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O continuado desenvolvimento das técnicas de microfabricacdo tem possibilitado a
manufatura de estruturas com dimensoes menores do que o comprimento de coeréncia
de fase do elétron, L. Com isso tém surgido diversas propostas de novos dispositivos,
dentre eles estd o transistor de toco quantico. Esse transistor consiste de um nanofio
cuja conduténcia apresenta um comportamento oscilatorio em funcao do potencial
elétrico aplicado ao toco, o qual funciona como a porta do FET. De uma maneira
geral, estas estruturas sdo classificadas de mesoscopicas e ndo podem ser descritas
pela teoria do transporte semi-classico usual, pois a natureza ondulatéria do elétron
tem que ser tomada explicitamente em conta. O potencial aplicado ao toco funciona
alterando o comprimento efetivo do mesmo e com isso altera o padrao de interferéncia,
mudando a condutancia do nanofio. Este fendmeno quantico requer uma voltagem
mais baixa e portanto uma menor energia de chaveamento. Além disso, o tamanho
reduzido do transistor de toco quantico diminui o tempo que o elétron leva para
cruza-lo e como conseqiiéncia a sua freqiiéncia de chaveamento pode chegar a faixa
de terahertz. Neste trabalho, é examinado o transistor com um, dois e trés tocos,
aplicando-se método recursivo para o calculo da funcao de Green. O programa nao é
especifico para esse tipo de dispositivo. Também foi desenvolvida uma interface para

facilitar a simulacao de outros dispositivos quanticos.
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The continued development of microfabrication techniques has made possible the
fabrication of structures with dimensions smaller than the electron phase coherence
length, L,. As a consequence, many proposals of novel devices have been made,
among them is the quantum stub transistor. This transistor consists of nanowire
whose conductance display an oscillatory behavior as a function of the electric po-
tential applied to the stub, which acts as a FET gate terminal. In general, such
structures are classified as mesoscopic and cannot be described by the usual semi-
classical transport theory, as the wavelike nature of the electron has to be taken
explicitly into account. The electric potential applied to the stub works by varying
the stub effective length, and thus altering the interference pattern, changing the
nanowire conductance. This quantum phenomenon requires low voltage e therefore
less switching energy. Besides, the reduced size of the stub transistor shortens the
time the electron will take to go through the device and therefore the switching fre-
quency may reach the teraherz range. In this work, the transistor with one, two and
three stubs are examined, by applying the recursive method for the calculation of the
Green function. The program is not specific for this kind of device. An interface has

also been developed to facilitate the simulation of other quantum devices.
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Capitulo 1

Introducao

Na vida cotidiana nao se percebe que a matéria consiste de 4tomos, pois eles sao tao
pequenos que os objetos visiveis contém um nimero “incontével” deles. Estes objetos
sao descritos por propriedades macroscopicas tais como dureza e condutividade que,
por sua vez, nao tém relacao 6bvia com a estrutura atomica da matéria. A dinamica
dos objetos macroscopicos pode ser predita usando-se as leis da fisica classica [1]; as
equacoes do movimento de Newton é uma das abordagens possiveis para a descricao
deste tipo de dindmica. A teoria atualmente utilizada para descrever a dinamica de
particulas na escala atémica, ¢ a mecanica quantica.

Os atomos sao extremamente importantes. Sem uma boa teoria atémica da
matéria é dificil entender grande parte das propriedades dos s6lidos. Obviamente
vai ser possivel medir a condutividade de um novo material, por exemplo, porém vai
ser impossivel predizé-la.

Com a possibilidade de um acesso cada vez maior a regioes e/ou objetos cada vez
menores, a estrutura atomica torna-se cada vez mais importante, mas muito antes
do tamanho de uma atomo individual ser alcancado fenémenos da mecanica quantica

podem passar a serem relevantes.

1.1 Nocoes de mecanica quantica

Descoberta no inicio do século XX, a mecanica quantica nos fornece uma visao do
mundo que é bastante diferente da fornecida pelo nosso senso comum. Desde que ela

é uma descricdo de fendomenos em uma escala bem menor do que ndés normalmente



observamos, nao seria de se surpreender que a nosso experiéncia cotidiana nao seja
mais valida.

Ao longo da histéria tem havido uma longa controvérsia a respeito da natureza
ondulatoria ou corpuscular da luz. Ambas as possibilidades pareciam ter um bom
suporte experimental. Apenas com o advento da mecénica quantica se tornou claro
que as duas possibilidades sao parcialmente verdadeiras. Ainda mais surpreendente
é o fato de que a matéria também pode ser descrita como particulas e como ondas.
Este descoberta so6 foi possivel de ser realizada no século passado pois o comprimento
de onda associado a objetos macroscopicos é muito reduzido para ser detectado. Este

comprimento de onda, inicialmente proposto por de Broglie, é
A= —, (1.1)

onde h = 6.63.10731Js é a constante de Planck (freqiientemente h = h/27 é usado),
esta constante define a escala na qual o fendmeno quéntico torna-se importante, m
é a massa do objeto e v é a sua velocidade. Normalmente a natureza ondulatoéria
da matéria é importante apenas para particulas elementares tal como os elétrons.
Apenas recentemente se tornou possivel verificar a natureza ondulatéria de dtomos
e moléculas. Cada vez mais a natureza ondulatéria dos elétrons tem deixado de
ser apenas uma curiosidade de laboratério e passando a se tornar importante na
eletronica.

Se a matéria pode ser descrita como ondas, uma questao natural é o que esta
oscilando? O campo oscilante para matéria é a funcao de onda e o seu comportamento
é dado pela equagao de Schrédinger, que é uma equacao diferencial parcial cuja forma
para um elétrons é:

<_%v2 LV t)) W(r ) = ih%\I’('r’, ), (1.2)

onde ¥(r,t) é a fungdo de onda e m é a massa do elétron. O primeiro termo é
a energia cinética do elétron e V(r) é a energia potencial. Equagoes diferenciais
similares aparecem em muitas areas da fisica e elas sao em geral dificeis de resolver.
Como elas sao muito comuns um grande esfor¢o tem sido empregado para encontrar
solucoes analiticas para casos especiais e em criar algoritmos computacionais eficientes

para gerar solucoes aproximadas nos demais casos.



Quando a energia potencial na Equacdo 1.2 é independente do tempo, entdo é
possivel resolvé-la fazendo uso de uma separacao de varidveis. Esta ¢ uma técnica
bastante comum na resolucao de equacoes diferencias parciais. Neste caso é possivel

encontrar para V(r,t) solugdo do tipo

W(r,t) = (r)o(t), (1.3)

onde 1(r) e ¢(t) sdo fungoes apenas das varidveis r e ¢ respectivamente. Fazendo esta
separacgao de variaveis pode-se concluir que a equagao de Schrédinger pode ser escrita

da seguinte forma

(=54 V) ) 0l0) = Bur) (14)
onde constante F é energia do estado cuja fungao de onda é a solugao da Equacao 1.2.
Esta equagao é conhecida como equacao de Schrédinger independente do tempo.

O operador energia total é também conhecido como hamiltoniano do problema. A

Equacao 1.4 pode ser escrita na forma:

Hip(r) = Exp(r), (1.5)
onde
H= —%Vz +V(r) (1.6)

A Equagao 1.5 é uma equacao de autovalores. Sua solucdo é a parte espacial das
autofungoes, bem como os valores autovalores de energia correspondentes. A solugao

completa da Equacao 1.2 é

U(r,t) = P(r) exp (—i%t) : (1.7)

onde 1 (r) representa a autofungdo com energia F.

A equacao de Schrodinger é completamente deterministica, pois se o valor da
funcao de onda for conhecido em um determinado instante vai ser possivel predizer
o seu valor em qualquer instante no futuro. Portanto, uma onda de matéria nao é
muito diferente de uma onda classica. A diferenca reside na interpretacao da funcao
de onda. A interpretacao corrente é que a funcao de onda representa uma densidade
de probabilidade. Na representacao usada até agora, a probabilidade de detectar

uma particula em uma determinada posi¢ao é proporcional ao quadrado da funcao de



onda naquele ponto. Isto significa que a mecanica quantica incorpora um elemento
fundamental de aleatoriedade na sua formulagao.

O valor absoluto da fase da onda nao tem significancia fisica conhecida, porém
quando duas ondas sao adicionadas a diferenca relativa de fase vai afetar a ampli-
tude da funcao de onda como pode ser visto no padrao de interferéncia mostrado na

Figura 1.1.

Onda incidente

AVAVANREN

—

Tela

4—

Intensidade

Figura 1.1: Quando um elétron incide em uma fenda dupla um padrao de difracao
ird se formar na tela

Um caso simples em que a solugao analitica da equacao de Schrodinger é facilmente
encontrada é o problema unidimensional da “particula em uma caixa”. Pondo um
elétron em uma caixa com paredes de potencial infinito, a funcao de onda vai oscilar
dentro da caixa e terd valor zero fora dela como mostrado na Figura 1.2. Nestas
condicoes de contorno, a funcao de onda dentro do poco terd um multiplo inteiro da
metade do comprimento. Cada miltiplo é um modo. A cada modo é associado um

valor diferente de energia dado por:

o, h2m?

En = YERTISE
" 2mW2

(1.8)

onde m é a massa do elétron, W é a largura do poco e n é o nimero do modo. A
energia, que classicamente é continua, agora assume valores discretos. Essa é uma
propriedade caracteristica da fisica quantica.

Se ao invés de uma barreira de potencial infinita, essa barreira for finita, ape-
nas é possivel garantir que o primeiro nivel de energia seja confinado. Os outros
niveis poderao ser ou nao confinados dependendo das dimensoes da caixa, quando

comparada com a altura da barreira.



Potencial infinito Potencial infinito
.......................................... E,
E,
E,

Figura 1.2: A fung¢ao de onda dentro de uma caixa com barreira potencial infinita.

A mecéanica quantica é um assunto vasto e complexo. Uma descri¢ao satisfatoria
de seus conceitos bésicos iria requerer bem mais do que alguns poucos paragrafos.

Existem, porém, varios livros textos que abordam a teoria quéantical2, 3, 4, 5].

1.2 A estrutura de bandas em semicondutores

Em 4tomos isolados os elétrons assumem apenas niveis discretos de energia de maneira
andloga ao poco potencial com barreira infinita. Quando muitos 4tomos sdo postos
juntos como em um sélido, estes niveis discretos se desdobram em bandas de niveis
com pequeno espagamento. Tais bandas algumas vezes se sobrepoem e algumas vezes
deixam lacunas de energias proibidas [6]. Estas bandas sdo descritas por um diagrama
do tipo mostrado na Figura 1.3, que mostra as possiveis combinacoes de energia e

vetor de onda k (k = 27/), onde A é o comprimento de onda). De acordo com

AE
Banda de condugdo
o]
e}
Q
o
o
o)
)
D
o)
[ag
Banda de valéncia ‘
_>

Figura 1.3: Diagrama de banda tipico de um semicondutor.

o principio da exclusao de Pauli, apenas um elétron pode ocupar um determinado



estado. Como um sistema fisico tende a se arranjar de tal forma que a energia do
sistema seja minima, os elétrons vao ocupar os estados disponiveis de menor energia.
Entao, se os niveis de energia forem sendo preenchidos, a temperatura 0K, desde
a energia mais baixa até que todos os elétrons tenham sido utilizados, o mais alto
nivel de energia ocupado ¢ denominado de Nivel ou Energia de Fermi, (Er). Em
temperaturas maiores que o zero absoluto, alguns elétrons vao ter energia um pouco
acima do nivel de Fermi, enquanto alguns estados abaixo do nivel ficardo vazios. Esta
alocacao de estados é descrita pela distribuicao de Fermi, que da a probabilidade que

um estado com energia E esteja ocupado.

1
1 exp[(E — Er)/kgT)|

f(E) (1.9)

onde T é a temperatura e kg = 1,38 x 10723.J/K & a constante de Boltzmann.
Reescrevendo a relagio de de Broglie (1.1), obtem-se uma relagio entre o vetor de
onda e a velocidade.
h

= —k 1.10
v=o (1.10)

Portanto todo elétron que tem vetor de onda diferente de zero terd velocidade e
transportard corrente. A razao pela qual nao ha fluxo de corrente sem um campo
elétrico é que a corrente média da nuvem eletronica é zero, i.e., para cada eletron com
vetor de onda k, existe um eletron com vetor de onda —k.

Para que uma corrente surja, os elétrons devem ser acelerados. Considerando um
material semicondutor a 0K, onde o nivel de Fermi esti localizado entre as duas
bandas, a banda abaixo do nivel de Fermi, chamada banda de valéncia, estard com-
pletamente cheia, nao havendo estados vazios para que os elétrons sejam capazes de
serem acelerados. A banda acima do nivel de Fermi, chamada banda de conducao,
estard completamente vazia. Este material serd portanto um isolante a 0K. A dis-
tancia entre banda de conduc¢ao e de valéncia é denominada de banda proibida ou
“band-gap” do material.

A presenca de certos tipos de atomos, denominados de aceitadores, faz com que o
nivel de Fermi fique préximo da banda de valéncia; & temperaturas mais altas alguns
elétrons da banda de valéncia vao ser termicamente excitados para estes 4tomos e o
material passara a ser um condutor. Similarmente, a presenca de dtomos doadores

faz com que o nivel de Fermi fique proximo da banda de conducao e & temperaturas



mais altas esses atomos liberam eletrons para a banda de conducao.

Os estados vazios na banda de valéncia sao denominados de buracos. Estes bura-
cos se comportam como elétrons de carga positiva e também transportam corrente. O
nivel de Fermi pode ser incrementado (decrementado) adicionado-se pequenas quan-
tidades de atomos com elétrons extras, doadores (ou faltando elétrons, aceitadores).
Este acréscimo de doadores ou aceitadores é denominado dopagem e altera drastica-
mente as propriedades elétricas do material.

Elétrons movendo-se através de um cristal semicondutor interagem com os atomos
e isto muda as suas propriedades. Dentro do material, o elétron freqiientemente se
comporta como se tivesse uma massa diferente que teria no vacuo. Esta massa é
a massa efetiva (m*) e é freqilentemente bem menor que no vicuo. Seu valor é
apenas 7% do seu valor normal no arseneto de galio, GaAs, e 26% no silicio, Si, por
exemplo. Dentre outras coisas isto significa que o comprimento de onda de de Broglie
é proporcionalmente incrementado fazendo com que o fené6meno quantico seja mais

facil de ser observar.

1.3 Transporte eletronico classico

Quando um campo elétrico é aplicado a um condutor os elétrons sao acelerados. Se
esta aceleracao continuasse indefinidamente, qualquer campo elétrico, nao importando
0 quao pequeno, iria criar uma corrente infinita. O que as observacoes mostram, no
entanto, & que a corrente é proporcional ao campo elétrico (lei de Ohm). A razdo
para isso é que os elétrons sao espalhados por defeitos, e.g. impurezas, no material
de tal modo que o movimento real dos elétrons se aproxima mais do comportamento
mostrado na Figura 1.4, isto ¢, um movimento aleatério superposto a uma uma pe-
quena velocidade de deriva. Esta corrente liquida é denominada de corrente de deriva.

O espalhamento pode ser de dois tipos: elédstico e inelastico. No espalhamento
elastico, a energia do elétron é conservada pela colisao e apenas o0 momento linear
é afetado. No espalhamentos inelastico, a energia do elétrons é alterada. Vibragoes
térmicas da rede cristalina do material (fénons) ou colisGes com outros elétrons sao

causas comuns deste tipo de espalhamento. Uma diferenca importante entre estes

dois tipos de espalhamento é que o espalhamento inelastico vai tornar aleatoria, a
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Figura 1.4: Na presenca de um campo elétrico F, os elétrons adquirem uma velocidade
de deriva superposta a um movimento aleatorio .

fase da funcdo de onda, destruindo o fenémeno quantico de interferéncia necessario
para o tipo de dispositivo estudado nesta dissertacao.

Se o tempo médio entre eventos de espalhamento é 7, um campo elétrico E vai
dar ao elétron uma velocidade média de v = puF, onde p é a mobilidade do material

e é dado por

p="" (1.11)

este € um importante parametro pois é facil de medir experimentalmente e dele se
extrai a taxa de espalhamento no material.

Mesmo sem um campo elétrico, os elétrons vao percorrer caminhos aleatérios no
material. Em principio, dividindo o condutor em duas partes distintas, os elétrons
poderao estar passando entre as duas regioes, uma vez que a corrente macroscopica
é nula. Se houver diferentes concentracoes de elétrons nas duas regides havera mais
elétrons se movendo para a regiao como menos elétrons. Esta é a corrente de difusao,
que tem importancia em muitos dispositivos.

Esta combinacao de corrente de difusao e deriva é freqiientemente suficiente na
andlise de dispositivos semicondutores. Quando uma descri¢ao mais apurada é necessa-
ria, por exemplo movimento de portadores de carga sujeito a campos de alta inten-
sidade, a utilizacao da equacgao de transporte de Boltzmann é mais adequada, pois
ela descreve explicitamente a forma de como a distribuicao de velocidade dos elétrons
é afetada pela espalhamento e pelo campo elétrico. Na descricao de Boltzmann,

assume-se fisicamente que:

e O elétron é descrito como um pacote de ondas (os valores do vetor de onda e



da posicao estdo bem definidos).

e Durante os voos livres, os momentos eletronicos mudam de acordo com as leis

de Newton.

e Os voos livres dos elétrons sao interrompidos por colisbes instantineas e pon-

tuais.

Estas suposicoes nao sao validas para dispositivos muito pequenos pois elas avaliam
a média dos efeitos de espalhamento, o que é vilido apenas se as escalas de tempo sao
bem maiores que o tempo entre os eventos de espalhamento, além disso elas ignoram

os fendomenos relacionados ao transporte quéntico.

1.4 Transporte eletronico quantico

Quando se diminui a temperatura de uma amostra, os eventos de espalhamento in-
elastico, destruidores de fase, vao ser reduzidos e portanto a distancia Ly entre os
eventos de espalhamento ineldsticos vai aumentar. Para semicondutores com baixa
mobilidade ou filmes metalicos policristalinos, a taxa espalhamento elastico serd bem
maior que o inelastico, isto é, o elétron ird experimentar varios espalhamentos elasti-
cos entre cada espalhamento inelastico, ou ainda, o tempo de relaxacao de momento
serd consideravelmente menor do que o tempo de relaxacao de fase: 7, < 74. Este
fato é ilustrado na Figura 1.5. A relacao entre a distancia de relaxacao de fase Ly e

o tempo de relaxacao de fase é dada por
Ly = vpry, (1.12)

onde vg é a velocidade de Fermi.

Quando o tamanho de uma estrutura aproxima-se de Ly, novos fendmenos vao
ocorrer. Esta escala é freqiientemente denominada de mesoscopica, apesar do termo
também ser usado para uma larga faixa entre escalas macroscopicas e atdmicas. Se o
elétron puder tomar caminhos distintos entre dois eventos inelasticos estes caminhos
vao interferir. Quando um campo magnético ou elétrico variavel muda a fase destes

caminhos, a interferéncia vai mudar a probabilidade de transmissao dos elétrons.
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Figura 1.5: Para 74 > 7,, o transporte em uma regidao com coeréncia de fase é
difusivo pois existem varios espalhadores elasticos .

Obviamente isto nao é bom para a criacao de dispositivos eletronicos confidveis,
pois uma simples impureza pode mudar o padrao de interferéncia do dispositivo fabri-
cado e com isso a sua condutéancia. Se a qualidade do material é melhorada ou o
tamanho da estrutura é reduzido ainda mais, de modo a fazer com que a estrutura
seja menor do que a distancia média entre eventos de espalhamento elasticos, a regiao
de transporte balistico é alcangada. Nesta regiao os elétrons viajam sem sofrer colisao
e o transporte eletrénico se assemelha em muitos aspectos aos feixes de luz da 6ptica
geométrica.

Para melhor controlar o movimento dos elétrons, é comum confini-los em uma
direcdo formando um poco quantico. E possivel separar o movimento dos elétrons em
trés diregoes ortogonais distintas e traté-las separadamente.

Se os elétrons estao confinados em uma direcao, havera apenas um nimero discreto
de niveis de energia ou modos nesta dire¢ao enquanto nas outras haver4 um espectro
continuo. Estes modos tem energias diferentes e é possivel mudar a densidade de
elétrons até que apenas o mais baixo esteja ocupado. Nestas circunstancias um Gas
Eletronico Bidimensional (GEB) é formado [7].

Se os elétrons estao confinados em duas dire¢oes, um fio quantico é formado (tam-
bém conhecido como guia de ondas). Da mesma maneira que para um GEB, os niveis
de energia dos elétrons podem ser classificados em modos, que irdo, em casos ideais,
sem espalhamento, dar contribuicoes independentes para a corrente total. Cada modo
dara uma contribuigao idéntica, 2¢?/h, para a condutancia do fio. Desta forma o

condutor mesoscopico e balistico mostrado na Figura 1.6 tera a condutancia dada
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pela equacao

2
G- Q%M. (1.13)

portanto, ao contrario do que ocorre com os fios 6hmicos, onde G = ¢W/L, sendo o
a condutividade, que é uma caracteristica do material, a condutancia do fio quantico
é independente do comprimento L.

Se o largura do fio for incrementada, o niimero de modos ocupados também ira
mudar e a condutancia ird aumentar em passos incrementais a medida que modos
adicionais sao ocupados. O nimero de modos propagantes em um dado condutor é

dada por

M = Int (AZQ , (1.14)

onde Ar é o comprimento de onda de Fermi e a fungdo Int(x) representa o menor in-
teiro mais proximo de x. Esta quantizagao da condutancia foi observada pela primeira
vez em 1988 [8] e desde entdo tem sido um teste padrao para demonstrar o transporte

coerente.

Contato 1 « b corano2

Condutor balistico

A

W

Figura 1.6: Um condutor balistico é interposto entre dois contatos onde uma voltagem
externa é aplicada. E assumido que os elétrons passam do condutor para os contatos
com uma probabilidade de reflexao desprezivel.

A quantizacao da condutancia também pode ser observada decrementando-se a
energia de feixe eletronico incidente no condutor, de modo a diminuir o nimero de
canais acessiveis como mostrado na Figura 1.7.

Quando o condutor mesoscopico nao é balistico, isto é, quando os elétrons ao

atravessa-lo sofrem espalhamentos elasticos provocados por impurezas ou pela sua
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Figura 1.7: Condutancia quantizada de um guia de ondas balistico.

geometria arbitréaria, a sua condutincia é dada pela versao multicanal da féormula de

Laundauer [9].

2¢? 9
v

onde t,, & o coeficiente de transmissao entre o modo de entrada p e um modo de saida
v. Obviamente esta equagdo é uma generalizacao da Equacao 1.13. Uma extensao da
Equacao 1.15 foi feita por Biittiker [10], onde ele considera a situagao de um condutor
mesoscopico com varios fios quanticos conectados a sua estrutura.

A densidade de corrente em um condutor homogéneo é usualmente expressa como

um produto da densidade de elétrons n, e da velocidade de deriva v :

J = ensvy. (1.16)

Em uma primeira analise pode-se pensar que todos os elétrons do condutor con-
tribuem para a corrente, porém este ponto de vista é irreal para um gas degenerado a

baixas temperaturas. O que de fato ocorre é que a corrente liquida nao é nula apenas
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em uma faixa de poucos kgT do nivel de Fermi. Isto leva a uma grande simplificacao
conceitual pois significa que para entender as propriedade de condugao a baixas tem-
peraturas, nao é necessario se preocupar com a dindmica do mar de elétrons inteiro, é
suficiente entender a dindmica dos elétrons com energias proximas ao nivel de Fermi.

E facil ver porque a corrente flui completamente em uma faixa de poucos kT
do nivel de Fermi. Defina a func¢ao distribui¢ao f(k) que da a probabilidade que um
estado k esteja ocupado. No equilibrio, f(k) = 1 para todos os elétrons dentro de um
circulo de raio igual ao vetor de onda de Fermi, kr. Um campo elétrico faz com que

todo a distribuicao seja deslocada de k; com mostrado na Figura 1.8:

Lf (k) Ezo] = [f(k — ka) p=0], (1.17)

onde ky = eET,,/h. Portanto, em regides mais profundas do mar de Fermi (k < kr)
nada acontece, assumindo que o campo é pequeno o suficiente de tal modo que o
deslocamento k; é pequeno comparado como kr. Os estados que estavam cheios sem
campo aplicado continuam cheios com o campo aplicado. E apenas perto de +kr que
os estados que estavam vazios tornam-se cheios; enquanto, perto de —kp estados que
estavam cheios tornam-se vazios. Assim sendo, do ponto vista de particulas isoladas,
o campo elétrico d4 a todos os elétrons uma velocidade de deriva, porém do ponto de
vista coletivo, o campo elétrico apenas move poucos elétrons de —kp a +kp. Pode-se
entao reescrever a densidade de corrente de uma maneira ligeiramente diferente para

refletir este ponto de vista:

J=¢ (nﬂ) g, (1.18)

UVF
Deste ponto de vista, a corrente é formada por uma pequena fracao do total de

elétrons (nsvq/vr) que se move com a velocidade de Fermi.

1.5 O Gas Eletronico Bidimensional (GEB)

Grande parte dos recentes estudos sobre condutores mesoscopicos tém sido baseados
em heterojungoes de GaAs/AlGaAs [11], onde uma fina camada condutora bidimen-

sional é formada entre a interface de GaAs e AlGaAs. Para entender o porqué desta
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Ky

Figura 1.8: A baixas temperaturas todos os estados dentro do circulo de raio k estao
ocupados no equilibrio. Na presenca de um campo elétrico o circulo é deslocado na
direcao de eE.

camada ser formada considere que a banda de valéncia e a banda de conducao este-
jam alinhadas quando as camadas sdo primeiramente trazidas em contato. O nivel
de Er do AlGaAs é mais elevado que o nivel de Fermi do GaAs, como mostrado
na Figura 1.9. Conseqiientemente os elétrons irdo tender a abandonar o n-AlGaAs
deixando para tras doadores positivamente carregados. Esta carga positiva vai gerar
o potencial eletrostatico que fara com que as bandas se deformem.

No equilibrio, o nivel de Fermi é constante em toda parte. A densidade de elétrons
tem um pico agudo proximo da interface GaAs-AlGaAs (onde a energia de Fermi esta
dentro da banda de condugao) formando uma camada condutora fina. A concentragao
de portadores no GEB formado, tipicamente vai de 2 x 10 em ™2 até 2 x 102em =2 e
pode ser depletada aplicando-se uma voltagem negativa na superficie. Esta deplecao
é o principio da tecnologia “split-gate” [12], onde contatos Schottky metélicos sdo
fabricados na superficie do GEB. Estes contatos Schottky agem como diodos, isto
é, quando uma tensao negativa relativa ao GEB é aplicada, nao havera circulagao
de corrente. Os contatos irdo gerar um campo elétrico capaz de penetrar no GEB
e depletar os elétrons sob os contatos. Por exemplo, se for desenhado dois contatos
metélicos longos e paralelos, tem-se a formacao de um fio quéntico na regidao sem

metalizagdo, jA que nas regioes sob os contatos nao havera portadores. Assim pode-
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Figura 1.9: A banda de conducao e valéncia estdo alinhadas na jun¢ao entre o AlGaAs
tipo n e o GaAs intrinseco, (a) antes e (b) depois de haver a transferéncia de carga.

se definir os mais diversos contornos de dispositivos mesoscopicos. Outra técnica
para moldar um GEB é utilizando-se corrosao seca, este método apresenta porém o
inconveniente de reduzir a mobilidade dos portadores, ja que introduz muitos defeitos

no material.

1.6 Analogias com a 6ptica

A equacao da onda dos fétons, obtida a partir das equagoes de Maxwell, é andloga a
equacao de Schrodinger para elétrons, com o campo elétrico £ para fétons fazendo
um papel similar ao da funcao de onda, ¥, para elétrons. Isto acontece porque a
equacao da onda pode ser resolvida para obter a probabilidade de transmissao de
fétons em determinado meio, portanto, assim como fazemos com a fungao de onda, o
campo elétrico E pode ter uma interpretagdo probabilistica [13].

Comparando as formas independentes do tempo da equacao da onda e da equagao
de Schrodinger, pode-se concluir que a propagacao de elétrons através de uma regiao

com potencial variavel é andloga & propagacgao da luz em uma regiao com indice de re-
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fragao variavel [13]. Estas similaridades podem ser exploradas na concepgao de novos
dispositivos eletronicos tendo como base dispositivos 6pticos ou os dispositivos da en-
genharia de microondas [14]. Por outro lado existem algumas diferencas importantes

entre elétrons e fotons [15]. Algumas delas sdo citadas na Tabela 1.1.

Tabela 1.1: Algumas diferencas entre elétrons e fotons.

Propriedade Elétron Fo6ton
Massa m* 0
Carga e 0
Spin 1/2 1
Estatistica Fermi-Dirac Bose-Einstein
Velocidade <Lc c/n

ﬁ
Dispersao E vs k nao linear linear

e Fotons sdao bosons, o que significa que um nimero qualquer deles pode ocupar
um determinado estado. Elétrons sdo férmions e portanto obedecem ao principio
da exclusao de Pauli, ou seja, apenas um elétron pode ocupar um determinado
estado. Uma fibra 6ptica monomodo, por exemplo, em principio nao tem limites
para o nimero de fétons que transporta, um guia de ondas eletrénico pode conter

apenas um nimero limitado de elétrons, o que limita a corrente através dele.

e A carga dos elétrons faz com que eles interajam fortemente com outros elétrons.
Fotons, ao contrario, nao interagem. Dai o sucesso dos elétrons no processa-

mento de informacoes e o dos fotons no transporte de informacoes

e A relagao entre energia e vetor de onda sao diferentes. Para fétons temos
C
E = hk—, (1.19)
n

onde ¢ é a velocidade da luz no viacuo e n é o indice de refracao. Para elétrons
temos

h2 k>
- 2m*

E + V. (1.20)
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Uma diferenca é que a energia dos elétrons apresenta uma dependéncia quadrética
com k e a energia dos fotons apresenta uma dependéncia linear. A diferenca
mais importante é a inclusao do termo potencial elétrico, V', para o elétron. O
termo potencial permite um confinamento maior para elétrons do que o confi-

namento possivel para fétons.

1.7 Dispositivos mesoscopicos

O transistor de efeito de campo (FET) e o transistor bipolar tém posi¢des domi-
nantes na eletronica da atualidade. Porém, o continuado avanco das técnicas de
microfabricagdo tem possibilitado fabricar estruturas com dimensdes menores que o
comprimento de coeréncia de fase do elétron, L,. De uma maneira geral, estas es-
truturas sao classificadas como mesoscopicas e nao podem ser descritas pela teoria
tradicional do transporte semi-cléssico, pois a natureza ondulatéria do elétron tem
que ser tomada explicitamente em consideragao. Isto significa que, ao contrario do
que ocorre com os dispositivos eletrénicos comuns, em que os portadores se difun-
dem e sao arrastados por um campo elétrico na estrutura cristalina; os dispositivos
mesoscopicos sao baseados no transporte coerente dos portadores. Novos dispositivos
que trabalham no regime mesoscopico tém sido propostos como substitutos do tran-
sistor FET e do transistor bipolar. Apesar de nenhum deles ter ainda obtido sucesso,
os ganhos de uma implementacao bem sucedida sao tao grandes que estimulam a

avaliacao de novos conceitos.

1.7.1 Dispositivos quanticos de interferéncia

O transporte com coeréncia de fase possibilita a construgao dispositivos eletronicos
usando-se fendémenos de interferéncia analogos aos usados nos interferémetros opti-
cos. Eles possuem um principio de operacao comum. Uma onda eletrénica incidente
é dividida em dois modos que se propagam no dispositivo separadamente e posteri-
ormente sao recombinados. Se a diferenca de fase entre os modos estiver alterada na
recombinacao, ocorrerd interferéncia. Véarias estruturas diferentes tém sido propostas

para obter este controle de fase.
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Interfer6metro Mach-Zehnder eletronico

No interferometro de Aharonov-Bohm [16], ou interferometro Mach-Zehnder eletronico’,
a onda eletronica é dividida em dois caminhos fisicamente separados. E aplicada uma
diferenca de potencial entre os caminhos, como mostrado na Figura 1.10. Na re-
combinacao os elétrons vao ser transmitidos ou refletidos, de acordo com a diferenca
de fase entre os caminhos provocado pelo potencial aplicado a porta (interferéncia

construtiva ou destrutiva, respectivamente).

Y X
Porta

Fonte T 2 Dreno

Caminho 1

Caminho 2

L

Figura 1.10: Visao esquemética do interferémetro Mach-Zehnder eletronico. A bar-
reira no meio da estrutura forma dois caminhos distintos. O potencial aplicado a
porta altera a fase da onda eletrénica e com isso muda o padrao de interferéncia na
regiao de recombinagao.

A diferenga de fase pode ser gerada tanto por um campo elétrico, quanto por um
campo magnético, pois ambos sdo capazes de alterar a fase da onda eletronica [17].

A lei para mudanca de fase, A¢,,, devido a um campo magnético, é a seguinte:

(& —

caminho

H
onde A é o vetor potencial e a integral é tomada ao longo do caminho percorrido
pelo elétron. Tradicionalmente este tipo de interferémetro é controlado por um campo
magnético, mas para aplicagoes como chaveamento digital, os campos elétricos sao

mais simples de ser gerados.

'Para fétons, tem-se o interferometro de Mach-Zender.
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A mudanca de fase, A¢., provocada por um campo elétrico, é dada por:

Ad, = %/th, (1.22)

onde V' é o potencial escalar. Assumindo que a diferenca de potencial média entre os
dois caminhos da Figura 1.10 é Vi3 e que o elétron se propaga com velocidade longi-
tudinal v, nestas regides, usando a equac¢ao acima podemos concluir que a diferenca
de fase provocada campo elétrico é:

_£€V12

Age -

(1.23)

Usando a relacao de Landauer, pode-se mostrar que a condutéancia ira oscilar de

maneira sendidal, de acordo com a equagdo abaixo [18].

4 2
G = %\t1t2|2(1 + cos Ag,), (1.24)

onde t; e ty sao as amplitudes das funcoes de onda nos caminhos 1 e 2, respectiva-
mente. Portanto, se diferenca de fase entre os dois caminhos for A¢, = 0 (V12=0), a

conduténcia atinge o seu valor maximo G, = 8¢2|t1ts|/h. Se A¢. = T, isto é,

(1.25)

a interferéncia é destrutiva e condutancia atinge o seu valor minimo, isto é, ela é
anulada.

Pode-se definir alguns parametros caracteristicos para o dispositivo. Obviamente
o tempo de transito através dos caminhos é t;,, = L/v,. Se L = 200nm e v, = 2 X
107cm/s, tem-se t;, = 1ps e para o potencial destrutivo, Vi5 = 2meV . E importante
notar que caminhos mais curtos requerem potenciais mais altos. O tempo de transito
t; determina a freqiiéncia de corte do dispositivo, w. = 1/(27t;.). Como os caminhos
do dispositivo nao necessitam dopagem e podem ter dimensoes bastante reduzidas,
em principio, este dispositivo pode operar até a faixa de terahertz.

Este modelo permite uma comparacao deste dispositivo com o FET convencional.
Considerando que o FET esteja normalmente ligado, com os elétrons do canal de
conducao com energia de Fermi igual a Er, a voltagem de limiar para depletar o

canal do FET pode ser estimada como:
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h2k2

1.26
S (1.26)

€Vlim,FET ~ Ep =

Para o Mach-Zehnder ela é dada pela equacgao 1.25, portanto

mho mh*kp KB’k 27 AR
T — = eV - 1.27
I L om* keplL GVlzm,FET I ( )

6Viim,Mach—ZehndeT ~ 6‘/12 -

onde A\p comprimento de onda de Fermi. Como A\r < L, pode-se concluir que
o dispositivo quantico pode operar com uma voltagem de porta significativamente
menor e portanto dissipa menos calor que o FET convencional. Esta propriedade é
valida para dispositivos quanticos de inferéncia em geral, pois enquanto FET usa forca
“bruta” tendo que depletar, expulsar, os elétrons sob a porta de controle para mudar
a condutancia, os dispositivos quanticos de interferéncia tém apenas que mudar a
fase da onda eletronica para alterar a sua condutancia. Outra caracteristica que pode
ser citada é o fato de que o Mach-Zehnder quantico deve operar conduzindo apenas
um tnico modo em cada guia de ondas, pois o campo elétrico provoca atrasos de fase
diferentes em modos distintos e isto faz com que os maximo e minimos da condutancia

fiquem indefinidos.

Acoplador direcional quantico

Observa-se na natureza que uma particula tem uma probabilidade nao-nula de tunelar
através de uma barreira que classicamente seria intransponivel. A probabilidade de
tunelar através de uma barreira é reduzida com o aumento da altura e da largura da
mesma. O acoplador quantico direcional faz uso deste fenomeno e da interferéncia
quantica.

O acoplador direcional quantico [19, 20] consiste de dois guias de ondas monomodo
paralelos denominados de guia de ondas fonte e dreno respectivamente, como mostrado
na Figura 1.11. Ele utiliza o acoplamento entre os dois guias de onda de modo analogo
ao acoplador direcional 6ptico de canal duplo [21] (“optical dual-channel directional
coupler”) e ao acoplador direcional de multi-cavidade de duplo guia de microondas [22]
( “microwave dual-guide multihole directional coupler”).

O modo bésico de operacao do acoplador direcional quantico é o seguinte: uma

pequena tensao é aplicada entre a entrada e a saida do guia de ondas fonte; a saida
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Guia delondas fonte

Guia de londag dreno
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Figura 1.11: Visao esquemética do acoplador quantico direcional. A voltagem apli-
cada a porta controle a taxa de tunelamento entre os guias de ondas .

do guia de ondas dreno é mantida no mesmo potencial que a saida do guia de ondas
fonte e a corrente das duas saidas é medida independentemente; a entrada do guia
de ondas dreno é deixada flutuando para prevenir a passagem de qualquer corrente
através deste terminal; a tensao da porta controla o grau de acoplamento entre os
dois guias de ondas, portanto ela modula o nivel de corrente entre os dois terminais.

Se o comprimento de acoplamento L,. for menor que o comprimento de coeréncia
de fase do elétron L,, entao os elétrons com energia igual a energia de Fermi na entrada
do guia de ondas fonte, mantém a sua fase enquanto se propagam no acoplador.

Se a barreira entre os dois guias de ondas é pequena o suficiente em altura e largura,
entao parte da cauda da funcao de onda da entrada do guia de ondas fonte penetra
no guia de ondas dreno excitando modos no mesmo. Desde que a fase do elétron no
guia de ondas fonte é tnica, o processo de tunelamento ocorre em fase ao longo da
distancia de acoplamento L., isto é, tem-se um processo de tunelamento coerente.
Como conseqiiéncia, tem-se uma transferéncia de densidade de probabilidade entre
os dois guias de onda.

Isto pode ser entendido considerando que o elétron estd inicialmente em um dos
dois guias de ondas e a sua funcao de onda é uma combinacao linear de um modo
simétrico (energia F,) e um modo anti-simétrico (energia F,). A cada modo esta
associado um fator de fase puro dependente do tempo da forma exp(—iE, st/h). Como
cada modo tem energia ligeiramente diferente AE = E, — FE,, os fatores de fase

avancam a taxas ligeiramente diferentes e a combinacao linear das fun¢oes de onda
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resultantes corresponde a um elétron que oscila indo e voltando entre os guias de onda
a uma freqiiéncia de f = AFE/h. Ou seja, 0 modo simétrico bombeia o anti-simétrico e
vice-versa. Se em t = 0, o elétron estiver em um dos guias de onda, ele se movera para
o outro guia de ondas apdés metade do periodo de oscilacao, isto é, apés um tempo
de transicao t;, = h/(2AF), ou ainda, apos percorrer uma distancia de transicao L,
na regiao de acoplamento. Além de L;, o elétron comeca a ser transferido de volta
para o guia de ondas inicial. Para uma distancia exatamente igual a 2L,, o elétron é
completamente transferido para o guia de ondas original e este processo prossegue de

maneira periddica. O processo é ilustrado esquematicamente na Figura 1.12.

Guia de ondas Guia de ondas
fonte dreno

Figura 1.12: Visao esquematica da evolugao ao longo da coordenada x da densidade de
probabilidade eletronica na regiao ativa do acoplador quantico direcional. A entrada
na regiao ativa ocorre em x=0, onde apenas o guia de ondas fonte esta excitado.

A distancia de transicao L; esta relacionada com a constante de acoplamento x

da forma mostrada pela equacao abaixo:

L= — 1.28
t 2/{7 ( )

onde k é uma func¢ao do potencial aplicado a porta.
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Transistor de toco quantico

Assim como no interferometro Mach-Zehnder eletrénico, a razao do grande interesse
pelo transistor de toco quantico é seu potencial para processamento ultra rapido de
sinais, com pouca dissipacao de energia. Uma visao esquemética do dispositivo é

apresentada na Figura 1.13, onde Vp é a tensao de porta e Vp é a tensao de dreno.

L

estube

ef

< >

Figura 1.13: Visao esquematica do transistor de toco quantico, onde Vp é a tensao
aplicada ao toco, Vp é a tensao aplicada ao nanofio, W é a largura do nanofio, L.,
é o comprimento do toco e L.y é o comprimento efetivo do toco.

A tensao de dreno estd relacionada com a energia incidente do elétron por F =
eVp. Se o comprimento do toco, Liy.,, € bem maior que o comprimento médio in-
elastico Ly, entao a estrutura representa apenas uma interseccao de dois fios e a
transcondutéancia, g,, = 9Ip/0Vp, é zero, onde Ip é a corrente de dreno. Para
Lioco < Ly, no entanto, a natureza quantica do transporte eletrénico faz com que a
transcondutancia g, seja diferente de zero e a situacao muda completamente. O que
acontece ¢é similar ao guia de ondas metélico convencional, mostrado na Figura 1.14,
onde um pistao é deslocado em uma cavidade para mudar o padrao de interferéncia
do campo eletromagnético. No caso do transistor de toco quantico, a tensao de porta
atua como um pistao que muda o comprimento do toco. Isto altera a penetracao do
elétron dentro do toco e portanto o padrao de interferéncia. O comprimento efetivo
do toco L.y representa a variacao do comprimento efetivo com a tensao aplicada a
porta. O comprimento do toco para o qual os efeitos quanticos tornam-se importantes
tem uma grande dependéncia da temperatura e do material usado. Em um material

semicondutor ultra-puro e a temperaturas do hélio liquido (4,2K) e abaixo, efeitos
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coerentes sdo observados para dimensdes da ordem de 1pum [23].

PistGo

Figura 1.14: Guia de ondas convencional. O padrao de interferéncia muda com a
posicao do pistao.

A conduténcia, (¢, do transistor de toco quantico apresenta um comportamento
oscilatorio com a variacao do potencial Vp aplicado ao toco, ou seja, em funcao do
comprimento efetivo L.;. Portanto, o canal pode ser aberto ou fechado. O mi-
nimo de G é uma reflexao ressonante ou antiressonincia e um maximo de GG é uma
transmissdo ressonante ou simplesmente ressonancia [24]. Os zeros de transmissao
ocorrem quando L.; satisfaz a relagdo, kL.y = nm, onde k é o vetor de onda dos
elétrons incidentes, e os maximos quando kL.; = (n+ 1)m. Este dispositivo tem sido
fabricado em heterojungoes de GaAs/AlGaAs, utilizando-se a técnica de epitaxia por
feixe molecular (MBE) [25].

O confinamento lateral dos elétrons faz com apenas niveis discretos de energia ou
modos sejam permitidos. O nimero de modos transversos é dado pela Equacao 1.14.
Se mais de um modo se propaga pelo dispositivo, cada modo terd um comprimento
diferente de penetracao no toco e como conseqiiéncia o dispositivo ird apresentar um
padrao de interferéncia erratico. Portanto, para evitar esse comportamento a energia
incidente, F, deve estar na faixa £; < E < F,, onde E; e E5 s3o as energias do
primeiro e do segundo modos, respectivamente. A energia do n-ésimo modo pode ser
estimada, utilizando a aproximagao da particula na caixa de potencial infinito, em
conjunto com a aproximagcao da massa efetiva.

2.2 K2

n-m

W2 om

(1.29)
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O elétron pode seguir varios caminhos diferentes quando se propaga pelo dispos-
itivo. O tempo de transito ;. pode ser definido como o tempo necessario para que
um elétron percorra o toco de ida e volta. Este é o tempo minimo necessirio para
que a corrente se adapte a um novo valor do comprimento efetivo do toco. Tempos
de transito curtos, portanto altas freqiiéncias de corte, podem ser obtidos com tocos
curtos e densidade de portadores ng altas, pois t;, = 2L.s/vp, onde vy = hrnW/m*
é a velocidade de Fermi dos portadores.

A méaxima diferenca de caminho entre os possiveis caminhos que o elétron pode
seguir no dispositivo é aproximadamente 2L;,.,. Portanto o nimero de minimos
esperado no padrao de interferéncia ¢ m + 1, onde m é o maior inteiro que satisfaz a
desigualdade abaixo.

1
Lioeo > (m + Z))\F (1.30)

Por exemplo, para Ly, = 30nm e A\p = 20nm, temos m + 1 = 2.

1.7.2 Outros dispositivos mesoscopicos

Os dispositivos quanticos de interferéncia usam a quantizagao de estados transversal
a direcao de propagacao, dispositivos que usam a quantizagao de estados longitudinal

também sao possiveis. Dentre eles, pode-se citar:

e Transistor de tunelamento ressonante;

e Transistor de elétron solitario;

Transistor de tunelamento ressonante

O transistor de tunelamento ressonante [26] consiste de duas barreiras de potencial
proximas, interrompendo o fluxo de portadores. Um pocgo de potencial iré se formar
entre elas. Se o afastamento entre as barreiras for suficientemente pequeno, apenas
estados de energia discretos estarao presentes. Se elétrons incidentes tiverem energia
igual a um destes estados, a probabilidade de transmissao ird aumentar. Adicionando-
se um terminal de controle (porta) para mudar o potencial no centro do pogo, a
probabilidade de tunelamento pode ser alterada, ou seja, a corrente através da barreira

dupla pode ser controlada.
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Transistor de elétron solitario

O tunelamento eletrénico e a interacao colombiana elétron-elétron sao dois fendmenos
usados pelo transistor de elétron solitario [27, 28|. O tunelamento de um tnico elétron
é observado em estruturas de barreira dupla com uma pequena area de secao transver-
sal. Se a capacitancia da estrutura C' for pequena o suficiente de tal forma que a
energia eletrostatica potencial e?/C exceda a energia térmica kT, ocorre o tunela-
mento de elétrons isoladamente, dai a denominacao, elétron solitario. Controlando-se
a carga entre a barreira pode-se controlar a corrente através do dispositivo e com isto
tem-se um transistor. Os niveis discretos de energia nesta estrutura estao espaga-
dos de €?/C' e nido sdo decorrentes de uma quantizagio espacial da funcio de onda
eletronica e sim da quantizagao da carga eletronica. Esta estrutura requer portanto
uma revisao da natureza corpuscular do elétron a que estamos acostumados.
Dispositivos mais complexos que os citados acima podem ser criados usando-se
a refragdo [29] ou a difragdo [30] de ondas eletronicas. Estes dispositivos usam uma
porta de controle para dividir o sinal de entrada em varios sinais de saida e podem

realizar fun¢des complexas, como uma conversao analégico digital.

1.8 Simulacao de dispositivos mesoscopicos

Para a maioria esmagadora dos casos é impossivel encontrar uma solucao analitica
para o transporte de corrente em dispositivos mesoscopicos devido a complexidade
do transporte quantico. Simulag¢oes computacionais sao portanto ferramentas essen-
ciais. Mesmo quando se considera a simulagao computacional, resolver a equacgao de
Schrédinger completa para todas as particulas em um dispositivo é um tarefa grande
demais para qualquer computador convencional. Aproximacoes devem ser empre-
gadas para reduzir o problema a um tamanho tratavel. A aproximagdo empregada
nao deve porém ignorar um fendmeno quantico que é relevante para o dispositivo
que se deseja simular. Assim, por exemplo, ndo se deve utilizar um formalismo que
como aproximacao ignora a interacao colombiana elétron-elétron para tentar simular
um transistor de elétron solitario, pois esta interagao ¢ um mecanismo fundamen-
tal para o funcionamento do mesmo. Quando se estd interessado nas propriedades

elétricas, os elétrons de conducgao sao a parte relevante do sistema. Uma aproximagcao
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usual, conhecida como aproximagao de Hartree, é considerar que os elétrons interagem
apenas com o potencial eletrostatico médio. Isto faz com que o espalhamento elétron-
elétron seja ignorado. Sob este panorama é possivel usar a equacao de Schrédinger
da particula tnica e incorporar a interacao desse eletrons com os demais dentro da
aproximacao da massa efetiva para determinar a distribuicao dos elétrons. Partindo
da funcao de onda gerada, os coeficientes de transmissao sao calculados e a condutan-
cia do dispositivo é determinada usando a formula de Landauer (Equacao 1.15).

O termo da energia potencial na equacao de Schrédinger dependera, no entanto,
da distribuicao de carga através da equacao de Poisson. Como a distribuicao de
carga depende da solucao da equagao de Schrodinger, estas equacoes devem ser re-
solvidas simultaneamente de maneira auto-consistente. Isto é possivel resolvendo-se
as equagoes de maneira iterativa. A distribuicao de carga calculada ira ser melhorada
gradualmente, se aproximando da distribuicao de carga real. Esta técnica tem sido
utilizada para guias de ondas infinitamente longos onde é possivel reduzir o problema
a duas dimensoes.

Para resolver a equacao de Schrodinger em estruturas arbitrarias tém sido em-
pregados tanto métodos dependentes do tempo, quanto métodos independentes do
tempo. Uma solucao independente do tempo, onde os auto-estados e as auto-funcoes
sao diretamente encontradas, é computacionalmente mais eficiente. Uma solugao de-
pendente do tempo, por outro lado, d4 uma compreensao extra do fluxo de corrente,
isto é, ela permite o acompanhamento de fendmenos transitérios tais como a evolucao
da mudancga de estado de uma chave.

Uma grande variedade de algoritmos tem sido empregada na resolug¢ao da equagao
de Schrodinger para dispositivos quanticos de interferéncia. Dentre eles, tem-se méto-
dos da funcao de Green [31], diferengas finitas [32] e elementos finitos [33]. Uma
descri¢ao sucinta de alguns métodos de simulagao é apresentado na Tabela 1.2. Para

uma discussdo mais completa a referéncia [34] é indicada.

1.9 Organizagao

Essa dissertagao estd dividida em quatro capitulos:
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Tabela 1.2: Métodos de simulagao de transporte quantico.

Método

Descricao

Matriz Densidade

Expressa uma superposicao incoerente de estados de tal
maneira que fases aleatorias ndo precisem ser mencionadas.
E dificil incluir eventos espalhamentos neste formalismo.

Hidrodindmica Quéantica

Mantém todas os aspectos das equacoes de transporte clas-
sicas e faz algumas correcoes quanticas.

Funcao de Wigner

Permite uma descricdo dos efeitos quéanticos usando uma
funcao definida em um espago de fase em analogia com que
é feito com a funcdo distribuicdo da mecéanica classica. Ela
também é conhecida como funcao distribuicao quéntica.

Monte Carlo Quéantico

Existe um certo nimero de variagoes deste método, mas to-
das eles caracterizam-se por utilizar passeios aleatérios e a
equagao de Schrodinger como ponto de partida.

Matriz Espalhamento

Representa a solugdo da equacdo de Schrodinger para uma
amostra que é conectada a dois guias de ondas semi-infinitos.
Os elementos desta matriz descrevem as ondas refletidas e
transmitidas pelo dispositivo. De maneira similar podemos
definir uma matriz de transmissdo de um dispositivo cujos
seus elementos relacionam as amplitudes das funges de onda
que entram com as que saem do mesmo.

Propagacao do Feixe

E um método espectral que foi originalmente desenvolvido
para o estudo da propagagdo da luz na atmosfera e depois
foi aplicado a propagacao de elétrons.

Funcao de Green

E um método comum de se resolver equacdes diferen-
cias, porém neste caso a equacao a ser resolvida é a de
Schrodinger. Esta funcao representa a resposta do sistema
a funcdo impulso. Obtendo-se a funcdo de Green pode-se
calcular a resposta do sistema a qualquer excitagao.

Solucao Direta

Geralmente resolve-se diretamente a equacgao de Schrodinger
acoplada com a equacdo de Poisson.

Capitulo 1, que compreende essa introducao, na qual sao apresentadas as nogoes

de mecéanica quantica, aspectos da estrutura de bandas em semicondutores, o trans-

porte classico e quantico, o géas de eletronico bidimensional, analogias com a 6ptica,

os dispositivos mesoscopicos e as técnicas de simulagao encontradas na literatura.

Capitulo 2, onde é abordada a técnica da funcao de Green, o hamiltoniano “tight-

binding” e o algoritmo de MacKinnon.

Capitulo 3, onde é apresentado a interface de entrada do programa de simu-

lacao. Iniciando por uma rapida abordagem do formato BMP e logo em seguida é

apresentado o programa escrito para converter do formato BMP para matriz.
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Capitulo 4, tem-se os principais resultados da simulacao do transistor de toco
quantico.
Capitulo 5, tem-se as conclusoes e propostas para a continuacao desse trabalho.

No fim deste trabalho, sao incluidos os apéndices.



Capitulo 2

Método de Simulacao

Para simplificar a analise, ser4 assumido que o potencial dentro do dispositivo é igual
a zero e que as fronteiras do mesmo sao limitadas por barreiras potenciais altas.
Mesmo com estas condicoes de fronteira simplificadas, a natureza bidimensional do
dispositivo faz com que o problema de encontrar a probabilidade total de transmi-
ssao, 1', do elétron através do dispositivo, seja analiticamente intratavel. Para obter
a condutancia do dispositivo usando a férmula de Landauer-Biittiker, Equagao 1.15,
€ necessario entao usar um método numérico para resolver a equagao de Schrodinger.
Para isso, a geometria do dispositivo tem que ser descrita usando-se um modelo
para o hamiltoniano, por exemplo, o hamiltoniano de acoplamento de curto alcance
ou primeiros vizinhos “tight-binding”. Para implementar este modelo, a estrutura
mostrada na Figura 1.13 é preenchida com um parametro de rede suficientemente
denso de periodicidade a. Apesar de ser um modelo discreto, o movimento continuo
pode ser simulado com o modelo “tight-binding” do hamiltoniano, quando o parametro
de rede, a, ¢ bem menor que todas as outras dimensoes do problema. Procedendo
desta forma, pode-se razoavelmente esperar descrever corretamente a dindmica do
continuo, ou seja, o limite termodinamico. De posse do hamiltoniano do dispositivo,
H, a equagao de Schrodinger é resolvida utilizando o método da fungio de Green |35,
36], i.e., a equagao a ser resolvida tem a forma (EI — H)G = I, onde I é a matriz
identidade e G é a funcao de Green. Para simulacoes de interesse pratico a inversao
da matriz (EI — H) requer grandes quantidades de memoria e grande capacidade
processamento. Para contornar este problema usa-se um método iterativo para o

célculo da fungdo de Green [37]. Neste capitulo serdo abordados: a técnica da fungao

30
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de Green, o hamiltoniano “tight-binding” e o algoritmo de Mackinnon.

2.1 A funcao de Green

Com a técnica da matriz espalhamento, pode-se calcular a resposta de um guia de
ondas, devido a excitagao em outro guia de ondas, como mostrado na Figura 2.1.
A funcdo de Green [3, 38, 39] é um conceito mais poderoso, pois com essa técnica
pode-se calcular a resposta em qualquer ponto (dentro ou fora do dispositivo), devido
a excitacao em qualquer outro ponto. Para o transporte sem interagao, as tnicas
excitagoes que temos que nos preocupar sao aquelas devidas as ondas incidentes nos
guias. Para tais excitacoes, a funcdo de Green e a matriz espalhamento sao con-
ceitos relacionados pelas relacoes de Fisher-Lee [40]. Portanto, do ponto de vista
conceitual, a escolha entre um método e outro é uma questao de gosto. O método
de Green, porém, apresenta um custo computacional menor, quando se aplica um
método iterativo para o célculo da mesma. O verdadeiro poder da funcao de Green
fica evidente quando se inclui os efeitos de interagao: elétron-elétron ou elétron-fénon.
Estas interacoes ocorrem dentro do dispositivo e nao podem ser descritas por matrizes

de espalhamento.

Dispositivo com

geometria arbitraria RespostaR

Guia de ondas 2/

Figura 2.1: Dispositivo com geometria arbitraria entre dois guias de onda.

Guia de ondas 1

Nas simulagoes referentes a esse tabalho, os elétrons sao considerados isolados,
ou seja, é assumido que existem poucos elétrons no dispositivo, de tal forma que o
potencial é completamente determinado pelo potencial de confinamento e por poten-
ciais externos aplicados a estrutura. Estes potenciais sao determinados pela matriz

hamiltoniana de entrada, como sera visto mais adiante.
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O conceito de funcao de Green aparece em vérios contextos fisicos incluindo a
teoria dos circuitos, a eletrostatica e o eletromagnetismo. Toda vez que a resposta R

de um sistemas é relacionada a um excitacao S por um operador diferencial D,,
DypyR = 8. (2.1)

Pode-se definir uma fun¢ao de Green e expressar a resposta do sistema na forma
R=D_'S=GS, (2.2)

onde G = D!

op 5 OU DO_plG’ = 1. A funcdo de Green é a resposta do sistema a funcao

impulso (delta de Dirac).
O objetivo é obter a funcao de Green para um dispositivo mesoscopico de geometria

arbitraria. Basicamente, é necessario resolver a equacao diferencial abaixo:
(E — Hyp,)G(r,r")y = 6(r — 1), (2.3)

onde H,, é o operador hamiltoniano. Uma abordagem comum para se resolver
equacoes deste tipo, é discretizar a coordenada espacial de tal forma que a funcao de

Green torna-se um matriz:

G(r,r") — (i|Glj), (2.4)

onde o par i e j denota um ponto qualquer em um reticulado discreto bidimensional.
Em outras palavras, escolhe-se uma representacao de G em uma base de funcgoes
impulso, distribuidas espacialmente em cada sitio (i,j). A equagdo diferencial 2.3

toma entao a forma de uma equagao matricial.

(EI — H)G =1, (2.5)

onde [ é a matriz identidade e H é a representacao matricial do operador hamilto-
niano H,,. Pode-se calcular numericamente GG invertendo a matriz (EI — H). Resta
entao saber como obter uma representacao matricial do hamiltoniano H conveniente.
A melhor maneira de fazer isso é tentar determinar a matriz H em uma dimen-
sao e depois obté-la para duas e trés dimensoes. Nesse trabalho apenas é usado o
hamiltoniano bidimensional, porém um hamiltoniano tridimensional também pode

ser encontrado.
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2.2 O hamiltoniano
A dinamica dos elétrons dentro do dispositivo é governada pelo hamiltoniano
1 . 9
H,, = %(mv +eA)*+U(r). (2.6)

Nesse trabalho, considera-se o vetor potencial igual a zero (A = 0) de tal forma que
apenas o potencial eletrostatico U(r) ird determinar a dindmica dos elétrons. Neste
potencial estd embutido o potencial de confinamento eletronico, isto é, a geometria
do dispositivo, e um potencial externo que pode ser eventualmente aplicado ao dis-
positivo. Como no método utilizado, assume-se que nao ha interacao, a classe de
dispositivos adequada para simulacao sao os dispositivos quanticos de interferéncia,
pois o principio de funcionamento dos mesmos dependem apenas do confinamento e
de um potencial externo aplicado. Dispositivos quanticos de interferéncia com geome-
trias mais complexas, como o Mach-Zehnder e o acoplador direcional quéantico, sao
mais dificeis de simular e fabricar, pois é mais dificil de ajustar as suas geometrias
para o seu correto funcionamento. O transistor de toco quantico, no entanto, pos-
sui uma geometria em 7' simples que é facil de reproduzir. Como as caracteristicas
de um dispositivo mesoscopico dependem fortemente de sua geometria, a geometria
simples do transistor de toco quantico é um possivel fator para coloci-lo em posicao

de destaque entre os outros dispositivos quénticos de interferéncia.

2.2.1 O hamiltoniano “tight-binding” unidimensional

Para uma dimenséo e considerando o vetor potencial igual a zero (A = 0), a Equacao 2.6

toma a forma;:

+ U(z), (2.7)

Figura 2.2: Uma cadeia infinita discretizada em um reticulado unidimensional.
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Discretizando-se o espago em uma cadeia unidimensional, como mostrado na

Figura 2.2, e aplicando este operador na funcao de onda 1, tem-se

_h2 d2
[Hoph]j = {%d—;ﬁ] Ui, (2.8)
z=ja

onde ¢; — Y(x = ja) e U; — U(x = ja). Assumindo que a é pequeno, a derivada

primeira pode ser aproximada como

dw 1
En oy =l (2:9)

de forma similar a derivada segunda pode ser escrita na forma

d2\If) 1 {[dqx] [d\IJ] } 1
“* ~ 2 |4E — |22 = — (Yj41 — 205 +1bj_1) . (2.10)
< dx? v—ja O | Ldz (+1)a dx (i—L)a a?

Logo a Equagao 2.7 é escrita como segue:

[Hoptla=ja = (Uj + 2t)00; — thj 1 — thj41, (2.11)

onde o parametro t é dado por
hZ

= . 2.12
2ma? ( )
A Equagao 2.11 acima pode ser interpretada como
[Hoptlomja = ZH i, J) i, (2.13)
onde )
U +2t sei=7,
H(i,j) = q —t se 7 e j sao vizinhos proximos e (2.14)

0 caso contrario.
\

o que corresponde ao modelo “tight-binding” do hamiltoniano unidimensional. Uma

cadeia infinita de uma dimensao é portanto representada pela seguinte matriz

—t 0 0 0

—t U142t  —t 0 0
H=10 —t  Ug+2t —t 0 : (2.15)

0 0 —t U +2t —t

0 0 0 —1
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A equagao de Schrédinger unidimensional independente do tempo pode ser escrita na
forma

[E' — Hoplo=jate=ja(z) = 0. (2.16)

Usando o operador hamiltoniano “tight-binding” unidimensional, Equacao 2.11,

conclui-se que esta equacgao assume a forma
[E — (Uj + Qt)]@/)j + i+ tpjq = 0. (2.17)
Fazendo, U; + 2t = H; temos

[E — Hj]’ll)j + twj—l + t@[)j+1 = 0. (218)

2.2.2 O hamiltoniano “tight-binding” bidimensional

A expressao genérica do hamiltoniano em duas dimensoes e para o vetor potencial

igual a zero (A = 0) é:
—h? [ 02 0?
H,=—|—+4+— U(z,y). 2.19
Novamente, discretizando o espaco, s6 que desta vez num reticulado bidimensional,

como mostrado na Figura 2.3, e aplicando este operador na funcao de onda 1), tem-se

—h2 82 82
[Hopt]ij = [ (83:2 + 83:2)] Yij + Uiy, (2.20)

onde ¥(ij) = Y(x = ja,y =ia) e Uj; = U(x = ja,y = ia).

2m

-3 L4 L - L] D) - ® 111
) o o - o o o
| -1 L) L) - L) L) L) L)
= O o o L) o o e o y
1 e o - e e e o
2 o o - o o o o
3 o o L) o o e o
X;,

Figura 2.3: Uma cadeia infinita discretizada em um reticulado bidimensional.

Obtem-se que

[Hoptlij = —[(Uij — 4t)bij + i jy1 + thigaj + thi 1 + iy 4] (2.21)
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Assumindo [H;v];; = —[(U;;—4t)¢ij4+tiq j+ti—1 |, pode-se escrever a Equagao 2.20

como

[Hoplij = [Hjblij — tijp — tabij—1. (2.22)

Definindo a matriz coluna C;

V_;
V_1j
C; = Yo; , (2.23)
Y
V2

e observando que no operador Hj, o indice j é fixo, a Equacao 2.24 pode ser gene-
ralizada de forma a relacionar todos os sitios de uma determinada coluna j com os

sitios das colunas vizinhas 7 + 1 e 5 — 1, da seguinte maneira

Portanto conclui-se que a equagao de Schrodinger bidimensional independente do
tempo, [E — H,p|ij1i; = 0, pode ser reescrita na forma

(E — Hj)Cj +tCjy +tCj_1 = 0. (2.25)

A matriz H; tem as seguintes elementos:

(

U +4t sei=j,

H(i,j') = { —t se i e j' sao vizinhos proximos e (2.26)

0 caso contrario.
\
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A representacao matricial de H; é

—t 0 0 0
—t U_y+4  —t 0 0
H;j=10 —t  Up+4t —t 0 : (2.27)
0 0 —t Uy +4t —t
0 0 0 —t

O hamiltoniano bidimensional total H é dado por

—t 0 0 0
—t H, —t 0 0
H=|0 -t Hy -t 0 : (2.28)

2.2.3 O hamiltoniano “tight-binding” tridimensional

Em trés dimensoes, o hamiltoniano é escrito da forma
—h? < 0? 0? 0?

—_—t — 4+ — ) 2.2
927 + a5 + 622) +U(z,y, 2) (2.29)

= om
Discretizando-se o espaco num reticulado tridimensional, como mostrado na Figura 2.4,

e seguindo o procedimento anterior, isto é, discretizando-se e somando as derivadas

parciais obtem-se

(Hoplije = —[(Uij — 66)0i j i + thiv1 e + izt ik + tij—1k

Hi 1k + 01 + twi,j,kfl]-

(2.30)

Fazendo [H];, = —[(Uijx — 66)¢; j i + tis1jk + ti_1k € sendo Cj, Cy e Cj as

matrizes em que j, k e j e k sdo fixos respectivamente, obtem-se:

A equacao de Schrodinger independente do tempo tridimensional toma entao a

forma

[E — ij]Cng + th,1 + thJrl + tCkJrl + tCk,1 = O (232)
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Figura 2.4: Uma cadeia infinita discretizada em um reticulado tridimensional.

Portanto o hamiltoniano total do espago pode ser particionado em trés compo-

nentes: o hamiltoniano de uma fatia H,;, o hamiltoniano de um plano H}, e o hamil-

toniano total do s6lido, H, os quais sao descritos por

Hy,=H(i,j) =

;

\

U+ 6t sei=j,

Escrevendo em formato matricial, obtem-se:

0 caso contrario.

—t se i e j' sdo vizinhos proximos e (2.33)

(2.34)

(2.35)
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€
—t 0 0 0
—t H, —t 0 0
H=|0 -t Hy -t 0] . (2.36)

2.2.4 Hamiltoniano “tight-binding” generalizado

A matriz hamiltoniana generalizada H, de uma determinada fatia, para qualquer

dimensao, tem como elementos:

p

U(r;) + 2Dt sei=j,
H;; = _El-j se i e j sdo vizinhos proximos, (2.37)

0 caso contrario,

\
onde D é numero de dimensées (D = 1, 2 e 3 para uma, duas e trés dimensoes
respectivamente) e r; é o vetor posi¢do para um sitio ¢ da fatia.

Pode-se mostrar que se o vetor potencial for diferente de zero, o fator de acopla-

mento, t;;, ¢ modificado para

=t exp [%] | (2.38)

onde, o vetor potencial, A, é avaliado entre os sitios i e j, isto é, em (r; —r;)/2. Para

uma maior discussdo da Equacdo 2.38, veja Feynmann |2].

2.3 O fio 1deal

Considerando um fio bidimensional infinitamente longo na dire¢ao = e com M sitios
na direcao y. Se o parametro de discretizagao, a, for muito menor que o comprimento
de onda de Fermi, a < A\p, entao pode-se dizer que esta sendo simulado um sistema

continuo de largura, Lgmuiado, dado por

Lsimulado = Lfio + Ltight—binding = (M - 1)CL +2a = (M + ]_)CL (239)
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Nesse modelo “tight-binding”, considera-se o acoplamento ao meio externo nas
extremidades do fio. Assumindo que o sistema tem simetria de translacao, obtem-se

uma equacao adicional para se calcular os Cj.

C; = NCy, (2.40)

onde, A = exp(ika) representa o fator de Bloch. As matrizes C; tém como elementos
as amplitudes dos estados da base da célula j consistindo de M sitios.

Substituindo isto na Equacgao 2.18, escrita em funcdo do hamiltoniano, H,, tem-se

(E - Ho)Cj + tCJ)\ + tC};l - 0

(2.41)
\C; =t"H(Hy— E)C; — Cj_y,
o que combinado com,

)\Cj_l = Cj, (242)

leva a seguinte equagcao:

C; tY(Hy—FE) -1 C;
g _ (o E) N (2.43)
Cj_l 1 0 C]‘_l

Este problema é resolvido solucionando a equacao de autovalores e autovetores da
forma AV = AV, onde
Cj
Cj_l

V= (2.44)

til(Ho — E) —1
A= ) (2.45)

1 0
Como a matriz do primeiro membro da Equacao 2.43 tem 2M entradas, a equagao
caracteristica do sistema det(A—\I) = 0 tem 2M autovalores, distintos ou nao, e 2M
autovetores correspondentes a estes autovalores. Além disso, se A é um autovalor do

sistema A~ também o sera, para \ complexo ou real[41]. Tais solugdes representam M

ondas eletronicas propagando-se para esquerda e M ondas eletronicas propagando-se
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para direita classificadas de acordo com o critério mostrado abaixo:

.
A<1 — evanescentes para direita

Im(\)=0
A<1 — evanescentes para esquerda

A — ) (2.46)

Im(A)>0 — propagando para direita
Im(\) #0

Im(\)<0 — propagando para esquerda

\
Seja ui(—),...,up(—) as solugdes que propagam para esquerda de C correspon-
dentes a Aj(—), ..., Ay (=) e uy(+), ..., up(+) as solugdes que propagam para direita

de Cy correspondentes a A;(+), ..., Ap(+). Definindo

U(%) = (w1 (%), ..., unr(£)) (2.47)

A(E) = , (2.48)
A (%)
como U(4) s@o auto-vetores, qualquer solugdo para direita ou para esquerda, em

j =0, assume o formato
Col(#) = UF)C(), (2.49)

onde C(£) é um vetor apropriado consistindo de coeficientes de expansao. Como

apenas a fase muda na dire¢do z, para um j genérico obtem-se

Cj(£) = U(R)A(X)C(£) (2.50)
Escrevendo
Cy(£) = U(R)A(£) 7' AF) C(%), (2.51)
mas
Cy(£) = U(E)A ()7 C (%), (2.52)

multiplicando esta expressao a esquerda por U(4)™! tem-se
U(£) ' Cp (%) = U(ER) ' U(R)A () C(£)

(2.53)
U(£)105 (%) = A2)7C(%).
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Pondo isso na Equagio 2.51
Cy(£) = U(R)A(X) ' U(£) 10y (%), (2.54)
o que pode ser escrito como
Ci(+) = (UR)AB)U(E) Y7 Ciu(4), (2.55)
fazendo F(4) = U(x)A(£)U(£)"!, conclui-se que
Cj(£) = F(£)7'Cy(%). (2.56)

portanto, se nao houver espalhamento o problema esta resolvido.

2.4 O problema do espalhamento

Considere agora o problema mais geral do espalhamento para um fio finito na dire¢ao
x, dividido em N fatias ou células. Assumindo que para j < 0 e j > N tem-se
reservatorios perfeitos, primeiro, separa-se as amplitudes de Cj na célula 0 em ondas

incidentes a direita e ondas refletidas para esquerda

Co(£) = Co(+) + Co(—). (2.57)
Usando a Equacao 2.56, a amplitude na célula —1 é escrita como
Coy = F(+) 7' Co(+) + F(+)7'Co(-)
Coy = F(=)"'[Co = Co(+)] + F(+)"'Co(—) (2.58)
Coi=F(=)"'Co+ [F(+)" = F(=)""]Co.

Pondo isso na Equacao 2.25, obtem-se a equacao do movimento na célula 0

{E—(Hy—tF(=)")} Co +t[F(+)™ = F(=)"Co(+) + tCy = 0. (2.59)
Fazendo Hy = Hy — tF(—)"1, tem-se

(E - ﬁo) Gy + 10y = —t[F(+)™! — F(=)Co(+). (2.60)

Por outro lado na célula NV + 1, tem-se apenas ondas se propagando para direita,

portanto

Cni2 = F(+)Cn, (2.61)
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Logo, a equacao do movimento na célula N + 1 torna-se

(E - HN+1)CN+1 + tCN + tCNJrQ - O

(2.62)
(E - HN+1>CN+1 + tCN + tF(+>CN+1 = 0,
fazendo ﬁNH = Hy.1 — tF(+) chega-se a
(E— HN-H)CN-H +tCn = 0. (2.63)

O objetivo & obter a relacdo funcional Cy,; = f(Cy). Para tal fim, usa-se o

conceito de funcao de Green, escrevendo
(E—H)G =1
~ (2.64)
G=(E-H)",

onde

H=| . -t . —t . . (2.65)

Definindo a matriz excitagao

S0
S1
52

S = , (2.66)

53

SN+1
onde s, é a excitacao na célula n. A relacao entre os valores de C; e os da funcao de

Green obedece a seguinte relacdo matricial

C (0/G0) (0|G|N + 1) 5o
Cl (1‘G|0) S1
C 2|G10 s
o I ’ (2.67)
Cs (3|G|0) S3

Cnat (N +1|GJ0) ... (N+1|GIN +1) SN+1
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Olhando para a Equacao 2.60, conclui-se que a excitacao na célula zero é dada
por so = —t[F(+)™' — F(=)7'|Cy(+). Como as demais células ndo sofrem excitagao
externa, tem-se s; = ss.... = S,11 = 0. Olhando para a Equacao 2.67 e levando em

conta que na célula N + 1 s6 existem ondas propagando-se para direta, tem-se
Cnti(+) = COnpr = —t(N + 1G|0)[F(+) ™" = F(=)7']Co(+). (2.68)

Similarmente

Co(—) = Co — Co(+)

(2.69)
Co = {~t(0|G|O)[F~'(+) = F7'(=)] — 1}C.
De acordo com a Equacao 2.49, pode-se escrever
Cni1 = Oy U(H), (2.70)

’ , . . . ~ . ~
onde C'y ., € um vetor consistindo de coeficientes de expansao em canais de conducao

.. . ’ . ,
distintos, ou seja, Cy,; = (C{,;...Cy,1)- De maneira anéloga,

Co = CyU(+), (2.71)
onde C() = (Cy...C}'). Portanto a Equacdo 2.68, pode ser escrita na forma

OnarU(+) = =t(N + LGIO)[F(+) " = F(=) 1 CU(+)

C]/V+1 —1 1 1 (2.72)
) —tU— (H)(N + 1G[O)[F(+) = F(=) " JU(+),

Fazendo t;w = Cy1/Cf, tem-se
Ly = {—tU (H) (N + LGIO)[F(+) ™ = F(=) U ()} (2.73)

A corrente associada a uma onda espalhada é proporcional ao quadrado da funcao

. . . ~ /
de onda multiplicada pela velocidade, entao pode-se escrever ¢, = \/v, /Vu . Por-
tanto, o coeficiente de transmissao t,, para uma onda incidente no canal v com

velocidade v, e uma onda de saida no canal y com velocidade v, é

t = Z—Z{_w—lm(z\r + UG [F(+) " = F(=) U ) (2.74)
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Analogamente, pode-se mostrar que o coeficiente de reflexdo para um canal inci-

dente v e um canal de saida u é

P = 4| LU (OGO [E () — FH(=)] = LU () (2.75)

Uy

Em termos do coeficiente de transmissao t,,, a condutancia é dada pela versao

nz

multicanal da formula de Laundauer (Equagao 1.15).

2.5 Meétodo iterativo

O reticulado que descreve o dispositivo pode ser dividido em fatias e cada fatia pode
ser associada a um nimero inteiro. Encontrando-se uma lei recursiva do tipo G**! =
f(GF), onde L denota o nimero de fatias da parte do sistema cuja fungao de Green
j& é conhecida, como mostrado na Figura 2.5. A funcao de Green G do sistema pode
ser avaliada a cada adicao de uma nova fatia. Para obter esta lei recursiva, utiliza-se

a equacao de Dyson

G = Gy + GyVG, (2.76)

onde VV é um potencial de pertubacao. No caso particular em estudo, a pertubacao é
fruto da adicao de uma nova fatia ao sistema. Buscando uma relacio entre V e G, &
possivel encontrar a lei recursiva desejada. Calculando a funcao de Green de maneira
iterativa, ao invés de inverter a matriz (F1 — H )~!, diminui-se o custo computacional
do algoritmo de (M x N)? para (M x N) , onde M e N sdo a largura e comprimento
do sistema expressos em numero de sitios respectivamente.

Considerando um conjunto de /N fatias e usando a notacao de Dirac, o hamiltoni-

ano “tight-binding” toma a forma

Hy = Hyli >< jl, (2.77)
]

onde H;; # 0 apenas se ¢ e j sdo vizinhos préximos e H;; # 0. Se adicionarmos uma

nova fatia, tem-se

Hyy = HN+ITIN,N+1|N >< N+ 1| +ﬁN+1’N|N+1 >< N|+ (2.78)

HyiinalN+1>< N +1],
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o 0 0 0 0 0
O 0 0 0 0 0
o 0 0 0 0 0
o 0 0 0 0 0
o 0 0 0 0 0
O 0 0 0 0 0
o 0 0 0 0 0
+
O 0 0 0 0 0

1
L+1

J—
—

Figura 2.5: Visao esquemética do procedimento iterativo para o calculo da func¢ao
de Green G do sistema. A funcdo de Green G'*! relativa ao sistema de tamanho
(L +1) - M relaciona-se a fungio de Green G* relativa ao sistema de tamanho L - M
através de uma lei recursiva GL! = f(GL).

ou ainda,

Hyy = Hy + VN >< N+ 1|+ VIN +1>< N|+

_ (2.79)
HYy 4N +1><N+1],
onde Vy = ﬁN,NH, ﬁJOVJrl = f[N+1,N+1 € V]i/ = ﬁNJrl,N-
Usando também a notagao de Dirac para expressar funcao de Green
gy = Y _(IGN)]i >< j|. (2.80)
ij
Por defini¢ao tem-se
(Fly — Hy)gn = 1n, (2.81)
onde 1y = > I|i ><il.
Nota-se que
g (2.82)

> (EIsy, — Hy)(k|GNj) = I6;;.
k

Pode-se decompor o hamiltoniano adicionado de uma fatia Hy,; da Equagao 2.79
em uma parcela sem acoplamento com a fatia adicionada HY, 41, 1sto &, com Vy =0, e
outra devido ao acoplamento com a fatia adicionada H3, 41, isto &, uma parcela devido

a pertubacao, de tal forma que o Hamiltoniano total é:

Hyy1=Hyq + Hyoy (2.83)
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~ o . 0 2
A representacao matricial de Hy , é

H 0
H,, =" , (2.84)
0 S,
o que subsituindo na equacao abaixo.
(ElN - HRT+1)9?V+1 = Inn (2-85)
resulta no sistema
E— Hy 0 g](VNJrl)(O) F(N+1 B
0 E-HY,, FNTO (N 4|0 | N 4 1)
(2.86)
10
0 1

que tem como solucao F(N+1)(O) = F(N+1)( =0,¢9 (N+1)( ) = gn, (N +1|GO+DO)| N 4
1) = (B—HY,,)™Y, GIGOHD0]j) = (1G5 parad, j = 1., (i|GN+HO|N+1) =
(N +1|G™|i) = 0 parai,j = 1...N.

Usando a equacao de Dyson (Equagdo 2.76), pode-se concluir que a fungio de

Green obedece a seguinte relagao

INt1 = IN1 + I H NN 1 (2.87)
Aplicando <N+1| & esquerda e [N+1> a direita, tem-se

(N +1|GNTYN +1) = (N 4+ 1|GVDO|N 4 1)+

(2.88)
(N + 1|GNVOIN 4 DHVH(N|GIHDIN 4 1),
Aplicando <N| & esquerda e [N+1> & direita na Equagao 2.87
(N|IGVTIIN + 1) = (N|GV IO NYVG (N + 1|GV YN 4 1) (2.59)
2.89

= (N|GM N V(N 4+ 1|GVI|N 4 1)
Da solu¢do da Equacio 2.86, sabe-se que (N|GNFDO|N + 1) = 0. Logo, tem-se

(N +1|GYTIIN +1) = (N +1|GNVOIN £ 1)1+ (290
VIHINIG™M Ny (N + 1|GYTY|N +1)].
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O termo V3 (N|G™)|N)Vy corresponde a uma perturbacio devido a adigio de uma
nova fatia, ou seja, ele representa Hy ;. Da defini¢do de funcdo de Green conclui-se

que:

(N + 1GVD|IN + 1) = (B~ HY,y — VH(NIGN|N) V), (2.91)
Fazendo N = j e lembrando que Vy = fIN,NH e I:TJOVH = ﬁN—f—l,N-H tem-se
[(G+1GYUHV |+ )] = (B — Hiprjor — Hiory(GIGD ) Hj ji)- (2.92)

Aplicando os operadores <N+1| e |j/ > na Equagdo 2.87 e lembrando que (N +
1|G(N+1)(0)|j’) =0

(N +1GND|) = (N + 1|GN N + DVE(NIGN]S), (2.93)
fazendo N = j, j/ = 0 e lembrando que Vi = fINH’N

(G + 1GYU(0) = (j + 1|GYUTV|j + 1) H ;14 ;(5|GY|0). (2.94)

Usando a condicdo inicial (0|G©]0) = (EI — Hy)~! e as Equacdes 2.92 e 2.94, a
funcao de Green total do sistema (N +1|G|0), necessaria para o calculo do coeficiente
de transmissao ¢,, na Equagao 2.74, pode ser calculada de maneira iterativa, como

desejado.

2.6 Implementacao Computacional

O algoritmo de célculo foi implementado com sucesso [42] utilizando o aplicativo

MATLAB [44]. Os passos sao como segue:
1. Lé a geometria do dispositivo usando a interface entrada;

2. Inicializa os parametros de simulagdo (os valores do fator de acoplamento ¢, da

energia incidente e da voltagem inicial);
3. Calcula a matriz da funcao de Green;

(a) enquanto E < E,;, (E é uma grandeza que se deseja variar, pode ser a

energia incidente ou uma voltagem aplicada ao dispositivo)



(b) fatia =1,

(c) calcula (0|G©]0);

(d) fatia = 2;

(e) enquanto fatia < N

(f) calcula (fatia + 1|GUatiat)|0);
(g) fatia = fatia + 1;

(h) fim

(i) fatia = N;

(j) calcula (N + 1|GN*D|0);
(k) calcula a condutancia;
(1) E = E + passo;

(m) fim

4. Traga o grafico da fungdo g = f(E).
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Capitulo 3

Interface de Entrada

Como foi apresentado no capitulo anterior, a geometria do dispositivo precisa ser
transformada em uma matriz para que a simulagao possa ser realizada. Com a fina-
lidade de facilitar e tornar mais intuitiva a entrada de dados, foi desenvolvida uma
interface para conversao da geometria em matriz [45]. Para ndo ter que desenvolver
todo um ambiente de interface grafica, optou-se por se utilizar um programa de de-
senho, i.e., o dispositivo é desenhado usando-se um programa j4 existente, tais como:
Paint® do Microsoft Windows®, Gimp [46] do Linuz, etc; o desenho é salvo no
formato mapeado a bit, BMP. O programa desenvolvido gera a matriz hamiltoniana
de entrada que descreve o dispositivo.

A geometria do nanodispositivo é definida pela energia potencial de confinamento
do elétron. Como foi visto no capitulo anterior, este potencial é utilizado na cons-
trucao do hamiltoniano de entrada do dispositivo. Pode-se estabelecer uma relacao
entre a geometria do dispositivo e a energia potencial que descreve o mesmo da
seguinte forma: um potencial infinito significa que o elétron tem probabilidade zero

de ser encontrado nesta regiao.

3.1 Formato BMP

O formato BMP [47] é composto de quatro estruturas: o cabecalho de arquivo, o
cabecalho de imagem, a tabela de cor e os dados de pixel. Estas estruturas estao

dispostas na ordem mostrada na Figura 3.1 e sao descritas a seguir.

20
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CABECALHO DO ARQUIVO

CABECALHO DA IMAGEM

TABELA DE COR

PIXELS DE DADOS

Figura 3.1: Estrutura geral do formato BMP

3.1.1 Cabecalho do arquivo BMP

Todo arquivo BMP comeca com uma estrutura BITMAPFILEHEADER, ou cabeca-
lho do arquivo, cujos campos sao mostrados na Tabela 3.1. A funcao principal desta
estrutura é servir como uma assinatura que identifica o formato do arquivo. Trés
checagens podem ser feitas para garantir que o arquivo que esté sendo lido, é de fato

um arquivo BMP:

e Os primeiros dois bytes do arquivo deve conter o caracter ASCII “B” seguido

3V A
de “M”;

e Se no sistema de arquivos sendo utilizado é possivel determinar o tamanho exato
do arquivo em bytes, pode-se comparar o tamanho do arquivo com o valor no

campo bfsize;
e Os campos bfReservedl e bfReserved? devem ser zero.

O cabecalho do arquivo também especifica a localizacao dos dados de pixel no
arquivo. Quando se estd decodificando um arquivo BMP deve-se usar o campo bfOff-
bits para determinar o “offset” do comeco do arquivo até onde os dados de pixel
comecam. A maioria dos aplicativos graficos geram arquivos BMP com os dados de
pixel imediatamente apds a estrutura BITMAPINFOHEADER ou da tabela de cor,

se ela estiver presente. Algumas aplicativos, porém, poem bytes adicionais entre essas
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Tabela 3.1: Estrutura BITMAPFILEHEADER.

Nome do Campo| Tamanho Descrigao
em bytes
bf Type 2 Contém o caracter "BM" que
identifica o tipo de arquivo
bfsize 4 Tamanho do arquivo
bfReserved1 2 Sem uso
bfReserved?2 2 Sem uso
bfOffbits 4 Offset para comecar dados de
pixel

estruturas e as dos dados de pixel. Fazendo-se uso do campo bfOffbits evita-se este

tipo de ambigiiidade.

3.1.2 Cabecalho da imagem

O cabecalho de imagem, ou estrutura BITMAPINFOHEADER, segue imediatamente
apos a estrutura BITMAPFILEHEADER e os seus campos sao mostrados na Tabela 3.2.
Esta estrutura da as dimensdes da imagem e quantos bits sao usados por pixel, além
disso ela informa se o arquivo apresenta algum tipo de compressao de dados e qual o
tipo de compressao usado.

A altura da imagem em geral é um valor sem sinal. A utilizacao de um valor
negativo para a o campo biHeight especifica que os dados de pixel estao ordenados
de cima para baixo e nao de baixo para cima, como é o usual. Imagens com um valor

biHeight negativo nao podem sofrer compressao.

3.1.3 Tabela de cor

A tabela de cor segue imediatamente apos o cabecalho de imagem. Quando o nimero
de bits por pixel é 1, 4 ou 8 (valor do campo biBitCount do cabegalho de imagem)

a tabela de cor consiste de um mapa de cores, onde cada entrada no mapa é uma



Tabela 3.2: Estrutura BITMAPINFOHEADER

Nome do Campo| Tamanho Descricao
em bytes

biSize 4 O tamanho do cabecalho deve
ser 40

beWaidth 4 Largura da imagem

biHeight 4 Altura da imagem

biPlanes 2 Deve ser 1

biBitCount 2 Numero de bits por pixel

biCompression 4 Tipo de compressao usada

biSizeImage 4 Deve ser 0 se nao houver com-
pressao

bizPelsPerMeter 4 Resolugao preferencial em bits
por metros

biyPelsPerMeter 4 Resolugao preferencial em bits
por metros

biClrUsed 4 Ntmero de entradas na tabela
de cor que sdo de fato usadas

biClrImportant 4 Numero de cores significativas
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Tabela 3.3: Estrutura RGBQUAD

Nome do Campo| Tamanho Descrigao
em bytes

rgbBlue 1 Valor da cor azul

rgbGreen 1 Valor da cor verde

rgbRed 1 Valor da cor vermelha

rgbReserverd 1 Deve ser zero

estrutura RGBQUAD (veja a Tabela 3.3). A estrutura RGBQUAD contém os valores
RGB das cores utilizadas no arquivo. O nimero méximo de cores possiveis de um

formato especifico é dado por 2bBitCount

, que é igual ao niimero maximo de estruturas
RGBQUAD presentes no mapa de cores.

Um arquivo BMP com 8bits por pixel tem no maximo 256 entradas no mapa de
cores e cada byte de dados de pixel é um indice referente ao mapa de cores. Um
arquivo BMP com 4bits por pixel tem no maximo 16 entradas no mapa de cores e
cada byte de dados de pixel possui dois indices do mapa de cores para dois pixels
continuos. Um arquivo BMP com 1bit por pixel (monocromético) possui apenas duas
entradas no mapa de cores e cada byte de dados de pixel contém 8 indices do mapa
de cores para 8 pixels continuos, isto é, cada bit representa um pixel. Um arquivo
BMP com 24bits por pixel nao requer mapa de cores e cada conjunto de trés bytes
da diretamente o valor RGB do pixel.

Arquivos BMP com 4 e 8bits por pixel podem sofrer compressao, enquanto ar-
quivos monocrométicos nao. O tipo de compressao usada por arquivos BMP é o RLE
(“Run Length Encoded’). Ao invés de armazenar um valor para cada pixel o RLE
armazena um numero, N, seguido de um indice. Isto significa que os proximos N

pixels possuem a cor do indice.
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3.1.4 Dados de pixel

Os dados de pixel sao os dados da imagem em si e se encontram logo depois da tabela
de cor, se ela estiver presente. Caso esta estrutura nao estiver presente, os dados de
pixel vém imediatamente apos a estrutura BITMAPINFOHEADER.

As linhas de dados de pixel sao ordenadas no arquivo de baixo para cima. O
numero de linhas de dados de pixel é dado pela campo biHeight no cabecalho de
imagem. As linhas de pixel s@o armazenadas como multiplos de 4bytes.

No caso de um BMP monocromético, cada bit dos dados de pixel representa um
pixel, como ja vimos. Se o bit nao esta marcado, o pixel é mostrado como a primeira
entrada do mapa de cores, o que equivale a cor preta. Se o bit estiver marcado, o

pixel tem a cor da segunda entrada na tabela de cor, o que equivale a cor branca.

3.2 Interface para geracao da matriz

A interface para geragdo da matriz hamiltoniana foi escrita utilizando-se a linguagem
de programacdo C [48]. O algoritmo comega descartando os primeiros 18bytes do
arquivo BMP e lendo os proximos 4bytes. Estes bytes sao adicionados para formar
uma varidvel Gnica que representa a largura da imagem. O processo é repetido com os
préoximos quatro bytes para que se obtenha a altura da imagem. De posse da largura
da imagem, o algoritmo calcula o comprimento da linha dos dados de pixel. Como
ja foi dito, essas linhas sdo armazenadas em arquivos BMP, como um miltiplo de
quatro bytes. Nesse célculo, o algoritmo divide a largura da imagem por 32 (nimero
de bits de 4bytes) e arredonda a largura da imagem dividida para o miltiplo de
quatro bytes mais proximo e maior que o nimero calculado. J& com o tamanho das
linhas de dados de pixel, o algoritmo vai para o byte 62 e comeca a ler os dados de
pixel. Para enderecar cada bit individualmente uma mascara foi implementada, pois
é possivel apenas enderecar bytes diretamente. As informacoes dos pixels lidos sao
entao armazenadas em uma matriz auxiliar. O préoximo passo é mapear a matriz
auxiliar em uma matriz final. A matriz final descarta os elementos das linhas de
dados de pixel maiores que a largura da imagem, para compensar os possiveis bits
extras adicionados no formato de arquivo BMP. Os passos do algoritmo sao resumidos

a seguir:
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. Lé a largura da imagem,;

Lé a altura da imagem;

Computa o tamanho da linha dos dados de pixel;
Lé os dados de pixel;

Constroi a matriz auxiliar;

Constroi a matriz final;

Chama o algoritmo de célculo;

Fim.

Como exemplo considere o anel de Aharonov-Bohm mostrado na Figura 3.2 salvo

em formato BMP monocromético. O resultado do processamento pela a interface de

entrada é mostrado na Figura 3.3.

Figura 3.2: Figura BMP de um Anel Aharonov-Bohm usada como entrada para a
interface de conversao.

Pode-se entao considerar que o potencial de confinamento tem apenas dois valores,

V =1eV = 0. Representado no arquivo BMP por duas cores: branca e preta. O

formato BMP monocromético é escolhido, devido a relacao direta que existe entre os

pontos de imagem representando o dispositivo e o arquivo de imagem.

3.3 Multiplos niveis de potencial

Apesar da interface de entrada ser apenas capaz de gerar matrizes com dois niveis de

potencial, 0 ou 1, também é possivel gerar matrizes com multiplos niveis de potencial
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Figura 3.3: Anel de Aharonov-Bohm apds ser processado pela interface de conversao.

fazendo uso de figuras auxiliares. Suponha que se quer associar as cores: preta,
cinza claro e cinza escuro, da figura base mostrada na Figura 4.3(a), os niveis de
potencial 0, 0,5 e 1, respectivamente. Para isso pinta-se a figura base de preto nas
regioes cinza claro, e de branco nas regioes cinza escuro. Convertendo-se assim o
arquivo em dois arquivos monocroméaticos. Processa-se a figura auxiliar 1, com a
interface de conversdo, gerando a matriz auxiliar 1. Partindo novamente da figura
base, pinta-se as regioes cinza escuro de preto e as regioes cinza claro de branco.
Converte-se o arquivo resultante para o formato monocromaético. Processa-se a figura
auxiliar 2, com a interface de conversao. Multiplicando-se a matriz de saida por 0, 5,
gera-se assim a matriz auxilar 2. Somando a matriz auxilar 1 com a matriz auxiliar
2 temos a matriz final com trés niveis de potencial, como desejado. Seguindo esse
procedimento, pode-se, entao, gerar varios niveis de potencial aumentando o niimero

de cores da figura base.
I |
(a) Figura base (b) Figura auxiliar 1 (c) Figura auxiliar 2

Figura 3.4: Figuras utilizadas na geragao de 3 niveis de potencial distintos

Em um desenvolvimento futuro, pode-se utilizar o arquivo BMP de 24bits, evi-

tando esse tipo de artificio.



Capitulo 4

Resultados

Neste capitulo sao apresentados os resultados das simulagoes realizadas. Inicialmente
é discutida a aproximacao para baixas temperaturas, para em seguida apresentar
resultados de simulacao de diversos fios quanticos, até chegar ao transistor de toco

quantico.

4.1 Aproximacao para baixas temperaturas

A formula de Landauer, Equacao 1.15, desconsidera o efeito térmico, sendo assim,
ela é exata apenas no zero absoluto (0K). No entanto, pode-se considerar que o
zero absoluto é uma boa aproximacao para dispositivos onde a energia térmica kg1 é
menor que o espacamento entre os niveis discretos de energia, AFE. Este fato é levado
em consideragao no dimensionamento da largura do dispositivo. Como foi apresentado
na Equacao 2.39, uma estrutura com Py, = M sitios na direcdao y representa um fio
de largura M — 1. Portanto, a relacao entre a largura fisica do fio, W, e a largura do

fio em pixels, Py, utilizada na interface de entrada, pode ser escrita da forma:

No programa desenvolvido [42], as amplitudes das fun¢des de onda espalhadas sao

invariantes para qualquer das seguintes regras de transformagao:

(i) N =nXe L' = nL, onde X representa os comprimentos de onda envolvidos no

problema, enquanto L representa as dimensotes que definem a estrutura ge-

o8
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ométrica do dispositivo. Para uma massa efetiva fixa m*, esta transformagcao

também requer a mudanca de todas as energias do problema de acordo com a

regra E' = E/n*.

(ii) m* = nm* e E' = E/n. Esta transformagao deixa os comprimentos de onda

inalterados.

Portanto, os resultados numéricos apresentados nesta dissertacao podem ser apli-
cados a estruturas com outras dimensoes e massas efetivas. Tanto a energia quanto
a condutancia, quando expressos no MKS, sao nimeros tao pequenos que vao além
da precisao do computador utilizado. Para contornar esse problema, o programa
utiliza unidades normalizadas. A energia de Fermi, Fr é a unidade de energia e
2¢?/h é a unidade de condutancia. Conseqiientemente, o fator de acoplamento ¢ da
Equacao 2.12 deve ser expresso em funcao de Er, para que ele seja uma funcao do
parametro de normalizagio utilizado. Como m = h?/(2A\%EF), o fator de acopla-

mento ¢ pode ser escrito como:

L= By <%)2 <%F)2 (4.2)

Nas simulagoes em que a tensao da porta, Vp, é alterada, considera-se que ela
decai linearmente. Para um calculo mais exato serd necessario resolver a equacao de
Poisson.

Nas proximas seccoes sao apresentados os resultados obtidos para a simulagao de
diversas nanoestruturas, tais como: fio simples, fio com impurezas e o transistor de

toco quantico.

4.2 Fio simples

Quando se considera o fio quantico, os niveis de energia podem ser obtidos na aproxi-
magao do potencial infinito, F,, = w2h*n?/(2mW?). No inicio da simulagdo, escolhe-se
a energia incidente de maneira que os canais de transmissao estejam abertos, a me-

dida que a simulacdo progride os canais sao fechados. Assim sendo, espera-se que a
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condutancia diminua em degraus. A estrutura do fio quantico utilizado na simulacao
é mostrado na Figura 4.1.

Os resultados sao apresentados na Figura 4.2. Nessas simulacoes, a energia do
eletron incidente é decrementada a cada passo. Para a primeira simulagao, mostrada
na Figura 4.2(a), os parametros utilizados sao W = 10nm, L = 50nm, Py = 19
e t = 10,13. Dobrando-se a largura do fio, o nimero de niveis acessiveis aumenta
para uma mesma faixa de energia incidente. Isto é mostrado na segunda simulacao,
Figura 4.2(b), onde W = 20nm, L = 50nm, Py = 39 e t = 10, 13. Esse resultado é
esperado, uma vez que a separagao entre os niveis quanticos de energia é inversamente

proporcional ao quadrado da largura.

Contato 1 <L—> Contato 2

Condutor balistico

A

W

4

Figura 4.1: Representacao esquemética de um fio quantico simples.

Se a energia for normalizada em termos da energia do primeiro nivel antes de
dobrar a largura (E; = w%h*/(2mW?)). Entdo, no primeiro exemplo tem-se trés
niveis: Ey, By = 4FE, e E5 = 9F,. Apoés dobrar a largura, tem-se Ej = 36F] =

(36/4)E; = 9F1, portanto seis niveis, como de fato obtido na simulagéao.

4.3 Fio com impurezas

Os fios convencionais operam em um regime difusivo classico e ndo sao muito sensiveis
a pequenas variacoes nos parametros do material, tais como dimensoes e presenca de
pequenas impurezas. Dispositivos mesoscopicos, no entanto, nao sao muito robus-
tos neste sentido, pois as suas caracteristicas operacionais dependem bastante dos
parametros do material. Por exemplo, a presenca de uma pequena impureza ou uma

pequena variagao da estrutura geométrica podem mudar, de maneira significativa, a
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G ( unidades de 2e%/h)
G (unidades de 2e%/h)
N

0 05 1 15 20 25 3 0 05 1 1,5 20 25 3
Energia incidente (unidades de E,) Energia incidente (unidades de E,)
(a) W=10nm, L=50nm, Py = 19 e (b) W=20nm, L=50nm, P = 39 e
t=10,13 t=10,13

Figura 4.2: Condutancia normalizada em funcao da energia incidente de um fio quan-
tico simples. A quantidade de niveis acessiveis aumenta quando aumentamos a largura
W do fio, para uma mesma faixa de energia incidente.

transmissao do elétron através da amostra. Em outras palavras, a transmissao do
elétron através de dispositivos mesoscopicos é especifica para uma dada configuracao
espacial de espalhadores elasticos e para uma dada energia de Fermi. Para ilus-
trar este fato, é simulado um fio com impurezas em posicoes aleatorias e um outro
fio com impurezas em posi¢oes espacialmente periddicas. A estrutura utilizada na
simulagao sao mostradas na Figura 4.3. Em ambas simulagoes sao utilizados os mes-
mos parametros e o mesmo nimero de impurezas, ou seja, W = 10nm, L = 90nm,

Py =10et =1,62. Os resultados sao apresentados na Figura 4.4.

Contato 1 Contato 2 Contato 1 Contato 2
Impurezas aleatdrias Impurezas periédicas
.. m = L} L} A EEEEEEEEEERESR
[ ] n . ® . n
‘ il ‘ il
i "
(a) Condutor difusivo com impurezas (b) Condutor difusivo com impurezas
aleatorias. periddicas.

Figura 4.3: Representacao esquemaética de fios com impurezas aleatérias e periddicas.

Com os resultados obtidos, percebe-se que a configuracao espacial das impurezas

funciona com uma “impressao digital” do dispositivo. O que nao é bom para a
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Figura 4.4: Condutéancia normalizada em fun¢do da energia normalizada incidente de
fios com impurezas aleatorias e periddicas. Os mesmos parametros de simulacao sao
usados em ambos os casos, apenas foi alterado a configuragao espacial das impurezas.
W=10nm, L=90nm, Py = 10 e t—1,62.

reprodutibilidade dos mesmos. Portanto, dispositivos mesoscopicos confidveis so6
poderao ser explorados quando atingirmos uma tecnologia capaz de controlar as flu-
tuagoes de fase de uma fracdo pequena de 27. Reduzindo a praticamente zero, a

quantidade de defeitos na regido critica do dispositivo.

4.4 Transistor de toco quantico

Na literatura de microondas, alguns autores preferem usar a palavra estube, apor-
tuguesada do inglés “stub”, que siginifica “toco”. Nesse trabalho, a palavra toco é
utilizada. O transistor de toco quantico é um fio com um toco; sobre o toco, pode-se
aplicar um potencial elétrico. O diagrama esquematico é mostrado na Figura 4.5. Se o
comprimento do toco, L., for maior que o caminho livre médio para espalhamentos
inelasticos, entao a estrutura é simplesmente a juncao de dois fios e a transcondutan-
cia, g, = 0Ip/0Vg, é nula, onde I é a corrente no fio e V; é o potencial aplicado
ao toco. Portanto, para que o efeito transistor ocorra o toco tem que ser menor que
o comprimento livre médio para espalhamentos inelasticos.

A razao do grande interesse por esse tipo de nanodispositivo é seu potencial para

processamento ultrarapido de sinais, com pouca dissipacao de energia. Dispositivos de
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Figura 4.5: Vista esquemaética de um transistor com apenas um toco quantico.

interferéncia quantica, como os transistores de toco quantico, funcionam com base na
mudanca no padrao de interferéncia dos eletrons em fun¢dao de um potencial externo
aplicado. Esse fendmeno quéantico requer bem menos energia do que o transistor FET
tradicional. Combinado com isso tem-se o tamanho reduzido desses transistores, o que
contribui para uma maior velocidade, uma vez que diminui o tempo de propagacao do
eletron através do dispositivo; podendo atingir freqiiéncias de comutacao da ordem
de teraherz [52].

Para que a interferéncia ocorra é necessario que o eletron se propague em apenas
um modo, para que isso ocorra deve-se ter kg I’ < F4, usando a Equacao 1.29 conclui-

se que:

1
W / _ 4.3
<M\ T (43)

Considerando o arseneto de gélio, GaAs, (m* = 0.07mg) e para a temperatura
ambiente (7' = 295K), a largura do fio do transistor de toco quinticodeve satisfazer

a desigualdade

W < l4nm. (4.4)

Nas simulagoes sera utilizado W = 10nm. Esta largura é pequena demais para o
estado da arte da tecnologia de litografia, apesar de provavelmente ela ser alcancavel

em um futuro ndo tao distante.



Da Equacdo 1.14 conclui-se que para uma condugdo de modo tnico (M = 1),

deve-se ter:

A\p = 2W, (4.5)

Para o valor de W escolhido, tem-se \p = 20nm. O parametro de rede utilizado
é a = 0,5nm, o que corresponde a uma figura com Py = 19. Também foi utilizado
um parametro de rede a = 0,25nm (Py = 39), com a finalidade de aumentar a
precisao dos resultados, porém nao foram encontradas discrepancias significativas
entre as duas escolhas, o que é de se esperar, pois ambas as opgoes sao descrigoes
apropriadas do limite continuo (Ar < a). Com base nesse resultado, optou-se por
utilizar a = 0, 5nm, com o proposito de reduzir o custo computacional das simulagoes.
Usando a Equacao 4.2 e os valores de a e Ap calculados, conclui-se que o fator de
acoplamento normalizado para que o transporte ocorra é um tnico modo, é t = 40, 52.
Este é o valor do fator de acoplamento ¢ usado para obter os resultados, a menos que
se diga o contrario.

Nas proximas subseccoes, os transistores estao classificados de acordo com o

numero de tocos.

4.4.1 Transistor com apenas um toco quantico

Considere a nanoestrutura com um tnico toco como mostrado na Figura 4.5. Usando
uma energia incidente inicial igual a do primeiro modo E; = 53meV, o grafico da
condutancia normalizada em funcao da energia incidente normalizada é mostrado
na Figura 4.6. O resultado confirma que o dispositivo realmente tem apenas um
inico modo. O potencial elétrico aplicado a porta é fixado em zero, L = 73,3nm e
Liveo = 11nm.

Considerando agora um dispositivo com quatro canais de transmissao abertos,
os espalhamentos, devidos unicamente a estrutura geométrica do dispositivo, fazem
com que surja um padrao de interferéncia entre os diferentes modos. O grafico da
condutancia normalizada em funcao da energia incidente normalizada é mostrado na

Figura 4.7. Nesta simulacao, W = 10nm, Py = 19pixels, Lie, = H50nm, M =
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Figura 4.6: O transistor toco simples quantico com apenas um tnico canal de trans-
missdo aberto. W=10nm, a=0,5nm, Py = 19pizels, Lipeo = 1lnm, M = 1 (um
modo) e ¢t = 40, 52.

4 (quatro modos) e t = 2,53. E interessante comparar este resultado com os da
Figura 4.2, onde os condutores sao puramente balisticos.

Nas duas simulagOes seguintes, a energia incidente (determinada pelo potencial
de dreno) é fixada em uma posi¢do, de forma a obter apenas um canal aberto, ou
seja, a energia incidente E e o fator de acoplamento ¢ normalizados sdao 1 e 40,52
respectivamente, e o potencial aplicado a porta é alterado. A condutancia norma-
lizada em funcao da tensao da porta sao apresentadas nas Figuras 4.8 e 4.9. Os
resultados mostram que a condutancia varia entre zero e um, com a variacao da
tensao de porta. Na Figura 4.8, tem-se dois zeros da condutancia ou duas antire-
ssonancias. Na Figura 4.9, tem-se trés antiressonancias. Para para testar a veracidade
da Equacao 1.30, dois valores de L., sao usados. A energia incidente é 53meV e
Ar = 20nm. Portanto, para L;.., = 29nm, tem-se m = 1 e o nimero de minimos é
m + 1 = 2. Para L., = 50nm, tem-se m = 2 e o niimero de minimos é m + 1 = 3.
O que esté de acordo com os resultados das simulacoes.

A condutéancia normalizada em funcao da energia incidente e do potencial elétrico
da porta é mostrada na Figura 4.10. Nota-se que para valores em que energia incidente

passa a excitar mais de um modo, a condutancia se comporta de maneira erratica,
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Figura 4.7: Transistor de toco quantico simples com quatro modos. W = 10nm,
a =0,5nm, Py = 19pizels, Lo = 50nm, M = 4 (quatro modos) e t = 2, 53.

como ja havia sido apontado no primeiro capitulo.

Para por em destaque o comportamento do dispositivo com mais de um modo pro-
pagante. O gréafico para uma energia incidente especifica de F = 55, 8meV é tracado
separadamente e mostrado na Figura 4.11. Pode ser observado o comportamento
erratico da condutancia pelo fato de existir mais de um modo excitado.

Estes resultados saos interessantes, pois comprovam que € possivel controlar a
transmissao no canal, aplicando-se um potencial de controle ao toco, o que é ftil
em uma loégica digital, por exemplo. A maior dificuldade pratica na implementacao
deste transistor é que a largura da regiao de antiressonancia é estreita demais, o que
implica na necessidade de ajustar o potencial de porta com grande precisao para
obter a regiao de corte do transistor. Este problema de ajuste fino, necessario na
construcao de dispositivos quanticos de interferéncia, foi inicialmente apontado por
Landauer[49].

Nas proximas secgOes serao examinadas geometrias que possam alargar essas
regides. O alargamento das regides de bloqueio (antiressonancia) é desejavel para

que o comportamento do transistor como chave seja bem definido.
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Figura 4.8: Condutancia normalizada em func¢ao da tensao de porta Vp, para o tran-
sistor de toco simples com L;,., = 29nm.
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Figura 4.9: Condutancia normalizada em fun¢ao de tensao da porta Vp, para o tran-
sistor de toco simples com L;,., = 50nm.

4.4.2 'Transistor de tocos quanticos opostos

A primeira geometria a ser considerada é o transistor de tocos quanticos opostos.
Este transistor tem dois tocos em lados opostos do fio principal, como mostrado na
Figura 4.12. A condutancia em fun¢ao da tensao de porta é mostrada Figura 4.13. A
presenca dos tocos opostos estreita as regides de antiressonincia e alarga as regioes
de ressonancia.

Portanto, o uso de tocos opostos nao vai de encontro ao objetivo de alargar a

regiao para melhorar o comportamento desse transistor como chave.
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Figura 4.10: Condutancia normalizada de um transistor toco simples em funcao da
tensao de porta, Vp, e da energia incidente. L;,., = 50nm e W = 10nm.

4.4.3 Transistor com miiltiplos tocos quanticos

No trabalho de Deo e Jayannavar sobre guias de onda com multiplos tocos [50],
observa-se que é possivel criar bandas de bloqueio utilizando tocos em série, espacados
igualmente. O objetivo entao é aplicar essa idéia para o caso do transistor de toco
quantico, mas é interessante estudar o efeito de uma quantidade pequena de tocos em
série. Portanto, seré feita simulagoes com dois e trés tocos para examinar o efeito do

nimero de tocos, sobre a largura da regiao de bloqueio ou antiressonéncia.

Transistor de toco duplo quantico

O desenho de um transistor de toco duplo é mostrado na Figura 4.14. A separagao
entre os tocos é representado pela letra S. Na Figura 4.15 é apresentado o resultado
da simulagao da condutancia. No mesmo grafico, estd superposta a condutancia do
transistor com um tnico toco para efeito de comparagcao.

Na simulacao, a separagao entre os tocos € S = 10nm. O resultado, apresentado na
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Figura 4.11: Conduténcia normalizada de um transistor de toco simples em funcao da

tensao de porta, Vp. Liyeo = 50nm, W = 10nm e E = 55,8meV. O comportamento
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Figura 4.12: Vista esquematica do transistor de toco quéintico de portas opostas.

figura, mostra que as regides de antiressonancia sao substituidas por antiressonancias
duplas. Aumentando-se a separacao S para 20nm, as antiressonancias duplas dao

lugar a regioes de bloqueio mais largas, como mostrado na Figura 4.16.

Transistor de toco triplo quéantico

Para um transistor de toco triplo quantico, cujo a vista esquematica é apresentada na
Figura 4.17, a regiao de bloqueio torna-se ainda mais larga. O resultado da simulagao
é apresentado na Figura 4.18, onde a separagao S é 18nm.

No toco triplo, aparecem trés antiressonincias proximas (tripleto). A posigio

dessas antiressonancias é fun¢do do afastamento entre os tocos.
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Figura 4.13: Condutéancia do transistor de toco quantico de portas opostas quantico
em funcao da tensao de porta Vp, Liy, = 50nm em ambos os lados.

4.5 Consideracoes finais

Com base nos resultados obtidos de simulacdo, propoe-se que o transistor de toco
quantico pode ter sua regiao de bloqueio ou antiressonancia alargada, se houver uso
de multiplos tocos, escolha adequada da separagao entre os tocos, escolha adequada

da largura do fio e uso de material de alto grau de cristalinidade.
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Figura 4.15: Condutancia de uma transistor toco duplo quéintico em funcao da tensao
de porta Vp, a separacao entre os tocos S é 10nm, L., = 50nm para ambos tocos.
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Figura 4.16: Condutancia de uma transistor de toco duplo quantico em fung¢ao da
tensao da porta Vp, a separacao entre os tocos S é 20nm, L., = 50nm para ambos
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Figura 4.17: Vista esquematica do transistor toco triplo quantico.
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Figura 4.18: Condutancia de uma transistor toco triplo quantico em funcao da tensao
de porta Vp, a separagao entre os tocos S é 18nm, Legupe = D0nm para os trés tocos.



Capitulo 5

Conclusoes e Trabalhos Futuros

Foi apresentado nesta dissertacao a analise numérica do transistor de toco quantico
usando o modelo “tight-binding” para o hamiltoniano que descreve o dispositivo e
o método iterativo para o calculo da funcao de Green. Para facilitar a entrada de
dados foi desenvolvida um programa para facilitar a entrada de dados associados a
geometrias complexas.

Nossos resultados foram apresentados para dimensoes particulares. No entanto,
foram apresentadas leis de transformacgoes que fazem com que esses resultados se-
jam aplicaveis a estruturas mesoscopicas de qualquer tamanho, desde que elas sejam
menores do que o caminho livre inelastico médio.

Dentre os dispositivos quanticos de interferéncia acreditamos que o transistor de
toco quantico seja 0 mais promissor, pois 0 mesmo possui uma geometria simples,
0 que é critico em dispositivos mesoscopicos devido a forte correlacdo existente en-
tre a geometria e caracteristicas elétricas dos mesmos. Os resultados demonstram
que o transistor de toco quéntico possui maximos e minimos da condutincia bem
definidos apenas quando ele transporta um tnico modo na sua estrutura, o que esta
em completa concordancia com a literatura disponivel. Propoe-se nesse trabalho que
seja utilizada uma geometria de multiplos tocos, para contornar o problema da regiao
estreita de antiressonancia observada no transistor de toco quantico simples. Os re-
sultados demonstram que realmente h4 um alargamento da regiao de bloqueio quando
se utiliza tocos duplos e triplos, o que pode ser facilitar a implementacao pratica deste
tipo de dispositivo.

Para a continucao desse trabalho, pode-se sugerir as seguintes atividades:

74
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Simular outros dispositivos quanticos de inferéncia, como o Mach-Zehnder eletrénico

ou o acoplador direcional, usando o algoritmo de calculo da condutéancia;

Considerar o efeito do espalhamento térmico nas simulagoes fazendo uso da

formula de Landauer generalizada para uma temperatura qualquer;

Considerar o efeito de campos magnéticos nas simulagoes fazendo uso de um

hamiltoniano apropriado;

Considerar o efeito da distribui¢ao de cargas fazendo com que o termo potencial

da equacao de Schrédinger dependa da equagao de Poisson;

O custo computacional do algoritmo de célculo da condutancia pode ser re-
duzido ainda mais na simulacdo de estruturas simples como um transistor de
miultiplos tocos, pois os fios podem ser particionados em regides em que a propa-

gacao é exatamente conhecida;

Desenvolver uma interface de entrada que seja capaz de ler arquivos BMP co-

loridos para facilitar a representacao de distribuicao de potencial mais complexa;
Expandir o algoritmo para problemas de geometria cilindrica;
Implementar um algoritmo 3D;

Acrescentar efeitos de temperatura.



Apéndice A

Programa do Calculo da Condutancia

A.1 Rotina principal

hototo ool oo oo Jo o oo o o oo To T o o o T T o T T T T oo oo oo oo o o o o o o o o o T T o T T T T o o o o o oo
% Programa calculo da condutancia de um fio quantico h
% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos h
Dol Tototo o foToTo o oo ToToTo o oo ToTo o o o ToTo 1o o Jo ToTo Jo o o ToFo o o To T o o o ToJo o o T To T o o To To Fo o o To T o o o o
Vconf = 1;

Ener= 1;

t=40.5285; %Inicializa os pardmetros da simulacgdo

a=0;

k=1;

ki=1;
while a<=b4 %Calcula a condutdncia do transistor enquanto
transistor ha voltagem da porta for menor que 54

camada = 1;

calculeGO;

camada = 2;

while camada < Lx
calculeGmaisi;
camada = camada + 1;

end
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camada = Lx;
GNmaisi;
condut;
a=a+0.5;
end yfaixa=0:0.5:a; »Traga o grafico com o resultado

plot(yfaixa,Cond,’r’)

A.2 Subrotina com o hamiltoniano do transistor

N= 30; % Comprimento
M=9; ’% Largura

7=
[+,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
0,0,0,0,0,0,0,0,0,;
0,0,0,0,0,0,0,0,0,;
0,0,0,0,0,0,0,0,0,;
0,0,0,0,0,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
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1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;
1,1,1,1,1,0,0,0,0,;

]
Lx=N;
Ly= M;
Del=8;

X=zeros(30,9) ;

for z=13:17,j=1:9;

X(z,j)=a./j; %Aplica uma voltagem que
end; %decai linearmente no estube

V=X+Z;

A.3 Subrotina para o calculo de (0|G°|0)

T loToToToTo e to o oo o ToToToTo o o o ol o ToToToTo o o o fo T To T o o o o o T To o o o o o o T To o o o o o o e T o o oo o
% Programa calculo da condutancia de um fio quantico b
% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos b
Dol Tototo o foToTo o oo ToToTo o oo ToTo o o o ToTo 1o o Jo ToTo Jo o o ToFo o o To T o o o ToJo o o T To T o o To To Fo o o To T o o o o

HO = zeros(M);
for j = 1:M,
HO(j,j)= V(camada,j) + 4xt; %Lé a primeira fatia

end; %do dispositivo e monta a matriz HO
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for j = 1:M-1,
HO(j,j+1)= -t;
HO(j+1,j)= -t;

end;

I= eye(M);
T= [(HO - EnerxI)/t -I;I zeros(M)]; % T equivale ao primeiro termo

»do membro direito da equagdo 2.46

[AV,D] = eig(T); %Calcula autovetores e autovalores
% D= autovalores

% AV= autovetores

Ud = zeros(M);
Ld = zeros(M);
Ue = zeros(M);

Le = zeros(M);

kd = 1;
ke = 1;
for i=1:2xM %Usa o critério mostrado na equagdo 2.49
if imag(D(i,i))== 0 hpara determinar a diregdo de propagagdo
if D(i,i)< 1

if D(i,i)> -1

Ld(kd,kd) = D(i,i);
Le(kd,kd) = 1/D(i,1i);
for jj=1:M
Ud(jj,kd) = AV(jj+M,1i);
Ue(jj,kd) = AV(jj,1);
end;
kd = kd + 1;
end;

end;
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end;
if imag(D(i,i)) > 0
Ld(kd,kd) = D(i,i);
Le(kd,kd) = conj(D(i,i));

for jj=1:M
Ud(jj,kd) = AV(jj+M,1i);
Ue(jj,kd) = AV(jj,i);
end;
kd = kd + 1;
end;

end;

ED = Ld; Condideal(ki) = trace(abs(ED~(2%N))); ki= ki + 1;
Hp =HO- t*(Ue*inv(Le)*inv(Ue));

G = inv(Ener*I - Hp);

iG = G;

A.4 Subrotina para o calculo de (fatia+ 1|GV®ie+1)]|0)

T hoToToToTo o to o oo o ToToTo o o o o oo o ToToToTo o o o o T To T o o o o o T To o o o o o o T T o o o o o T T T o o o o o
% Programa calculo da condutancia de um fio quantico A
% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos b
T loToToToTo oo o oo ToToToTo o o o oo o ToToToTo o o o o T To T o o o o o T To T o o o o o T To o o o o o o T T o o o o o

Hn = zeros(M);

for j = 1:M, %Monta a matriz Hn
Hn(j,j)= V(camada,j) + 4x*t;

end;

for j = 1:M-1,
Hn(j,j+1)= -t;
Hn(j+1,j)= -t;

end;
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G = inv(Ener*I - Hn - t*t*G); %Equivale a equagdo 2.95 do método iterativo

jG = -t*GxjG; %Equivale a equagdo 2.97 do método iterativo

A.5 Subrotina para o calculo de (N + 1|GV*10)

% Programa calculo da condutancia de um fio
% quantico

% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos

Hn = zeros(M);
for j = 1:M,
Hn(j,j)= V(camada,j) + 4xt;
end;
#Monta Hn
for j = 1:M-1,
Hn(j,j+1)= -t;
Hn(j+1,j)= -t;

end;

Hp = Hn - t*(Ud*Ld*inv(Ud)) ;

[ep}
1

inv(Ener*I - Hp - t*t*G);%Equivale a equagdo 2.95 do método iterativo

jG = -t*G*jG;%Equivale a equagdo 2.97 do método iterativo

A.6 Subrotina para o calculo de (N + 1|G"N*D0)

o toToTolo oo o 1o ToTo o oo o 1o T To o oo 1o 1o To o o o oo o 1o To o o o oo JoFo T o o o oo oo Fo T o o oo oo Fo T o oo
% Programa calculo da condutancia de um fio quantico h
% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos h
ToloToToTolo oo o o To oo o o o To o To o oo Fo o To o o o oo 1o 1o To T o o oo Fo oo o o o oo oo Fo o o oo oo o Fo T o oo
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Hn = zeros(M);
for j = 1:M,

Hn(j,j)= V(camada,j) + 4x*t;
end;

#Monta Hn

for j = 1:M-1,

Hn(j,j+1)= -t;

Hn(j+1,j)= -t;

end;

Hp = Hn - t*(Ud*Ld*inv(Ud)) ;

[ep}
I

inv(Ener*xI - Hp - t*t*G);%Equivale a equagdo 2.95 do método iterativo

jG = -t*GxjG;%Equivale a equagdo 2.97 do método iterativo

A.7 Subrotina para o calculo da condutancia

Dol Tototo o foToTo o oo ToTo 1o o oo ToTo 1o o o ToTo 1o o Jo To T Jo o o To 1o o o o Fo o o o ToJo o o o ToFo o o To To 1o o o To T o o o o
% Programa calculo da condutancia de um fio quantico b
% (c)1999-2000 Edval J. P. Santos A
T loToToToTo oo o oo o ToToTo o o o o oo o ToToToFo o o o o T To T o o o o o T To o o o o o o T T o o oo o o T T o o o o o

tr = -t*inv(Ud)*jG*Ud*(Le - Ld);
Cond(k)=0.0;
for z=1:M, for j=1:M JCalcula a condutdncia normalizada
%Usando a equagdo 1.15
Cond(k) = Cond(k) + abs(tr(z,j)*tr(z,j));
end;
end;

k =k + 1;



Apéndice B
Programa da Interface de Entrada

/* imatrix.c 1.0%/

/* Transforma imagem monocromdtica BMP em matrix de dados */
/* (c) 2003 - Alexandre Branco Guerra */

#include<stdio.h> /x Manipulagdo arq. em alto nivel */
#include<stdlib.h> /* ANSI C exit protdtipo */

#include<math.h> /* Arrendondar (funcao ceil)x*/

int main(int argc,char *argv[]) {
FILE *fp; /* Ponteiro para arquivo */
FILE *fptr;
int 1rg,lrgl,lrg2,1rg3,lrgs;
int alt,altl,alt2,alt3,alt4;
int offsetdados=62;
double compvarr,ajuste,Bmptam;
long int offset;
unsigned int mask;
int i,j,n,img,bit;
int aux[1000000];
int M[1000000] ;
int b,c;
int x,y,h;

int w;
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if (argc!=2)
{
printf ("\n\n\nFormato: %s nome_do_arquivo\n\n\n",argv[0]);
exit(1);
}
if ((fp=fopen(argv[i],"r"))==NULL)
{
printf("\n Nao posso abrir o arquivo %s. \n",argv[1]);
exit(1);
}
offset=18;
fseek (fp,offset,0);
lrgl=getc(fp); /* L& os 4 bytes de largura */
1lrg2=getc (fp) *256;
1lrg3=getc (fp) *256%256;
lrg4=getc (fp) *256*%256%256;
lrg=lrgl+lrg2+lrg3+lrg4;
fptr=fopen("ler.txt","w");
printf("\n A largura da imagem em pixels eh:%d \n",lrg);
fprintf (fptr,"\n A largura da imagem em pixels eh:%d \n",lrg);
altl=getc(fp); /* L& os 4 bytes de altura */
alt2=getc (fp)*256;
alt3=getc (fp) *256%256;
alt4=getc (fp) *256%256%256;
alt=altl+alt2+alt3+alt4;
printf("\n A altura da imagem em pixels eh: %d \n",alt);

fprintf (fptr,"\n A altura da imagem em pixels eh: ’%d \n",alt);

if ((1rgk32)!=0) /*Arquivos BMP s&do quardados de modo que as */
ajuste=(ceil(1lrg/32)+1); /* as linhas de varredura s&o multiplas de */
else

ajuste=(ceil(lrg/32)); /* 4 bytes */
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compvarr=ajuste*32; /* ceil retorna um double */
/* e a entrada de ceil deve ser um double */
/* dai o ajustex/
printf("\n O comprimento de cada
linha armazenada no disco tem:%1f bytes\n",compvarr/8);
fprintf (fptr,"\n 0 comprimento

de cada linha armazenada no disco tem:%1f bytes\n",compvarr/8);

Bmptam=compvarr*alt/8;

printf("\n 0 campo de dados de imagem tem:%1f bytes\n",Bmptam);
fprintf (fptr,"\n 0 campo de dados de imagem tem:%1lf bytes\n",Bmptam);
printf("\n 0 offset de dados eh %d bytes\n\n\n",offsetdados);

fprintf (fptr,"\n 0 offset de dados eh %d bytes\n\n",offsetdados);
n=1;

b=0;

printf("\n\n Os pixes lidos sao(com btis em excesso) \n\n");

fprintf (fptr,"\n\n Os pixes lidos sao(com bits em excesso) \n\n");
fseek(fp,offsetdados,0); /* aponta para dados de imagemx/
while(n<=alt){

n++;
i=1;

while (i<=(compvarr/8)) {

i++;
mask=0x80; /* mascara para leitura dos dados */
img=getc (fp); /* A linha inferior da imagem eh */

for(j=0;j<8;j++) { /* a primeira varrida da esq para dirx*/
bit=(mask & img) 7 1:0;

printf ("%d",bit);

fprintf (fptr,"%d",bit);

aux[b]l=bit;

mask >>=1;



b++;

printf("\n");
fprintf (fptr,"\n");
}
b=0;
if ((1rgh32)==0)
for (n=1;n<=(lrg*alt) ;n++)
{M[b]l=aux[b];
b++;
}
else
{y=0;
h=0;
while (h<=(alt-1)){
x=0;
n=0;
while (n<=1lrg){
n++;
Mlyl=aux[((int) compvarr) *h+x] ;

X++;

} /* Descarta bits em excesso */

printf("\n A matriz eh \n\n");
fprintf (fptr,"\n A matriz eh \n\n");
b=0;
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for (n=1;n<=(alt);n++)
{

for (x=1;x<=lrg;x++)
{c=M[b];

printf ("%d",c);
fprintf (fptr,"%d",c);
b++;
}

printf("\n");
fprintf (fptr,"\n");
}

fclose(fptr);
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