para a condutividade colisional oy, em fun¢do de 6 nas Figs. (3.17)
a (3.18). Em todos os casos, as oscila¢oes na condutividade colisional oy, possuem modulag¢des
devido a ISOR ou ISOD. O comportamento oscilatorio na condutividade colisional 6y, também
€ visto nas Figs. (3.19) a (3.20), onde mostramos condutividades colisionais oy, em fungdo de

B, que também apresentam modula¢des devido a ISOR ou ISOD.

A condutividade colisional apresenta a mesma modulac@o vista para a energia de Fermi
Er devida somente a ISOD, da mesma forma que o verificado para a ISOR. Esta dependéncia
possui a mesma explicagdo dada no Capitulo 2: o espalhamento por impurezas envolve apenas
os elétrons com energias proximas de Er, portanto as modulacdes, com o aumento do campo,
sao gradualmente substituidas por picos na condutividade devido ao fato de que com o aumento
do campo os efeitos da ISOR e da ISOD sdo mais fracos, conforme mostrado pela Eq.(3.14).
Para campos maiores e consequentemente, separacao entre os niveis maior, 0 comportamento
modular gradualmente desaparece de tal forma que a condutividade colisional apresenta um

comportamento de saturacdo, caracterizado pela presencga de picos na condutividade.

Este padrao modular mostrado nas Figs. (2.16) a (2.17), com a inclusdo do termo da ISOD,
€ idéntico as oscilagdes de Shubnikov-de Hass, verificadas experimentalmente para a condutivi-
dade colisional 6,,[10, 11, 17, 22, 37, 38]. Experimentalmente, as oscilagdes de Shubnikov-de

Hass no tensor condutividade sao usualmente entendidas como o resultado da presencga de duas
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sub-bandas + e —, onde a separacdo entre elas, provocada pelo termo de ISOR e também da
ISOD no nivel de Fermi, € o termo que € responsdvel pelas oscilacdes secunddrias na conduti-
vidade colisional. Como visto na sec¢do 3.1.2, a ISOD separa os auto-estados assumidos pelos

elétrons em duas subbandas + e —, inclusive para campos magnéticos nulos.

A intensidade da condutividade colisional aumenta com I" devido a se aumentar o nimero
de superposi¢des entre os niveis de energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21). Este re-
sultado € idéntico ao mostrado na Fig.(2.20). Esta dependéncia da condutividade colisional em
termos de I' pode ser entendida pelo fato de que a taxa de transi¢do entre os niveis w,, ,» € di-
retamente proporcional a I', de tal forma que, ao se aumentar I', se intensificam as transi¢cdes

entre os niveis de energia.
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Figura 3.17: Condutividade colisional oy, em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
agr =0, op = 10~ 1eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~''eV/m, ap = 0 (linha cheia). Em
todas as curvas, temos: ng; = 1012elétrons/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.

3.5 Energia Livre de Helmholtz e Magnetizacao na direcao
do Campo

De forma semelhante ao estudado na secdo 2.5, considerando uma densidade de estados
associada a cada energia E escrita na Eq.(3.15), podemos calcular numericamente a energia
livre de Helmholtz por unidade de drea para um gés de férmions ndo-interagente através da
seguinte expressao[47]

s =g e (S| - e o
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Figura 3.18: Condutividade colisional oy, em fungdo de 6. Em cada uma das curvas, te-
mos: ag =5-10""%eV/m, ap = 10~eV/m (linha pontilhada) e oz = 10~1eV/m, ap =
5- 10’12eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = 1012elétrons/m2, B = 1T,

I'=0,5meVeT =0.
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Figura 3.19: Condutividade colisional 6y, em fun¢io de B para dois valores de 6: 6 =0 (a)
e 0 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = 0, op = 10~ 11eV /m (linha pontilhada)
e Or = IO’HeV/m, ap = 0 (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = 10'2elétrons /mz,

B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Figura 3.20: Condutividade colisional Gy, em fun¢do de B para dois valores de 6: 6 =0 (a) e
6 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = 5- 10_]2eV/m, op = 10_“eV/m (linha
pontilhada) e ag = 10~ Hev /m,ap=>5- 10~ 12ev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ns = 10"elétrons/m?, B=1T,T'=0,5meV e T = 0.
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Figura 3.21: (a) Condutividade colisional oy, em fun¢do de B. Em cada uma das curvas, te-
mos: I'=0,2meV (linha pontilhada) e I' = 0,5meV (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ng = 10'"elétrons /m?, og = 10~ eV /m, ap =5-10""%eV/m, 8 =30° e T = 0. (b) Condu-
tividade colisional oy, em fun¢do de 8. Em cada uma das curvas, temos: I' = 0,2meV (linha
pontilhada) e I' = 0,5meV (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 10'2elétrons / m?2,
ar=10""eV/m, 0p =5-10""2eV/m,B=1Te T =0.
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e a partir da Eq.(3.23), podemos calcular numericamente a magnetiza¢ao por unidade de drea

através da relacdo termodinamica

0A;
M:_(aB)T' (3.24)

Mostramos resultados para a energia livre de Helmholtz por unidade de area Ay em fungao
de B nas Figs. (3.22) e (3.23). Observa-se, em todos 0s casos, que, com o aumento da densidade
eletrOnica ng, 0 comportamento oscilatorio da energia livre se torna mais intenso. Observamos

também a presenca de modulagdes em A devidas a ISOR e a ISOD.

Nas Figs. (3.24) e (3.25), mostramos resultados para a magnetizacdo na dire¢cdo do campo
aT =0em unidades de 4 = % A magnetizagdo na dire¢do do campo apresenta um comporta-
mento oscilatério dependente da densidade eletronica ng e, devido a presenca da ISOR e ISOD,
a magnetizacdo também apresenta modulagdes. As oscilagcdes na magnetizacdo, em todos os
casos, sdo semelhantes as oscilagdes de Hass-Van Alphen, observadas experimentalmente na

magnetizacdo em funcdo do campo magnético externo em pocos qiianticos[59].

3.6 Conclusoes Parciais

Consideramos o GE2D na presenca da ISOR, ISOD e de um campo magnético incli-
nado. Determinamos os niveis de energia acessiveis aos elétrons e os auto-estados associados
através do tratamento direto do sistema tridiagonal homogéneo (3.5) utilizando-se subrotinas de
diagonalizacao[55]. Quanto aos niveis de energia, seu comportamento com respeito ao campo

nao depende da ISOD para campos magnéticos dados pela relagdo 3.14.

Hé a presenga de degenerescéncia nos niveis de energia, na auséncia de ISOR, ISOD
(og = ap = 0) e campo magnético na direcdo perpendicular ao plano que contém os elétrons
(60 = 0) além da degenerescéncia em py. A inclusdo de qualquer um dos termos quebra esta
degenerescéncia e isto tem papel fundamental no comportamento da condutividade Hall oy,

com a inclusdo de novos plateaus.

Devido a presenca de ISOD ou ISOR, observamos modulacdes na densidade de estados.
Estas modulacdes resultam nas modulacdes vistas na energia de Fermi. Estas modulagdes sur-
gem em funcdo do espagamento desigual entre os niveis, provocadas somente pelo termo de

ISOR presente na Hamiltoniano.

No limite I' — 0 a energia de Fermi apresenta saltos. As descontinuidades para a energia de

Fermi versus campo, da mesma forma que o visto no Capitulo 2), para campos externos B mai-
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Figura 3.22: Energia livre de Helmholtz por unidade de drea A; em funcdo de B. Em cada uma
das curvas, temos: ag = 0, ap = 10~ 1eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~ "eV/m, ap =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10]2elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Figura 3.23: Energia livre de Helmholtz por unidade de drea Ay em funcdo de B. Em
cada uma das curvas, temos: o = 5 - 10_126V/m, op = 10_”eV/m (linha pontilhada) e
oR = IO’HeV/m, op =5- 10’12eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng =
10'%elétrons/m?, B = 1T,I' = 0,5meVe T = 0.
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Figura 3.24: Magnetizacdo M em funcdo do campo B em unidades de (t =

" Em cada uma

das curvas, temos: ag = 0, ap = 10~"eV/m (linha pontilhada) e ag = 10~ "eV/m, ap =0
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng = lolzelétrons/mz, B=1T,I'=0,5meVeT =0.

05 0,5
i a

0,25+ 0,25F
3 | 3
= ok ——-«wmwvﬁwmﬁf = [ P
= L =

-0,25¢F -0,25}F
Oo—o5 1 15 0 03 ] 75
B[T] B[T]
Figura 3.25: Magnetizacdo M em funcdo do campo B em unidades de (t = % Em cada uma das

curvas, temos: og = 5-1071%eV/m, ap = 10~''eV/m (linha pontilhada) e oz = 10~ eV /m,
op=>5- 10_12eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 1012elétrons/m2, B=1T,
I'=0,5meVeT =0.
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ores, acontece devido a necessidade de mais elétrons para preencher cada nivel de energia, tal
como explicitado na Eq.(2.23). Os elétrons gradualmente esvaziam os niveis energeticamente
superiores, passando a ocupar os niveis energeticamente inferiores. O salto acontece quando

um nivel é totalmente esvaziado por transicdes para niveis mais baixos.

De forma semelhante, as descontinuidades observadas na energia de Fermi em fun¢do de
0 na auséncia de MP1D podem ser entendidas devido a degenerescéncia dos niveis ser direta-
mente proporcional a cos 8, o que implica na necessidade de menos elétrons para se preencher
cada nivel de energia com o aumento de 6. Os elétrons provenientes de niveis energeticamente
inferiores passam a ocupar gradualmente os niveis energeticamente superiores com 0 aumento
de 6. O salto acontece quando um nivel é totalmente populado por elétrons provenientes de

niveis mais baixos.

As descontinuidades na energia de Fermi desaparecem gradualmente com o aumento de I'
devido a superposi¢@o entre os niveis, o que permite acomodar os elétrons em estados inter-
medidrios entre os niveis ou bandas de energia. O comportamento oscilatério da energia de
Fermi depende da densidade eletronica ng: ao aumentar a densidade eletronica, a energia de

Fermi passa a apresentar um comportamento oscilatério mais intenso.

A condutividade Hall é quantizada no caso da auséncia de MP1D. No caso 0 =0, ag =0e
ap = 0, a condutividade Hall sé pode assumir os valores ne? /h com n = 1,2,3, ... Na presenca
de ISOR ou ISOD ou de uma componente do campo externo ao longo da regido onde os elétrons
se encontram confinados, aparecem plateaus intermediarios (21 + 1)e?/(2h) entre quaisquer
plateaus de ordem n e n+ 1, associados a quebra de degenerescéncia observada nos niveis de
energia. A condutividade Hall oy, em func¢do de 6 também € quantizada. O comportamento

dos plateaus de oy, estd associado as oscilagdes vistas na energia de Fermi em fungdo de 6.

Os saltos associados aos plateaus da condutividade Hall acontecem quando a energia de
Fermi do sistema se torna igual a um nivel de energia. Isto acontece devido a condutividade
Hall depender do numero de transi¢des possiveis entre os elétrons abaixo do nivel de Fermi e

os elétrons que se encontram acima do nivel de Fermi.

Em todos os casos, observamos a presenca de oscilacdes na condutividade colisional, seme-
lhantes as oscilacOes de Shubnikov-de Hass, verificadas experimentalmente nas condutividades
oyy[10, 11, 17, 22, 37, 38]. As oscila¢des na condutividade colisional oy, possuem modulag¢des
devido a ISOR, modulagdes estas que se originam na densidade de estados e na energia de
Fermi. A intensidade da condutividade colisional aumenta com I' devido a se aumentar o
numero de superposicOes entre os niveis de energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21).

Esta dependéncia acontece devido a taxa de transi¢cdo entre os niveis w,,,y ser diretamente pro-
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porcional a I', de acordo com a Eq.(2.64).

Em todos os casos, com o aumento da densidade eletrOnica n;, aumenta-se o nimero de
oscilagdes na energia livre. Na magnetizacao na direcdo do campo, observamos um compor-
tamento oscilatério qualitativamente semelhante as oscilacdes de Hass-Van Alphen observado

experimentalmente[59] e caracterizado por oscilagdes na magnetizacdo em funcdo do campo.

No Capitulo 4, consideramos a inclusao do termo de modulag@o periddica e estudamos os

seus efeitos sobre as propriedades fisicas do GE2D.
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4 GE2D na presenca de um campo
magnético inclinado: Efeitos da
MPID

Neste Capitulo, analisamos os efeitos da insercdo de uma modula¢@o periddica unidimen-
sional (MP1D) sobre as propriedades termodinamicas e de transporte do GE2D na presenca de
um campo inclinado. A MPI1D ¢ introduzida através da insercdo de uma grade composta por
fitas paralelas de um metal na superficie da heteroestrutura onde o GE2D se encontra confi-
nado, combinada a um campo elétrico externo[42]. O sistema € mostrado esquematicamente na
Fig.(4.1). A modulacdo periddica pode ser aproximada pelo termo de primeira ordem em sua

expansao em Fourier, escrito na forma
H, =V,cos(K,y), 4.1)

onde V), € a amplitude da MP1D, em geral pequena em relacdo a separagdo usual entre as ban-
das de energia. K, é dado por K, = 27m/A,, onde A, ¢é a periodicidade da MP1D. O termo de
MP1D ¢ responsavel pela inclusdo de oscilagdes magneto-resistivas distintas das oscilagdes de
Shubnikov-de Hass, denominadas oscilagdes de Weiss[41], que sdo o resultado da comensura-

bilidade entre o raio ciclotronico e o periodo da modulag@o no potencial

Consideramos, também, a presenca de uma componente do campo magnético na dire¢do
perpendicular a periodicidade do potencial, escrito na Eq.(2.1), onde 0, mostrado na Fig.(4.1),

€ o angulo entre o campo magnético e a dire¢ao de crescimento.

Com o objetivo de analisar os efeitos da inclusdao da MP1D, usamos os resultados dos
Capitulos anteriores onde obtemos a equacao de Schrodinger na forma secular. Para amplitudes
V), pequenas em relagdo a separac@o usual entre as bandas de energia, podemos utilizar a teoria
de perturbacdo linear para se calcular numericamente o espectro de energia na presenca de
MP1D, a densidade de estados e a energia de Fermi do sistema. De posse da energia de Fermi,
obtemos a condutividade Hall, a condutividade colisional Oy, a contribui¢do difusiva Oy, a

energia livre de Helmholtz e a magnetizacao.
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Figura 4.1: GE2D na presenca de um campo magnético inclinado e de uma MP1D originada
pelo efeito combinado da inser¢do de fitas paralelas de um metal (cinza escuro) proximo a
superficie onde os elétrons estdo confinados (cinza claro) e de um campo elétrico externo Eex.
Consideramos que a componente do campo magnético ao longo da regido onde os elétrons estdo
confinados é perpendicular a periodicidade do potencial.

4.1 O Hamiltoniano

O Hamiltoniano para um elétron, na presenca de campo magnético inclinado, ISOR, ISOD

e MP1D, é escrito como

A = H+Hp, (4.2)
onde H € dado na Eq.(3.1)
1 N2 OR T R Oprl. /. = h_ -
H:—(ﬁ+eA) +—R[cx(p+eA>] —|——D[G-<p+eA>]—e—G-B, 43)
2m h : h 2m

e H, € escrito na Eq.(4.1). O primeiro termo da Eq.(4.3) representa a energia cinética, o segundo
a ISOR, escrita na Eq.(1.3), o terceiro a ISOD, escrita na Eq.(1.4), o quarto a interacdo Zeeman,
m € a massa efetiva do InAs, igual a 0.05 da massa do elétron e o potencial vetor A é dado na
Eq.(2.3).

Para og =0, ap =0, V, =0 e 6 = 0, temos 7 = H,, escrito na Eq.(2.13). Portanto, ao

seguir 0 mesmo processo descrito nas secdes 2.1 e 3.1,w obtemos a equagdo de Schrodinger
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para o Hamiltoniano efetivo Hegr na base dos auto-estados de H,,, expressos na Eq.(2.14). Nesta
base, a equacdo de Schrodinger efetiva € expressa através do seguinte sistema de equacdes

lineares homogéneas

hy—E  ha 0 Iy 4 0 0 Vi

hy 1 hyo—E hy3 0 0 0 %)

0 h3p  hiz—E  h3g 0 h3 e V3
hay 0 has  hss—E  hys 0 vi | =0, @9

0 0 0 hss hss—E  hse vs

0 0 he 3 0 hes hes—E - || ve

onde os elementos de matriz A, , sao dados na Eq.(2.18), h, n41 € hpy1, na Eq.(2.19), by py3,
hu43 5, para n impar sdo dados pela Eq.(3.4), @, . € y. escritos na Eq.(2.7) e as componentes V,,
do autovetor correspondente ao autovalor E,, estdo relacionadas com os coeficientes C escritos
na Eq.(2.14) através da Eq.(2.20).

As auto-energias e os coeficientes correspondentes C? na auséncia da MP1D sdo determi-
nados ao se calcular os autovalores e autovetores da matriz infinita escrita na Eq.(4.4). Apoés
isso, podemos utilizar os resultados da teoria de perturba¢do em primeira ordem para determi-
nar os auto-estados e as auto-energias considerando-se a MP1D. Em todos os resultados deste

Capitulo, consideramos a espessura do sistema igual a 504, V,=0,03meVeA,= 3500A.

4.2 Niveis de Energia, Densidade de Estados e Energia de
Fermi

Com o objetivo de se calcular numericamente as auto-energias e auto-estados de .77, pri-
meiramente determinamos as auto-energias e os auto-estados a partir do tratamento numérico
direto do sistema de equacdes lineares homogéneas escrito na Eq.(4.4)[55]. Apos determinar-se
os auto-energias E, e os auto-estados ‘1//(") (kx)> do sistema na auséncia de MP1D, as auto-

energias do Hamiltoniano total podem ser determinadas através das seguintes equagdes

& —E,+ <w<"> (k)

H), ’ ‘V(n) (kx)> ,

(W) )| By [y (k) )
E,—E,

WO (k) = [y () )+ ARICAD RS
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onde &, e "P(”) (kx)> sdo, respectivamente, as auto-energias e auto-estados do sistema na
presenca da MP1D.

O elemento de matriz (k},n’,6|Hp |k, n,0), necessério no célculo numérico das auto-

energias &, e dos auto-estados |¥(") (kx)> do Hamiltoniano #, é dado por

_IPK2 n—n'|/2 dn—i'l i
<k)/cvn/7G’HP|kx7n,G> = 06,6'0k, 1 —K,° Ky /2 (ngz)‘ / 9{(1‘” ”‘e’Kl’yc> X

( ! 1/2 )
(—) Ly"(IZK3/2) paran<n/

n'!

X (4.6)

1/2
(n_') L' (IZK3/2) paran>n/,
\ n.

onde LX (x) é um polindmio associado de Laguerre. Devido a presenga de fatoriais na Eq.(4.6),
podemos desprezar as transicdes entre as auto-energias, de tal forma que obtemos para o ele-

mento de matriz (k,n’',6|H, |k,n, o)

1252
<k;,n', 6} H, |k, n,0) ~ 5,17,1/5676/5,(_“;{;_,([?@ 1K,/2 cos (thyC)Ln(lf.Kg/Z). 4.7

Utilizando a Eq.(4.7), obtemos as auto-energias apds a correcao devido a presenca da MP1D

)

K vo| cos () Lu(IZK,/2), (4.8)

En(H) = Ey+Vye

onde 7, = hngpkx, e ao desconsiderar as transi¢des entre auto-estados, devido aos fatoriais,

obtemos que a correc@o nos auto-estados pode ser desprezada, de tal forma que

WO () ) ~ |y ), 4.9)

ixky

onde |k,) =

‘X
relativa ao operador p,, de tal forma que, em vez de niveis de energia, obtemos bandas de ener-

. Observamos, da Eq.(4.8), que o potencial periddico quebra a degenerescéncia

gia acessiveis ao sistema onde cada banda € funcdo de ik,. Além disso, temos que a condu-

f

tividade difusiva 64 ndo é nula, diferentemente do mostrado nos Capitulos anteriores, pois o

Vy ‘l]/(”)> ¢ dado por

elemento de matriz <1//(”)

" 18, VpK,l2 20
) =g s L

5,0

c§g W(12K2)2) (4.10)

Na Fig.(4.2), mostramos a dependéncia das bandas de energia mais baixos de um GE2D
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em funcdo do angulo O para B = 1T. Tomamos ag = 10~''eV/m e ap = 10~''eV/m (linha
tracejada). Mais uma vez observamos a quebra de degenerescéncia com respito a p, devido a
MPID.
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Figura 4.2: Bandas de energia E em funcio de 6 para B = IT, ag = 107" eV/m e ap =
10~ "eV/m.

Na Fig.(4.3), observamos a dependéncia das bandas de energia mais baixas em funcao do
modulo do campo magnético B = ’E ’ para 6 =0 e 6 = 30°, respectivamente. Em ambos os
gréficos (a) e (b), temos Qg = IO’HeV/m e op = IO*HeV/m. Observamos, mais uma vez, a

quebra da degenerescéncia em p, devido a presenca da MP1D.

A densidade de estados total é obtida de forma andloga ao visto nos Capitulos anteriores

So (27 4.¢;, de tal forma que obtemos

onde consideramos Y, = a2 Jo

27
47”2/ YelE A s, (4.11)

onde consideramos que as auto-energias possuem uma largura I', de modo a tratar as impurezas

presentes no material como uma aproximagao em primeira ordem([56, 57].

Mostramos resultados para a densidade de estados D(E) na Fig.(4.4). A densidade de
estados, para I pequeno com relacdo a separacdo usual entre as bandas, é formada por picos
espacados. Para I maior, ocorrem as superposi¢cdes entre as bandas de energia. Observamos
também a presenca da modulacdo, devido a ambas as ISO. Vemos, também, a mudanga no
comportamento qualitativo da densidade de estados devido a inclusdao da MP1D ao se comparar

as Figs.(2.5) e (4.4) para aig = ap = 0.
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Figura 4.3: Bandas de energia £ em funcdo do médulo do campo magnético B para 6 =0 (a),
0 =30°(b), og = 10""eV/me ap = 10~ eV /m.
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Figura 4.4: Bandas de energia &, em fungdo de 7| = 1K)y para ag = ap = 0 (linha pontilhada)
e ag = op = 10~ 'eV /m (linha cheia) (a) e densidade de estados D(E) para ' = 0,05meV (b)
e'=0,5meV (c) onde og = orp = 0 (linha pontilhada) e ar = ap = 10-Hev /m (linha cheia).
Em todas as curvas, temos: 0 =30°e B=1T.
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A energia de Fermi Efr € obtida de forma andloga a Eq.(2.45)

dhng 2z EF_(g)n(%)
Boost — o Zn:{l—i—erf(—\/ir d.J%,. (4.12)

Na Fig.(4.5-(a)), onde tomamos n; = 10!'elétrons /m?, 8 = 30° e og = ap = 10~ eV /m,
observamos que o termo de potencial periddico altera o comportamento qualitativo da energia
de Fermi devido a quebra de degenerescéncia em p,. Os saltos vistos na energia de Fermi
correspondem a regides de energia inacessivel ao sistema. Nas regides de energias acessiveis, a

energia de Fermi € monotonicamente crescente.

10 20 30 40 50 60 70
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Figura 4.5: (a) Energia de Fermi Er em fungio de B com ny = 10! elétrons/m? para trés va-
lores de I': I' = 0,005meV (linha cheia), I' = 0,05meV (linha tracejada) e I' = 0,5meV (linha
pontilhada-tracejada) e bandas de energia em funcdo de B (regides em cinza). Tomamos em
todas as curvas: 8 =30° e ag = ap = 10" 1eV/m. (b) Energia de Fermi em funcio de 6
com ng = 10! elétrons / m? para trés valores de I': I' = 0,005meV (linha cheia), I’ = 0,05meV
(linha tracejada) e I' = 0,5meV (linha pontilhada-tracejada) e bandas de energia em funcao de
0 (regides em cinza). Tomamos em todas as curvas: 8 =30° e ag = op = 10_1leV/ m.

Os saltos presentes na energia de Fermi Er em funcdo do angulo 6 na Fig.(4.5-(b)) no
limite I' — 0, da mesma forma que o visto para a energia de Fermi em fun¢do do campo,
também correspondem a regides de energia inacessiveis ao sistema. Nas regides de energias

acessiveis, a energia de Fermi é monotonicamente decrescente.

Identicamente ao visto nos Capitulos anteriores, ao aumentar o valor de I', percebemos que
as descontinuidades nas Figs. (4.5-(a)) e (4.5-(b)) sdo gradualmente removidas. Ao aumentar
a largura de cada nivel de energia, permite-se que as particulas ocupem energias anteriormente

inacessiveis no limite I — 0.
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Mostramos, nas Figs. (4.6) e (4.7), resultados para a energia de Fermi em fungdo de 0 e,
nas Figs. (4.8) e (4.9), resultados para a energia de Fermi em funcdo de B. Em todos os casos,
ha a presenga da modulagdo devido a presenca da ISOR ou da ISOD, como conseqiiéncia da
modulagdo encontrada na densidade de estados. Alem disso, em todas as figuras, percebemos
que o comportamento oscilatério da energia de Fermi se intensifica com o aumento da densidade

eletrOnica n.
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Figura 4.6: Energia de Fermi Er em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: Or =
ap = 0 (linha pontilhada) e o = ap = 10~ 1ev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ng = 10“e1étr0ns/m2, B=1T eI =0,5meV.
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Figura 4.7: Energia de Fermi Er em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos: o =
ap = 0 (linha pontilhada) e o = ap = 10~ 1ev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ng = 10'%elétrons/m?, B= 1T e ' = 0,5meV.
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Figura 4.8: Energia de Fermi Er em funcdo de B para @ =0 (a) e 6 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: og = ¢&¢tp = 0 (linha pontilhada) e ag = op = 10~ Hev /m (linha cheia). Em
todas as curvas, temos: ng; = IO”elétrons/m2 el'=0,5meV.
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Figura 4.9: Energia de Fermi Er em funcdo de B para 8 =0 (a) e 8 = 30° (b). Em cada uma
das curvas, temos: og = 0fp = 0 (linha pontilhada) e ag = op = 10~ 11ev /m (linha cheia). Em
todas as curvas, temos: n; = 10'%elétrons/m? e I' = 0, 5meV.
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4.3 Condutividade Hall

De forma semelhante ao estudado na secdo (2.3), a condutividade Hall jS‘yd ¢é obtida nume-

ricamente a partir da seguinte expressao

i’ [ Fl& ()] —Fl& (H)] /)
”_W/ Z Gl ) — G (52 (v

v [y e, @13

onde F(E) é dado na Eq.(2.44) e v;) = aa H ¢ 3 componente 17 do operador velocidade.

O limite 7' — 0 da Eq.(3.17) é dado por

=itk Eeacar (I er. s
e os elementos de matriz <1,,(n') vy ‘V(n)> e <1,/(") vy ’1//(”')> estdo escritos na Eq.(3.18)
(Pl = O B ) e )
Lok r (e e — (e )]
T r [(c") e+ () ]
(o) = R LAl el IE () el
gl @)y
5 () et (¢ ] w5

Mostramos resultados para a condutividade Hall em funcdo de 6 nas Figs. (4.10) e (4.11).
Observamos que a condutividade Hall, semelhantemente ao resultado obtido no Capitulo 2, é
quantizada, apresentando plateaus nos valores ne> /h comn =1,2,3,...e (2n+1)e?/(2h) entre
quaisquer plateaus de ordem n e n+ 1. Porém, devido ao potencial periddico, a condutividade

passa a ter valores continuos entre dois plateaus quaisquer.

A quantizac¢@o na condutividade Hall o, também € vista nas Figs. (4.12) e (4.13), onde

mostramos a condutividade Hall em fun¢do de B. Em todos os casos hd a presenga dos plateaus
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4.4 Condutividade oy,

intermedidrios (2 + 1)e?/(2h) entre quaisquer plateaus de ordem n e n+ 1. Mais uma vez,

devido ao potencial peridédico, a condutividade passa a ter valores continuos entre dois plateaus

quaisquer.
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Figura 4.10: Condutividade Hall oy, em funcdo de 6. Em cada uma das curvas, temos: og =
ap = 0 (linha pontilhada) e o = ap = 10~ 1ev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ng=2- lollelétrons/mz, B=1T,I'=0,5meV e T = 0. No inset mostramos com mais detalhes

as regides onde a condutividade ndo € constante.

Os plateaus da condutividade Hall correspondem a regides em que a energia de Fermi se
encontra em intervalos de energias inacessiveis ao sistema. As regides em que a condutivi-
dade pode assumir quaisquer valores entre dois plateaus sdao correspondentes as regioes onde a

energia de Fermi cruza uma banda de energia do sistema, tal como mostrado na Fig.(4.14).

4.4 Condutividade oy,

Por método idéntico ao visto nos Capitulos anteriores, a contribuicdo difusiva Gydif, escrita
na Eq.(2.57) € nula de tal forma que a condutividade Gydy ¢ dada apenas pela contribuic¢do coli-

expressa como

%Zﬁ /02” %9 / " dwe PSR /PR (@) 1 - F(@)

) (25)} : (4.16)

: col
sional Oy s

col
ny

)@s+1)+(cl3) (<%,

< L [(e) (e
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Figura 4.11: Condutividade Hall o,, em fun¢io de 6. Em cada uma das curvas, temos: O =
ap = 0 (linha pontilhada) e o = ap = 10~ Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas, temos:
ng — 10]2elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meV e T = 0. No inset mostramos com mais detalhes
as regides onde a condutividade ndo é constante.

cujo limite 7' — 0 € dado por

e 1 2n 2,5
_ < d Bl )T
%y hzﬁzg/o A Le

< X [(ch) (e @s+n+(c) ()] @
s5,0,0’

Mostramos resultados para a condutividade colisional oy, em fung¢do de 6 nas Figs. (4.15) a
(4.16). Observamos a presenga de oscilagdes, semelhantes as oscilagdes de Shubnikov-de Hass,
verificadas experimentalmente nas condutividades oy,[10, 11, 17, 22, 37, 38], da mesma forma
que o visto no Capitulo 2 e 3. Em todos os casos, as oscilagdes na condutividade colisional
oy, possuem modulagdes devido a ISOR e ISOD. O comportamento oscilatério na condutivi-
dade colisional oy, também € visto nas Figs. (3.19) a (3.20), onde mostramos condutividades

colisionais oy, em fungio de B, que também apresentam modulag¢des devido a ambas as ISO.

A intensidade da condutividade colisional, da mesma forma que o visto nos Capitulos an-
teriores, aumenta com I" devido a se aumentar o nimero de superposi¢des entre as bandas de
energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21). Esta dependéncia acontece devido a taxa de
transi¢do entre as bandas w,, v € diretamente proporcional a I, de acordo com a Eq.(2.64). Esta
dependéncia em I' também permite entender a pequena mudanga no comportamento qualitativo

de oyy para og = otp = 0 ao se comparar as Figs.(4.15) e (4.18) com as Figs.(2.16) e (2.19).
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Figura 4.12: Condutividade Hall o,, em funcédo de B para 6 = 0 (a) ¢ 6 = 30° (b). Em cada
uma das curvas, temos: g = ap = 0 (linha pontilhada) e og = op = 10~ 11ev /m (linha cheia).
Em todas as curvas, temos: ng = 2 - 1O“elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meV e T = 0. No inset
mostramos com mais detalhes as regides onde a condutividade ndo € constante.
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Figura 4.13: Condutividade Hall o, em fun¢do de B para 6 =0 (a) e 6 = 30° (b). Em cada
uma das curvas, temos: ag = ap = 0 (linha pontilhada) e og = otp = 10-Hev /m (linha cheia).
Em todas as curvas, temos: ng — 10]2elétr0ns/m2, B=1T,I'=0,5meV e T = 0. No inset
mostramos com mais detalhes as regides onde a condutividade nao € constante.
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Figura 4.14: (a) Energia de Fermi EF (linha cheia) e bandas de energia em funcao de B (regides
em cinza). (b) Condutividade Hall oy, em func¢do de B. Em todas as curvas em (a) e (b), temos:
0 =30° ag=ap=10" leV/m, ng=2- 10"'em=2,I'= 0,5meV e T =0. (a) Energia de Fermi
EF (linha cheia) e bandas de energia em fun¢do de 0 (regides em cinza). (d) Condutividade Hall
O,y em fun¢do de 6. Em todas as curvas em (¢) e (d), temos: B= 1T, ag = op = IO’HCV/m,
ng=2- 10Mem=2,T'= 0,5meVeT =0.

4.5 Condutividade difusiva cd!f

Vx

Diferentemente do mostrado nos Capitulos anteriores, o elemento de matriz <l//(") y( >
é diferente de zero, sendo dado pela Eq.(4.10). Portanto, a contribuicio difusiva ¢¥if, dada pela

seguinte expressao

gl _ P Z/zn/ d.%,dOF (@)1 - F(®@ )]é(w—éan(%&))rn<w<") Va w<")>2, (4.18)

Oxx 4%212

também € diferente de zero, onde F(E) é dado pela Eq.(2.44) e 1, é o tempo de relaxagdo. No
calculo numérico da condutividade difusiva, consideramos que o tempo de relaxag¢do 7, € o

mesmo para todas as auto-energias e igual a ¢ onde y € a mobilidade eletronica.

Y

No limite 7 — 0, apds substituir <l//(") Vy

l//(”)> e T, = m%’, a contribui¢do difusiva da
condutividade é expressa por

gir € m}/V l

O = AT ZZ

n s,0

Ly(12K2/2) / dtye Er=6lB) M gen (J5)). (4.19)

Na Eq.(4.19), consideramos que, devido a presencga de impurezas, as fungdes de Dirac presentes

na Eq.(2.71) podem ser representadas por Gaussianas de largura I'[56, 57].
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Figura 4.15: Condutividade colisional oy, em func¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = ap = 0 (linha pontilhada) e ag = ap = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas,
temos: ng=2- 10! lelétrons/mz, B=1T,I'=0,5meVeT =0.

Mostramos resultados para a contribui¢do difusiva da condutividade em funcdo de 6 nas
Figs.(4.20) e (4.21). Observamos a presenca de oscilagdes cujo periodo ndo se altera, mesmo
com a inclusdo da ISOD e da ISOR. Estas oscilacdes sdo qualitativamente semelhantes as
oscilagdes de Weiss[41]. Estas oscilagdes magneto-resistivas sao o resultado da comensura-
bilidade entre o raio ciclotronico e o periodo da modulag@o no potencial. As mesmas oscilagcdes
sdo vistas nas Figs.(4.22) e (4.23) onde mostramos resultados para a contribui¢do difusiva da

condutividade em funcdo de B.

4.6 Energia Livre de Helmholtz e Magnetizacao na direcao
do Campo

Utilizando-se o mesmo método visto na sec¢do 2.5, considerando uma densidade de estados
associada a cada energia E escrita na Eq.(4.11), podemos calcular numericamente a energia
livre de Helmholtz por unidade de drea para um gés de férmions ndo-interagente através da

seguinte expressao[47]

v = oo (52

- (Ep—&n(Ay))? /21
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Figura 4.16: Condutividade colisional oy, em func¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = ap = 0 (linha pontilhada) e ag = ap = 10-Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas,
temos: ny, = lolzelétrons/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.

e a partir da Eq.(4.20), podemos calcular numericamente a magnetiza¢do por unidade de drea

através da relacdo termodinamica

M= (%4 421
“(aB)T' @2b

Mostramos resultados para a energia livre de Helmholtz por unidade de drea Ay em funcao
de B nas Figs. (4.24) e (4.25) para T = 0 onde tomamos duas densidades de elétrons n;.
Observa-se, ao se comparar as Figs. (4.24) e (4.25) que, com o aumento da densidade eletronica
ng, 0 comportamento oscilatdrio da energia livre se torna mais intenso. Observamos também a

presenca do padrao modular em Ay, devido a ISOR e a ISOD.

Nas Figs. (4.26) e (4.27), mostramos resultados para a magnetizacdo na dire¢cdo do campo
em unidades de u = % a T = 0 tomando-se duas densidades de elétrons n;. A magnetizacao
na direcdo do campo também apresenta comportamento oscilatério dependente da densidade
eletrOnica ny e, com a presenca da ISOR e da ISOD, a magnetizagdo apresenta modulagdes.
Como visto nos Capitulos anteriores, esta modulag@o vista na energia livre € na magnetizacao

deve-se a dependéncia destas grandezas da energia de Fermia 7 = 0.

As oscilagdes na magnetizacdo sdo semelhantes as oscilagdoes de Hass-Van Alphen, obser-
vadas experimentalmente em pocos qiidnticos[59]. E observado, das Figs. (4.26) e (4.27), uma
mudanca significativa no comportamento qualitativo da magnetiza¢do com a inclusao da MP1D.
Esta mudanca é explicada pela dependéncia da energia livre e da magnetizacdo da densidade de

estados.
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Figura 4.17: Condutividade colisional 6y, em func¢do de B para dois valores de 6: 6 =0 (a)
e 8 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: Qg = o&p = 0 (linha pontilhada) e o =

op = 10’“eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n; = 2 - 10“elétrons/m2, B=1T,

I'=0,5meVeT=0.
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Figura 4.18: Condutividade colisional 6y, em fun¢io de B para dois valores de 6: 6 =0 (a)
e 6 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = &p = 0 (linha pontilhada) e or =
op = IO*HeV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = IOIZelétrons/mZ, B =1T,

I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.19: (a) Condutividade colisional oy, em fun¢do de B. Em cada uma das curvas, temos:
I'=0,2meV (linha pontilhada) e I' = 0,5meV (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny; =
10'%elétrons/m?, ag = op = 10"1eV/m, 6 = 30° e T = 0. (b) Condutividade colisional oy,
em funcdo de 6. Em cada uma das curvas, temos: I'=0,2meV (linha pontilhada) e I' = 0, 5meV
(linha cheia). Em todas as curvas, temos: ng = 2 - 10 elétrons / m?Z, ag = op = 10~ eV /m,
B=1TeT =0.

4.7 Conclusoes Parciais

Consideramos os efeitos da ISOR, da ISOD e da MP1D em um GE2D na presenca de um
campo magnético inclinado cuja componente na dire¢do do plano € perpendicular a periodici-
dade da MP1D. Determinamos os niveis de energia acessiveis aos elétrons e os auto-estados
associados através do método das fragdes continuadas e também através do tratamento direto
do sistema tridiagonal homogéneo (2.17) utilizando-se subrotinas de diagonalizacao[55] e logo
apo6s calculamos as bandas de energia e os auto-estados correspondentes através da teoria de
perturbacido em primeira ordem. A introduc¢do da modulacdo periddica transforma os niveis de

energia em bandas de energia, devido a quebra da degenerescéncia em py.

Devido a presenca de ISOD ou ISOR, observamos modulacdes na densidade de estados,
mesmo na presenga de MP1D. Estas modulacdes resultam nas modulagdes vistas na energia de
Fermi. No limite I' — 0 a energia de Fermi apresenta saltos. Os saltos acontecem quando a
energia de Fermi se encontra em regides com energias inacessiveis aos elétrons do sistema. Nas
regides de energias acessiveis, a energia de Fermi é monotonicamente crescente em funcao da

magnitude da componente do campo magnético externo ao longo da dire¢dao de crescimento.

As descontinuidades na energia de Fermi desaparecem gradualmente com o aumento de
I' devido a superposicdo entre as bandas de energia, o que permite acomodar os elétrons em

estados intermedidrios entre as bandas de energia. O comportamento oscilatério da energia de
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Figura 4.20: Contribuic¢do difusiva oy, em fun¢do de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = ap = 0 (linha pontilhada) e aig = ap = 10~ Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas,
temos: ny = 2- 10! lelétrons/mz, B=IT,I'=0,5meVeT =0.

Fermi depende da densidade eletronica ng: ao aumentar a densidade eletrOnica, a energia de

Fermi passa a apresentar um comportamento oscilatério mais intenso.

Na presenca de MP1D, a condutividade Hall passa a ter valores continuos entre dois pla-
teaus quaisquer e o intervalo onde a condutividade Hall ndo é constante € o mesmo intervalo
onde a energia de Fermi é um estado permitido ao sistema, ou seja, quando a energia de Fermi

cruza uma banda de energia.

Em todos os casos onde consideramos a presenca de ISO, observamos a presencga de oscilacdes
na condutividade colisional, semelhantes as oscilacdes de Shubnikov-de Hass, verificadas ex-
perimentalmente para as condutividades colisionais 6,,[10, 11, 17, 22, 37, 38]. As oscilagdes
na condutividade colisional oy, possuem modula¢des devido a ISOR e ISOD. A intensidade
da condutividade colisional aumenta com I" devido a se aumentar o nimero de superposicoes
entre os niveis de energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21). Esta dependéncia acontece

devido a taxa de transi¢d@o entre os niveis w,, ,» € diretamente proporcional a I', de acordo com a
Eq.(2.64).

Na auséncia da MP1D a contribui¢@o difusiva da condutividade € nula. Na presenga da
MPI1D, observamos a presenga de oscilagdes cujo periodo ndo se altera, mesmo com a in-
clusao da ISOD e da ISOR. Estas oscilacdes sdo qualitativamente semelhantes as oscilagdes de
Weiss[41], resultado da comensurabilidade entre o raio ciclotronico e o periodo da modulagao

no potencial.

Em todos os casos, com o aumento da densidade eletrbnica n;, aumenta-se o nimero de

oscilacOes na energia livre. Na magnetizagdo na dire¢do do campo, observamos um compor-



4.7 Conclusoes Parciais 93

0,04
0,031
~
-~
N\
S 0,02
o]
©
0.0l
0 —"20 40 60 80

0 [graus]

Figura 4.21: Contribuic¢do difusiva oy, em fungdo de 6. Em cada uma das curvas, temos:
ag = ap = 0 (linha pontilhada) e aig = ap = 10~ Hev /m (linha cheia). Em todas as curvas,
temos: nyg — 1012elétrons/m2, B=1T,I'=0,5meVeT =0.

tamento oscilatdrio qualitativamente semelhante as oscilacdes de Hass-Van Alphen observado

experimentalmente[59] e caracterizado por oscilagdes na magnetizacdo em funcdo do campo.
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Figura 4.22: Contribuicdo difusiva oy, em fun¢do de B para dois valores de 8: 0 =0 (a)
e 8 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: Qg = o&p = 0 (linha pontilhada) e og =
op = 10’“eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 2 - lollelétrons/mz, B=1T,
I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.23: Contribuicdo difusiva oy, em fun¢do de B para dois valores de 8: 0 =0 (a)
e 6 = 30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = &p = 0 (linha pontilhada) e or =
op = 10_“eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = lolzelétrons/mz, B=1T,
I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.24: Energia livre de Helmholtz por unidade de 4drea Ay em func¢do de B para dois valores
de 6: 6 =0 (a)e 6 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = &p = 0 (linha pontilhada)
e O0g = 0Op = 10_”eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny, = 2 - 10”elétrons/m2,
B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.25: Energia livre de Helmholtz por unidade de drea Ay em fun¢do de B para dois valores
de 0: 6 =0 (a)e 6 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = &p = 0 (linha pontilhada)
e O = Qp = IO’HeV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 1012elétrons/m2,
B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.26: Magnetizacao M em funcdo do campo B em unidades de yu = % para dois valores
de 0: 6 =0 (a)e 6 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = &p = 0 (linha pontilhada)
e Op=0p= 10’“eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: n, = 2 - lollelétrons/mz,

B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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Figura 4.27: Magnetizacao M em funcdo do campo B em unidades de u = % para dois valores
de 8: 6 =0(a)e 6 =30° (b). Em cada uma das curvas, temos: og = ¢&¢tp = 0 (linha pontilhada)
e O = Qp = 10_“eV/m (linha cheia). Em todas as curvas, temos: ny = 10]Zelétrons/m2,

B=1T,I'=0,5meVeT =0.
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5 Conclusoes

Consideramos os efeitos da ISOR, da ISOD em um GE2D na presenca de um campo
magnético inclinado e determinamos os niveis de energia acessiveis aos elétrons e os auto-
estados associados através do método das fracdes continuadas e também através do tratamento
direto do sistema tridiagonal homogéneo (2.17) utilizando-se subrotinas de diagonaliza¢ao[55].
Consideramos também a presenca de uma modulacdo periddica unidimensional, perpendicular
a componente do campo externo ao longo da regido onde os elétrons estdo confinados e calcu-
lamos as bandas de energia e os auto-estados correspondentes através da teoria de perturbagao

em primeira ordem.

Quanto aos niveis de energia, seu comportamento com respeito ao campo nao depende da
ISOR e da ISOD para campos magnéticos dados pela relagdo 3.14. Analisando o comporta-
mento dos niveis de energia em funcio de 6, observamos que ha a presenca de degenerescéncia
nos niveis de energia, na auséncia de ISOR (ag = 0) e campo magnético na dire¢do perpen-
dicular ao plano que contém os elétrons (6 = 0) além da degenerescéncia em p,. Esta quebra
de degenerescéncia tem papel fundamental no comportamento da condutividade Hall oy,. A
introducdo da modulagdo periddica transforma os niveis de energia em bandas de energia, de-

vido a quebra da degenerescéncia em py.

Devido a presenca de ISOD ou ISOR, observamos modulacdes na densidade de estados,
mesmo na presenga de MP1D. Estas modulacdes resultam nas modulagdes vistas na energia de

Fermi.

No limite I' — 0 a energia de Fermi apresenta saltos. No caso da auséncia de MP1D, as des-
continuidades para a energia de Fermi versus campo, para campos externos B maiores, acontece
devido a necessidade de mais elétrons para preencher cada nivel de energia, tal como explici-
tado na Eq.(2.23). Os elétrons gradualmente esvaziam os niveis energeticamente superiores,
passando a ocupar os niveis energeticamente inferiores. O salto acontece quando um nivel é

totalmente esvaziado por transi¢des para niveis mais baixos.

De forma semelhante, as descontinuidades observadas na energia de Fermi em fun¢do de
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0 na auséncia de MP1D podem ser entendidas devido a degenerescéncia dos niveis ser direta-
mente proporcional a cos 8, o que implica na necessidade de menos elétrons para se preencher
cada nivel de energia com o aumento de 8. Os elétrons provenientes de niveis energeticamente
inferiores passam a ocupar gradualmente os niveis energeticamente superiores com 0 aumento
de 6. O salto acontece quando um nivel € totalmente populado por elétrons provenientes de

niveis mais baixos.

Na presenca de MP1D, os saltos acontecem quando a energia de Fermi se encontra em
regides com energias inacessiveis aos elétrons do sistema. Nas regides de energias acessiveis,
a energia de Fermi é monotonicamente crescente em funcdo da magnitude da componente do

campo magnético externo ao longo da direcdo de crescimento.

As descontinuidades na energia de Fermi desaparecem gradualmente com o aumento de I'
devido a superposi¢do entre os niveis, 0 que permite acomodar os elétrons em estados inter-
medidrios entre os niveis ou bandas de energia. O comportamento oscilatério da energia de
Fermi depende da densidade eletronica ng: ao aumentar a densidade eletronica, a energia de

Fermi passa a apresentar um comportamento oscilatério mais intenso.

A condutividade Hall é quantizada no caso da auséncia de MP1D. No caso 8 =0e ag =0,
a condutividade Hall s6 pode assumir os valores ne?/h com n = 1,2,3,.... Na presenca de
ISOR ou ISOD ou de uma componente do campo externo ao longo da regido onde os elétrons
se encontram confinados, aparecem plateaus intermediarios (21 + 1)e?/(2h) entre quaisquer
plateaus de ordem n e n+ 1, associados a quebra de degenerescéncia observada nos niveis de
energia. A condutividade Hall o,, em func¢do de 6 também € quantizada. O comportamento

dos plateaus de oy, esta associado as oscilagdes vistas na energia de Fermi em fungdo de 6.

Os saltos associados aos plateaus da condutividade Hall acontecem quando a energia de
Fermi do sistema se torna igual a um nivel de energia, na auséncia de MP1D. Isto acontece
devido a condutividade Hall envolver os elétrons que estdo no nivel de Fermi. Na presenca
de MPID, a condutividade Hall pode assumir qualquer valor entre dois plateaus quaisquer e
o intervalo onde a condutividade Hall ndo € constante € o mesmo intervalo onde a energia de
Fermi € um estado permitido ao sistema, ou seja, quando a energia de Fermi cruza uma banda

de energia.

Em todos os casos, observamos a presenca de oscilacdes na condutividade colisional, se-
melhantes as oscilagoes de Shubnikov-de Hass, verificadas experimentalmenteoy,[10, 11, 17,
22,37, 38]. As oscilagdes na condutividade colisional oy, possuem modula¢oes devido a ISOR
e ISOD. A intensidade da condutividade colisional aumenta com I" devido a se aumentar o

nimero de superposi¢des entre os niveis de energia e Er, conforme mostrado na Fig.(3.21).
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Esta dependéncia acontece devido a taxa de transi¢do entre os niveis w, ,» € diretamente pro-

porcional a I', de acordo com a Eq.(2.64).

Na auséncia da MPID a contribui¢do difusiva da condutividade € nula. Na presenca da
MPI1D, observamos a presenga de oscilagdes cujo periodo nao se altera, mesmo com a in-
clusdo da ISOD e da ISOR. Estas oscilagdes sdo qualitativamente semelhantes as oscilacdes de
Weiss[41], resultado da comensurabilidade entre o raio ciclotrénico e o periodo da modulagao

no potencial.

Em todos os casos, com o aumento da densidade eletronica n;, aumenta-se o nimero de
oscilagdes na energia livre. Na magnetizacao na direcdo do campo, observamos um compor-
tamento oscilatério qualitativamente semelhante as oscilacdes de Hass-Van Alphen observado

experimentalmente[59] e caracterizado por oscilagdes na magnetizacdo em funcdo do campo.
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APENDICE A - Método das Fracées Continuadas

Apresentamos, neste apéndice, o Método das Fragdes Continuadas (MFC) , que nos permite
obter os autovalores de uma matriz tridiagonal[54, 60, 61]. Muitos sistemas sdo descritos por
matrizes tridiagonais infinitas e, geralmente, para estes sistemas a soluc¢do € obtida truncando-se
a matriz. Porém, em determinados casos, € importante se conhecer todo o espectro, como, por
exemplo, na solucio de problemas estatisticos de um sistema no limite termodinamico, ou na

solucdo de gases quanticos nao interagentes.

No caso especifico de gases quanticos ndo-interagentes formado por férmions, necessitamos
apenas os niveis mais baixos no caso 7' = 0, pois as particulas, neste caso especifico, ocupam
os niveis de energia até o nivel de Fermi. Neste caso especifico, 0 MFC nos permite o controle
dos niveis de energia necessarios no cdlculo da energia de Fermi e consequentemente, do tama-
nho de matriz necessario na convergéncia das propriedades deste mesmo Gas de Férmions ndo

interagente.

A.1 Método das Fracoes Continuadas

Considerando o sistema de equacdes lineares homogéneo

hmi—E  hia 0 0o .. vi
hyy  hap—E s 0 .. V2
0 h3y  h3z—E  h3g ... vs | =0, (A1)
0 0 hiy  hgs—E ... V4

obtemos da (n + 1)-ésima equagdo do sistema (A.1),

hnil7nj:2vni2 + (hn:izl,nil - E)Vn:izl + hn:i:],nvn =0 (A.2)
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a seguinte relag@o entre as componentes V,+1 € V,

Vntl —hp+1 (A3)
= v .
\% nt2
n hpti 1 —E —
Vnt1
Iterando-se sucessivamente a Eq.(A.3), obtemos a seguinte relagdo entre V,+| € V,
Vil _ hps1n (A4)
Vi hu+1 ,niZhnj:Z,ni 1 ‘ .
hps1pnt1 — E — 7 A
h E n+2.n4+3Mn+3.n+2
n+2n+2 — L —

hnt3 ptahn+4 n43
hptapsa —E—---

hpt3p+3 —E —

Observamos, da Eq.(A.8), que ao se conhecer o autovalor £, podemos encontrar as componentes

do vetor ndo-normalizado V; correspondente, fazendo-se n = i na Eq.(A.8).

Podemos obter uma relacdo para E, na forma de uma equacao secular a partir da n-ésima

equacao do sistema (A.1)
hn,n—i—l Vi1 + (hnn - E)Vn + hn—lJan—l =0. (AS)

Ao dividir-se a Eq.(A.5) por v, e combinando com a Eq.(A.8), obtemos

E _ h B hn7n71hn71,n
n,n . e hn—] 7n_2hn—2,;1—l
n—1n—1 hy—2n—3hn—34n—2
hn—2,n—2 —E— / /
h32h2 3
h33 —E — hy 1 h
by £ 12112
’ hi—E
- M1 A1, (A.6)
hyi1p1 —E— Myt n2Pn2.n41 . .
n+1,n+ hn+27n+3hn+3,n+2
hn+2,n+2 —E-

hn+3,n+4hn+4,n+3

hn+3 n+3 — E—
’ Tnranta—E —--

A equacdo secular (A.6) pode ser resolvida de forma iterativa onde o autovalor E € um ponto fixo
e a Eq.(A.6) pode ser utilizada na determinacdo das componentes do autovetor ndo normalizado
correspondente. Para se determinar o i-ésimo autovalor E;, podemos escrever n = i na Eq.(A.6)

de tal forma que obtemos

hii—1hi—1; B hijiv1hiv,

E, =h;;— A7
’ hi—1,i—2hi—2;1 A7)

hit1,i+2hi12 i+1
hi—1i-1—Ei— ’ ’

hiv1,iv1—Ei —

R hy 112
h2727E[7 /‘l];] 75[
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Na Eq.(A.7), consideramos, como primeira aproximacao para o autovalor, o elemento da diago-
nal 4; ;. Os termos a direita na Eq.(2.37) fornecem, entdo, uma aproximagdo de ordem superior
e repetimos o procedimento até que a mudanca no valor de E; seja menor que a precisao dese-
jada. Opcionalmente, pode-se introduzir mais denominadores no terceiro termo da Eq.(A.7) e
repetir-se o processo iterativo. O processo € entdo repetido até a convergéncia com a precisao
desejada. Observa-se que com a repeticao do processo iterativo e a inser¢ao de denominadores

leva sempre a convergéncia no valor final de E;.

. ., . (i) (i) (i)
Uma vez determinado o i-€simo autovalor E;, podemos calcular as v, ", v,y s Vi

(i)

vk—H’ .

Com este objetivo, reexpressamos a Eq.(A.4) ao incluir os superindices i do autovetor nao-

" V(i>k+N componentes do i-ésimo autovetor ndo normalizado a partir da Eq.(A.4).

normalizado correspondente ao i-ésimo autovalor E; e ao fazer n = k na Eq.(A.4)

(i)

Vit1 Pit 1k
— = — . (A.8)
D Qg+ 1 k2042 ft 1
k M1 g1 — Ei —
M2 k42 — Ei — -+

l.(’) = 1 e a partir dele, obtemos as outras componentes v,gl) (k#1)
usando a Eq.(A.8). Além disso, podemos considerar que v.(l)| Nt = 0 para todo /[ onde N ¢é

onde podemos considerar vV

1

determinado por

Vil |/ [vila] <107 (A.9)

Observamos que, ao se truncar os denominadores do terceiro termo do segundo membro
da Eq.(A.7), ela se torna formalmente equivalente a equacdo secular de uma matriz finita.
Isto significa que o MFC ¢é formalmente equivalente aos métodos padrdo de diagonalizagao.
Porém, a vantagem do MFC ¢ permitir o controle sobre os tamanhos de matriz considerados
na diagonalizacdo numérica, ou seja, 0 MFC permite que se encontre as linhas de matriz mais

importantes no cdlculo de um autovalor particular da matriz tridiagonal infinita considerada.

A.2 Sumario dos Resultados deste Apéndice

Obtivemos a equacao secular para o cdlculo numérico dos autovalores de uma matriz tridi-
agonal infinita através do Método das Fragdes Continuadas. Obtivemos, também, as expressoes
das componentes do i-ésimo autovetor ndo-normalizado em termos do i-ésimo autovalor E;.
Estas expressoes, ao se truncarem apropriadamente as fra¢cdes continuadas, sdo formalmente
equivalentes as expressdes obtidas para matrizes finitas. Porém, a vantagem do método das

fracdes continuadas € permitir o controle sobre os tamanhos de matrizes finitas truncadas ao se
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considerar na diagonalizacao numérica.
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APENDICE B - Propriedades de Transporte e
Teoria Cinética de Boltzmann

Neste apéndice, mostramos os resultados para as propriedades de transporte derivados
através da teoria cinética de Boltzmann. Primeiramente, estabelecemos alguns teoremas e logo
apos, seguindo os passos descritos por van Vliet et al[62], determinamos duas equagdes mestras
para as partes diagonal e ndo-diagonal do operador densidade. Logo apds, seguindo Charbon-
neau et al[63], das equacdes mestras, derivamos as partes diagonal e ndo-diagonal da equacdo
de Boltzmann. De posse das equagdes cinéticas de Boltzmann, usamos os resultados da teoria
da resposta linear[64] com o objetivo de obter as expressoes para as propriedades de trans-

porte[65].

Consideramos um Hamiltoniano escrito da seguinte forma
H=H,+AV —AF(t), (B.1)

onde H, é a parte diagonal de H, AV € a intera¢do, que assumimos ndo diagonal, o que é
equivalente a incorporar a parte diagonal de V a H,. —AF (t) é a parte devida a intera¢do com
um campo externo onde F(¢) é uma forca generalizada. Em geral, o operador AV provoca
transi¢des aleatdrias entre os auto-estados de H,,, representando um termo dissipativo. Além

disso, consideramos que o campo F'(¢) é ativado no tempo ¢ = 0.

B.1 Preliminares

Usando o fato de que os auto-estados |y) de H, formam uma base linearmente independente,

podemos escrever um operador K qualquer na forma

K=Y InMK[Y){Y =YX InVKIn @+ Y, InmK|Y) | (B.2)
154 14 T#Y
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A expressdo B.2 pode ser reescrita na forma
K=2K+(1-2)K, (B.3)

onde

ZK=) InVKIn, (1-P)K= ;/m (YIK|Y) (Y| (B.4)
Y Y

Da expressdo anterior, podemos concluir que &K € a parte diagonal do operador K. A agdo
do super-operador & consiste em extrair a parte diagonal K; de um operador qualquer K. De
forma andloga, observamos que a a¢do do super-operador (1 — &) consiste em extrair a parte
nao-diagonal K,; de um operador qualquer K. A nomenclatura super-operador é dada em razao

do fato que o super-operador age em um operador fornecendo outro operador.

Em geral, podemos escrever um super-operador .# como
F =Y P——0; (B.5)
i

onde P; age pela esquerda e Q; age pela direita. &, na notag@o para os super-operadores, €

EXpPresso como

2=Y |19 {——17 . (B.6)
Y

Como descrito por Fano[66], a descri¢dao dos super-operadores pode ser formalizada ao se de-
finir um espaco de Hilbert incluindo todos os operadores K. Este novo espaco cujos elementos

sdo operadores € um espaco de Liouville.

E possivel mostrar de forma direta as seguintes propriedades dos operadores 2 e (1—-2)

usando a notagdo expressa na Eq.(B.6)

Pr=2  (1-2)P=1-2  2(1-2)=0. (B.7)

Podemos definir outros super-operadores, como por exemplo o super-operador Identidade,

cuja acdo em um operador K resulta no mesmo operador K
I =Y I —=[V){Y|=1-<1, (B.8)
VY
e o super-operador de Liouville

1
o?:%(H—H—l—I—l—N—H), (B.9)
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que nos permite reexpressar a evolugiao temporal de um operador na notagao dos super-operadores

1 dK
K=—-/H.K] = — B.1
Z h[ K] T (B.10)
e o operador #, expresso por
B ==Y Wy |9) V| = |V) (Y =Wy |7) (Y == |7) (7]), (B.11)
Y
onde 2
2n 2
Wy =Wy y=——|MV V)| 8(Ey—Ey), (B.12)

que expressa a taxa de transicdo entre os estados acessiveis do sistema devido aos efeitos de

AV.

Para o que se segue, precisaremos dos seguintes teoremas envolvendo super-operadores

e Teorema 1:

ei.th _ eth/hKe_th/h, (B.13)
ei.,ZJK — eiHot/hKefiHvt/h, (B14)
onde
g:%(ﬂo —e I+ —«H,). (B.15)
e Teorema 2:
LM F(Y) = Z 1Y) (Y| £ (7). (B.16)
Y
e Teorema 3:
K=Y 7 {vle” (¥IK]|y), (B.17)
Y
onde
M) ==Y Wy o f (V) =Wy £(7). (B.18)
Y
e Teorema 4:
e 1=V 2 (| _ p\K = (1 - P)e 121-P)], (B.19)

e Teorema 5: Se a relacio
Z|K,H,| =0, (B.20)
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for satisfeita, o que € equivalente a K nao diagonal

PLK =0, (B.21)
temos a seguinte relagio
e M=) Lk — "4 4 O(A)K, (B.22)
onde .Z, é definido por
%, = %(HO —«—141—«H,). (B.23)

Os lemas a seguir envolvendo o operador Z e .Z,, sdo validos para quaisquer operadores C
eD

e LLema 1:
Tt (C#D) = Tr (D%C). (B.24)

e Lema 2:
Tr (Ce_‘%D> —Tr (De_‘%C> . (B.25)

e Lema 3:
Tt (C.L,D) = —Tr (DZ,C). (B.26)

e Lema 4:
Tr (Ce"fo’D> —Tr (Deifvfc) . (B.27)

e Lema5:
Tr [Ce(%"fo)’l)] —Tr [De(’% —%”C} . (B.28)

B.2 Equacoes cinéticas para a parte diagonal e nao-diagonal
do operador Densidade

Definindo o operador densidade como
p(0) =Y pyIn) (W, (B.29)
Y

onde py é a probabilidade cldssica de o sistema se encontrar no estado |y). Considerando a
equacdo de Schrodinger

d
ih— =H B.
lhdt 7) 7), (B.30)
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podemos obter a evolugdo temporal do operador densidade p ()

awp ., i
5, TiZp = Lut)F(1)[A,p], (B.31)

onde u(z) é a fungdo de Heaviside, H é dado na equacéo B.1 e . é expresso na Eq.(B.9).

Aplicando os operadores &2 e 1 — &, definidos na Eq.(B.4), obtemos

P L i 2pa(e) 412 Lpualt) = (P 0 1. p), (B.32)
apgi(ﬁ +i(1— P).Lpa(t) +i(1 — P).Lpualt) = %u@ FO(1— P)Apl.  (B33)

onde p;(t) e puq(t) sdo, respectivamente, a parte diagonal e ndo-diagonal do operador densidade
p(t).

Combinando a Eq.(B.32) com a seguinte expressao
PLpy(t) =0, (B.34)

derivada da Eq.(B.21) que, por sua vez, é conseqiiéncia de que V é nao-diagonal, obtemos

apgt@) HiPLpualt) = u(F () PIAp), B35)
8Pg;(t) +iLpy(t) +i(1 — P)Lpua(t) = %u(;)p(;)(l — P)A,p]. (B.36)

A funcdo de Green para a Eq.(B.36) é dada por
Gt =G (1 —1') =u(t —t')e N1=2)Z (B.37)

A partir da Eq.(B.37), calculamos a solucdo da Eq.(B.36),

Pra(t) =% (1,0)p,a(0) + /Ot dt'g(t—1t) {—i.i”pd(t’) + %F(t')(l — 9?’)[A,p(t’)]} . (B.38)

Substituindo o resultado (B.38) na Eq.(B.35), obtemos uma equacgao integro-diferencial

para a parte diagonal do operador densidade p,(¢)

P — g [ W e\ Lo+ Ol

+ %@f/otdt’F(t’)%(t—t’)(l — P)A,p(t)] —iP LY (t,0)p,a(0). (B.39)

As Egs. (B.38) e (B.39) fornecem, respectivamente, a evolugao temporal completa das par-
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tes diagonal e ndo-diagonal do operador densidade. Como nao incluimos nenhuma aproximacao,
elas sdo totalmente equivalentes as Egs. (B.32) e (B.33). As Eqgs. (B.32) e (B.33) nao represen-
tam um processo Markoviano devido a presenca das integrais de convolucio, que expressam 0s

efeitos de memoria do sistema.

Incluimos, agora, as simplificacdes de praxe da teoria da resposta linear[64]: substituir p(¢)

por Peq, onde peq representa o ensemble gran-candnico do sistema no equilibrio
_ ,—BH _ -BH
Peq=¢ "7 /Z, Z=Tre ", (B.40)

com f§ = kBLT e kp € a constante de Boltzmann, nas Egs. (B.38) e (B.39) de tal forma que
obtemos

dpa(t)
dt

, .
- oy / A'Y (1~ 1) Zpa(t) + L F (1) P 1A, pe]
0

+ %@Z/Otdt’F(t’)%(t (1= P)[A, peg] — iP-L%(1,0)pna(0), (B.41)

pult) = [ wrgle—t){-i2ps)+ LF )1 - P)ihpad )

+ D(1,00p,(0). (B.42)

Na préxima se¢do, obtemos o comportamento das partes diagonal e ndo-diagonal do opera-
dor densidade no equilibrio tomando-se os limites 1 — oo das evolu¢des temporais escritas na
Eq.(B.42).

B.3 Comportamento Assintotico do Operador Densidade

Nesta se¢do, calculamos o limite, termo a termo, das Eqs. (B.41) e (B.42) no limite de
van Hove t — oo, de modo a determinar o comportamento do operador densidade no equilibrio.
Obtemos a contribui¢io diagonal e nio-diagonal onde coletamos os termos de ordem até A2 e

A9, respectivamente, e ao final, obtemos o comportamento do operador densidade total.
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B.3.1 Equacao Cinética para a Parte Diagonal do Operador Densidade
Podemos reexpressar o primeiro termo do lado direito da Eq.(B.41)
t
Tlt) = - 2% / &' (t — ) Lpa(t), (B.43)
0

utilizando-se as formas explicitas de .Z,, &, £ e %, dadas, respectivamente, pelas Egs. (B.23),
(B.6), (B.9) e (B.23) e 0 Teorema 1, expresso na Eq.(B.14) e a seguinte aproximagao

G(t—1t') ~u(t—t')e )%, (B.44)

obtida da forma explicita de ., expressa na Eq.(B.9) e do Teorema 5, escrito na Eq.(B.22), na

seguinte forma

Tia(t) = —’I—QZZM<Y||<Y|V|7>I2/tdt’cos(Ey—Ey)
h 14 0

< ((rlpal) ¥y = (V| pa(t) |V)) - (B.45)
A transformada de Laplace W,(s) da Eq.(B.45) é dada por

i 2
Wias) = 3 L0 0V IDF (1)t

1 1
. : B.46
((EV—EY) /h—is  (Ey—Ey) /h+is> (8.40)
onde P;(7,s) é a transformada de Laplace de (y|p4(t) |7)-

O limite de van Hove (r — oo, s — 0) é calculado através da identidade de Dirac

1 P
= —+indx, B.47
xtie x o ( )

onde P € a parte principal de Cauchy, de tal forma que obtemos, para a Eq.(B.46)

2
W14(0) = 2? ZVW) AV )8 (Ey —Ey) [Pa(v,0) = Pa(¥.,0)] (B.48)
10

A transformada de Laplace inversa da Eq.(B.48), que corresponde ao termo 714(¢) no limite
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t — oo, é dada por

2
Tt ) = 22 Zymm|<y|vw>|26(Ey—Ey>
Y
< ((Mpa) 1) = (Y |palt) |V)), (B.49)

e, ao usar a defini¢do (B.11), obtemos para o primeiro termo do lado direito da Eq.(B.41)

Tld(l‘ — 00) = —%pd(t). (B.50)

O segundo termo da Eq.(B.41)
Taa(t) = LF (1) P[A, peo) B.51)
pode ser reescrito, utilizando-se a seguinte aproximacao
Peq ~ € /2, (B.52)

onde z, = Tre™*, que é equivalente a considerar termos até segunda ordem em A, combinada 2
identidade de Kubo 5
[A, e PHo) = / dp’ePHo[ato (—inB'), H,), (B.53)
0

onde A# (—if’) = ePHoAePHo ¢ 0 Teorema 1 (Eq.(B.14)), de modo que obtemos a Eq.(B.51)
na forma

Toa(t / dp’ePHo B %o p 4 (B.54)

com A = %[A,HO]. O super-operador & pode avancgar dentro da integral, sendo posicionado em
frente a0 comutador devido a 7%, ser diagonal. Como A é diagonal, P L pA = Ay, de tal

forma que obtemos
Toq(t — ) = BF (t)peqAa, (B.55)

onde A, denota a parte diagonal de [A, H].

Considerando agora o terceiro termo da Eq.(B.41)
1 !
Tlt) = 2% [ W —)(1- 2){A,ped (B.56)
0

e usando mais uma vez a identidade de Kubo (Eq.(B.53)), combinada com as Eqgs. (B.44) e

(B.52), obtemos

B
@g/ d'F (e %1 — ) | dB'ePHo[A(—inp’), H]. (B.57)
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O super-operador (1 — &), na Eq.(B.56) pode ser deslocado em frente ao anti-comutador,
visto que todos os operadores entre (1 — Z?) e [A,H| sdo diagonais. Podemos aproximar
(1—2)|A(—inP),H] por —[A4, H] porque, em geral, A,; comuta com o termo perturbativo
AV para operadores A dependentes da posicao e as varidveis macroscopicas devem exibir uma
evolugdo temporal lenta, de tal forma que A(—ihf3) ~ A. Alem disso, o termo [A,4, H,], que
aparece no cdlculo do comutador [A(—ihif3), H] pode ser desprezado porque ele é um termo ndo
diagonal de ordem A e na contribuico nio-diagonal, coletamos apenas os termos de ordem A°.

Usando as aproximagdes e a forma explicita de &2 e .Z, obtemos, ap6s algum algebrismo

Tolt) = —2

2R2 t
e SN V1) [0/ cos (B B

< ((V]4al?)e P — (aaly) e PEr). (B.58)

Resolvendo a integral em f3 e calculando a transformada de Laplace de (B.58), reescrevemos a

Eq.(B.58) na forma

B 2A%B 2 s
) = S EM Y IO g
< e PE (Y] Aa]Y) — (M Aa1D)). (B.59)

Usando a identidade de Dirac (B.47), calculando a transformada de Laplace inversa e combi-

nando com a defini¢do (B.11), obtemos o termo T34(¢) no limite de van Hove s — 0, t — oo,

T3d<l‘) = —ﬁF(I)peq%Ad. (B60)

Substituindo-se os resultados expressos nas Egs. (B.48), (B.55) e (B.60) na Eq.(B.41), re-
escrevemos a equagdo cinética para a parte diagonal de p(¢), considerando-se termos de ordem

até 12, como

PPIE) | pate) = BF(peq (ha—Hs). B.61)

Observa-se que a equagdo cinética para p,(7) no limite de van Hove torna-se Markoviana e

desacoplada com respeito a p,;().
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B.3.2 Equacao Cinética para a Parte Nao-Diagonal do Operador Densi-
dade

Considerando o primeiro termo da Eq.(B.42)

Tina(t :—z/ dt'q(t —t")Lpy(t), (B.62)

obtemos, para .-Zp,(t'), ao usar a forma explicita de .£ escrita na Eq.(B.9)

Lpult) = 3 [pule) Hl + 5 [Pl V] (B.63

O comutador [p,(?), H,] é zero pois ambos os operadores sdo diagonais, de tal forma que reex-

pressamos a equacgao anterior como

A [
Ta(t) = i /O &' (t — ') [palt), V. (B.64)
Podemos desconsiderar o primeiro termo da Eq.(B.42) por ser proporcional a A.

O segundo termo da Eq.(B.42), escrito como

Tona (1 / A% (1 —F(1') (1 — P)[A, peq, (B.65)

pode ser simplificado, ao se usar mais uma vez a identidade de Kubo (B.53), combinada com

as Eqgs. (B.44) e (B.52), na seguinte forma
—i(t—t") %, P / —-np'
Tonat /th =% | —@)/ AB'pege ™LA H].  (B.66)
0
Desconsiderando-se mais uma vez termos ndo-diagonais de ordem A, obtemos

Tonalt / AF(t')e 1% / B pege ™' %A g, (B.67)

onde A, é a parte ndo diagonal de [A, H].

O terceiro termo da Eq.(B.42) pode ser reescrito, usando-se a Eq.(B.44), na forma
T3a(t) = 9(1,0)pa(0) = e~ "% p,(0). (B.68)

Ao coletar-se os resultados expressos nas Eqgs. (B.67) e (B.42), reescrevemos a equagao

cinética para a parte nao diagonal de p () como

Pralt / df'F (' )e =1%o / B’ peqe ™' %0 A g+ €% g (0). (B.69)
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Derivando-se com respeito a ¢, obtemos, finalmente

apnd (t)
ot

B
+iZopra(t) = F(1)pey [ B %o (B.70)

B.3.3 Equacao Cinética Total do Operador Densidade

Como o super-operador Z destr6i qualquer operador ndo-diagonal, o que pode ser obtido
diretamente da forma explicita de % escrita na Eq.(B.11), podemos reescrever a Eq.(B.61) na
forma

dpa(t)
Jt

+%Zp(t) = PBF(t)peqha+ -LA. (B.71)

A Eq.(B.71) pode ser reexpressa como

opy(t B Voo s
%()—l-%p(t) = F(t)peq /0 dp’e"P 2 AR (B.72)

onde o operador A§ € definido como

AR = A+ %A, (B.73)

O super-operador %, destréi qualquer operador diagonal K, pois

1
LKy = g[Kd,Ho] =0, (B.74)

0 que nos permite reexpressar a Eq.(B.70) como

IPna(t)
ot

B o
+iZ,p(t) = F(t)peq /0 dB'e"P'“oA . (B.75)

Somando as Egs. (B.72) e (B.75), obtemos a equacdo cinética total para o operador densi-
dade

ap(t)
ot

B Vo
F(R+iL)p(t) = F(1)peq / dB'eB' %o iR (B.76)
0
onde o operador A® ¢ definido como
AR=A+ %A =A+ %A, (B.77)

e a segunda igualdade é derivada usando-se mais uma vez o fato de que o super-operador %

destr6i qualquer operador ndo diagonal.
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B.4 Equacao Cinética de Boltzmann para a Interacao Elétron-
Fonon

Nesta se¢do, aplicamos os resultados das secOes anteriores ao caso particular da interacao

elétron-fonon (IEF) , onde consideramos a seguinte forma para H,
H, =Y Eycieq+Y ogataq, (B.78)
n q

onde a primeira parcela no segundo membro da Eq.(B.78) representa um gds de fonons ndo

interagente cujos operadores a,a’ possuem uma dlgebra de comutacio
=38 fal]= =0 B.79
[“q’“q’] — %4> [“q’“q’] = laq,aq] =0, (B.79)

e a segunda parcela no segundo membro da Eq.(B.78) expressa um gas de elétrons ndo intera-

gente cujos operadores ¢, ¢’ possuem uma lgebra de anticomutagio
{cn,cg} =8¢ {c;,cg} = {cn,cc} =0. (B.80)

Os auto-estados |y) de H, sdo dados por

) ZI;I}nn>1;I}Nq>, (B.81)

onde 1y € o numero de ocupagdo de elétrons e Ngq € 0 numero de ocupagio de fonons, definidos

como

chen V) =nnly),  alaqly) =Ngly). (B.82)

O termo de acoplamento AV, no caso particular da IEF, € escrito como

AV =ik Y U(Q) [chegaq(Cle™ In) = checal (Cle ™" )], (B.83)
n.¢.4
onde
Ulq) - -5 ! (B.84)
V= 266 (@2 +2)2 '
¢ a transformada de Fourier do potencial U (r)
2 —kgr
Ur)=-——% (B.85)

 Ame,e r
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e o operador AF (t), que expressa a intera¢do com um campo externo, é expresso como
AF (1) :——E Zc cg (nn|Alng), (B.86)

onde F(t) = eE,(t), e é a carga do elétron, E,(r) é a componente z do campo elétrico, V, € o

volume do sistema e o operador A € um operador posicao.

Podemos determinar a evolucdo temporal do operador nimero de elétrons c;[, c¢¢ usando
as definicdes anteriores e o resultado para a evolu¢do do operador densidade total, escrita na
Eq.(B.76)

d d
T
- (chee) ==Tr|p(r)chec | (B.87)
onde (K), indica Tr[p(7)K]|. Combinando a Eq.(B.87) com a Eq.(B.76), obtemos a equagdo

cinética de Boltzmann na forma

% <c;cC> Ty [p (z)gzcg%} +iTr [p (t);foc;c;} — BF(1)Tr [peqc;cCAd]

+BF(t)Tr [peqc};CQ@Ad] +F(t) /013 dB'Tr [peqc}t,% (ehﬁ"%And) c;%] . (B.8%)

Na segunda e terceira parcelas do lado esquerdo da Eq.(B.88) usamos, respectivamente, o Lema
2 e o Lema 4, escritos nas Egs. (B.24) e (B.27). Nas duas parcelas do lado direito, usamos a
propriedade ciclica do traco. Na equag@o de Boltzmann acima, levamos em considerag@o que os
bdsons devem estar no equilibrio térmico de tal forma que determinamos apenas a evolugdo tem-
poral da distribuiciao de férmions (hipétese adiabatica), ou seja, em todos os termos as médias

bosonicas estdo sendo tomadas no equilibrio.

Usando mais uma vez a propriedade de que & destréi qualquer operador diagonal no se-
gundo termo do lado esquerdo da Eq.(B.88), obtemos que o termo representa uma contribuicao
diagonal

Tr [p (:)%c;cC] _ [p(r)@c;cn] 8. (B.89)
e combinando com a forma explicita de A; e dos auto-estados de H, escritos, respectivamente,
nas Eqgs. (B.11) e (B.81), obtemos

Tr [p (Z)%C%Cc} = <,@nc%cn>t, (B.90)
onde %y c}} cy € definido como

%’nc};cn = anxc};cn (1 —C-LCK-> _WK',T]CT(CK (1 —c};cn> ) (B.91)
K
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As taxas de transi¢do wy x sdo dadas por

22 Ciar
Wi = o Y IU@P (] 1) (Ny) oy 8(En — Ex+ )
q

119 [ (14 (Ng) o )8 (En — Exe — a)q)} . (B.92)

O terceiro termo do lado esquerdo da Eq.(B.88) pode ser reescrito tomando-se a forma

explicita de %), e calculando-se diretamente o trago, resultando em

Tt [p(r).,%c;(:g] - %(EC —Ep) <C}L7c§> (B.93)

R
O primeiro termo do lado direito da Eq.(B.88), combinado com a forma explicita do opera-
dor A, escrita na Eq.(B.86), fornece

BeE(t)
Vo

BF(1)Tr [peqc;cCAd] —_ §<c;cncg%>eq (CIA[C). (B.94)
O segundo termo do lado direito da Eq.(B.88), combinado com a forma explicita do opera-

dor A, escrita na Eq.(B.86), resulta

BF(1)Tr [peqc;(:g%A d} _ ﬁe‘b;j(t) ;<c;cn%’gczc§>eq (CIA|E).  (B.I9S)

O terceiro termo do membro direito da Eq.(B.88), pode ser reexpresso, usando-se as forma

explicitas de A e .Z,, escritas, respectivamente, nas Eqs.(B.86) e (B.11), em

F) [ BT [ (2P%) chec] =

e 1 — e BEn—Ep)

=~ ) T (1_<c;cn>eq) <chC>eq<C|A|n>. (B.96)

Coletando os termos (B.87), (B.90), (B.93), (B.94), (B.95) e (B.96), temos

3 (ehec), + (achen) 5 (BB (), =~ PR (dhenec), (61410

_ﬁ%jf)zg (chenecler) (E1AI0)

e 1 — ¢ B(En—Ey) : " ,
S EO > (1 - <cncn>eq) <CCCC>eq (CAn), (B.97)
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onde %y € definido na Eq.(B.91).

B.4.1 Equacao cinética de Boltzmann: Contribuicao Diagonal

Coletando os termos diagonais da Eq.(B.97), obtemos

% (chen) +(Pnchen) = —ﬁ%;(t)zc‘,@cncz@eq (CIA[C)

+<CZCC@CC2CC>eq (C1A|E), (B.98)

cuja solucdo, através do método da fun¢do de Green, € dada por
<c}; CTI = / dt'E,(t

X <<e (= tgg”c >Z€:(,@Cc ce(ClAIG) +c CC<C|A|C>>> . (B.99)

€q

Podemos definir o operador densidade de corrente
e .
Ig' = = E(0) Y Pncyeq (] BIn) +cyeq (] Bln), (B.100)
0 n

e calcular a sua evolucdo temporal a partir da Eq.(B.99)

< Jcol —

x e O (Bycpen (nBI) +chen (1BIM)) ) (B.101)

w< (Zrcle(C1alg) +clec (C1AID)
n¢

O primeiro termo do operador, definido na Eq.(B.100) expressa o efeito das colisdes no movi-
mento das particulas provocado pelo campo externo sobre o sistema. O segundo termo expressa
os efeitos devido ao movimento difusivo das particulas. Considerando apenas a contribui¢io

colisional e comparando com a férmula de Kubo para uma condutibilidade generalizada[64]
(I), / d'E.(t)o(t—1), (B.102)
obtemos

ag%‘a)—%z%(%gc chA\g)) ~(1=)%n (%nc;cn <n|3m>)>eq. (B.103)
n
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Tomando-se a transformada de Laplace, a identidade de Dirac (B.47) e calculando a transfor-

mada de Laplace inversa, obtemos a Eq.(B.103) no limite de van Hove (s — 0, t — o)

o5 = ﬁ‘jz«@ccgcdqfug)) <c;cn<n|3|n>)>eq. (B.104)

n¢

Considerando-se a forma explicita de %y, escrita na Eq.(B.91) e usando-se a seguinte

aproximacdo, que equivale a desprezar os efeitos de correlacio entre os elétrons

<c%cnczcc> R <c%cn> <CZCC>, (B.105)

em conjunto com a seguinte identidade

<c;cn>eq (1 — <cch>eq) Wno = <CZCC>eq (1 — <c%cn>eq) Wens (B.106)

obtemos, para a condutividade colisional

cﬁ%‘:ﬁvf%cz@eq(1—<ci,cn>eq)wm<<C|A|c>—<n|A|n>><¢|B|c>. (B.107)

Fazendo A = B na Eq.(B.107), obtemos

ot = B X (chen), (1= (dec), Y @A —miam®. @0

Comparando-se a contribui¢do difusiva da Eq.(B.101) com a Eq.(B.102), obtemos

o) = B X (ches €1410) = (chental ) (B.109
n

A expressdo acima pode ser simplificada se tomarmos <cch> ~ e PEn=1) | onde uéo

potencial giiimico do sistema, na seguinte forma

o) = B X (chencies), (€I al ). (B.110
n

onde %, (n|B|n) é definido como

Bo (BN =Y wn (|BN) - (C|B|S)). (B.111)

A Eq.(B.110) pode ser reexpressa utilizando-se o seguinte resultado

X {chenctes),, (€416 = (chen), (14 (chen), ) I w12
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obtido utilizando-se a Eq.(B.105), na seguinte forma

SHOE ﬁveo ;<c Cn>q<1+<c%c17>eq) (nlAIn) e (] Bln) (B.113)

Introduzindo um tempo de relaxacdo 7, dado por

. 1 .
%’o<n|B|n>=a<n|B|n>, (B.114)

o que é vélido se 1/ é um autovalor de %, obtemos a expressao no limite de van Hove (s — 0,

t — o0)

0

ol ;< en), (1= (chen), ) o nlAIm) (niBlm). ®B.115)

A contribuicdo diagonal total da condutividade é dada pela soma entre as contribuig¢des

colisional GCO] e difusiva G/‘gg da condutividade

clp =% + ot (B.116)
onde GX%I € escrito na Eq.(B.107) e Ggg ¢ dado pela Eq.(B.115).
B.4.2 Equacao cinética de Boltzmann: Contribuicao Nao-Diagonal

Coletando os termos nao diagonais da Eq.(B.97), obtemos a seguinte equagdo

2 (chec), + 5 (B —En) (chec), -

e 1— e BE—EY) .
_ _ /AT i
7 E) s (1 <C”C”>eq) <c€c€>eq ClAm),  (B.I17)

cuja solugdo, através do método da fungao de Green, é dada por

< CC _ ——/dt’E — ﬁ(EIZ;Eg) (l—<c%cn>eq) <CECC>eq

% ei(t—t’)(Eg—En)/h<C|A|n>, (B.118)

Definindo o operador densidade de corrente Jp

JB:—VE Zc ce (|B|S), (B.119)
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e, combinando a Eq.(B.118) com a Eq.(B.119), obtemos

_ € . N e PUEn—ED) i i
(), = 75%Aduuw g L {ehen), ) (ebee),,
x TOEEIN (A ) (n]BIS). (B.120)

Comparando a Eq.(B.120) acima com a férmula de Kubo, escrita na Eq.(B.102), temos

2 1 _ e BlE-EY
old(r) = ¢ <1— che ) cle
AB Vonzé En—E¢ < n ”>eq < ¢ C>eq
x e MEEM (L Aln) (C|BIn). (B.121)

Calculando a transformada de Laplace, usando a identidade de Dirac (B.47) e calculando a

transformada de Laplace inversa, obtemos a Eq.(B.121) no limite de van Hove (s — 0, t — o)

2 _ o~ B(En—E¢)
nd € n + 1—e . .
o= X (1= (chen), ) {cles ClAm) €1B).  B.122)
= ) s

A expressdo acima, para um operador posicao, escrito na Eq.(B.119), expressa a contribuicio

nao-diagonal na condutividade devido a uma perturbac¢do no regime linear no equilibrio.

B.5 Sumario dos Resultados deste Apéndice

A condutividade o453 é dada pela soma 64, + o"4. A contribuicdo diagonal ¢4, &, por sua
p AB T OaB ¢ g AB © P
vez, obtida da soma entre as condutividades difusiva e colisional Gj‘l}l + G/‘gg. A condutividade

colisional GXZI ¢ dada pela seguinte expressao

ﬁ%=%§§éi%kﬂ@—<qugwwa@mmwwmAm»% (B.12)

onde wy, ¢ € a taxa de transi¢do, expressa como

272 iar
Wi = o Y AU@) (17 1) (N )oq S(En — Ex+ o)
q

+ [ (197 [ * (14 (Ng) oy )3 (En — Ex— wq)} , (B.124)
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com

2
e 1
Ulq) = B.125
dado pela transformada de Fourier de U (r)
62 efksr
Ulr) = B.126
(r) dme,e ( )

A condutividade difusiva Ggg, que expressa a contribui¢do devida ao movimento difusivo dos

elétrons, € escrita como

. 2 . .
Ol = éf—i;<626n>eq (1 - <C§Cn>eq) t (nlA[m) (nlB(n), (B.127)

onde 7, € um tempo de relaxagdo. A contribui¢do ndo-diagonal da condutividade, GX%, é ex-

pressa por

2 —B(En—Ey)

nd € T T l—e e i :

o= ¥ (1= (chen), ) {ches A EIB).  B.128)
R (e n>eq (e >eq (Eq—E¢)’

Estes resultados s@o usados ao longo desta Tese na determinagdo das propriedades de transporte

do GE2D.
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