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Capitulo I

1 Introduccion

Este trabajo tiene como objetivo el desarrollo de nuevas herramientas y mod-
elos que nos permitirdn analizar propiedades dindmicas en el transporte de
electrones que se manifiestan en la conductancia de nanohilos ferromagnéti-
cos. Estas herramientas no son particulares de los sistemas ferromagnéticos,
sino que encuentran aplicaciones en problemas de dindmica cudntica en gen-
eral, como asi también en problemas de transporte y dindmica decoherente.

Vamos a explorar algunos fenémenos que se dan en estos metales ferro-
magnéticos, en especial, los relacionados con la dependencia del espin de la
conductancia. Desde el descubrimiento de la magnetorresistencia gigante por
el grupo de Fert [F08], estos sistemas han generado un gran interés debido a
sus novedosas propiedades magnéticas y la posibilidad de hacer interactuar al
espin del electrén con su campo magnético local incluyéndolo como un nuevo
ingrediente en el transporte electrénico. En particular, el transporte a través
de regiones donde se extienden paredes de dominio estd en actual efervescen-
cia por sus potenciales aplicaciones que emergen del control de las paredes de
dominio: Se pueden lograr campos locales controlables por corrientes y lo-
grar la movilidad de las paredes por medio corrientes electrica. [PhysKN10].
También es posible lograr una inversién en la magnetizacién transversal en
una pared de dominio mediante pulsos controlados de corriente, efecto que
aun no pudo sido explicado con las teorfas actuales[PhysKO08].

Por otro lado, no podemos ignorar los fenémenos producidos por el ambi-
ente y los efectos térmicos en los materiales. El principal efecto que introduce
la temperatura es la decoherencia, ya que a través de esta modifica sustancial-
mente las propiedades de transporte [CBMP10]. Esto nos lleva a buscar una
descripcion del problema que incorpore este nuevo elemento de la fisica, la
decoherencia. Pensamos que una descripcién del problema que incorpore este
ingrediente nos acercard més a los resultados experimentales, en particular a
los experimentos locales [FFVUH10].

En el segundo capitulo, introducimos algunos conceptos relevantes para el
andlisis de la conductancia en los materiales ferromagnéticos. Se describe a la
estructura de dominios de estos materiales. Se tratara las bandas electrénicas
mediante el modelo de dos bandas, para hallar el Hamiltoniano que gobierna
a este sistema. Se discuten las formas de las paredes de dominio que se
presentan en la naturaleza y modelos para su manifestacién en la dindmica
cudntica. En particular se introduce el modelo semi-fenomenolégico de dos
resistores desarrollado por Falloon et al [FJWS04, FJWS06, Fall06] cuyo
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ingrediente central son las transmitancias cudnticas que estudiamos en esta
tesis.

En el tercer capitulo se introduce el modelo de enlaces fuertes (Tight Bind-
ing) para tratar al nanohilo. Se discuten los regimenes balistico y dispersivo
para la transmitancia, que aparecen cuando la componente de la energia de
Fermi a lo largo del nanohilo ferromagnético es mucho mayor y del orden
que la energia Zeeman respectivamente. Vamos a utilizar las funciones de
Green para calcular las transmitancias del nanohilo en ambos regimenes, re-
obteniendo los resultados de [GWJS04], en el caso dispersivo. Se discuten
algunos resultados de interés: Polarizacién y Oscilaciones.

En el cuarto capitulo, se introduce el modelo para analizar la dindmica
cudntica del sistema usando la expansion de Trotter-Suzuki. Luego de la
presentacion del modelo se lo evalia en sistemas familiares, tales como un
dimero y la doble barrera con un sitio resonante. Usando este tltimo presen-
tamos las trayectorias espacio-temporales de la particula. Se evalia el régi-
men de validez de la transmitancia medida con el modelo dindmico frente a la
transmitancia obtenida por las funciones de Green. Se propone y evaliia un
método mads eficiente para medir la transmitancia, las regiones de absorcion.
Por 1ltimo se procede a la reobtencién de las transmitancias en funcién del
largo de la barrera, con sus oscilaciones.

En el quinto capitulo, se presentan las bases de un modelo dindmico
que incorpora la decoherencia a la evolucién cuédntica de una particula. Este
puede considerarse como una versién dindmica del modelo D “Amato-Pastawski
[DP90] para el transporte decoherente pero también puede verse como una
variante "ad-hoc" del modelo de saltos cudnticos desarrollado por Carmichel
[Car89| para 6ptica cudntica. Se evalda en diferentes sistemas ya conocidos.

En el sexto capitulo presentamos algunos resultados que obtuvimos en
el tratamiento decoherente de la conductancia cudntica mediante el Modelo
Dindmico para la Decoherencia.

Por tltimo, se presentan én Apéndices los calculos que complementan el
desarrollo del trabajo pero que no hacen la escencia del mismo.



Capitulo 11

2 Transporte en Metales Ferromagnéticos

Los electrones que se encuentran dentro de un material ferromagnético con-
tribuyen de forma directa o indirecta al transporte electrénico que en ellos
se produce. El efecto de las paredes de dominio sobre el mismo no puede
ser despreciado y afecta al transporte electrénico aprovechando su propiedad
cudntica del espin.

Vamos a ver, en este capitulo, algunas caracteristicas escenciales de estos
sistemas y analizaremos el impacto sobre la conductancia desde el punto de
vista de la Mecdnica Cudntica.

2.1 Paredes de dominio

Los materiales ferromagnéticos son tipicamente aquellos formados por los
elementos de transicién, donde la capa d no estd completa. Esto le confiere
un momento magnético neto a cada una de sus moléculas. Estas, a causa del
principio de exclusién de Pauli, alinean sus momentos magnéticos unas con
otras, y debido a las interacciones dipolares forman regiones donde hay una
magnetizacion colectiva definida, que llamaremos dominios magnéticos o
simplemente dominios.

Los dominios no tienen siempre la misma direcciéon. En general, una
muestra de un material ferromagnético presenta dominios en diferentes di-
recciones, donde dominios adyacentes comunmente tienen su magnetizacion
opuesta, o formando dngulos de 90°. Estas estructuras consiguen minimizar
la energfa libre del material.

Las zonas o fronteras que separan dominios son llamadas paredes de
dominio. La magnetizacién rota gradualmente a través de la pared hasta
orientarse en el sentido del dominio que tenga en contacto. Para hierro, por
ejemplo, cubren hasta trescientos dtomos. Los desplazamientos angulares
mas usuales son de 90° 6 180°.

Dependiendo de la geometria del sistema, las paredes de dominio més con-
venientes pueden ser diferentes. En muestras volumétricas, la configuracion
de mds baja energia son las paredes de Bloch, en las que la magnetizacion
rota en el plano definido por la pared de dominio.

En sistemas de dimensién menor, las paredes de Bloch dejan de ser las
mas convenientes. Las paredes de dominio més usuales para estos casos son
las de Néel y las "head to head" (cabeza a cabeza). En la figura 2 se muestra



Figura 1: Vectores de magnetizacién en la pared de dominio en un plano
paralelo al de la interfase.

un esquema que las representa. En ambas la magnetizacién rota en el plano
perpendicular a la pared.

a) Pared de Néel

b) Pared "Head to Head"™
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Figura 2: Vectores de magnetizacién en el plano que contiene al nanohilo,
perpendicular al plano de la interfase.

En este trabajo se pretende estudiar algunas propiedades de la trans-
misién de las corrientes de electrones considerando sus interacciones con los
campos magnéticos presentes en una muestra de un material ferromagnético.
En particular estamos interesados en sistemas cuyas magnitudes transver-
sales son mucho menores a las longitudinales, por lo que las primeras pueden
ser despreciadas.

Es necesario entender algunas caracteristicas de estos materiales, princi-
palmente las vinculadas con la conduccion electrénica. Un buen punto de par-
tida es estudiar su estructura electréonica o estructura de bandas. La estruc-
tura electrénica de los metales ferromagnéticos suele ser bastante complicada
por lo que vamos a introducir un modelo simple, que tome los ingredientes



de la fisica relevantes en el problema. La descripcién del modelo adoptado
se encuentra muy apegada a la hallada en la tesis de Peter Falloon[Fall06],
introducido por Mott para hierro, cobalto y niquel.

2.2 Modelo de dos Bandas o Modelo S-D

En el modelo sd, la estructura electrénica comprende estas dos bandas, la s
y la d. A las bandas d se las representa por una banda semi-eliptica, con de-
pendencia del espin. Tipicamente son muy angostas en energfa, por lo cual
los electrones d tiene con una gran masa efectiva. Esta tltima propiedad
determina que su contribucién al transporte no es directamente relevante.
La caracteristica importante de la banda d, es que, para un mismo eje de
cuantizacion, las sub-bandas que la componen tienen un diferente niimero de
estados ocupados. Esto genera un momento magnético neto en el ferromag-
neto, M , como se muestra en la figura 3.

La banda s, por otro lado, también puede ser representada por una es-
tructura parabdlica simple, con pequena masa efectiva, y son estos electrones
los que contribuyen significativamente al transporte.

La interaccién de intercambio entre electrones en las bandas s y d da
lugar al campo Hsd que actia sobre los electrones s y es paralelo a M. La
estructura de bandas es ilustrada esquematicamente en la figura 3.

t

Mayoritario , Minoritario
M (7) 1

Ey

Figura 3: Se muestran las bandas s, esquematizada con una pardbola, y las
d, con forma semieliptica, dependientes del espin del electrén. Las bandas
d se extiende sobre la energia de Fermi generando un nimero diferente de
estados ocupados para cada orientacién del espin y generando de esta forma
un momento magnético neto M en el material.



2.3 Hamiltoniano de los electrones de conduccién

Como vimos, los electrones que van a contribuir a la conduccién eléctrica
son los que se encuentran en la banda s. El momento magnético de estos
electrones es [i = pp.0 donde 5 es el magnetén de Bohr y & es el operador
de espin de Pauli, el cual interacciona con el campo H presente en la muestra.
H esté compuesto de dos términos:

]—_j - ]—_jsd + ]—_jdip

Por un lado, el Hamiltoniano H,4, que es el campo efectivo producido por
la interaccién de intercambio con los electrones de la banda d, mientras que
H i, es el campo magnético dipolar.

La energia de interaccién entre los electrones s y el campo efectivo es

V=V + Vaip = —fi- <ﬁsd + ﬁdip) = —lp0 - (ﬁsd + ﬁdip)

g 7 — Hs + H 4 . . . .
Definamos [ = f(7) = M; es la direccién de la magnetizacién

‘]—_jsd + ]—_jdip

en la muestra y A = up. ‘ﬁsd + ﬁdip
Entonces el Hamiltoniano total para los electrones de conduccién viene
dado por

h? =
H=—-——V’+AGd- f
2m

La direccién de la magnetizaciéon f define las caracteristicas escenciales de
la interaccién con los electrones s que eventualmente produce una rotacién
del espin. En cada punto del espacio traza un campo Zeeman local que define
un eje de cuantizacién local.

2.4 Modelo de Dos Resistores para una pared de Do-
minio
El modelo de dos resistores original fue introducido por Valet y Fert para
describir el fenémeno de Magnetoresistencia Gigante observado en el grupo
de Fert [BF88],[VF93]. Esta descripcién simplificada de la compleja situacion
fuera de equilibrio involucrada, considera una pared abrupta entre dos do-
minios magnéticos que pueden estar alineados u opuestos segin cierto campo
de control. Se busca la descripcién de la magnetoconductancia de acuerdo

con esta alineacién y para ello se tiene en cuenta que la conductividad en
los electrones s es distinta segiin sean mayoritarios o minoritarios. Esto es



Figura 4: "Circuito modelo para la pared de dominio: La pared de do-
minio es un circuito de cuatro terminales conectado a las resistencias espin-
dependientes R;(i = 1,2, 3,4), que representa el transporte espin-dependiente
sobre una longitud [s;; a cada lado de la pared. Las resistencias [?;, r repre-
sentan la resistencia del resto del cable, en que los canales up y down estan
en equilibrio y que por lo tanto no contribuyen a la conductancia." ([Fall06))

debido a la distinta densidad de estados de los centros magnéticos, los elec-
trones d. Asi, dentro de una longitud /,; de la frontera, la resistencia que
resulta de un andlisis semiclésico de la ecuacion de Boltzmann es:

, o h ésd
Ho = €2 N, (,

donde h y e son las constantes de Planck y la carga electrénica respectiva-
mente, NN, el nimero de estados disponibles para el transporte (canales) y ¢,
es el camino libre medio entre colisiones que conservan espin (fonones,desorden)
pero que randomizan la fase y muy principalmente la hibridizacién de la
banda d del mismo espin. La resistencia se evalia con la la férmula de Drude
para un segmento de longitud /,; determinada por las colisiones que relajan
el espin (spin-6rbita, magnones, impurezas magnéticas, etc). El punto cru-
cial es la dependencia de /, en la densidad de estados d a través de la Regla
de Oro de Fermi. La magnitud ¢, se obtiene a partir de ¢, = vp,7, donde
vrs es la velocidad de Fermi de los electrones s y 7, es el tiempo de vida
media. Este tltimo presenta una dependencia con la densidad de estados de
la banda d segin la relacién

— =Vl N
donde V, es el pardmetro cinético de los electrones s y N, es la densidad de
estados de los electrones d.

Al considerar una pared de dominio de espesor finito L, Falloon y colabo-
radores introdujeron los efectos cudnticos en esta regién mediante un célculo
de transmitacias a través de la pared. Para ello se debe adoptar un modelo
"microscopico” que permita evaluar dichas transmitancias. A partir de estas
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se obtienen las conductancias mediante la formulaciéon de Landauer-Biittiker
en un sistema multi-terminal que se explicard en el capitulo cinco.

Segiin Landauer [IL99] una conductancia (RRL)flentre dos canales cudn-
ticos L y R es proporcional a la transmitancia cudntica

1 e?
Rag 0

Es precisamente esta conductancia elemental la que genera, mediante un
laborioso trabajo [KMK81], la expresién macroscépica mostrada mas arriba.

En este contexto, buscamos evaluar y entender en detalle las transmi-
tancias a través de la pared de dominio. Asimismo, si se logra un formal-
ismo cudntico que incluya también los procesos decoherentes, en principio
serfa posible lograr una descripcién unificada para toda la zona préxima a
la pared de dominio que vaya desde la resistencia normal para dominios ori-
entados (que se obtiene cuando L es muy grande) a la magnetoresistencia
gigante obtenida como limite de paredes de dominio abruptas (L = 0).

2.5 Descripcién Microscépica de la Pared de Dominio

Utilizaremos un sistema relativamente simple en geometria para extraer re-
sultados fisicamente relevantes sin complejidad innecesaria. Nuestro sistema
serd un ferromagneto unidimensional que presenta una pared de dominio.
Puede pensarse que la magnetizacién es una funcién sélo de la coordenada
de avance z, f(7) = f(z), sin pérdida de generalidad por tratarse de esta
geometria particular. Es decir, f s6lo depende de la posicién a lo largo del
nanohilo ferromagnético.

Figura 5: Esquema de la pared de dominio como barrera de potencial de
longitud efectiva L en el nanohilo ferromagnético. Se nombraran a los estados
de acuerdo a su orientacién paralela(]) o antiparalela(|) respecto al campo
en z = —oQ.



En particular, se desea estudiar la conduccién en una regiéon cuya mag-
netizacioén esta modelada por las formas funcionales

- 1
f(2) = | a——>5<,0,tanh <i> ,  para paredes "head to head"
cos h (—) L
L
y
1

f(z) = | tanh (%) 0, « paredes de Néel

cos h <i> ’

L
donde « es un pardmetro de anisotropia y L es la longitud caracteristica de
la pared de dominio.

La primera forma funcional, describe una pared de dominio "head to
head", con una magnetizacién inicial apuntando hacia los z positivos y rota
hasta tomar una orientacién completamente opuesta. La segunda, describe
una pared de Néel, en la que la magnetizacién rota segiin avanza la coorde-
nada z, pero la direccién del vector cambia de —x a x, como podemos ver en
la figura 2.

—1
Para ambas paredes de dominio, el término « <cosh (%)) es el re-

sponsable de las propiedades de la rotacién de la magnetizacion, generando
diferentes situaciones segiin sea el valor del pardametro . Por ejemplo, si
a = 1, la norma de f es constante en el espacio, es decir, la magnetizacién
simplemente rota 180° entre los extremos del nanohilo. Si « # 1, estamos en
un caso anisotrépico, en el que la magnetizaciéon rota cambiando su intensi-
dad. Es un caso mds general, que contiene al anterior.

El eje de cuantizacién quedard definido por la direccién de la magneti-
zacién en los dominios. Los estados serdn llamados de acuerdo a su posicion
en z = —o0. Es decir, si tenemos un estado definido en la base {|z, 1) , |z, |) },
designaremos por |1) al estado paralelo al campo y por |]) al antiparalelo,
en z = —oQ.

2.6 Las ecuaciones de Cabrera-Falicov

Si escribimos la funcion de onda spinorial en la base up-down

0 (2)) = ur (2) |2, 1) +uy (2) |2, 1)



donde los estados |T) y |]) ya fueron definidos como la orientacién de es-
pin paralela y antiparalela al campo de magnetizacion local en z = —o0,
respectivamente.

Sabiendo que podemos escribir la forma del vector direccién de la mag-
netizacion local, sin pérdida de generalidad, de esta forma

.]?: .]?(Z) = (fIBan fZ)

entonces la ecuacién de autovalores para el Hamiltoniano queda [CF74]

(—ﬁ—Qd—2+A.5.f— 5> lp(2)) =0

donde ¢ es la energia, & es el vector de las matrices de Pauli. Esto da como
resultado una variante de las ecuaciones de Bogoliubov-De Gennes, usadas

en superconductividad:
h? d2

52l + Afur —eup = —Afuy
2m dz Paredes "Head to Head"

———u; — Afu, —eu; = —Afuy

para las paredes tipo "head to head", que tienen su eje de cuantizacién

en la direccién z, o para las paredes de Néel, con eje de cuantizacién en la
direccién ,

K% d2
—5, 12 2uT+Af$uT—5uT:—Afzul )
h@ d% Paredes de Néel
o g T Afpup —eup = =Afup

Analizemos las ecuaciones recordando la forma del vector magnetizacion
para cada tipo de pared de dominio. Notemos que el término proporcional

z
a tanh (Z)’ en ambos casos, estd tomando el papel de energia potencial, y

por su forma, define una barrera de potencial para los electrones. El otro
2\ —1
término, proporcional a (cos h (— ) es la amplitud de rotacién del espinor

determinando la capacidad de rotacién del espin de los electrones.

2.7 Foérmula de Landau-Zener

Como dijimos antes, el término que corresponde a la magnetizaciéon en la
direccién de cuantizacién, f, para las paredes "head to head" y f, para
las de Néel, contribuye de tal forma que genera un desdoblamiento en la
energfa "potencial" de cada estado. Al variar su valor en cada punto del
espacio, esta cantidad serd la responsable de definir una barrera de potencial
en la regiéon donde se encuentra la pared de dominio. Para cada estado

10



/< DIABATICO
Estado _-" (répido)

I
7

Inicial Sl ADIABATICO

s NG e,

Figura 6: En el cruce evitado, una transmicién adiabdtica nos asegura que el
estado final serd el ||), mientras que en un pasaje diabético la probabilidad
de terminar en el estado |T) es mds alta, si el estado inicial es el |T).

toma un valor diferente, como se muestra en la figura 6. En la regién central
donde se encuentra la barrera, las energias de cada estado presentan un cruce,
que debido al efecto de la interaccién no diagonal que mezcla proyeccién de
espines (f, en paredes de Neel y f, en Head to Head), resulta en un cruce
evitado.

Como es sabido, las transiciones dindmicas en estos sistemas viene de-
scripta por la férmula de Landau-Zener.

T = exp —27r—|v1’2|2
f h(dE/dt)

donde para nuestro problema

dE _ (dE\ (d¢) _ A
at  \dg/)\at) L7

De acuerdo a la taza de cambio en energia sitio a sitio, comparada con
la velocidad de los portadores y el valor de la amplitud de rotacién del es-
pin, seremos capaces de identificar un régimen adiabdtico, donde el electrén
experimenta una rotacion de espin gradual a lo largo de toda la pared de
dominio, o un régimen diabdtico en el que el pasaje rdapido evita la rotacion
del espin. Esperarfamos que en el primer régimen el espin permanezca en
la orientacion inicial, es decir, paralela o antiparalela al campo de magneti-
zacion del dominio inicial. Por el contrario, si el cambio de la orientacién
de la magnetizacion es realizado en forma abrupta, esperarfamos que haya
reflexiones significativas y una minima rotacién entre los estados.

Como vimos, hay una regién dentro de la pared de dominio en que las
energias de los estados paralelo y antiparalelo se encuentran casi degeneradas.
Vamos a discutir la fisica involucrada considerando que en las ecuaciones no
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tenemos un término cinético. En esta region, precisamente el término que
domina la rotacién entre los estados, debido a su forma, toma su valor mas
alto. Recordemos que en las ecuaciones este término es proporcional a f,
para paredes "head to head" o a f. en paredes de Néel y tiene la forma

Z\\ ! ., .
(cosh (Z)) (entonces esperarfamos que la rotacién se manifieste como

oscilaciones en la probabilidad de ocupacién de ambos estados, como ocurre
en sistemas de dos niveles). El estado final serd funcién del tiempo que dure
la interaccion. Si el tiempo dentro de la barrera es igual al de un periodo de
la oscilacién, el estado final tendra mayor probabilidad de ser el inicial. Por
lo tanto, pensamos que estas son oscilaciones de Rabi.

2.8 Paredes de dominio en nanohilos

Hemos visto antes que las paredes de dominio mds frecuentes en sistemas
unidimensionales son las paredes de Néel y las "head-to-head". Ahora que
hemos incorporado nuevos elementos a la descripcién de estos sistemas 1D
estamos en condiciones de analizar la dependencia de la rotacién de la mag-
netizacién, o del pardmetro de anisotropia «, dentro de la barrera con la
forma de la pared de dominio.

b)

Figura 7: Se esquematiza la interaccién dipolar entre las moléculas magnéti-
cas en el nanohilo representadas por loops de corriente. Por la disposicién
geométrica se reconocen dos situaciones: a) el campo dipolar fortalece al
campo local. b) el campo dipolar reduce la intensidad del campo local
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Para entender al campo total dentro del nanohilo, es necesario analizarlo
con una visiéon microscépica. Usaremos un modelo simple en el que vemos a
cada molécula ferromagnética como un loop de corriente, representado en la
figura 7.

En la figura 7a) las moléculas magnéticas del nanohilo se orientan de
forma tal que el campo dipolar fortalece al campo magnético local. En 7b)
ocurre el caso contrario, donde el campo dipolar apunta en direccién contraria
al campo producido por la molécula.

La pregunta que queremos responder es como afecta esto al campo mag-
nético local. Consideremos primero las paredes de dominio con estructura
"head-to-head". En estas, los dipolos magnéticos en los dominios se orien-
tan de forma tal que el momento magnético que genera cada uno de ellos
fortalece a la magnetizacién neta, como se muestra en 7a). Dentro de la
pared de dominio la situacién se revierte, ya que el campo dipolar no fa-
vorece la magnetizacion local. Si hacemos un grafico en el que representamos
el campo magnético producido por los dipolos en cada punto del espacio, que
consideramos como un campo Zeeman local, se ve que en la regién donde
se encuentra la barrera el campo local presenta una intensidad menor que el
desdoblamiento de energfa fuera de la misma, como se muestra en la figura

8a).

YA A A N
~SN\ A

YR 1 A
N T~

T T
0 0

Campo Zeeman local
Campo Zeeman local

Posicion z Posicion z

Figura 8: Se muestra el campo Zeeman efectivo experimentado por los elec-
trones de la banda s en cada punto del espacio.

Analicemos ahora el caso de las paredes de Néel. En estas paredes, los
dipolos se reorientan hacia una configuracién que aumenterd el campo local
dentro de la pared de dominio con respecto al valor que tiene en sus dominios.
Ocurre asf porque en los dominios la interaccién dipolar contribuye negativa-
mente al valor de la magnetizacién local como podemos ver en la figura 7b),
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mientras que en el interior de la barrera ocurre el caso contrario. Entonces
el campo Zeeman local es mayor en el interior de la pared de dominio, como
se muestra en 8b).

Concluimos que el pardmetro de anisotropia a, tomard valores diferentes
en ambos casos. Para las paredes "head to head" a < 1 mientras que en las
de Néel a > 1.
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Capitulo III

3 'Transporte Coherente

Nos encontramos interesados en hallar propiedades caracteristicas del trans-
porte electrénico en este sistema, como por ejemplo la transmitancia total, o
la transmitancia dependiente de la polarizacion del espin de inyeccién. Tam-
bién se busca analizar las propiedades del transporte en dos regimenes: el
régimen balistico, en que los electrones atraviesan la barrera con la maxima
velocidad, y el régimen dispersivo, donde los portadores tienen poca energia
cinética.

3.1 Funciones de Green y férmula de Landauer

El grupo de Cérdoba, tiene amplia experiencia en lo que concierne al tratamiento
de problemas de transporte en sistemas mesoscopicos. Una de las herramien-
tas con la que nos hemos valido para el estudio de estas propiedades son las
Funciones de Green.

Si consideramos al espacio en forma discreta, igual que una red cristalina,
en un modelo llamado modelo Tight Binding, que también puede verse como
la representacion de la ecuacion en términos de diferencias finitas. El Hamil-
toniano se convierte en un operador de forma matricial, donde las compo-
nentes diagonales representan la energia de cada sitio de red, y los elementos
fuera de la diagonal, el "hopping", representan la amplitud de salto entre
sitios. La funcién de onda se vuelve un vector donde cada componente rep-
resenta la amplitud de probabilidad de encontrar a la particula en el sitio.
En este modelo definimos a la Funcién de Green Retardada G como:

(e +in)I-H]G" =1

Resolviendo esta ecuacién matricial podemos hallar G [PMO1].

Un paso crucial en este tratamiento es que si bien trabajamos con el
Hamiltoniano de una porcién finita que denominamos nuestro sistema (por
ejemplo la pared de dominio y cierta porcién alrededor de esta), es posible
describir su interaccion con el resto del ambiente (resto del nanohilo y con-
tactos con las fuentes de corriente) a través de un procedimiento exacto de
renormalizacién. Mediante este procedimiento podemos completar el Hamil-
toniano Hy del sistema aislado, con la energia de renormalizacion ¥ que da
cuenta por la parte externa no incluida en Hy.

H=H,+X
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donde
Y=A-1l

su componente real describe un "corrimiento" de los niveles de energia mien-
tras que las componentes imaginarias describen el "escape" o "decaimiento"
de los estados por interaccién con el ambiente. En general el problema se
vuelve no-lineal ya que A y I son funciones de ¢, la energfa investigada, pero
existen expresiones analiticas que son exactas para describir ciertos modelos
simples.

En presencia de contactos descriptos por conductores ideales, la Férmula
de Fisher-Lee [PMO01] nos permite relacionar la transmitancia entre esos dos
cables L y R, que se conectan a través del sistema caracterizado por Gf? R
se define:

T(e) = 2T (e) |GE 5| 2Tk (e)

donde I';, y I'g son las partes imaginarias de la correccién a la energia de
sitio por el efecto de la conexién con los cables (Ver Apéndice B).

3.2 Modelo Tight Binding para la Pared de Dominio

Queremos representar nuestro sistema en un modelo Tight Binding. Si con-
sideramos el espacio en forma discreta, con un parametro de red a entre sitios
consecutivos, en general puede ser diferente a la separacién interatémica, la
posicién a lo largo del eje z serd z = n.a, donde n serd llamado "indice de
sitio". De esta forma, la operaciéon de derivar se realiza tomando diferencias
finitas, como vimos antes.

Denotemos a u(z = m.a) = u™, f(z = m.a) = f™. Luego, las ecuaciones
anteriores se escriben:

ﬁ2
m+1 m m—1 m ,,m mo__ m ,,m
_2m2a2 [uT — 2uf" + uy | +Af alt —eul = —Af"ul
I
m~+1 m m—1 m ,,m mo__ m ,m
—5 [ui = 2u" + u } —Afral — e = —Af"uf
2
SiV = 2oz Y considerando que la energia potencial estd definida a
ma

menos de una constante, podemos absorber en la energia de sitio (energia
potencial), el término 2.V.u™ en ambas ecuaciones resultando:

+1 -1 _
—Voaul 1 + (Af =) ult = Vi T —Afrul
V"™ = (Af o) ul = V™ = =Afr
Como vemos, ahora se tienen dos ecuaciones con dos autofunciones difer-
entes: la que representa a los estados con orientaciéon de espin paralelo al
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Vy

Figura 9: Representacién de las ecuaciones en el modelo Tight Binding en el
que cada cadena representa un estado de espin, formando una escalera. V es
el pardmetro de salto del sistema, V} representa la amplitud de rotacién del
espin, L es la longitud efectiva de la pared de dominio.

campo, es decir uy, y la que representa a los estados antiparalelos al campo,
los u;. En nuestra representacién Tight Binding, cada uno quedard dis-
cretizado espacialmente, formando una cadena. También, debido a la am-
plitud de rotaciéon que mezcla los estados u; y v, ambas cadenas estaran
vinculadas entre sf por un parametro de salto que da cuenta de la rotacion
del espin a lo largo de la barrera.

Una gran ventaja que presentan los sistemas Tight Binding es que pueden
ser esquematizados en diagramas de sitios. Nuestro sistema en esta forma
grafica luce como una escalera.

La cadena superior representa los sitios espaciales del estado u| o "down",
y la inferior, los u; o "up". Las lineas horizontales son el pardmetro de salto
V', y las verticales representan la interaccién que mezcla los estados up y
down.

Como se nombré anteriormente, estamos interesados en el célculo de la
transmitancia a través de este sistema utilizando las Funciones de Green.
Para encontrarlas, necesitaremos describir al Hamiltoniano del sistema en
forma matricial.

Para empezar, pensaremos en cada dimero vertical como un pequeno
bloque caracterizado por el indice de sitio. Cada bloque se encuentra conec-
tado a sus vecinos, por izquierda y derecha. Si definimos una base, llamada
base de sitios, de la siguiente forma, entonces el Hamiltoniano se escribe:
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ul E', -V, =V 0 0 0
ut -V, E'Y, 0 -V 0 0

T T
uh -V 0 E -v, -v 0

p— H:

¥ ug 0o -V -V, Ef 0 -V
ul o 0 -V 0 E -V
: o 0 0 -V -V, E

donde V' es el hopping del sistema, EZT b representa la energfa en el sitio ¢
para el estado |T) 6 |]), y V, la interaccién de mezcla entre ambos estados.
Nétese la naturaleza tridiagonal en bloques de la matriz H.

3.3 Calculo de la transmitancia en el régimen coher-
ente

En este capitulo nos enfocaremos en entender el comportamiento del trans-
porte a través del nanohilo ferromagnético en el régimen de una pared de
dominio donde los efectos del ambiente pueden ser despreciados. Para ello
se dard una explicacién de las herramientas tedricas utilizadas para el cél-
culo de magnitudes relevantes para el transporte electrénico, tales como la
transmitancia.

3.3.1 Reégimen Dispersivo

El cédlculo de las transmitancias en este régimen fue estudiado con anteri-
oridad en [GWJS04] implementando el método desarrollado en [PMO1]. En
este trabajo se considera el transporte a través de hilos ferromagnéticos de
seccién finita. La transmitancia se ve descompuesta en canales paralelos y
ortogonales a la direcciéon de avance de la pared de dominio.

La energia total de una particula, viene dada por

EFZEH—I—EJ_

donde E es la energia en los canales ortogonales y £ la de los paralelos.
Debido a que las rotaciones en el espin se dan en la direccién paralela, la
energia que nos interesa considerar es

EZE”:EF—EJ_
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Figura 10: Se muestra la transmitancia total 7', en caso de una corriente de
espin incidente polarizada en el estado |1). 71T y T'' denotan la transmi-
tancia desde el estado |1) hacia el |T) o ||) respectivamente. Tres casos son
presentados, una pared de Néel (o > 1), una "head to head" (o < 1) y una
isotropica (a = 1).

De esta forma, se reduce el problema a un caso unidimensional con una
particula con energia €, cuyo valor es menor a la energia de Fermi total y
tipicamente € ~ A.

Utilizando el método de las funciones de Green de [PMO1] calculamos la
transmitancia en funcién de la energia, con todos los demds parametros fijos.

Nuestros resultados coinciden con los hallados en [GWJS04] para el caso
a=1.

Recordemos que habfamos nombrado a los estados paralelo (|T)) y an-
tiparalelo (||)) segiin su orientacién en z = —oo. En la figura 10 se grafica la
transmitancia total y las transmitancias dependientes de la orientacién del
espin en el nanohilo en funcién de la energifa. Notemos que en todos los casos
la transmitancia total toma valores pequenos si la energia es menor a A.
Principalmente en el caso V,, < A decae dramdticamente hasta valores muy
pequenos. En el caso contrario, V, > A, el valor es pequeno. Si analizamos
las transmitancias dependientes del espin después de la barrera, vemos que
T'T es no nula sélo en caso que €; > A y no presenta variaciones significa-
tivas segtn el tipo de pared en cuestién. T'! presenta un comportamiento
creciente en forma lineal segiin aumenta la energia hasta el punto en que
g5 = A. Superado ese valor, presenta un decaimiento hasta cero.

Podemos aprovechar esta propiedad asimétrica del transporte para generar
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una corriente de salida que sea selectivamente polarizada en la orientacién
del espin. Se define a la polarizacién de la corriente de espin de la siguiente
forma:

-1
I+ 1!
La intensidad estd relacionada con la transmitancia mediante la féormula
de Landauer-Biitiker que introduce un factor de proporcionalidad

I =e/h.ApTH
Por lo tanto:

T —T!
P=——
T+ T
donde T1 y T son las transmitancias con estado final up o down,

T — 7" + T

T — Tl + T

y P es la polarizacién de la corriente de espin.

& 104 == =

% / estado

‘€ 05

2

& —a=0.5

@ o] --- a=2

@ —

© —a=1

& w05

g
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S 104
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Figura 11: Polarizacién de la corriente de espin en funcién de la energia del
electrén, cuya orientacion inicial es 1.

En la figura 11 se muestra la polarizacién para los tres casos. Las tres
curvas tienen la caracteristica comiin de que la corriente de salida estd com-
pletamente polarizada en una orientaciéon de espin que cambia de acuerdo a
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Figura 12: Transmitancia up—down en funcién de la longitud efectiva de la
pared de dominio para distintos pardmetros de anisotropia a.

cual sea el nivel de la energfa de Fermi, aunque sélo el caso con o = 2 tiene
una transmitancia 7™ no despreciable para valores de e; < A.

Pensaremos en analizar cémo cambia la transmitancia de acuerdo a la lon-
gitud de la barrera, L. En cierta forma podemos ver a L como un pardmetro
que caracteriza la adiabaticidad o diabaticidad de la transmicién. Si L es
muy grande, un electrén que entrase a la barrera, rotarfa su orientacién de
espin lentamente hasta orientarse en el sentido opuesto al inicial. Por otro
lado, si la barrera es abrupta, esperamos que se produzca una reflexién may-
oritariamente, si e; < A, 6 una transicion diabdtica si ey > A. Esta ultima
podria ser descripta por la férmula de Landau-Zener, que calcula la proba-
bilidad de tener una transicién diabéatica entre estados de un sistema de dos
niveles en un cruce evitado. La misma, como dijimos anteriormente, viene
dada por

Ty = exp —27T—|V1’2|2
i h(dE/dt)

AE _(dEY (dg) _A
a  \dg/)\at) L7

En la figura 12 se muestra la transmitancia en funcién de la longitud de
la barrera para cuatro valores de a.

Como habfamos previsto, se ve que la transmitancia no es significativa si
el cambio en la pared de dominio es abrupto, mientras que es completamente
transmitido cuando la barrera es amplia.

donde
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Figura 13: Transmitancias up—down(principal) y up—up(inset) en funcién
del largo de la barrera para distintos pardmetros de anisotropfia.

Se ve que para altos valores de o aparecen oscilaciones de la transmitancia
en funcién de la longitud de la barrera.

3.3.2 Reégimen Balistico

Consideraremos la situacién ideal de metales ferromagnéticos unidimension-
ales en los que la energfa de Fermi sélo toma el valor £y = 2V situado
en el centro de la banda. En este caso, nos encontramos en el centro de la
banda, donde la relacién de dispersién toma forma aproximadamente lineal y
el cuasimomento de la onda queda bien definido por la relacién de dispersion,

T
obteniendo kr = —. El desdoblamiento de energfas Zeeman es tipicamente

pequeno comparado con el ancho de banda, igual a 4V, siendo del orden de
1071V o més pequeiio.

Estaremos interesados en analizar la dependencia de la transmitancia con
la longitud de la barrera, el cual serd el pardmetro de control para identi-
ficar los regimenes en los que el pasaje a través de la misma se realiza en
forma diab&tica o adiabdtica. Compararemos los resultados obtenidos con
los predichos por la férmula de Landau-Zener.
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Las oscilaciones estdn presentes también en este régimen, mdas atin, son
mads notables que en el régimen dispersivo. Vemos que la longitud caracteris-
tica de las oscilaciones es més pequena que en el régimen dispersivo, llegando
a un valor estacionario de la transmitancia en longitudes mds cortas, hasta
un orden de magnitud menor. Estas son suprimidas cuando el valor de ov = 1.
Puede verse que la suma de las transmitancias es igual a la unidad. Esto nos
indica que no hay reflexiones debido a la barrera. Puede entenderse con-
siderando que la energfa de Fermi queda muy por encima del desdoblamiento
Zeeman, por lo que la barrera resulta solo una pequena perturbacién a la
dindmica del electrén. Ademds la forma elegida para modelar la pared de
dominio tiene la caracteristica de que todas sus derivadas son continuas en
el espacio. Esto limita posibles reflexiones de la onda.

Para entender mejor a estas oscilaciones, incorporaremos otro ingrediente
a la descripcion del problema: el tiempo. Nos interesard analizar la dindmica
de los paquetes de onda moviéndose a través de las paredes de dominio.

23



Capitulo IV

4 Transporte Dinamico

Un enfoque diferente del problema puede ser tomado si analizamos el com-
portamiento de las particulas dentro del nanocable ferromagnético. Para ello
debemos servirnos de una nueva herramienta. Debemos disenar un paquete
de ondas y analizar su evolucién dentro del sistema que se desea estudiar.

4.1 La Expansién de Trotter-Suzuki

La evoluciéon temporal de un paquete de onda se lleva a cabo mediante el
operador U = exp(iHt/h), en caso de que el Hamiltoniano sea independiente
del tiempo. Este Hamiltoniano puede ser descompuesto en una suma de
Hamiltonianos mads simples,

H=H,+ H,

Cada uno de los H; representa operaciénes entre dos sitios de la descrip-
cién Tight Binding. La expansién de Trotter-Suzuki nos sugiere que

i(Hy + Hy).0t iH0t iHy6t
exp B — ~ exp W . eXp W

En esencia, la evolucién temporal puede ser lograda por la aplicacién
intermitente de muchos operadores unitarios de evolucién conformados por
Hamiltonianos simples en lugar de la aplicacién continua del operador evolu-
ciéon completo.

4.2 Implementacién de la evolucién cuantica

Examinaremos algunas generalidades de este método al ver la evolucién de
paquetes de onda en sistemas conocidos. Primero, veremos la evolucién de
un sistema de dos niveles representado en un modelo Tight Binding por
dos sitios conectados. Se analizard la evolucién coherente de un paquete
deltiforme en este sistema. Se pretende observar oscilaciones de Rabi, con
un periodo relacionado con el término cinético V' del sistema. Por otra parte,
deseamos analizar la capacidad de la propuesta dindmica para reproducir el
célculo de magnitudes tales como la transmitancia, en comparacién con los
resultados de célculos de estado estacionario. Para ello deberemos definir
una forma para medir la transmitancia en estos sistemas.
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4.2.1 Sistema de dos Niveles.

Nos interesa analizar las propiedades de la evolucién coherente utilizando el
método de Trotter-Suzuki en un sistema que presenta un hamiltoniano de la
forma:

Ev —Vip

Vo1 Es
En un modelo Tight Binding el dimero luce asf:

H—

Figura 14: Representacién Tight Binding del sistema de dos niveles como un
dimero.

El seccionamiento del hamiltoniano serd tal que separe la parte diagonal
de la no diagonal, resultando:
E1 0 0 _VLQ
m=|o g vm=| g, 7o
La evolucién temporal de un estado dado por |1 (t)) debida a este hamil-
toniano es
iHdt

o+ dny = exp (=50 ) 1o )

Usando la expansién de Trotter-Suzuki,

o o+ ) = exp (=0 ) exp (-2 ) o 0

h h
iH dt
h
ducir un cambio en la fase de la amplitud de probabilidad en el sitio.

Por otro lado:

iHodt Vdt .. (Vdt
exp | — Y = cos o J4-4. sin = Oy

Como puede verse, este operador es el responsable de la migracién de la
poblacién de un estado a otro.

Haremos una prueba en que el estado inicial estard definido, digamos
14 (0)) = |1). Es decir, toda la polarizacién inicial estd concentrada en el
primer sitio. Las energfas de sitio serdn ambas iguales a cero y el hopping
V =1, y definira el sistema de unidades. Se buscard medir la polarizacién
en el sitio 1 a cada instante de tiempo donde la polarizacion es

P(t) = (4(0)[v(t))

El efecto de exp (— , como se muestra en el Apéndice C, es pro-
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Figura 15: Las oscilaciones de la probabilidad en el sitio |1) en funcién del
tiempo muestran una curva de nutacion.

Esta medicién describe una curva de nutacién del espinor conducente a
las oscilaciones de Rabi en la polarizacién electrénica.

La frecuencia cardcteristica en que se producen las oscilaciones viene dado
h

por w = 2%. Es decir, el perfodo de oscilacién es T' = my;

1
El valor medio de la cantidad P, es (P) = 5 ya que la polarizacion oscila

entre ambos niveles, ya que no son autoestados.

4.2.2 Transmitancia y respuesta dinamica.

Estamos interesados en evaluar la reproducciéon de los resultados que encon-
tramos con el método de estado estacionario de las funciones de Green. Esto
nos dard la seguridad de que este enfoque dindmico es 1itil para la descripcién
que buscamos.

Vamos a evaluarlo en un sistema simple. Pensaremos en el diodo tunel
con un estado resonante. Es un sistema relativamente sencillo y contiene los
suficientes ingredientes que queremos analizar.

En un modelo Tight Binding, el sistema consiste de dos cadenas semi-
infinitas unidas, mediante un pardametro de salto m&s pequeno, que modelars
las barreras de potencial, a un sitio con energia que puede ser diferente.
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Figura 16: Esquema en el que se muestra el sistema de la doble barrera de
potencial en la representacién de sitios del modelo Tight Binding.

Primero calcularemos el valor de la Transmitancia en funcién de la energia
mediante el uso de las funciones de Green.

Decimando las cadenas semi-infinitas en el sitio central, obtendremos para
la expresion de la funcién de Green

1
e—FE,—X(e) — Xg(e)
donde ¥ (¢) y Xg(e) son las correcciones a la energia de sitio por haber

decimado las cadenas semi-infinitas por izquierda y derecha respectivamente.
La transmitancia viene dada por la férmula de Fisher y Lee:

GF =

T(e) = 2T (e) |GF|” 2T g(e)

Esta cantidad nos servird para comparar con los resultados obtenidos
mediante la evolucién dindmica de los paquetes de onda.

Aparece una pregunta en forma natural: ;Cémo vamos a medir la trans-
mitancia usando el método de Trotter Suzuki? Dado que tenemos una de-
scripcién Tight Binding del sistema. Para la descripcién dindmica no es nece-
sario que las cadenas sean semi-infinitas, sino suficientemente largas como
para definir un paquete de onda en ellas. es decir, el estado inicial de todo
el sistema estard definido y normalizado. Este serd un paquete de onda con
forma gausiana. La relaciéon de fase relativa entre dos sitios consecutivos
viene fijada por el momento p = hik que querramos que tenga la onda en la
forma exp(ika). Recordemos que el momento y la energia de la onda estén
ligados mediante la relacién de dispersion e(k) = Uy + 2V (1 — cos(ka)).

Supongamos que definimos el paquete a la izquierda de la doble barrera
con un momento hacia la derecha.

Luego de dejarlo evolucionar durante un tiempo suficiente, se observan
las reflexiones y transmisiones, que dividen al paquete en dos partes: una
que viaja hacia la derecha habiéndose transmitido, y otra que viaja hacia
la izquierda por accién de una reflexién. Podemos ver esto en la figura 18.
Se muestra la trayectoria de la particula a lo largo del tiempo y el espacio.
Como vemos, en = = 500a el paquete se encuentra con la doble barrera. Aqui
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Figura 17: Representacion del paquete de ondas con momento definido en
direccién hacia la doble barrera. Las regiones azules son las "extensiones"
que se agregan al sistema con la finalidad de hallar la transmitancia en forma
de una integral.

se producen las reflexiones y transmisiones, para luego tener como resultado
dos paquetes de onda, uno viajando hacia la izquierda, el paquete reflejado,
y otro hacia la derecha, el transmitido. La cantidad de funcién de onda que
escapa hacia cada extremo, representard la transmitancia o la reflectancia.
Para medirlas usaremos la definicién

r— [ el

semi—espacio

donde el intérvalo de integracion es el lado izquierdo del sistema, para calcu-
lar R, y el lado derecho para 7. Estas mediciones no deben realizarse a un
tiempo arbitrario, sino cuando ambos paquetes estén bien resueltos uno de
otro. Para algunos sistemas puede ser conveniente el agregado de extensiones
a ambos lados. Es decir, extender cadenas de sitios a ambos lados para dar
tiempo suficiente para que los paquetes queden bien resueltos. Con esto se
tiene el objetivo de evitar que la onda se refleje contra los bordes externos
ya que incidirfa nuevamente en la regién de las barreras de potencial.

Compararemos las transmitancias obtenidas por ambos métodos. En la
figura 19 se muestra la transmitancia para este sistema. Representamos con
lineas la transmitancia tedrica, obtenida mediante las funciones de Green, y
con cuadrados, la transmitancia calculada numéricamente con nuestro mod-
elo dindmico. Puede verse, que ambas transmitancias estdn en perfecto
acuerdo en los dos casos con el pardmetro V;, més grande. Conforme V,
se hace més pequeno, el ancho del pico se angosta. En este caso, la transmi-
tancia obtenida por evolucién dindmica presenta un pico m&s ancho y menos
alto. Entonces concluimos que hay un limite en el que los picos no pueden ser
resueltos con suma presicién, por lo que a partir de ahora seremos cuidadosos
de estar siempre dentro de los limites de validez del método.

Se observa que el pico se encuentra ensanchado y m&s bajo del valor
unitario ideal. Esto es debido a que el principio de incertidumbre comienza a
jugar un rol activo en los resultados. El paquete de onda que hemos definido
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Figura 18: Se muestra la trayectoria en el espacio-tiempo de un paquete de
ondas de forma Gaussiana que incide sobre la doble barrera produciendo un
fenémeno de reflexién y transmisién simultaneamente. En la region donde
se sitia la barrera puede verse cémo la onda reflejada produce interferencia
con la onda incidente.

tiene un ancho dado Ax. El principio de incerteza nos dice que
h
AxAp > 5

Sabemos que Ap = AAk y mediante el uso de la relacién de dispersién
podemos relacionarlo con la incerteza en energfa.

Ae
— = . <
Ak 2Va.sen (ka) < 2Va

escrito de otra forma vemos que

Ae hAe _ h
Y. .
Ak > 4 :>Am2va 25 = | AxAe > Va

Esta forma de escribir al principio de incerteza relaciona dos magnitudes
muy frecuentes en nuestro anédlisis: una incerteza en la posicion se traduce en
una incerteza en energia. El hecho de que la energia no esté bien definida es
lo que nos permite entender el ensanchamiento de los picos de transmitancia.
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Figura 19: Se compara la transmitancia hallada por el método de las fun-
ciones de Green(linea) con las que obtenemos con el Método Dindmico(puntos
cuadrados).

Cuando definimos la energfa de la onda, o su momento, tan solo estamos
dando el valor medio de dicho observable. La energia o momento correctos
son una distribucién que se encuentra realizando transformada de Fourier al
paquete. En ambos casos, el ancho de la distribucion resultante es inver-
samente proporcional al ancho del paquete. Por lo tanto, cuando se desea
obtener una respuesta del sistema en funcién de la energia o momento, para
cada punto representarfa un promedio entre esa distribucién. Por el momento
dejamos este punto para un andlisis ulterior.

Por ahora, esta forma de definir la transmitancia es adecuada ya que los
tiempos en que los paquetes que viajan a ambos lados logran definirse como
transmitidos ¢ reflejados, son relativamente cortos. Como ya anticipamos,
estaremos interesados en tratar el transporte en régimenes decoherentes. En
este caso, los efectos de la decoherencia hardn que necesitemos ma&s tiempo
para poder medir qué es lo que se transmite y qué es lo que se refleja. Esto
conllevara un aumento en el tamano del sistema al necesitar sitios agregados
como extensiones y por lo tanto, mucho més costo computacional. Es por eso
que nos vemos en la necesidad de definir una forma equivalente para medir
la transmitancia, pero evitdndonos extender el sistema conforme aumenta el
tiempo de célculo.

La propuesta que surgié fue la de agregar al sistema unas "Regiones de
Absorcién" en sus extremos. Estas regiones deben cumplir ciertos requeri-
mentos. Primero, no deben generar reflexiones cuando la onda entra en estas
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regiones. Es decir, la trancision entre el sistema y la regién de absorcién debe
ser suave para garantizar esta propiedad. Tampoco debe haber reflexiones
mientras la onda se encuentra dentro de dicha regién. Por otra parte, debe-
mos asegurarnos que todo paquete de ondas que ingresa sea absorbido antes
de llegar al borde.

La absorcién se va a lograr reduciendo gradualmente la amplitud de prob-
abilidad sitio a sitio.

{Dj = M@/h

donde 1), representa la amplitud de probabilidad en un sitio j en cada instante
de tiempo, el cual estd dado por t = n.6t con n entero. El pardmetro p;
también depende del sitio en cuestién.

La transmitancia quedara definida como una sumatoria sobre todas las
absorciones realizadas en cada sitio del espacio, en cada intervalo de tiempo.
Es decir

T = ij |wj,t|2
gt

De las condiciones que pedimos nos damos cuenta que p debe ser nulo en
el comienzo de la regién de absorcién, para garantizar una transicién suave.
Con el mismo objetivo, nos interesa que la variaciéon de p en el inicio de
la absorcion sea lento. Utilizando la relacién méas simple que mezcla estos
elementos, propondremos que p dependa cuadrdticamente con la posicién
dentro de la regién de absorcién. El valor que debe tomar p en el final de
region serd 1, de esta forma nos garantizamos que la absorcién sea completa.
Por ejemplo, para la zona derecha de absorcién que se muestra en la figura
20,

(n —ne)?
(Nfinal - nc>2
donde n es el indice de sitio, n. el el indice donde comienza la zona de
absorcién y Ny el maximo valor de que puede tomar n. Vemos que al
comenzar la zona de absorcién, p = 0. Luego, el crecimiento de p es suave
hasta tomar el valor de p = 1, cuando n = Nyipq, es decir en el borde de la
region.

Tenemos que ver si esta forma de medir la transmitancia nos sirve. Para
ello compararemos los resultados obtenidos integrando la funcién de onda en
la extensién del sistema con los provenientes de esta nueva propuesta de la
absorcion. Utilizaremos un sistema simple y ya conocido. Vamos a usar la
doble barrera.

p:
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Figura 20: Se muestran las regiones de absorcién(cuadrados azules) en los
extremos del sistema de la doble barrera. Serdn evaluadas como método para
medir la transmitancia.

Las zonas sombreadas en azul, en la figura 20, representan nuestras re-
giones de absorcién.

TI(dinlabsorb)

Figura 21: Comparacién de la transmitancia medida en la doble barrera
mediante las "zonas de extensiéon", hallando la transmitancia por inte-
gracién(lineas), con la obtenida mediante las "regiones de absorcién" para
tres barreras diferentes.

En el grafico se muestra la transmitancia medida por ambos métodos.
Las lineas representan la transmitancia obtenida por integrar sobre las exten-
siones del sistema, mientras que los cuadrados son la transmitancia obtenida
con las regiones de absorcién. Como puede verse ambos conjuntos de cur-
vas se presentan en perfecto acuerdo. De estos resultados podemos inferir
que la introduccién de las regiones de absorcién representan una adecuada
estrategia para la medicién de la transmitancia.

Aqui se muestra una imagen de un paquete de ondas en parte reflejado y
en parte transmitido por un sistema de doble barrera con un estado resonante.
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Figura 22: Se muestra al paquete de ondas "desapareciendo" en las regiones
de absorcién. La absorcién del paquete no presenta reflexiones y es total.

Al llegar a las regiones donde se produce la absorcion el paquete desaparece
gradualmente sin producir reflexiones. Esta era una de las caracteristicas
que queriamos para asegurarnos que la transmitancia esté bien definida.

La conservacion de la probabilidad total de encontrar a la particula debe
ser garantizada. Esta probabilidad viene dada por la suma de la probabilidad
de encontrar a la particula dentro del sistema, més la probabilidad absorbida
en cada punta del mismo, las cuales serdn identificadas como transmitancia
o reflectancia de acuerdo a la regién de absorcién a la que hayan llegado. Es
decir

P =T+ R+ Py

Se muestra la transmitancia, la reflectancia, la probabilidad de encontrar
a la particula dentro del sistema y la norma total en funcién del tiempo.
Como era de esperarse, la norma total es siempre igual a la unidad.

4.3 Conduciendo electrones en el nanohilo ferromag-
nético
Recordemos que al utilizar las funciones de Green, en el régimen balistico

principalmente, habiamos encontrado profundas oscilaciones en la transmi-
tancia. Con esta nueva herramienta podemos analizar las oscilaciones en
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Figura 23: En el grafico se presentan las curvas de transmisién, reflexion,
probabilidad de encontrar la onda dentro del sistema y norma total en funcién
del tiempo de evoluciéon. Notemos que la norma total es constante e igual a
la unidad.

funcién del tiempo.

Definamos un paquete de forma gaussiana caracterizado por un ancho
Azx. En el régimen balistico, como vimos anteriormente, la energia de Fermi
estaba fija en le centro de la banda, por lo que kr = T Entonces tenemos al

paquete, que se moverd con un sentido definido, a saber, el de los x positivos.
Vamos a considerar que la inyeccién de funcién de onda se hard con un estado
inicial con espin paralelo al campo magnético local, que designdbamos con
Uy

Primero, vamos a calcular la transmitancia en funcién de la longitud.
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Figura 24: Transmitancia a través del nanohilo ferromagnético en funcién de
la longitud de la pared de dominio.

Para el valor més chico de la longitud, vemos que la probabilidad de
encontrar a la particula en el estado w1, en un dado tiempo, se muda al estado
u; y luego se divide con considerable probabilidad en ambos estados. Para
L = 14a vemos que se completa una oscilacién y el estado final es el opuesto
al inicial. Para L = 30a se pueden observar varias oscilaciones entre los
estados. Como esperdbamos, debido a la fisica del Landau-Zener intrinseca
del problema, cuando las paredes de dominio son extensas, el estado final
estd determinado a ser la continuacién adiabdtica del uq, es decir el estado
.
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Figura 25: Graficamos la trayectoria espacio temporal para la particula para
tres valores de longitud de la barrera L. Los valores elegidos fueron L = 9a,
14a, y 30a, ya que coinciden con un méximo o minimo en la transmitancia,
segtn lo indicado en la figura 24. [INSETS]| Probabilidad méxima de hallar
al electrén en cada estado de espin.
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Capitulo V

5 Modelo Dinamico para la Decoherencia

La biisqueda de una racionalizacién de los aspectos dindmicos del transporte
en este sistema es la motivacién que nos llevé a incluir el tiempo entre los
pardametros de interés. No sélo podremos entender el por qué de las ob-
servaciones de los resultados estacionarios sino que ademds encontraremos
nuevos ingredientes, tales como el principio de incertidumbre, que suman
caracteristicas apasionantes a la respuesta de los sistemas. Se introduce de
una forma sutil, pero siempre perceptible, aportando resultados no esperados
y contribuyendo al entendimiento de la naturaleza cudntica de la materia.

Por otra parte, efectos que estdn siempre presentes en la naturaleza in-
controlada de la materia, no deben ser despreciados. Por ello, buscamos
una forma de incorporar en nuestro estudio, los efectos de la decoherencia.
Comenzamos tomando los elementos escenciales de la misma, tratando de
entenderlos a fondo, para su posterior aplicacién en un modelo, que tome los
ingredientes fundamentales de la misma y nos permita hallar una descripcion
dindmica para sus efectos.

5.1 Antecedentes

Recordamos que el primer modelo fenomenolégico para la decoherencia se
desarrollé luego que Markus Biittiker desarrollara la formulacién de Lan-
dauer para un sistema multi-terminal en lo que se denominé Ecuaciones de
Landauer-Biittiker[IL99]. En realidad, estas son bédsicamente las ecuaciones
de Kirchhoff usando conductancias de Landauer. La idea clave aparece al
considerar un sistema con tres terminales, en el cual uno de ellos, el termi-
nal ¢ conecta con un voltimetro. Se sabe que una medicién hace colapsar
la funcién de onda y como tal debe actuar como una fuente de decoheren-
cia. Efectivamente, los electrones que vienen de los electrodos L y R pueden
entrar en el voltimetro donde se termalizan. Sin embargo, la condicién de
corriente nula de un voltimetro implica que deben ser reemplazados por otros
electrones que no tienen memoria de la historia de los electrones previos. La
simple aplicacién de las Ecuaciones de Landauer-Biittiker para un sistema
que tiene conectado un voltimetro a una regién interna lleva a una transmi-
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tancia efectiva (es decir conductancia adimensional)

~ TroTyr
TRL - TRL + #
~—~ TR ¢ +T oL
CORETENTE e, e’
incoherente

La clave para generar un modelo microscépico de la decoherencia en es-
tado estacionario fue desarrollado por D’Amato y Pastawski[DP90], quienes
identificaron el escape de lo electrones hacia el voltimetro o su interaccién
con otros grados de libertado no controlados por medio de la incertidumbre
cudntica ocacionanda por la razén de decaimiento I' impuesta por la corre-
pondiente energfa de renormalizacion. Esto fue implementado en el conocido
modelo para describir los procesos decoherentes mediante incertidumbres de
energia local 7 = I';. Esto se implementé en forma analitica y numérica
mostrando una total consistencia con los regimenes de transporte conocidos.
Es importante obsevar que en la aproximacién de decoherencia débil, la vida
media 7 = h/2n lleva a un ensanchamiento o incertidumbre 7 de los niveles
de energia que corresponden al sistema aislado. Este ensanchamiento adopta
una forma Lorentziana que se manifiesta en todas las funciones de Green.
Para el caso de una densidad de estados en un nivel resonante Ej resulta:

1 (I +Tr+Ty)
No(g) = — B 5
7T<€—E0) +(FL+FR+F¢)

donde al ancho natural del nivel resonante (I';, + I'g), determinado por el
escape hacia los electrodos, se agrega la contribucién I'y, de los procesos
decoherentes tales como la interaccién con fonones acusticos. Expresiones
similares resultan para las transmitancias y otras funciones de correlacion.
Posteriormente, Pastawski pudo demostrar que tal descripciéon puede
adoptarse también en un formalismo dinamico, que denominé Ecuaciones
Generalizadas de Landauer y Biittiker[P91] y [P92]. Estas encuentran sus-
tento en un formalismo de teorfa de campos desarrollada independientemente
por Keldysh y por Kadanoff y Baym para la mecdnica cudntica de sistemas
fuera de equilibrio. Sin embargo, las ecuaciones resultantes tenfan forma
integral y como tal resultaban de dificil implementacién numérica. Dos pa-
sos cruciales para superar tales limitaciones se hicieron en en anos recientes
en una serie de trabajos realizados con la colaboracién de Ernesto Danieli,
Gonzalo Alvarez y Patricia Levstein.Los nuevos ingredientes fueron:

1) Reemplazar los efectos de memoria en la dindmica cudntica por tér-
minos de correlacién entre densidad en distintos sitios [ADLP06], [ADLP07].
Esto reduce el problema a la integracién tipo Trotter (paso a paso) de la
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funcién densidad de Keldysh G< o, equivalentemente la matriz densidad p.
Esta estrategia se implemento con éxito para resolver diversos problemas de
dindmica de magnetizacion en sistemas de espines acoplados.

2) Una limitacién que persistia es la necesidad de realizar promedio sobre
realizaciones de ensamble estadistico. El tratamiento de sistemas de muchos
cuerpos inspiré una solucion: el uso de una unica funcién de onda que fuese
superposicién, pero con fases aleatorias, de todos los estados que participan
del ensamble estadico/ADLP08]. Asi, una unica evolucién cudntica contiento
todas las historias cudnticas alternativas. Eventualmente se hace un prome-
dio sobre unos pocos casos para eliminar interferencias esptreas.

5.2 Modelo

La decoherencia es un proceso por el cual los sistemas cudnticos dejan de ex-
hibir sus interferencias caracteristicas. Pensado en otros términos, la rotura
en la correlacion entre las fases de un punto del espacio y otro hace que la co-
herencia se degrade. Entonces, pensando en el modelo de D’ Amato-Pastawski
para la decoherencia en un modelo Tight Binding, un proceso decoherente
en la base local implica una nueva funcién de onda que empieza su historia
en el sitio. Estas ultimas dos ideas son las aparecen también en la propuesta
tipo Quantum Jump usanda en 6ptica cudntica. Sin embargo, para obtener
observables "suaves", seria necesario la promediacién de muchas historias
cuanticas. Nuestra propuesta, es usar una tnica funcién de onda que con-
tenga simulténeamente las historias coherentes previas asi como la injeccion
de estados sin memoria en la base local. Esto llevarfa a una degradacion
de la relacion de fases relativas entre dos sitios consecutivos. En consecuen-
cia, se propone un modelo para la decoherencia como una perturbacién a
la dindmica del sistema, que es afin a una descripcion Tight Binding de la
naturaleza.

Consideremos un sistema, en el que esta definida una funcién de onda de
cierta particula, W. Luego de un intervalo de tiempo dt, el sistema evolu-
ciona de acuerdo al Hamiltoniano que lo gobierne. Durante este intervalo, el
ambiente genera un efecto sobre la evolucién, a nivel perturbativo, alterando
la fase de cada sitio. Pensemos que en el intervalo dt, la probabilidad de

tener un evento decoherente estd dada por el pardametro p, que en términos

dt
de un tiempo total de coherencia 7, estd dado por p = —.

To
Si pensamos en un modelo Tight Binding, en el i-ésimo sitio se encuentra

definida una amplitud de probabilidad de encontrarla, ¥;. Este modelo actua
sobre la amplitud de probabilidad de cada sitio reduciendola con un factor

V1 — p, donde habfamos dicho que p tiene el sentido de la probabilidad de
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sufrir un evento decoherente. Luego se produce una reinyeccion de amplitud,
de tal forma que la probabilidad de encontrar a la particula en ese sitio sea
la misma, pero su fase serd aleatoria.

~

injeccion decoherente

U, = 1—p + r.e? U
N——

historia coherente

Donde ¥; representa la amplitud de probabilidad en el sitio j y el 4ngulo
de la reinyeccién ¢ es uniformemente aleatorio entre [—g, g] . De esta forma
se produce la degradacién de la fase en cada sitio.

En nuestro modelo vamos a considerar que la probabilidad de encontrar

a la particula en el sitio debe conservarse. Esto nos impone la siguiente
condicion sobre W:

2
| = 1w,

Es dzecir

‘\Ilj — [(1 —p)+ 2 4 2r/1T—p. COS(@} . |‘I’j|2
entonces

0=—p+7r2+2ry/1—p.cos (o)

Tenemos una ecuacion de segundo grado para r, y sus dos soluciones son:

ri2 = —v/T—p.cos(¢) £ /(1 — p)cos?(¢) +p

Esto indica que hay dos posibles reinyecciones decoherentes que conser-
varfan la norma local. En efecto, como se ve en la figura 26, hay dos "radios
de reinyeccién" con el mismo angulo aleatorio ¢ que conservan la norma.
Si consideramos que p es pequeno (< 1), querriamos que la reinyeccién sea
débil, ya que la probabilidad de tener eventos decoherentes es p. Por lo tanto
vamos a descartar la solucién con signo negativo ya que no se anula si p — 0
sino que toma el valor ro = 2. El efecto neto sobre el sitio es el cambio en
la fase total que posefa. Este cambio estard caracterizado por un dngulo de
desplazamiento de fase total que llamaremos 3, que es el dngulo entre ¥; y
\le. Cambiar la fase de un punto del espacio es equivalente a haber alter-
ado la energfa del sitio. Podemos darnos cuenta de este hecho analizando
el sistema de dos niveles que se presenta anteriormente. La evolucién en un
tiempo dt de la funcién de onda por una cierta energia de sitio estd dada
por el operador U = exp(iEdt/h), mientras que la correccién a la fase dada
por el efecto decoherente es exp(if3). Esto nos indica que podemos hacer la
identificacién = AE.dt donde AFE es la correccién a la energia del sitio por
el efecto de la decoherencia.

40



Figura 26: Circulo unidad en el plano complejo, donde se muestra la variacion
total de la fase de la amplitud de probabilidad en el sitio, caracterizada por
el dngulo 5. La reinyecciéon decoherente tiene dos posibles valores de r que
conservan la norma.

Queremos hallar la distribucién probabilistica de tener cierto angulo
considerando que la reinyeccién decoherente tiene fase uniformemente aleato-
ria ¢ en el rango mencionado.

P(5) -5 = P(9) do =~ g

1 do

P(ﬁ)—;'@—

1 1
ax
do
Si utilizamos el teorema del coseno en la figura 26, tendremos:

r?=1+(1-p)—2y/1—pcosp

utilizando la expresion para T’Q tenemos

cosf=+1—p+cosp-r 6

cosf=+/T—p+cos¢- [—\/1 —p.cos(®) + /(1 — p) cos?(¢) —l—p}

Y algunas expresiones trigonometricas:

cos 3 = /T — p.sin?(¢) + cos(¢) |cos(d)] \/1 - (p - #@J

Como ¢ € (—Z,%) entonces |cos(¢)| = cos(¢)

Si pardmetro p es pequeno, podemos hacer algunas aproximaciones
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1

\/ e (p - cos];w)) ~1-3 (p - cosfw))

introduciendo esto en la expresién

cosp s (0) (1= ) ot 0) (15 (- k)

manipulando algebraicamente vemos que esto se reduce a
cosff=~1
Entonces es necesario introducir un orden més en la aproximacion de p

pequeno
2
P
(p 0082(¢))

= VI—p~ _%p_%
- (- k) =14 (- ) -

cos =i (6) (1= § = ) rost 0 (1‘%(1" @) s (0

P cos? () <cos2( ()_1)2

8

=

S

2

cos 3 ~ 1—%tan2(¢) Si g€ (-%,3%)

Hemos hallado una expresién que vincula al angulo 5 con ¢. Recordemos
que nosotros estamos interesados en la derivada de (5.

dg 2p

do  cos?(¢)4/16 — p? tan?(¢)

Con lo cual

p
cos?

P(B) = 1 dlﬁ L ! _ 1 (cos? @) \/1 — (;Z)Qtzm2 0)

2p )
do cos?(¢) /16 — p* tan?(¢)

De tenemos que

tan? (¢) = — (1 —cos(B)) 6
¢ = arctan [\/ (1 — cos (5))J

Luego

P(B) = cos® {arctan (\/— — cos ( ))} H\/Q—(Z:(ﬁ)
Usando

’@|oo

42

<))



1
x?+1
1 cos (g) 1
P(ﬁ) - — 16 .2 (83
™ p 14 L2 sin (5)
Sabemos que a primer orden de aproximacion cos 5 =~ 1, por lo que 3 toma
valores pequenos. Si hacemos esta aproximacién en la identidad anterior y

desarrollamos en serie de potencias hasta segundo orden, obtendremos:

cos(arctan(x)) =

P =2 B

m(8)" + 6"

donde queda claro que el ancho de la distribucién Lorentziana es

_P
AB=7

Esta distribucién del éngulo de correccién fase total es bastante apropi-
ada. La principal componente de la Lorentziana estd en 8 = 0 con lo cual
estamos considerando que la mayor parte de las veces, los eventos decoher-
entes producen una muy pequena o nula correccién sobre la energia de sitio.
Por otro lado, la integral sobre la cola de la Lorentziana no es nula. Esto nos
dice que hay probabilidad no nula de que algin evento decoherente produzca
un fenémeno de back-scattering, es decir, que la fase total del sitio cambie
tan abruptamente, que puede generar un pequeno paquete de ondas cuyo
momento sea aproximadamente opuesto al inicial.

Para nuestro modelo, entonces proponemos generalizar la distribucién
Lorentziana para todos los dngulos S de correccién a la energia de sitio.
Podemos ver entonces que nuestra representacién inicial no es la mas apropi-
ada, por lo cual la reemplazaremos por

donde [ responde a la distribucién

1 p
Py =28
() +8
El ancho de la lorentziana es AS = g, y pensandolo en términos fisicos,
Ap = ﬂ
2T¢
ABdt= 1
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El pardmetro n podria denominarse incerteza energética ya que tiene el
sentido fisico que aqui se muestra, una incertidumbre en la energfa ocacionada
por la interaccién por componentes incontrolados del ambiente que producen
la decoherencia .

5.3 Testeando el Modelo para Decoherencia Dinamica
5.3.1 Pruebas preliminares

Tenemos una propuesta para modelar la decoherencia que considera el efecto
del ambiente producido en cada momento y la posibilidad de un back-scattering
que puede ser visto como interaccién con impurezas en la muestra o con
fonones, efectos de la temperatura, por ejemplo.

Es necesario realizar diferentes pruebas y chequeos para verificar que el
comportamiento del modelo es fisicamente aceptable. Procederemos a ver-
ificar que la norma del paquete sea una cantidad conservada. Aun cuando
estemos analizando eventos decoherentes, pensamos que estos actiian como
una perturbacién a la dindmica del paquete de ondas, por lo que la probabil-
idad de encontrar al paquete en el sistema que estamos estudiando siempre
debe ser la unidad.

Se espera ver una dindmica del paquete que sea acorde a la descripcion
fisica que querramos dar al problema. Por ello vamos a comparar los resulta-
dos que son obtenidos con esta nueva propuesta dindmica para la decoheren-
cia con resultados conocidos u obtenidos con otros modelos anteriores que
tratan la decoherencia.

Sistema de dos niveles con decoherencia Este sistema fue previamente
estudiado, asi que ya conocemos algunas propiedades de la dindmica en el
dimero. Ahora vamos a introducir la decoherencia con el modelo que hemos
propuesto. A priori uno puede intuir que el efecto de la misma serd mezclar
ambos estados en una superposicién uniforme.

Proponemos el siguiente experimento: Se pone toda la polarizacién en un
estado, digamos el |1), y se hace evolucionar al sistema con el Hamiltoniano
que ya hemos considerado. Se busca medir la polarizacién en el mismo sitio
en cada instante de tiempo.

Uno esperaria que la polarizacién decaiga al valor % en forma exponencial
con un tiempo de vida media que esté relacionado al 7.
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Figura 27: Se muestra la polarizaciéon en funcién del tiempo de evolucién
del sistema de dos niveles, caracterizado por Ey = 0V, V =1, 74 = 6h/V,
con tres nimeros de promedios Ns=10, 100 y 500. En el grafico de Ns=500
se presenta la curva del ajuste exponencial con una taza de decaimiento de
2.1 ¢
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Puede verse en los gréficos que se hace presente el comportamiento os-
cilatorio que notamos con anterioridad al estudiar este sistema junto con un
decaimiento de forma exponencial con una taza igual a 27,. Debido a que el
modelo incluye la utilizacién de nimeros aleatorios para introducir la deco-
herencia, necesitamos hacer varios promedios. Esto también es debido de que
el sistema es pequeno, ya que solo contiene dos sitios en los que se producen
eventos decoherentes. Esperarfamos que en sistemas que contengan mayor
numero de sitios que generan decoherencia, el sistema se "autopromedie" y
no sea necesario realizar varias simulaciones.

Cabe destacar que el método es sumamente eficiente, ya que al tomar la
representacién cudntica del vector funcién de onda se gana eficiencia numeérica
comparado con otros métodos, como quantum jumps, que utilizan el formal-
ismo de la matriz densidad.

Comparacién con el modelo D’Amato-Pastawski Un modelo que
sentd precedentes en el tratamiento de la decoherencia en sistemas mesoscopi-
cos fue el modelo D’ Amato-Pastawski. Vamos a comparar los resultados que
se obtienen de ambos modelos con un objetivo doble. Por un lado, se pretende
verificar que el Modelo Dindmico para Decoherencia efectivamente actia de
forma tal que introduce los efectos de la decoherencia en el sistema. Por otro
lado, se quiere establecer una correspondencia univoca entre ambos modelos
y los pardmetros que controlan la decoherencia entre cada uno de ellos.

Doble barrera Primero vamos a usar la transmitancia a través de una
doble barrera de potencial, como se muestra en la figura 28, como pardmetro

de comparacion.

Figura 28: Sistema de doble barrera en representaciéon Tight Binding, con
pardmetros V =1,V p = 0,25V, Ey = 0V.

Ya hemos estudiado algunas de las propiedades del transporte en este
sistema. Ahora vamos a utilizarlo para la medicién de la transmitancia me-
diante la evolucién dindmica decoherente.
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En la figura 29 se muestran las diferentes curvas de transmitancia halladas

con el Modelo Dindmico para la Decoherencia para diferentes pardmetros de
h dat 2

decoherencia 7. Recordemos que n = 27 por lo tanto p = — = Endt. Al
T T

aumentar el valor del pardmetro 77 vemos que los picos van disminuyendo su

altura, es decir que la transmitancia coherente de valor igual a la unidad ya

no puede ser lograda, y presentan un ensanchamiento. este es el efecto que

esperdbamos de la decoherencia.
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—— eta=0.001
08 —— eta=0.01
S —— eta=0.05
g — eta=0.1
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3
g 0,4
C
©
— 024
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Figura 29: Se muestra la transmitancia obtenida usando el Modelo Dindmico
para la Decoherencia. Nétese como la intensidad del maximo de la transmi-
tancia decrece y se ensancha la distribucion al aumentar la decoherencia.

Debemos compararlo con un modelo anterior, como el D’ Amato-Pastawski,
para establecer una relacién entre los pardmetros de control de la decoheren-
cia. Para ello comparamos el resultado obtenido en forma dindmica con el
predicho por el modelo DP para un mismo valor de 7.
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Se muestra la Transmitancia a través de la doble barrera con un sitio con
decoherencia para los valores del pardmetro de decoherencia n = 0.001V/,
n=0.01V,n=0.05V yn=0,1V junto con las curvas tedricas calculadas
con el modelo D’ Amato-Pastawski.

Como puede verse en las figura 5.3.1, el célculo tedrico realmente ajusta
los resultados obtenidos con el método dindmico. Entonces, verificamos que
ambos modelos estan en acuerdo y el pardmetro de control de decoherencia
7 en ambos modelos proporciona un mismo resultado.

A pesar de que el sistema sélo tiene un sitio en el que se producen los
eventos decoherentes, el nimero de simulaciones que tuvieron que realizarse
para reducir el ruido fue del orden O(Ns) = 10 o menos.

Cadena lineal con decoherencia Hemos verificado que el modelo
funciona satisfactoriamente en los dos casos anteriores, pero estos tenian el
ingrediente en comin de poseer pocos sitios en los que se realiza la deco-
herencia. Quisieramos ver cémo se comporta el modelo en un sistema que
contenga un amplio niimero de sitios decoherentes.
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Figura 30: Esquema que muestra una cadena lineal con N sitios con deco-
herencia para el modelo dindmico.

Para esto pensamos en una cadena lineal con un cierto niimero N de sitios
en los que la decoherencia es producida, como se muestra en la figura 30.

Realizamos la simulacién con un nimero de trescientos sitios en los que
se produce la decoherencia en una cadena con parametro de hopping V' =1,
Ey =0V, Er =0V (centro de banda) y un 7 variable. también presentamos
los mismos resultados pero en funcién de la longitud de coherencia total L.
ésta es obtenida de la siguiente forma:

h

7722—%

Recordemos que 74 = L, /vp, con lo que

. ﬁ’UF
2L,

Como la Er = 0V entonces, de la relacion de dispersiéon vemos que vy =
2%. Por lo tanto

n

1
n= L—¢[GV]
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Figura 31: Transmitancia obtenida a través de una cadena lineal de tre-
scientos sitios con decoherencia en funcién del pardmetro de decoherencia 7.
[INSET| Transmitancia (en escala logaritmica) en funcién de la longitud de

coherencia en el mismo sistema. Pardmetros: V =1, Ey = 0V, Er =0V,
Ns=1.

Con este experimento podemos ver que ambos modelos arrojan resultados
equivalentes.

Notemos que al existir un gran nimero de sitios con decoherencia no
es necesario hacer promedios para disminuir el ruido ya que este es muy
pequeno.
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Capitulo VI

6 Propiedades del Transporte con Decoheren-
cia en el Nanohilo Ferromagnético.

En este capitulo vamos a discutir el efecto de la decoherencia sobre las
propiedades del transporte que hemos estudiado. Ademds compararemos
los resultados obtenidos con el Modelo Dindmico para la Decoherencia con
resultados de estado estacionario que utilizan el modelo D’ Amato-Pastawski.

6.1 Oscilaciones de Rabi

Veamos que ocurre con las oscilaciones de la transmitancia en funcién de
la longitud de la barrera. Las detectamos cuando trabajabamos con propa-
gacion de paquetes de onda en casos coherentes. Pero estas oscilaciones
Jpermanecerdn si la decoherencia estd presente?

Realizaremos una simulacién en la que la pared de dominio se encuentre
en una regién que produzca decoherencia. Vamos a considerar una zona,
de ancho fijo, en la que esté definida una barrera con diferentes longitudes
efectivas. Hallaremos la transmitancia decoherente en cada caso, con los dos
modelos, el de estado estacionario D’ Amato-Pastawski y el Modelo Dindmico
para la Decoherencia.podemos ver que ambos modelos arrojan un resultado

>
P

Zona de Absorcion — Zona de Absorcién

N

N sitios con decoherencia

Figura 32: Esquema que representa el espacio donde se define el paquete
que incidird en la pared de dominio que estd situada en una regién que
presenta decoherencia(rectangulo rojo). Los rectdangulos azules son las zonas
de absorcién que se usardan para medir la transmitancia.

equivalente, mostrando que las oscilaciones de Rabi son robustas a la accién
de la decoherencia. Cuando la longitud de coherencia L4 no es infinita, puede
verse que la transmitancia a través del sistema decae.



Transmitancia

Figura 33: En el gréfico se muestran las transmitancias cudnticas a través de
una regién con decoherencia que comprende a la pared de dominio y parte
de los cables, es decir, precisamente un total de 500 sitios con decoherencia,
como se muestra en 32.

Si L, ~ L la transmitancia decae notablemente, pero las oscilaciones
permanecen. Si Ly, < L el modelo DP sigue mostrando las oscilaciones. El
modelo dindmico parece presentar sélo el primer maximo.

6.2 Trayectoria de una particula con Decoherencia

Vamos a utilizar el modelo que hemos desarrollado para indagar sobre la
dindmica de un electrén en el sistema ferromagnético en presencia de deco-
herencia. Una herramienta que podemos usar para observar algunas propiedades
dindmicas son las trayectorias espacio-temporales.

Notemos primero que el efecto de la decoherencia es débil ya que no de-
struye el paquete de onda que tenfamos inicialmente, sino que modifica su
dindmica. Por otro lado, notemos que las oscilaciones de Rabi que se ven
el la trayectoria coherente siguen presentes aiin cuando la decoherencia esta
actuando, por lo que podriamos pensar que estas oscilaciones son robustas
ante la acciéon decoherente. Por tltimo observemos las lineas que aparecen
cuando el paquete entra a la regiéon donde hay decoherencia, y toman di-
versas orientaciones. Estos filamentos son pequenos paquetes de onda que
se desprenden del paquete original debido a los efectos de back-scattering,
que habiamos pensado que aparecerian. Notemos que las pendientes de estos
paquetes dispersados, que se relaciona con la velocidad que tiene el mismo,
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Figura 34: Se comparan las dos trayectorias espacio-temporales, el caso co-
herente(izquierda) y decoherente(derecha). En el caso decoherente aparecen
filamentos que se ven reflejadas hacia atrds, que son pequenos paquetes de
onda que se desprenden del paquete inicial con un momento que tiene di-
recciéon opuesta. Esto es lo que llamamos efectos de difusiéon hacia atrds o
"back-scattering".
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son variados, es decir, no sélo es un fenémeno de reflexién sino que la accién
de la decoherencia genera ondas que se dispersan en todas las velocidades
posibles.
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Capitulo VII
Conclusiones

Con el objetivo de estudiar propiedades del transporte en los sistemas ferro-
magnéticos en presencia de paredes de dominio, hemos disenado una amplia
gama de herramientas. Cada una de estas nos permitié dar un nuevo punto
de vista al problema.

La clave para el andlisis es que una conductancia es una transmitancia
cudntica. Por otra parte mediante la incorporacion de procesos decoherentes
es posible tender un puente entre el comportamiento cudntico y el clésico.
Primero tratamos el problema de hallar la transmitancia cudntica en un
nanohilo ferromagnético en un régimen donde los efectos de la decoheren-
cia pueden ser despreciados. En esta etapa hicimos uso de una herramienta
conocida, las funciones de Green. Esta tiene la ventaja que puede ser gen-
eralizada, mediante la teorfa de campos, para situaciones con interacciones
decoherentes para describir otras situaciones fuera de equilibrio.

Por un lado se analiza el caso de un ferromagneto donde sus canales de
conduccién pueden ser vistos como sistemas unidimensionales. En este caso
los portadores pueden tener una energia cinética en la direcciéon paralela al
transporte € que resulta pequena comparada con la energia magnética Zee-
man involucrada (¢ ~ A, A\p = 10%a). Es decir, la energfa de la onda nos
sitia en la parte inferior de la banda, donde esta es parabdlica y presenta una
dispersion de la onda. Aqui se logré reproducir los resultados hallados anteri-
ormente en [GWJS04] y se incorpora un ingrediente nuevo al considerar casos
en que la rotacion de la magnetizacion a lo largo de la pared de dominio es
anisotropica. Esta situacion, que habia sido obviada en los modelos original
desarrolado por Cabrera y Falicov al describir paredes de Bloch, es natural
al tratar nanohilos. Encontramos que si el pardmetro de anisotropia o > 1,
es decir, casos en los que el campo Zeeman local se fortalece en el interior de
la pared respecto de su intensidad en los dominios, entonces aparecen oscila-
ciones en la transmitancia en funcién del largo de la barrera, en el orden de
los cientos de unidades de red (L ~ 0.5\g).

Otro régimen fue analizado al considerar un nanohilo ferromagnético en el
que su energia de Fermi se sitia en el centro de la banda(ep = 2V; A\p = 4a),
por lo que la relacién de dispersion es lineal. En este caso, el paquete de ondas
tiene su velocidad de Fermi vp méaxima. Las oscilaciones en funcién de la
longitud de la barrera también son observadas para este régimen balistico,
pero las longitudes caracteristicas envueltas son un orden de magnitud menor
que en el régimen dispersivo (L ~ 2.5\g).
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Notamos que, en ambos regimenes, en casos limites, las transmiciones en
el cruce evitado son bien descriptas por la férmula de Landau-Zener

i h(dE/dt)

Es decir, cuando las barreras son extensas, es decir limite de barreras
adiabdticas, el estado final es ||) con muy alta probabilidad(7); ~ 1) siendo
que el inicial es |T); mientras que por el contrario, si las barreras son abruptas,
se produce una transmision diabdtica en la que el estado méds probable es
7). En el caso de barreras intermedias el fenémeno fisico que domina son las
oscilaciones en la transmitancia. Ver figuras 12 y 13. Sospechamos que estas
oscilaciones, no son atribuibles a interferencias de Fabry-Perot espaciales sino
que tienen su fundamento en la dindmica del portador dentro de la pared de
dominio, es decir que son oscilaciones de Rabi en el espacio de proyeccion de
espin.

Con el objetivo de explorar nuevas propiedades dindmicas, como las os-
cilaciones descriptas anteriormente, se utilizé la evolucién coherente de pa-
quetes de onda a través del sistema utilizando como herramienta la expansion
de Trotter-Suzuki. Mediante simulaciones numéricas, verificamos que observ-
ables de nuestro interés, tal como la transmitancia, podrian ser obtenidos por
este medio.

Como se mostré en la figura 19, la transmitancia calculada por el método
dindmico es exactamente igual a la obtenida en forma tedrica con el uso de las
funciones de Green, excepto para casos en que los picos de la transmitancia
sean excesivamente agudos. Esto podria deberse a la inclusién de efectos
derivados de la incerteza en energia que es introducida por el principio de
incertidumbre. Es decir, al tener un paquete de ondas con un ancho definido,
esta incerteza se traslada, via el principio de incertidumbre y la relacion de
dispersién, a una incertidumbre en la energia del paquete.

En el desarrollo de esta tltima herramiente se abrié una interesante linea
de exploracién, ya que podria pensarse que cada punto en la transmitancia es
una integral de convolucién en un ancho energético igual al de la incertidum-
bre en energia, lo cual disminuirfa la altura de los picos y los ensancharia,
similar al efecto producido por la decoherencia. El origen fisico de ambos
fenémenos se ve ligado por una incertidumbre en la energfa, pero el anilisis
completo de este fenémeno queda pendiente para un estudio ulterior.

Para realizar la medicién de la transmitancia desarrollamos una estrate-
gia que es adecuada al problema y que no tiene antecedentes reportados
previamente. Esta es la incorporacion de las regiones de absorcién como
método para calcular la transmitancia. Comparamos los resultados de esta
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estrategia con la forma tedrica de calcular esta cantidad, es decir integrando
la funcién de onda en una regién definida del espacio. Para ambos casos se
obtuvieron los mismos resultados al evaluarlo en un sistema de doble barrera.
La trayectoria espacio-temporal de la particula demuestra que las reflexiones
del paquete de onda en esta regién son escasas o nulas, efectudndose una
absorcién suave del paquete. Por ende, se decidi6 adoptarlo como método
confiable para la determinacion de la transmitancia.

Reprodujimos el cdlculo de la transmitancia en el régimen balistico, donde
Er =2V (centro de banda). Analizando algunas trayectorias espaciotempo-
rales de la particula dentro de una pared de dominio anisotrépica(con a > 1),
vemos que aparece una rotaciéon del espinor entre sus estados up y down,
denominada oscilacién de Rabi, que permanece mientras la particula se en-
cuentre dentro de la pared de dominio. El estado de salida es funcién de la
orientacién del espin al instante en que la barrera se diluye. Esta propiedad
dindmica genera las oscilaciones en la transmitancia que observamos en el
caso estdtico.

Decidimos incorporar el ingrediente de la decoherencia al tratamiento del
transporte, dado que esta es el puente con el tratamiento del transporte
semiclédsico basado en la ecuacion de Boltzmann desarrollado por Valet y
Fert para explicar la magnetoresistencia gigante producida por una pared
de domino. Como ya se menciond, el problema del nanohilo ferromagnético
puede verse como un sistema de cuatro puntas. Fué necesario desarrollar
un programa que utilize el modelo D’Amato-Pastawski para un sistema de
cuatro puntas en presencia de decoherencia el cual fue desarrollado por Carlos
Cattena, con mi colaboracién.

Para estudiar el efecto de la decoherencia en las oscilaciones de Rabi, y
por ende en el transporte, surgié la necesidad de implementar un modelo que
incorpore la decoherencia en la evolucién dindmica de una particula. Para
ello se introdujo la representacion de una particula mediante la funcién de
onda que fuera representativa del estado estadistico. La decoherencia se in-
troduce considerando a esta funcién de onda como un promedio sobre muchas
"historias", por lo que nuestro método no incorpora el colapso de la funcién
de onda como un ingrediente activo. Consideramos que la probabilidad de
evolucion coherente de la particula se ve disminuida en cada paso de tiempo
mientras que se produce una reinyeccién de funciéon de onda que conserva la
norma local y que tiene una fase aleatoria. Vimos que este punto de vista nos
lleva a la perturbacién de la fase local con una fase aleatoria con distribu-
cién Lorentziana. Esta fase puede ser vista como una correccién a la energia
de sitio con incertidumbre Lorentziana, con lo que resulta consistente con
el tratamiento dentro de la teoria de campo fuera de equilibrio (Formalismo
de Keldysh) desarrollado por Pastawski [P91, P92] para describir procesos
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decoherentes.

Se examiné el modelo comparandolo con diferentes sistemas conocidos.
Vemos que el Modelo Dindmico para la Decoherencia se comporta de la
misma, forma que el modelo precedente de D’Amato-Pastawski para el cal-
culo de transmitancias. Es importante destacar que la cantidad de promedios
que son necesarios para disminuir el ruido son relativamente pocos (del or-
den de 10 promedios para el cdlculo de la transmitancia). Cabe destacar la
eficiencia del método debido a la utilizacién de una tnica funcién de onda
para describir a la particula en vez de la matriz densidad, como es usada para
saltos cudnticos en modelos atémicos, la que implementada para un sistema
mesoscopico resultarfa mucho més costosa computacionalmente.

La implementacion de la decoherencia en el nanohilo di6 como resultado
que las oscilaciones son robustas ante el efecto de la decoherencia, como puede
verse en la figura 33. El efecto de la decoherencia produce back-scattering,
observandose pequenos paquetes de onda se desprenden del original con mo-
mentos aleatorios.

En sintesis, hemos desarrollado una amplia gama de herramientas que
nos serviran para describir la dindmica de particulas en sistemas de cuatro
terminales, en regimenes coherentes tanto como en incoherentes. Estas her-
ramientas reconocen una inmediata aplicaciéon a anélisis de fenémenos que
se dan experimentalmente en los materiales ferromagnéticos. Dado que la
decoherencia es uno de los principales efectos que introduce la temperatura
[CBMP10] nos acercan al tratamiento de situaciones de interés experimen-
tal local, como la dependencia térmica de transporte [FFVUH10]), asi como
de otras situaciones que estdn teniendo un gran interés experimental y tec-
nolégico, que se suman al ya establecido fenémeno de la magnetoresistencia
gigante y nos conducen de lleno al campo de la spintrénica [F08]. En par-
ticular, como posibles campos de aplicaciéon, mencionamos el movimiento de
paredes de dominio [PhysKN10], o volteo de la magnetizacién en las paredes
de dominio [PhysK08] inducidos por corriente .
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Capitulo VIII

7 Apéndices

7.1 Apéndice A: Modelo Tight Binding
7.1.1 Cadena lineal

Consideremos una particula, por ejemplo un electrén, moviéndose en el es-
Y )
pacio con un potencial U(z). La ecuacién de Schrodiger para este caso es:

{_%w + U(x)} U(x) = ep(x)

Si pensamos ahora que el espacio tiene forma discreta, es decir un valor
para la posicién de la particula viene dado por x = n.a, donde n es un
numero entero, que denominaremos "indice de sitio", y a es el pardmetro de
red o constante de red y define el espaciamiento entre dos puntos espaciales
sucesivos, entonces la ecuacién tomara la forma

n o[ d?
= {@w(a:)] o + U(n.a)y(n.a) = .4p(n.a)
Designemos v, = ¥ (n.a), U, = U(n.a), y definamos la derivada uti-
lizando las diferencias finitas, entonces o= %(w((n—i— 1).a) —¢(n.a)) .

Por lo tanto, aplicando esto a la ecuacién nos queda:

ﬁ2
T 5.9 [wn—o—l - an + wn—l] + Unw” - g'wn

2ma?
2

SiV =

entonces tenemos

ma?

—an,1 + (Un + ZV)wn - anJrl = g'wn

Utilizando esta relacién de recurrencia, se define el Hamiltoniano de difer-
encias finitas del sistema en forma matricial

hi+2Vv -V 0 0
| v 2V Voo
H=1"y -V

0 0
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Como es sabido, el potencial esta definido salvo una constante aditiva.
Si elegimos esta constante igual a —2V entonces quitaremos el segundo tér-
mino de los elementos diagonales, queddandonos sélo con el que depende del
potencial.

Comparando este Hamiltoniano con uno versién Tigth Binding notamos
que tienen una gran similaridad. En la representacion Tight Binding la fun-
cion de onda representa un orbital atémico en cada sitio de red, el pardmetro
V tiene el sentido de overlap o integral de superposicién entre orbitales atémi-
cos cercanos, que llamamos amplitud de salto, y el potencial U es la energia
del orbital localizado. Es por eso que llamaremos a esta representacion de
diferencias finitas, modelo Tight Binding.

En nuestra representacion Tight Binding, los términos situados en la di-
agonal de la matriz Hamiltoniano son llamados "energia de sitio", y tiene el
sentido de la energfa potencial. Los términos fuera de la diagonal, van a ser
aquellos que conecten dos sitios. Esta conexion viene caracterizada por el
pardmetro V', que llamamos amplitud de salto o término cinético, y serd el
que defina el sistema de unidades utilizado.

Los modelos Tight Binding presentan la gran ventaja de poder ser repre-
sentados graficamente. Por ejemplo para este caso del electrén en un sistema
unidimensional, el modelo luce como una cadena

Relacién de Dispersién y Velocidad de Grupo Sabemos que para un
potencial uniforme U(z) = Uj la solucién a la ecuacién de Schréedinger son
ondas planas que tienen una relacién de dispersién parabélica

h?k?

Y(z) =exp(ika) y  ek)=U+ 5 =Uo+ Valk?

En nuestro caso ¢; = exp(ikja). Si lo introducimos en la ecuacién ten-
dremos

—Vexp(ik(j—1)a) + (Uy+2V).exp(ikja) — V exp(ik(j +1)a) = . exp(ikja)
Lo cual nos da la siguiente relacién de dispersion:

e(k) = Uy + 2V (1 — cos(ka))

Si a toma valores cada vez méas pequenos, haciendo serie de Taylor a
segundo orden vemos que se recupera la relacién cuadratica que tenfamos
para el continuo.

60



La velocidad de grupo es otra magnitud de interés. Esta se ve definida
por

_ 1de
 hdk
En nuestra representacién discreta la velocidad de grupo es v, = 2V a.sen(ka)

mientras que en el continuo la velocidad de grupo tiene una relacién lineal

2V a? . . .
———F. En el limite de a pequeno ambas coinciden.

h

Vg

con k dada por v, =

7.2 Apéndice B: Funciones de Green y Método de Dec-
imacion
Las funciones de Green han hallado un extendido uso en el drea del trans-

porte. Una parte de su éxito se debe a que proporcionan resultados exactos.
Como vimos, las funciones de Green son solucién a la ecuacién matricial

(e +in)I—H]GR(i,j) =1

o dicho de otra forma, estdan definidas por:

G, j) = (e +in) I—H] "

si todos sus autovalores son distintos de cero.

Para entender mejor y ganar intuicién en el uso de las funciones de Green,
utilicemos un ejemplo: el sistema de dos niveles. Un sistema que posee dos
niveles de energia, puede ser representado en un modelo Tight Binding por
un Hamiltoniano de dos sitios. Entonces,

[E -V
i=15 %

Calculemos ahora la funcién de Green asociada a este problema.

G — eI —H(r)] ! = {5 BV r

% E—EQ
R _ 1 (e—Ey) -V
“ ‘(e—Eﬁ(e—EQ)[ v (e—Eﬂ]

Para este caso, calcularlas puede ser muy sencillo, pero podemos darnos
cuenta que el problema crecerd en complejidad conforme aumentemos el
nimero de sitios del sistema. Esto podria ser muy inconveniente si queremos
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discretizar el espacio con un pardmetro de red pequeno, ya que el nimero de
sitios N creceria notablemente, y mds ain el Hamiltoniano, que tendria di-
mensiéon NxN. Tal parece entonces, que el cdlculo de las funciones de Green
no es conveniente analftica y numéricamente. Por fortuna, la solucién a este
problema fue encontrada. El método de decimacion, nos permitird invertir
la matriz del Hamiltoniano con una facilidad inesperada.

Vamos a introducirnos en el uso del método de decimacion mediante un
ejemplo:

Un sistema con tres estados, representado en un modelo Tight Binding
por tres sitios. El Hamiltoniano que lo domina, en la base de sitios, es:

E, -V 0
H= |-V B, -V
0 -V Es

Donde E; representan las correspondientes energfas de sitio y V el hopping
entre ellos.
Por lo tanto, la ecuacion de Schroéedinger matricial sera:

Hy =¢cp
E1 -V 0 Ut Ui
-V EQ -V (%) =& U9
0 —V Eg us Uus

Esta ecuacién de autovalores, desde un punto de vista matemadtico es
un sistema de tres ecuaciones acopladas. Si despejamos, usando la segunda
ecuacion, la amplitud de probabilidad sobre el segundo sitio, us, tendremos:

V.u1 -+ V.’UQ
Uy = ————
2 E2 — &

Podemos "eliminar" el sitio reemplazando su expresion equivalente en las

otras ecuaciones.
V2 V2
(E1 — ) Uy U3 = £.Uq

E2—€ _E2—€
V2 V2
— . Es — AUz = €.
E2_€u1+< 3 EQ—S) us £.Uus

Como vemos, hemos eliminado de esta representacién al segundo sitio
pagando el costo de tener dos ecuaciones no lineales en la energfa . De esta
forma, hemos obtenido un Hamiltoniano efectivo con una dimensién menor.
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5 v
H=( 5 3 )

donde las energfas de sitio y los hopping se encuentran renormalizados

~ 12
E =E -
EQ—E

A ¥ (e) se la llama self-energy. Es la correcion a las energias de sitio
por haber "decimado" o eliminado al sitio 2. Si ahora pretendo eliminar Fjs,
siguiendo el mismo procedimiento

=FE;,+X(¢)

ug = — 4 U
3 E’3 . 1
Introduciendolo en la primer ecuacion
. V2 V2 vz o2 1
E - = | By — . :
( 1+E3—5> Uq 1 E2—€+(E2—5> 72 Uy
E3 — — &
~ EQ — &
%6 V2 1
= |F — 1— 5
E2 — & <E2 — 8) o — Vv -
L 3 E2 — &
V2
= E1 — V2 Uy
By
RN

Ahora tenemos un Hamiltoniano efectivo de dimension 1x1. El segundo
término dentro del corchete es, de nuevo, la self-energy, o sea la correccion a
la energia del sitio 1 por haber eliminado los otros dos sitios.

Pensemos que hubiera pasado si en vez de tener tres sitios hubiesemos
tenido 4 sitios.

Al decimar el cuarto sitio en el tercero tendremos.

V2

E4—€

Es = F3—

Solo se corrige la energia del tercer sitio. Podemos ver que ahora tenemos
un sistema efectivo de tres sitios. Utilizando lo que vimos antes para tal caso,
tendremos
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VQ V2

H1,4:E1_ V2 :El_ V2
EQ—@——E EQ— V2 — &
3—5?) E. — —
3 E4—€ c

Analicemos ahora el caso de cadenas semi-infinitas, que nos servirdn para
modelar los cables que nos conectarédn a la fuente de electrones. Utilizando lo
que vimos arriba, podemos darnos cuenta que la self-energy para una cadena
semi-infinita cumple

V2
) [ —
e—F-—X

Con lo cual, la solucién a esa ecuacion es

Y=AFil
donde )
te—F e— E\? e—F
_ _ V2 :
5 \/< 5 ) | 5 > |V|
- F E
A= 52 > V] si 52 '§|V|
e—F e— E\? e—F
_ V2 g _
\ 5 —l—\/( 5 ) V2 s 5 < \4
—F
0 s152 > V|

Q)

I' = 2
—F —F
\/V2_<€2 ) si 5 < |V|

Esta cantidad T', es la que utilizamos en la férmula de Fisher y Lee para
el cédlculo de la transmitancia cudntica.

7.3 Apéndice C: Expansién de Trotter-Suzuki

By =Vig
H = ;
R

Usando la expansién de Trotter-Suzuki,

z'Hldt> exp <_¢H;Ldt> v (1)

| (t + dt)) ~ exp <—
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En nuestra representacion el espacio tiene forma discreta, por lo que
2
[ (8) = > a;13)
j=1

donde los a; son las amplitudes de probabilidad en cada sitio.

1 H;dt
Analicemos por separado la accién de cada operador exp (— J ) . Por

h
Hdt o (—idt)"
definicién, exp ! = Zu}! k,
h S
En el caso de H; sus potencias son
' )2 0
e [
( 1) I 0 (E2)2_
(my = B 0
' 0 (B
Vemos que esto puede generalizarse y escribir
(& (—idt)"
Xpl\— = ok
h o (—udt
0 z( k').(Ez)k.
L k=0 '
[ 1Eydt 0
imdt [P\ Ty
xXp A~ h o ( ZEth
0 exp | — -

Observemos esta ultima expresién. Las energfas de sitio se encuentran
en los elementos diagonales de la matriz del operador evoluciéon temporal.
Es decir, no producen mezcla entre los estados sino que el tinico efecto que
logran es un cambio en la fase de la amplitud de probabilidad en el sitio.

 Hodt
Ahora examinaremos el operador exp (— ! ;L ) .
=[OV 0 ) v
L0 (V) |
0 (V)
Hy)® =
(H2) (-V)* 0

Ya podemos intuir como es la sucesiéon de potencias. De esta forma:
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 Hodt 0
o (59)

im0 K

n=0 (2’/1)'
S )

n=0 (QTL)'

(H)™ 4 S

m=0

VEI4 Y]

(—idt/h)*

(Hy)

(—idt/R)>™
(2m+1)!
(=) (=1)™" (dt/m)™™ "

(Hz)™™

m=0

(2m + 1)!
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