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Resumo

Com o objetivo de compreender melhor a dindmica de spins em nanoestruturas me-
téalicas, investigamos o fenémeno do bombeamento de spins. Em 2002, Tserkovnyak e
colaboradores propuseram que o movimento de precessao da magnetizagao de uma uni-
dade magnética em contato com um metal ndao magnético poderia transferir momento
angular aos elétrons de conducao, gerando um fluxo de spins que se propagaria através do
metal nao magnético [1]. Este fluxo de momento angular, ou corrente de spins, contribui
para o amortecimento da precessao da magnetizacao e se propaga sem a necessidade da
existéncia de uma corrente de carga liquida. A corrente de spins pode ser usada para exci-
tar uma outra unidade magnética localizada longe da primeira e, dessa forma, transportar
informacao através de meios condutores.

Para estudar este fenémeno, desenvolvemos um formalismo inteiramente quéantico,
baseado na teoria de resposta linear, para calcular o valor esperado da corrente de spins
emitida pela precessao da magnetizacao de uma unidade magnética conectada a um metal
nao magnético. Mostramos que esta grandeza pode ser relacionada com uma susceptibi-
lidade transversa magnética dinamica generalizada. Neste trabalho, detalhamos também
a teoria semi-classica desenvolvida por Tserkovnyak e colaboradores [1] com o intuito de
compara-la com a nossa formulagao. Para ilustrar quantitativamente esta comparacao,
investigamos alguns sistemas relativamente simples. Mostramos que ha um 6timo acordo
entre as duas teorias, considerando suas diferengas de abordagem: enquanto em nossa te-
oria empregamos o formalismo da mecanica quantica para calcular a corrente de spins que
emana da magnetizacao que foi posta em movimento de precessao, a teoria semi-classica
proposta por Tserkovnyak e colaboradores ¢ baseada em matrizes de espalhamento e
utiliza-se da aproximagao adiabatica para calcular a corrente bombeada para os contatos,
longe da unidade magnética. Além disso, calculamos a variacao espacial da corrente de
spins, tanto no dominio das frequéncias quanto do tempo, para impurezas magnéticas
embebidas em alguns sistemas unidimensionais, e mostramos que interferéncias quanticas
desempenham um papel relevante neste fenémeno.

Empregamos também a nossa teoria para estudar a propagacao de correntes de spins
em algumas nanoestruturas a base de carbono. Mostramos que os nanotubos de carbono
carregam a informagcao de spin por longas distancias com pouca dispersao e com atenuagao
regulavel. Estes sistemas, ja conhecidos por serem bons condutores de elétrons e de fénons,
se mostram também eficientes guias de ondas para correntes de spins. Investigamos a
propagacao de um pulso de corrente de spins através de nanotubos metéalicos e mostramos
que esta excitacao viaja com a velocidade de Fermi e é capaz de induzir excitagoes similares
em outras impurezas magnéticas presentes no meio [2|. Além da perturbacao de spins
em nanotubos de carbono, estudamos também a influéncia de um potencial de porta
eletrostatico na propagacao desta perturbagao em uma tira de grafeno. Mostramos que
estes sistemas funcionam como transistores para a corrente de spins bombeada. Em outras
palavras, podemos controlar a perturbagao que atravessa uma regiao da tira com um



potencial eletrostatico (que nao depende do spin), permitindo ou bloqueando a passagem
da corrente de spin através dela [3]. Os resultados acima sugerem que os materiais a base
de carbono possuem grande potencial para serem empregados em dispositivos spintronicos
como transistores e memorias de alta velocidade, consumo de energia extremamente baixo
e alta integragao com os atuais dispositivos eletronicos. Como a corrente de spins emitida
por uma magnetizacao precessionante se propaga isotropicamente, uma grande fracao da
informagao magnética é perdida quando utilizamos sondas locais. Propusemos entao, em
analogia com sistemas 6pticos, que uma interface curva entre uma regiao com um potencial
eletrostatico e outra sem potencial aplicado atua como uma lente para as correntes de
spins, apesar de serem de natureza nao magnética. Mostramos que estas lentes podem
ser utilizadas para redirecionar as correntes de spins que saem da fonte para uma regiao
focalizada, onde uma sonda magnética pode ser colocada, evitando assim que uma fracao
consideravel da informagao magnética seja perdida.



Abstract

In the present work, we investigate the spin pumping mechanism. In 2002, Tser-
kovnyak et al. proposed that a precessing magnetization of a magnetic unit coupled to a
non-magnetic metal can transfer angular momentum to the conduction electrons, creating
a spin flow that propagates across the non-magnetic metal [1|. This flux of angular mo-
mentum, or spin current, contributes to the damping of the precessing magnetization and
propagates without a net charge current. The spin current can be used to excite a second
magnetic unit, far away from the source, transporting information through conductors.

To study this phenomenon, we developed a fully quantum-mechanical approach, ba-
sed on linear response theory, to calculate the expected value of the spin current emitted
by the precession of a magnetization of a magnetic unit in contact with a non-magnetic
metal. We showed that this quantity is related to generalized dynamical transverse mag-
netic susceptibilities. In this work, we also detail the semi-classical theory developed by
Tserkovnyal et al. [1], and compare it with our formulation. To illustrate this comparison
quantitatively, we investigate some relatively simple systems. An excellent agreement
between the two theories is revealed, considering the differences between the approaches:
while our theory is completely based on quantum mechanics to obtain the spin current
that emanates from a precessing magnetization, the semi-classical theory is based on scat-
tering matrices and makes use of the adiabatic approximation to calculate the spin current
pumped inside the contacts, away from the magnetic unit. Moreover, we calculate the
spatial distribution of the spin currents, as a function of frequency and time, for magnetic
impurities embedded in unidimensional systems, and we show that quantum interferences
play a central role in this phenomenon.

We also use our theory to study the propagation of spin currents in carbon-based
nanostructures. We show that carbon nanotubes are able to carry information stored in
a precessing magnetic moment for long distances with very little dispersion and with tu-
nable degrees of attenuation. These systems, known to function as conduits for electrons
and for phonons, are also efficient spin-current waveguides. Pulsed magnetic excitations
are predicted to travel with the nanotube Fermi velocity and are able to induce similar
excitations in remote locations [2|. In addition to the perturbation in carbon nanotubes,
we also demonstrate that graphene can function as gate-controllable transistors for pum-
ped spin currents. Furthermore, we propose as a proof of concept how these spin currents
can be modulated by an electrostatic gate [3]. Because our proposal involves nano-sized
systems that function with very high speeds and in the absence of any applied bias, it is
potentially useful for the development of transistors capable of combining large processing
speeds, enhanced integration and extremely low power consumption. As the spin current
tends to travel omni-directionally, a large fraction of this information never reaches the
probe and is lost. We propose, in analogy to optics systems, that a curved boundary
between a gated and a non-gated region within graphene acts as an ideal lens for spin
currents despite being entirely of non-magnetic nature. We show as a proof of concept



that such lenses can be utilized to redirect the spin current that travels away from a source
onto a focus region where a magnetic probe is located, saving a considerable fraction of
the magnetic information that would be otherwise lost.
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1 Introducao

Dispositivos eletronicos estao cada vez mais presentes em nosso dia a dia, desde os
instrumentos de medigdo que permitem o avango cientifico (microscopios de varredura,
lasers, etc.) até computadores, celulares e cameras fotograficas pessoais. Estes equipa-
mentos nos trazem conforto e facilitam nossas vidas, além de auxiliarem a expansao do
nosso conhecimento tanto do microcosmo quanto do macrocosmo. A busca constante pela

melhoria destes dispositivos ¢ uma das motivagoes da ciéncia e da engenharia.

Os equipamentos eletronicos possuem em seus ntcleos chips ou circuitos integrados,
baseados em materiais semicondutores e transistores, que sao os blocos fundamentais da
eletronica moderna. Em 1965, o entao presidente da Intel, Gordon Moore fez uma previsao
na qual o niimero de transistores presentes nos circuitos integrados seria dobrado, pelo
mesmo custo, a cada 2 anos, aproximadamente [4]. Essa profecia tornou-se realidade e
acabou ganhando o nome de Lei de Moore. Esta lei € verificada nao apenas nos dispositivos
de computadores, mas em qualquer tipo de chip, como os sensores de cameras fotogréficas
amadoras e profissionais. Devido a miniaturizacao dos transistores, esse padrao continuou

a se manter até hoje, mas espera-se chegar ao seu limite atémico na proxima década.

Para evitar uma estagnagao, novas tecnologias estao sendo procuradas, descobertas
e criadas, de modo que o desenvolvimento tecnologico permaneca melhorando cada vez
mais. Nos tltimos anos, Mike Mayberry, atual diretor de pesquisas de componentes
da Intel, vem relatando alguns avancos e dificuldades encontradas ao se trabalhar com
compostos semicondutores, como o Arseneto de Galio (GaAs) |5, 6, 7, 8|. Este tipo de
composto possui grandes vantagens em relacao ao Silicio, mas ha grandes barreiras que

os impedem de serem utilizados em larga escala.

Uma outra area que tem um imenso potencial para revolucionar a indistria tecnologica
¢é a spintronica, que explora, além da carga dos elétrons, seu grau de liberdade de spins.
O controle destas quantidades permite o aprimoramento e o desenvolvimento de uma

nova geracao de dispositivos que combinam a eletronica padrao com efeitos dependentes



de spin. Eles abrem novas perspectivas para a detecao e transmissao de informagao, e
para o armazenamento de dados em meios magnéticos. Além disso, apresentam grande
sensibilidade, velocidades de processamento muito altas e baixo consumo de energia [9,
10]. Um exemplo precursor nesta area e que teve um grande impacto tecnologico foi a
descoberta do fendmeno da magnetoresisténcia gigante [11, 12|, que permitiu a construgao
de sensores que revolucionaram a industria magnética e contribuiram para um aumento
extraordinario na capacidade de armazenamento de dados em meios magnéticos. Ele foi

descoberto em 1988 e rendeu o prémio Nobel, em 2007, para Albert Fert e Peter Griinberg.

A dinamica de spins em nanoestruturas magnéticas vem sendo objeto de estudo in-
tenso nas ultimas duas décadas. Ha muitos desafios nesta area que precisam ser enfren-
tados. Alguns envolvem questoes fundamentais tais como o desenvolvimento de formas
eficientes de conseguir a injecao de spins em um metal nao magnético e de medir corren-
tes de spins puras (i.e., sem corrente elétrica liquida) {13, 14]. Um outro assunto muito
importante e abrangente nesta area é a natureza dos mecanismos que amortecem o mo-
vimento de spins. Uma pergunta central ¢ se ha novos processos, inoperantes em escala
macroscopica onde os mecanismos de amortecimento sao relativamente bem entendidos,

que sejam especificos do ambiente nanométrico.

A resposta a esta pergunta é afirmativa. Um mecanismo extrinseco conhecido como
espalhamento de dois magnons ¢ evidenciado em nanoestruturas magnéticas [15]. Um
segundo mecanismo, intrinseco, que é o tema desta dissertagao, é conhecido como bom-
beamento de spins. Para este processo acontecer, os spins de interesse devem residir em,
ou estarem acoplados a uma estrutura metalica. Geralmente, os sistemas estudados onde
o bombeamento de spins é observado sao filmes ferromagnéticos ultrafinos, obtidos com
metais ou ligas magnéticas de elementos 3d que sao depositados em substratos metélicos.
O momento angular da precessao dos spins dentro do filme ferromagnético é transferido
para os elétrons de condugao, o que gera uma corrente de spins no substrato. Esta per-
turbacao de spins transporta momento angular através do condutor para longe do filme
magnético, na dire¢ao normal a interface entre o filme e o substrato. Uma consequéncia
é que a amplitude do movimento de precessao dentro do filme decai com o tempo. Este
fluxo de spins é produzido sem a necessidade de uma diferenca de potencial aplicada nos
contatos e nao envolve corrente elétrica liquida. Este mecanismo foi primeiramente dis-
cutido teoricamente por Berger [16] e Slonczewski [17], e descoberto experimentalmente

por Urban, Woltersdorf e Heinrich [18].

Em substratos onde o comprimento de difusao de spins é muito longo, a corrente de



spins penetra profundamente no material. Entao, ela pode encontrar um segundo filme
ferromagnético colocado abaixo do substrato para excitar seus spins através do mecanismo
de transferéncia de torque de spin [19]. Pode-se prever dispositivos que exploram este
fenomeno, mais particularmente quando os spins do primeiro filme sao excitados por pulsos
curtos. Em um artigo recente, apresentamos estudos teéricos de excitagoes pulsadas em
um segundo momento magnético causada pela corrente de spins gerada por um primeiro
momento magnético, ambos embebidos em um nanotubo de carbono, um sistema fisico

diferente, porém relacionado, as camadas ferromagnéticas ultrafinas [2].

Estes sistemas onde a coeréncia de spins ¢ mantida por grandes distancias também
sao ideais para a geragao de transistores de spins, uma das mais procuradas aplicagoes
neste campo. Tais dispositivos devem possuir a capacidade de controlar as propriedades de
transporte dependentes de spins da corrente eletronica que o atravessa [20]. Nos sugerimos
que a utilizacao de correntes puramente de spins pode ser uma solugao para o problema
da injecao de spins, e mostramos que elas podem ser controladas por um potencial de

porta eletrostatico [3].

Os trabalhos tedricos sobre bombeamentos de spins apresentados nas Refs. [16] e [17]
sao baseados em um modelo simples de pogco quantico. Eles esclarecem varios aspectos
relevantes do fenémeno, entretanto, a teoria nao é inteiramente adequada para tratar sis-
temas mais realistas, apesar de fornecer estimativas de ordens de grandeza corretas para
as taxas de relaxagao observadas. Mais recentemente, uma abordagem semi-classica foi
utilizada para descrever o bombeamento de spins em um filme magnético ultrafino colo-
cado entre dois contatos ligados a reservatorios [1, 21]. A teoria desenvolvida vem sendo
aplicada com sucesso a sistemas de interesse |1, 21, 22]. Uma formulagao tedrica comple-
tamente quantica das excitacoes de spins em filmes ultrafinos também foi desenvolvida
e aplicada para analisar a contribuicao do bombeamento de spins para a relaxacgao fer-
romagnética [23|. Céalculos foram efetuados para filmes de Fe/Au(100), sem parametros
livres, e os resultados obtidos estao em 6timo acordo com dados experimentais disponiveis
[18]. As caracteristicas sistematicas exibidas nas larguras de linha encontradas em estu-
dos de ressonancia ferromagnética (FMR) em tricamadas FM/Cu/FM, depositadas em

substratos metalicos [24], também foram reproduzidas e explicadas por essa teorial23].

Estudos de excitagoes de ondas de spins em filmes ultrafinos utilizando técnicas de
FMR motivaram bastante as investigacoes teéricas sobre os mecanismos de bombeamento
de spins. Nesse contexto, também é importante mencionar que a técnica de espectroscopia

de espalhamento de elétrons por perda de energia com polariza¢ao de spins (SPEELS)



vem sendo empregada com sucesso para observar excitacoes de ondas de spins com gran-
des vetores de onda, em filmes ferromagneticos ultrafinos [25]. Os tempos de vida desseas
excitagoes sao muito curtos: elas sobrevivem por apenas dois ou trés ciclos de oscilagao.
O mesmo mecanismo de bombeamento de spins discutido na literatura de ressonancia fer-

romagnética explica quantitativamente as larguras de linha encontradas nos experimentos

de SPEELS [23].

Deve ser notado que nenhuma das abordagens teéricas descritas acima calcula direta-
mente a corrente de spins, tampouco sua dependéncia espacial no substrato. A abordagem
das Refs. [1] e [22], que veremos com mais detalhes no proximo capitulo, levam a formulas
para o fluxo de momento angular de spins nos contatos, longe do filme ferromagnético
apenas. Por outro lado, na Ref. [23], a fungao resposta (parte imaginaria da susceptibi-
lidade magnética transversa) é calculada, e a contribuigao a relaxa¢do magnética devido
ao bombeamento de spins é extraida da sua largura linha, de maneira similar ao que é
feito na analise dos dados experimentais, sem um contato direto com a corrente de spins

responsavel por essa largura.

E importante desenvolver maneiras de calcular e estudar a corrente de spins dire-
tamente, em um nivel microscopico. Uma forma de fazer isto é através da abordagem
de Landauer-Biittiker para o transporte eletronico dependente de spins, utilizando, even-
tualmente, fungoes de Green fora do equilibrio [26, 27|. Este método, entretanto, nao
serd abordado neste trabalho. Aqui, desenvolvemos uma metodologia alternativa para
calcular a corrente de spins, baseada na teoria de resposta linear de Kubo, e a utilizamos
para explorar caracteristicas da corrente de spins gerada pela precessao de um momento
magnético embebido em uma matriz metalica nao magnética. Nossa abordagem é comple-
tamente quantica, e tanto o momento magnético quanto o substrato sao tratados dentro
de um mesmo arcabouco, através de um modelo de elétrons itinerantes, de forma anéloga
a utilizada em estudos microscopicos anteriores de excitagoes de spins em nanoestruturas

metalicas magnéticas [23, 28, 29|.

Em nosso ponto de vista, o interesse no conhecimento direto da corrente de spins e sua
distribuigao espacial é estimulado por observagoes do efeito spin Hall inverso [30]. Se um
movimento coerente de spins é excitado em um filme ultrafino sobre um substrato metéalico,
como discutido acima, uma corrente de spins normal a superficie se propaga do filme para
o substrato. Esta corrente de spins contém uma componente DC. Se o acoplamento spin-
orbita estiver presente, entao aparece uma corrente de cargas DC paralela a interface. Isso

produz uma voltagem Hall através do filme, com magnitude proporcional ao quadrado



da amplitude de precessao dos spins. A habilidade de executar calculos explicitos da
corrente de spins e sua distribuigao espacial ¢ um primeiro passo em direcao a uma teoria

microscopica do efeito spin Hall inverso.

Descrigoes de dinamicas de spins em nanomagnetos metélicos onde o acoplamento
spin-6rbita é apreciavel sdo relativamente recentementes na literatura |31, 32, 33|. Deve-
mos enfatizar, entretanto, que nesta tese vamos considerar apenas sistemas nos quais a
interagao spin-érbita pode ser desprezada. A teoria desenvolvida aqui ainda nao leva esta
interagao em consideragao, mas temos a perspectiva de inclui-la no nosso formalismo em
um futuro proximo. Isto ampliard o seu leque de aplicabilidade e, talvez, permita uma
abordagem microscopica unificada para o efeito de spin Hall inverso e correntes de spins

nestes sistemas.

Como estamos interessados primeiramente em entender o efeito do bombeamento de
spins, neste trabalho nao vamos considerar o efeito Kondo de blindagem das unidades
magnéticas [34]. Neste sentido, supomos que estamos acima da temperatura Kondo e que
elas sejam suficientemente baixas nos sistemas tratados neste trabalho. Consideramos
também que estes sistemas se comportam como liquidos de Fermi. Sendo assim, despre-
zamos efeitos de correlagoes que levam ao comportamento de liquido de Luttinger em

sistemas unidimensionais ou quasi-unidimensionais [35].

Comecaremos o estudo das correntes de spins, no capitulo 2 estudando a teoria semi-
classica apresentada nas Refs. [1] e [22]. Inicialmente, ela servird como uma introdugao
mais detalhada para o fendmeno do bombeamento de spins. Devido a falta de uma refe-
réncia completa sobre esta abordagem, sentimos a necessidade de apresenta-la de maneira
compreensiva e com um desenvolvimento explicito, incluindo todas as aproximacoes e con-
sideracoes feitas nesta formulacao. Partimos da teoria de Biittiker para o bombeamento
de cargas AC devido a um potencial (externo ou interno) que oscila devido & variagao
de um tnico parametro [36] e estendemos esta teoria para a variagdo de dois parametros
simultaneamente, o que permite o bombeamento de uma corrente DC [37|. Finalmente,
generalizamos a corrente bombeada para incluir o grau de liberdade de spins, e identifi-
camos as contribuig¢oes para a corrente total que vem da corrente de carga e da corrente
de momento angular de spins [1]. O entendimento desta teoria permitird compararmos
as previsoes feitas por ela com as que obteremos utilizando o formalismo quéntico que

apresentaremos.

O capitulo 3 sera dedicado a teoria que estamos propondo para o célculo das correntes

de spins bombeadas por unidades magnéticas embebidas em ou adsorvidas a substratos



metalicos nao magnéticos. Nossa abordagem é completamente quéntica, baseada no for-
malismo de Kubo para calcular a variacao em uma grandeza do sistema em resposta linear
devido a aplicacao de um campo externo dependente do tempo de intensidade relativa-
mente pequena. Mostramos que as correntes de spins estao relacionadas com suscepti-
bilidades magnéticas transversas generalizadas, e apresentamos uma maneira de obté-las
em termos dos propagadores monoeletronicos do sistema. Além disso, indicamos uma
maneira alternativa de olhar a propagacao do momento angular pelo substrato, através
da densidade local de spins. Esta quantidade é proporcional & susceptibilidade magnética
usual, que também pode ser obtida da mesma forma que a susceptibilidade generalizada.
Obtemos tanto a corrente quanto a densidade de spins no dominio das frequéncias, para

campos harmonicos, além de suas dependéncias temporais, para campos pulsados.

Para ilustrar a teoria desenvolvida, no capitulo 4 realizamos algumas aplicacoes uti-
lizando sistemas bem simples, compostos por cadeias lineares com apenas uma impureza
magnética embebida. Antes de obter os resultados numéricos da teoria quéntica, entre-
tanto, fazemos uma comparagao entre ambos os formalismos, procurando enfatizar suas
diferencas. Nossa intencao é mostrar que apesar da teoria que desenvolvemos ser apenas de
primeira ordem no campo, ela possui algumas vantagens em relacao a teoria semi-classica
adiabatica. Consideramos uma cadeia linear infinita com uma impureza magnética embe-
bida para obter as previsoes quantitativas de cada uma das formulagoes. Fazemos ainda
diversas outras aplicacoes da teoria quantica, obtendo a variacao espacial da corrente
de spins em sistemas unidimensionais infinitos e semi-infinitos, além de calcularmos seu
comportamento em funcao do tempo. Estes resultados nao podem ser obtidos pela teoria
semi-cléssica, na qual a corrente é calculada apenas nos contatos, longe da regiao onde ha

espalhamento na amostra magnética.

No capitulo 5, continuamos com as aplicagoes da formulacao proposta neste traba-
lho, mas em sistemas compostos por materiais a base de carbono. Este tipo de sistema
tem recebido uma grande atencao da comunidade cientifica devido as suas propriedades
peculiares. O grafeno, o nanotubo de carbono e as nanofitas de grafeno possuem carac-
teristicas mecanicas, 6pticas, térmicas e elétricas que se destacam. Entre elas, estao suas
altas mobilidades eletronicas e longos comprimentos de coeréncia de spins, que indicam
que eles sao materiais ideais para a aplicagao em dispositivos eletronicos ou spintronicos.
Além disso, a hibridizacao sp? nestes sistemas facilitam seus estudos, pois, dentro de cer-
tos limites, eles sao razoavelmente bem descritos utilizando-se um modelo com apenas
um orbital por sitio. Dentre os resultados que obtemos neste capitulo, mostramos que

os nanotubos de carbono sao bons guias de ondas de spins e tiras de grafeno funcionam



como transistores para correntes de spins ao aplicar potenciais de porta eletrostaticos. No
primeiro deles, mostramos que as perturbacgoes de spins se propagam como ondas planas
no nanotubo, e no segundo, obtemos que a propagacao destas perturbacoes podem ser
controladas por um potencial de porta eletrostatico. Em uma terceira aplicacao, fazemos
uma analogia da perturbagao de spins com sistemas 6pticos e mostramos uma maneira
de redirecionar a corrente para um ponto focal, de maneira que a energia carregada pela

corrente de spins nao seja perdida.

Finalizamos, no capitulo 6, fazendo as conclusoes finais do estudo desenvolvido, com
um resumo dos resultados obtidos ao longo do trabalho. Além disso, nao menos impor-
tante, estabelecemos nossos planos para as perspectivas futuras deste trabalho. Embora
tenhamos feito um grande estudo do fenémeno do bombeamento de spins, muitos outros
aspectos precisam ser estudados. Uma das grandes qualidades da teoria quéntica que
desenvolvemos é facilidade com a qual ela pode ser estendida para incluir outros efeitos,

como a interagao spin-orbita.

No apéndice A, obtemos expressoes analiticas para os propagadores monoeletrénicos

em nanotubos armchair e zigzag.

A teoria do capitulo 3 foi estendida formalmente para multicamadas no apéndice B

para esses sistemas.



2 Teoria Semzi-Classica

Antes de formular a teoria que desenvolvemos para o bombeamento de spins, vamos
estudar a teoria semi-classica ja existente para este fenomeno. Calcularemos primeira-
mente a corrente gerada por um potencial quimico oscilatério externo, além da corrente
bombeada pela variagao de um parametro interno de uma amostra, teoria desenvolvida
inicialmente por Buttiker et al. [36, 38|. Esta teoria descreve um bombeamento de uma
corrente AC devido & variagdo de um tinico parametro interno do sistema. Ela foi posteri-
ormente expandida por Brouwer para mostrar que uma corrente DC pode ser bombeada
em um sistema mediante a variacao de dois parametros internos do sistema [37]. Nosso
objetivo final é obter a generalizagao feita por Tserkovnyak et al. [1] para tratar uma

corrente bombeada dependente de spin.

2.1 Teoria do Bombeamento

A teoria do bombeamento desenvolvida por Buttiker e colaboradores deu origem a
um artigo seminal em 1994 [36], que, apesar de ser referéncia de muitos trabalhos sobre
o assunto, aborda uma teoria relativamente complexa de se reproduzir. O objetivo desta
secao ¢ tentar esclarecer todas as consideragoes e aproximagoes realizadas, para podermos

entender e comparar com a teoria que vamos desenvolver nos proximos capitulos.

2.1.1 Resposta a um potencial externo

Considere, por exemplo, uma amostra conectada a dois terminais « e 5 como ilustrado
na Fig. 1. Inicialmente, vamos calcular a variacao na corrente que flui através do terminal
a devido a um potencial quimico dependente do tempo e oscilatoério dug(t) aplicado no
contato . Para isso, é conveniente expressar o operador corrente em termos de grandezas
conhecidas relacionadas com os contatos e com a matriz de espalhamento associada a

amostra.



contatoa A contato
. aom(e) aﬁm(€>
n —_— N\ —
amostra dpp(t)
«— e
ban(e) bﬁm(e)

z
—

Figura 1: Esquema ilustrativo de um sistema composto por dois contatos conectados
a uma amostra espalhadora. Um potencial dependente do tempo dug(t) é aplicado no
contato (3, e a corrente é medida no contato «, longe da regiao de espalhamento. A
direcao longitudinal z é definida positiva no sentido do reservatorio para o contato. n, m
se referem aos modos transversos nos contatos.

2.1.1.1 Operador corrente

Vamos partir do operador densidade de corrente de probabilidade, que é dado por

o) = {\iﬂ@)v\ij(r) - [inﬂ(r)] \i/(r>} , (2.1)

- 2mi

onde ¥'(r) e U(r) sdo os operadores de campo que criam e destréem uma particula na
posigao r, respectivamente. O operador de corrente de carga que atravessa o contato o

(longe da amostra onde ha espalhamento dos elétrons) pode ser escrito como

A

L(et) = e / dr (1) (2.2)

onde Z é a diregao longitudinal no contato «a, e a integral é feita em uma secao transversal

de « especificada pelas coordenadas r; . A densidade de corrente na dire¢ao z é dada por
oW (r,1) | -
2 W, (rt) . 2.3
200 (1) (23)
Os operadores de campo Wi(r) e U(r) sdo definidos como
U(r,t) =) vulr, ),
=3 War)e Ha, |

. hof . oW, (r,1)
— gt A
.]Zoé(r’ t) { a(r7 t) az

- 2mi

(2.4)

onde n representa um autoestado do hamiltoniano do contato. O operador a,, destréi um
elétron no estado n, e pode ser visto como o operador na representacao de Heisenberg,

em t = 0. A soma em n varre todos os estados 1, (r) da base completa.
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Longe da amostra, podemos supor que os modos longitudinais (ao longo de z) e
transversais (perpendiculares a Z) em um dado terminal « sao separaveis. Como estamos
interessados na informacao contida na amostra, a forma especifica que escolhemos para
um contato nao deverd ser importante. Na diregao longitudinal, o sistema é aberto, e
consideramos um géas de elétrons livres caracterizado por um vetor de onda continuo
k. E conveniente separar os estados incidentes e emergentes (& amostra), e introduzir a
energia longitudinal € (k) = h%k?/2m como um niimero quantico. O modo transverso é
quantizado e é descrito pelo indice n (correspondendo as energias transversais €, ). Estes
estados também sao chamados de canais transversos. Escrevemos entao que a energia

total ¢ €, (k) = €an+ €, (k). Como €. (k) & sempre positivo, para uma dada energia total

e = ¢, (k), apenas um nimero finito de canais é acessivel. O ntimero de canais no contato

a,n

a sera denotado por N, (e).

O operador de campo pode ser expresso nesta base como

Nq (e
_ et

)
A 1 , N )
\Ija(r7t) — Z E/dkan¢an(rL)e R [&an<kan)emanz + ban(kan)e_lkanz ) (25)

n=1
onde ¢, sao as fungoes de onda transversais no contato « e introduzimos o vetor de onda

2m(e — €?)

kan(€) = 2

(2.6)

A diregao Z positiva foi definida para os elétrons incidentes na amostra. Desta forma, o
operador dan(kan) (ban(kan)) destroi um elétron incidente (emergente) no canal n e vetor

de onda k do contato a.
Utilizando a relagao entre vetor de onda k,, e a energia ¢ dada pela Eq. 2.6, podemos
reescrever a integral na Eq. 2.5 na forma

Nq (e)
1€t

- 1 de ‘ R .
Wo(r,t) = _/ Gan(r1)e™ T | e (Kan) €™ + b (kan)e Fon=| | (2.7)
—1 27 hvan (6)

onde kq, = kan(€) e a velocidade dos portadores v,,(€) é dada por

1 de  hkan(e)
Van(€) = hdhod ~ m (2.8)

Nesse contexto, é conveniente introduzir os operadores @, (€) e dq,(€) que criam e
aniquilam, respectivamente, elétrons incidentes na amostra com energia total €, no canal
n do contato . Estes operadores podem ser definidos a partir da relacao de comutacao

dos operadores referentes a particulas nos estados descritos pelos nimeros quanticos n e
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k, que é dada por
{aln(k:an), aam(k/am)} = 6(kom - kfxm)(smn . (2'9)

Utilizando uma funcao arbitraria f(kam), podemos escrever

/dk;mf(k;m){aim( Ean), Gam( k/ } /dk/ O(kan — k;m)(smn
Ean)Omn

(2.10)

Considerando a relagao expressa na Eq. 2.6, podemos reescrever a igualdade acima como

d—Gl / 6/ CLT a ’ _ .
/h’l)am(e/)f(kocm< @ (Kan); @am (ko) } =1 (€)0mn - (2.11)
Portanto,

(0]~ {ad (Kan) G (Kin)} = 8(€ =€) - (2.12)

Podemos definir os operadores

CLL”(E) :[hvan(e)]ilmaln(kan) ) € (2.13)

Ao (€) =[Avan(€)] 1/2aom(kom) , (2.14)
de forma que

{al,,(6), aam ()} = 6(€ = €)dmn - (2.15)

Analogamente, podemos também definir os operadores de criagao Bgn(e) e de aniquilacao

ban(€), para os elétrons emergentes.
Substituindo estes novos operadores no operador de campo dado pela Eq. 2.7, obtemos
que

Nq(€)

Z/ 27rhv 1/2¢om(1l) - Gan(€)e™an® £ by (e eanz|  (2.16)

enquanto que o operador de campo de criacao é obtido tomando o complexo conjugado

do expressao acima, ou seja,
Z / 27rhv 27 Avan (€)]1/2 d)om(rl)ei%t al, (€)e ens 4 Bgn(e)eik"”z] : (2.17)

Estas expressoes serao utilizadas para calcular o operador corrente, cuja expressao

pode ser reescrita substituindo a Eq. 2.3 na Eq. 2.2. Ao fazer isto, teremos

- ho| - W, (r, 1) W! (r, 1)
_ e T ) . a\")
I,(z,t) = e/er2 - {\Ifa(r,t) P

0z

T r, t)} : (2.18)
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Substituindo as Eqgs. 2.16 e 2.17 no primeiro termo entre chaves da expressao acima,

obtemos

T d ! i(e—e)t
IM(z ite=eye
" omi Z/ Qﬂhvom )2 [27 g (€ /)]1/26 "
X /drﬂbzn(n)%m(rﬁ [dTan(E)e—ikan(e)Z + Z;’Cfm(e)eikan(e)z] (2.19)

% [ikam(61)&am<€/)eikam(6’)z . ikam(el)éam(ex)efikam(e’)z] .

Utilizando a ortogonalidade dos estados transversos, i.e., [dr ¢k, (r1)dam(ri) = dmn €

a Eq. 2.8 para v,,(€), podemos escrever

7 dEdEI i(e—e)t
[l p— / s
“ (Z’ ) dmh " [Ucm(e)vom 6, ]1/26

% |:€LT (E)efikom + bln ’Lkan ] (220)
ba

X {vm(a)am(e)ezkw V(€ ) beun (€Y Ren (€ ] .

Da mesma forma, o segundo termo da Eq. 2.18 sera dado por

dede’ z(efe’)t
(2) E ,
17(z1) 47Th / [Van(€ )]/ 2¢ !

Uocn

an

x [Uan(e)&T (6)6_Zkan(e)z - Uom(e)glm(f)eika"(e)z} (221)
i o]

Somando os dois termos calculados acima, temos que o operador corrente é

dede M /
o(2,t) 4ﬂh2/ Do (€) Ve ]1/2 R {[Uan(€)+van(6)]

% [ez(kan(e )fkan(e))zdan(e)&an&/) _ ei(kan(e)fkan(g))zi):gn(e)gan(e/)}

(2.22)
+ [Van(€) = Van(€')]

x [ o @t D24 ()b (¢) — ¢ O (i, ()]

Até aqui nao fizemos qualquer aproximacao, exceto pelo fato de termos considerado
que os modos transversais e longitudinais sao separaveis nos contatos. A expressao obtida,
entretanto, é bastante complicada e possui uma dependéncia com a posi¢ao z indesejada.
Porém, ela pode ser simplificada levando-se em conta que em vérias quantidades de inte-
resse (como, por exemplo, a corrente média, o ruido, ou momentos maiores da distribui¢ao
de corrente), as energias envolvidas no espalhamento € e € ou coincidem, ou sdo muito

proximas entre si. Isso equivale a considerar apenas o espalhamento elastico ou quase-
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elastico, onde as particulas espalhadas saem com energia igual ou muito préoxima das
particulas incidentes. Por outro lado, as velocidades v, (€) variam muito lentamente com
a energia na escala da energia de Fermi, i.e., a relacao de dispersao nao apresenta ne-
nhuma singularidade préoximo & er. Portanto, podemos desprezar sua dependéncia com a

energia, e reduzir a Eq. 2.22 para a forma
Ia(t) 2%;/dede’ T [dgn(e)dan(e’) — b (€)ban(€)] (2.23)

Esta expressao para o operador corrente ¢ um dos resultados mais importantes e utilizados
da Ref. [36]. Ela pode também ser escrita em termos da matriz de espalhamento S,

lembrando que a relacao entre os elétrons incidentes e emergentes é
€)= Supum(€)igm(e) . (2.24)
Bsm
onde « e [ se referem aos contatos e n e m aos canais. O operador de criagao sera
=D b ()Samn(e) - (2.25)
psm

Utilizamos estes resultados para calcular o segundo termo da Eq. 2.23, que envolve

Z bl (€)ban( Z Z 31, (€)S e (€) Svy i (€) e (€7) - (2.26)

By mnk

Desta forma, ficamos com um operador corrente que envolve apenas os operadores relaci-

onados aos elétrons incidentes e & matriz de espalhamento:

Z Z / dede 61(6 ;) aﬂm( ) [5nm5nk5a,65aw - S,Z’a,mn(dsa'y,nk(g)} &'yk<€l)

By mnk
i(e—e)t . % .
h Z Z / deG e r agm( ) 5mk604/550¢’¥ - Z Sﬁa,mn(E)Sa%nk<€/) Cl»yk(ﬁ,)
By mk n
i(e—e)t Nt R
=7 ZZ/dedee R a;m( ) A (as e, €)ay(€)
By mk

(2.27)

onde a matriz A é definida como

AZF (0 €,€) = Omibaplary = Y Shomn(€)Sarmnk(€) - (2.28)
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2.1.1.2 Potencial externo independente do tempo

Para calcular a corrente gerada por um potencial externo, escrevemos inicialmente o

valor esperado do operador corrente obtido na Eq. 2.27,

(L) =3 33 [ deaee T aghase. Vil 0an) . (220)

By mk

Para elétrons em equilibrio térmico nos contatos, o valor esperado dos operadores de

criacao e aniquilacao de um gas de Fermi sao da forma

(@ ()i (€)) = 650mid(€ — €) fale) - (2.30)
Ficamos entao com

? € y ile=et m / /
(I1,(t)) =2 Z Z / dede’'e™ Aﬁf(a; €,€)080mi0(e — €) fz(€)

By mk

_° de AT (v €, €) f(€)
i3 dea

:%%/de
:% ZB:/de [Noﬁag —Tr <§Ea§aﬁ):| fs(e)

onde S é a matriz de espalhamento nos canais, e o trago é tomado sobre os canais do

(2.31)

EDS S;mmn(e)saﬁ,nm(e)] fa(e)

contato a.

Colocando uma voltagem V3 no reservatoério /3, o potencial quimico sai do valor de

equilibrio jip para pg = po + eVs. Desta forma,

fole) = fo+ e%% ; (2.32)

onde fy é a distribuicao de equilibrio, igual em todos os contatos. Assim,
A e? df;
_ t 0
(n(t) =5 3V [ de [Nudon = v (85,5.5) ] 2 (2.33)

pois o termo proporcional a fy envolve N, — Tr (ﬁaa +2 8 Ia5>, onde R, ¢ a matriz de
reflexao nos canais do contato @ e T, 5 ¢ a matriz de transmissao dos canais do contato a

para o 3. Este termo é nulo devido a conservacao da corrente.
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2.1.1.3 Potencial externo dependente do tempo

Para obter a corrente gerada por potenciais oscilatérios aplicados aos terminais, pre-
cisamos primeiro descrever a dindmica dos elétrons neles. O hamiltoniano dos elétrons

em um dado contato o pode ser escrito da forma
1 =37 [ b [ (B (8) + By (B ()] en) = o = i) - (230

O operador al, (k) (aan(k)) cria (destréi) um elétron incidente no contato «, canal n e
vetor de onda k, enquanto o operador bl (k) (bay(k)) cria (destréi) um elétron emergente

no contato «, canal n e vetor de onda k.

Tratando novamente a energia ¢ como um nimero quantico, podemos escrever

__jiju/hhvan b (an) (k) + Bl (kan )b (Kam) | (€ = pto = Opia(t))  (2.35)

onde kup, = kan(€), dada pela Eq. 2.6, e a velocidade v,,(€) foi obtida na Eq. 2.8. Usando

os operadores de criacao e aniquilagao definidos nas Eqs. 2.13 e 2.14, obtemos

1= [ e[l (©an®) + 8 hunl®)] (€ = 0~ 0palt)) - (230

Note que o hamiltoniano nao perturbado é
o= Z / de | o (€) 4 Bl (9] (e = o) (2.37)

com autoestados de energia e— i, € 0 hamiltoniano que descreve a perturbacgao dependente

do tempo 0p,(t) € dado por

Z / de Gy (t) an( Yian(€) + bl (€)ban(€)] - (2.38)

Utilizando a equagao de movimento do operador d, (€, t) na representagdo de Heisen-

berg (lembrando que € é um indice), teremos

ane, 1) =% (anle), H| (1)

(2.39)
= 22 4 € = 10 = 31l [ (an)] 0

Utilizando as relagoes de comutagao entre oy, (€) € al,(¢) explicitadas na Eq. 2.15, além
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da identidade
[A,BC|={A,B}C — B{A,C} , (2.40)

temos que

. 1 / / N\ ~ /
Gan(€,t) == > / de' [ — 1o — 0410 ()] Opnd (€ — € )iiam (€', 1)

= e~ o — O1talt)] (1)

(2.41)

Resolvendo esta equacao por separacao de variaveis, obtemos

In {M] ! /0 "0t e — o — Sua()] | (2.42)

Qan(€,t =0) ~ ik
ou ainda

1 t
dom(ea t) :dan(€7 = 0) eXp {E/ dt’ [6 — Mo — 5Na(t/)]}
0

o _ile=po)t _,
:aom(6 e g ialt) )

(2.43)

onde fizemos, por simplicidade, dq, (€, = 0) = dqy(€). Como consequéncia da perturbagao
01 no potencial quimico, a evolugao no tempo do operador a,, adquire uma fase extra

¢, dada por
1 t
6alt) == [ ¥ Sualt) (2.44)

Considerando que a perturbacao H ¢ pequena, i.e., a variagao no potencial quimico
Ol € pequena comparada a largura de banda, podemos expandir a Eq. 2.43 até primeira

ordem em ¢,, ou seja,

i(e—pg) .
da”(€7t> = dan(€>€7%tefl¢a(t)

(2.45)
~ af) (e, t)[1 —iga(t)] .
onde
(e, t) = dan(e)e T (2.46)
é a evolugao temporal de a,, sem perturbacao.
Para um potencial quimico harmonico da forma
Opta () =dpq cos(wt)
eiwt + efiwt (247)

:5a )
K 2
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a diferenca de fase mostrada na Eq. 2.44 se torna

oult) == e [t (e 4 o)

Sp A ‘ (2.48)
o LG
Substituindo este resultado na Eq. 2.45
X e Ol Cdenouer Sty et (2.49)
=dan(€)e” 7+ %am(e)e R 2771wa°m< €)e - ’

Os operadores podem ser d,,(€) podem ser vistos também como Gy, (€ — 1), ou seja,
operadores que criam elétrons com energia ¢, acima do potencial quimico yy. Desta forma,
podemos fazer as mudancas de varidveis . = jo £ hw no segundo e terceiro termos da Eq.

2.49 para obter

. 77;(67 hw)t ’L<€ )
Aan (€ — po)e i anl(€ — p £ hw)e "7 - (2.50)
Como estamos integrando sobre todos os valores de energia, podemos redefinir o potencial

quimico de forma que

(2.51)

5 a 6 a ~ _i(e—pg)t
z{&m() ngaan(emw) o (e—ﬁw)}e s

Esta é a evolugao temporal do operador de criagao, até primeira ordem em dpu,, devido
a perturbagao harmonica de frequéncia w dada pela Eq. 2.47. Note que ele depende dos
operadores de criagao com energias € + hw e € — hw no equiibrio. Para obter a corrente,
substituimos o operador perturbado em t = 0, al, (¢), no valor esperado da Eq. 2.29.

Esta média sera dada por

(@ (e >a%<e'>>z<{agm<e>+§g‘j e ) = e~ )] |
(2.52)

X {&,Yk(ﬁl) + g% [CALfyk(EI + hW) - &,Yk(e/ — hw)]} > .

Lembrando que o valor esperado dos operadores de criagao e aniquilagao no equilibrio
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é dado pela Eq. 2.30, obtemos, em resposta linear na perturbagao du,

(gl (€)ary (€)=, ()amn()

+ % [<d};m( + hw) g (€)) — (af,, (e — hw)&vk(e’»}
+ ;5% [<ATﬁm(E)Avk(e’ + hw)) — (af, (€)a(€ — hw))}

S [ o — ) fole + o) — (e — o — ) foe — )]
+ %5%&% [0(e — € — Iw) fole) — d(e — € + w) fo(e)] -

(2.53)

Note que, como estamos considerando que o sistema sem perturbagao tem o mesmo po-
tencial quimico em todos os contatos (como pode ser visto no hamiltoniano que descreve
o sistema, dado pela Eq. 2.37), os termos sdo proporcionais a fy, distribuigdo de Fermi-
Dirac no equilibrio, comum para todos os contatos. Se nao considerassemos a mesma
distribuicao, a corrente gerada por esta diferenga de potencial nos contatos seria a mesma
que obtemos na Eq. 2.33. Aqui, queremos encontrar apenas a variacao na corrente o (fa (1))

devido a perturbacao oscilatoria H,. Utilizando a Eq. 2.53 na Eq. 2.29, ficamos com

S(In(t)) = ey s de{e‘i“’tAgg”(a; €, €+ hw) [fo(e + hw) — fo(e)]
Bm (2.54)
+ AT (s €, € — hw) [fole) — fole — hw)] } .

Para a perturbacao harmonica, sera mais simples calcular a resposta da corrente no do-
minio das frequéncias. Desta forma, fazemos a transformada de Fourier para encontrar

(I (w)), tomando o cuidado para evitar a duplicidade da variavel w. Assim,
Sla)) = [ dte 5L, (1)

e )
~h ; ng, / d6{27r5(w — w)AGE (s €, e + ') [fole + hw') — fo(e)]  (2.55)

+ 2m0(w + W) AT (5, € — ) [fole) = fole — )] }

onde ' é a frequéncia de excitagdo. Utilizando as funges §(w+w’) para filtrar as fungoes
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que as multiplicam com os argumentos correspondentes, teremos

2”5“5/ {3~ ) A3 (s e+ oy PLH ) Z ol

—_ fo(é + hUJ)
_e } (2.56)

B %Z/dEA%n(O‘% €7€+hw)fo<e+hw) _fo(e)mmﬁ [0(w — W) +d(w+w)] .

+0(w + W) A" (s €, € + hw)fo(e)

hw

A transformada de Fourier do potencial mostrado na Eq. 2.47 é

o (w) :/dteméua(t)

6/;04 dt( i(wtw')t + 6i(w—w')t> (257)

=710 [0(w + ') + d(w — )] .
Identificando este termo na Eq. 2.56, obtemos finalmente que

i) = £ 3 [ deagpoe,e s mo =R 50 o)
Bsm

onde, pela defini¢ao da matriz A, dada pela Eq. 2.28,

> AR (ase e+ hw) Zaaﬁ—ZSﬁamn Sesmm (€ + hw)

(2.59)
~Tr [laaﬁ - §La<e>§a6(e +hw)]

Vamos agora considerar a aproximacao adiabatica, na qual a frequéncia de excitagao w
é pequena quando comparada com as frequéncias naturais do sistema (e.g., frequéncias de
transigao entre sitios vizinhos). Isto equivale a fazer uma perturbagao tao lenta que, a cada
instante, os elétrons estao em equilibrio com o sistema, ou seja, a matriz de espalhamento

varia muito pouco com a energia. Com esta aproximagao, podemos expandir S, 5(e + iw)

da forma is
sl ) = S,(0) + o2l (2.60)
€
Assim, a Eq. 2.58 se torna
R e dfole ds,, <€>
i) = £ bt [ ae Dy [léaﬁ S (€18 45(0) — oS, (02
B
(2.61)

Ao fazer a transformada de Fourier, os dois primeiros termos darao origem & corrente

calculada na Eq. 2.33, que é nula para uma variacao comum nos potenciais quimicos dos
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contatos. O termo restante é

S(0L (1)) :%Z % / do(— i) e~ 15 (e / de

0(€) . {ﬁfa(e) dﬁaﬁ(e)]

) [ ae
€ €
d d
2.62
=S fae B [ g 0] it 20
“omi de dt
Pela unitariedade da matriz de espalhamento, que pode ser escrita como
SHOS(e) =1, (2.63)
podemos obter, por uma simples derivagao em relagao a energia,
dS(e) dS'(e)
S'(e) = ——5(€) (2.64)
Retornando & Eq. 2.62,
T dfO dS*a mn( ) dﬁu( )
I ( .
5( 27T2 Z/ |: de Saﬁ nm( ) dt (265)
A T = 0K, temos que
_95o(9) =d(e —€p) . (2.66)

Oe

Sendo assim, a corrente gerada por um potencial oscilatério comum nos potenciais qui-
micos de todos os contatos é
ol € dSEoz mn(E) dé:u(w)
0(I(t) =— ————S.8.nm .
) =55 & |22 Sl 267

B,mn

e=€ep

Esta corrente, em geral, nao é nula, mesmo para variagoes iguais em todos os terminais.
Isto significa que a corrente nao ¢é invariante sob um deslocamento comum dos potenciais
de todas as voltagens aplicadas. Em outras palavras, esta descrigao prevé uma corrente
que nao é conservada, e portanto ela nao descreve corretamente a divisao das correntes
entre os contatos. Isto acontece devido as cargas adicionais levadas ao condutor pela
perturbagao dependente do tempo, que criam um potencial coulombiano interno U;(r, t),

e que nao foram consideradas na descri¢ao anterior.
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2.1.2 Resposta a um potencial interno

Vamos entao encontrar a resposta da corrente devido a um parametro interno do
sistema, X;(t), que varia lentamente no tempo. Vamos supor que este pardmetro oscila
de maneira harménica com frequéncia w e esta confinado a amostra. Um fluxo de elétrons
incidentes com energia €, ao ser espalhado, pode ganhar ou perder quantas de energia
hw [39]. Portanto, o estado emergente seré caracterizado pela energia ¢, = € + (hw,
com ¢ = 0,£1,£2,.... Se o espalhamento independente do tempo pode ser descrito por
uma matriz de espalhamento Q(E,Xi), ao considerar a variagdo no tempo de X;(t), na
aproximacao adiabatica a matriz varia muito pouco dentro do intervalo de tempo em
que um elétron interage com a amostra. Desta forma, o espalhamento é descrito pela
matriz de espalhamento S (e, X;(t)). Como estamos supondo uma perturbagao periodica,
ie., X;(t) = X;(t + 27 /w), podemos expandir a matriz de espalhamento em uma série de

Fourier

S(e, X;(t)) = f: Sh(e)eit (2.68)

f=—00

onde os coeficientes S§(¢) sdo dados pela transformada inversa

. w 27w ) .
Si(e) = / dt ¢"™'S(e, X;(t)) . (2.69)
0

T om

Estes coeficientes determinam as amplitudes de espalhamento das particulas que incidem
com energia € e emergem com energia €,. Desta forma, podemos definir as matrizes de

espalhamento de Floquet como
S(e+ lhw,€) = S(e, e — lhw) = Si(e) | (2.70)

de modo que o operador de aniquilacao b,, de um elétron emergente no canal n do contato
a podem ser escritos em termos dos operadores ag,, de elétrons incidentes no canal m do

contato 3 da forma

ban(€) = > ) Sagaml(e, € — Lhw)agn (€ — thw) . (2.71)
Bm L
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Escrevendo o valor esperado do operador corrente escrito na Eq. 2.23 e substituindo a

Eq. 2.71, teremos

(L) =3 3 [ d [fa(€)

=) G (€ — €, €)Sapnm(€ + Lhw, €) fo(e — Chw) |
B,m L

(2.72)

onde ja utilizamos a Eq. 2.30 para os valores esperados dos operadores de criacao e

aniquilagao. Com o auxilio das Eqs. 2.68 e 2.70, nao ¢é dificil de ver que

DN Sy (€ = Chw, €)Supm(e + Chw,€) =Y Sk (€:8)Sagmm(et) =1,
Bm Ll B,m

(2.73)

e, portanto,

(I,(t)) = % > / de e T09lGs (e = Uhw, €)Sup (e + Chw, €)
B,mn 7 (2.74)

X [fal€) = fa(e = Chw)] .

Supondo todos os contatos com um mesmo potencial quimico, e portanto, mesma distri-

buigao fy(€), além de considerar novamente a aproximagao adiabética,

R d o

(L.(t)) :2% S / def(;—(e)E il 0SS (€~ O, €)Sagnm(e + Lhw, )

s € ’
B,mn a4

_ € dfO(E) dsgae,mn(g Xl(t>>
_Tm%/de e [ o Sagmm(e,Xi(t))} )

(2.75)

Para temperatura nula, a derivada da funcao distribuigao é dada pela Eq. 2.66 e podemos

ainda escrever

7 e dS* €, X;
(1) = — - [ Ba,mn(;t Xi(t))

21
ﬁ7mn

Sag,nm@,xxm] @

€E=€p

Para escrever da maneira como ela é mais encontrada, utilizamos novamente a relagao

entre a matriz espalhamento e sua derivada em relagao a energia obtida na Eq. 2.64.
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Assim, teremos

2 € dS;’oz mn dSa,B nm
[a t) =—-— —7504 nm p —
< ( )> A7i |: dt B, Sﬁa,mn dt :|6:€F
e (2.77)
e dSapnm(€, Xi(t))
— I P X : .
o — m {Sﬁa,mn<€v l(t)) dt —

Esta é a corrente bombeada ao variar um parametro interno do sistema. A teoria abordada
nesta se¢ao ¢ amplamente utilizada em sistemas de pontos quanticos e ainda é foco de

constantes estudos [40].

2.2 Bombeamento paramétrico

A teoria desenvolvida na secao anterior descreve uma corrente bombeada devido &
variagao harmoénica de um tnico parametro interno do sistema. Como esta variagao é os-
cilatoria, a matriz de espalhamento também ir4 mudar de maneira semelhante, e a corrente
bombeada serda uma corrente alternada. Para notar isto mais facilmente, reescrevemos a
Eq. 2.77 da forma

- _dng dX;(t)

(1)) =e gz = (2.78)

onde

dna 1 5Sa,8,nm<€> X@<t))

dXZ :% : Im |:Sﬁa,mn(€7 XZ (t)) 5XZ (279)

,mn e=€p

¢ chamada de emissividade do contato a. Se X;(t + 2w /w) = X;(t), a corrente bombeada,

também tera o mesmo periodo.

Para mostrar que uma corrente direta pode ser gerada pela variacao de parametros
internos do sistema, seguimos Brouwer [37] e notamos que, como I = dQ/dt, a carga
bombeada no contato « por uma variagao infinitesimal no parametro 6.X; é

dng

dX;

5(Qu(t)) =e——5X,(t) . (2.80)

Se a matriz de espalhamento depender de dois parametros internos, uma variacgao oscila-

toria simultanea em ambos os parametros irdA bombear uma carga igual a

5(Qu(t)) = o) 1l X, X;)

X.
0Xi(t) + ox,

5X;(t) . (2.81)

Para encontrar a carga total bombeada em um periodo 7 = 27/w, devemos integrar a
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equagao acima para obter

. [T 0N (X, XG) dXG () Ona(XG, X;) dX(E)
(Qalr)) =€ /0 dt[ ox,  at | ox; di (282)
XA
>

Xi

Figura 2: Em um periodo, os parametros X;(t) e X;(¢) percorrem um circuito fechado no
espaco (X;, X;). A corrente bombeada depende da area A neste espago de parametros.

As equagdes paramétricas X; = X;(t) e X; = X,(¢) definem, em um periodo 7, um
circuito fechado no espaco (X;, X;), como mostra a figura 2. Utilizando o teorema de
Green, a carga total bombeada em um periodo 7 pode ser expressa por uma integral

sobre a area A da superficie delimitada por este circuito, da forma

A 0 8na(Xi,Xj) 0 ana(XhXj)
(Qalr)) = / dXidX; [8X 0X; X,  0X,
0550,mn (€ Xi(t), X;()) 0.Sapm (e, Xi(t), X;(t))
_€ ‘ ‘ Ba,mn J aBnm\&) Ai\l), Aj
-< /A dX,de%Im{ e e LEF
(2.83)

A corrente ¢ obtida dividindo-se esta carga pelo periodo 7 = %’T,

N ew (SS* €, A s 4N j aBnm\€, g y )5
e e

B,mn

(2.84)

Para escrever esta corrente bombeada na forma obtida por Brouwer, basta escrever Imz =
(z—2%) /21 e utilizar uma relagao analoga a Eq. 2.64, porém entre a matriz de espalhamento

e sua derivada em relacao a um parametro X. Desta forma,

lew
472

(Io(7)) = / dX;dX;Tr [Rx,, Rx,] (2.85)

aa ’
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onde

55
- g 2.86
RX ZaXS ( )

sao matrizes hermitianas no espaco de canais e de contatos, o traco é tomado sobre o

espago dos contatos, e |, | denota o comutador.

Se considerarmos variagoes oscilatorias da forma §X;(t) = dX?sen(wt) e 6X;(t) =
5XJQ sen(wt—), onde as amplitudes 6 X7 e 5XJQ sao pequenas comparadas com a escala em
que as propriedades de espalhamento mudam de maneira significativa, podemos desprezar
as dependéncias em X; e X; dentro do integrando de 2.84. Assim, sabendo que a area da

elipse definida no espago de fases (X;, X;) é A = 7T6XZQ5X;-) sen(y), temos que

. ew6X05X0 sen(yp 0SS v (€) 0.Sap.mm (€
3(la(r)) = LS b [Pl Sl d) o)
Z J

van €=€r

Se X; e X; variam em fase ou com uma diferenca de fase de 7, a area definida pelas
equacgoes X; = X;(t) e X; = X,(t) no espago (X;, X;) serd nula. A area, e portanto a

corrente, serao maximas quando a defasagem for de /2.

2.3 Bombeamento de spins

A teoria do bombeamento foi generalizada por Tserkovnyak et al. de modo a incluir o

spin eletronico na expressao da corrente obtida na Eq. 2.77 [1]. Os operadores de cria¢ao
T

e aniquilagao ag,,,(€) € dgmo(€) utilizados para obté-la devem levar em conta o spin o,
e as médias no equilibrio, antes dada pela Eq. 2.30, passam a ser matrizes 2 X 2 no
espaco de spins. Desta forma, a expressao da corrente bombeada incorpora tanto o fluxo
de cargas quando o de momento angular, e também é uma matriz no espago de spins.
Vamos mostrar que a corrente total I pode ser escrita em termos das matrizes de Pauli e
da identidade, da forma X

A ~ [
=1 i-S6-1s. 92,
slol =26 -1 (2.88)

As quantidades I e Ig sao valores esperados da corrente de carga e de spin, respectiva-
mente. Uma descrigao completa da corrente de spins requer um objeto tensorial, com um
dos indices representando as componentes da direcao do transporte e o segundo indice
representando a polariza¢ao do spin. Nas geometrias consideradas nas Refs. [1] e [22] e
que vamos levar em conta aqui, a direcao do transporte é normal as superficies do filme, o

que nao é colocado explicitamente pelos autores. O carater vetorial da corrente de spins
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se refere entao a polarizacao de spin carregada pela corrente.

Nosso objetivo agora sera calcular a corrente de spins bombeada quando a magne-
tizacao de uma amostra magnética é posta para precessionar. Assim como foi feito nas
Refs. [1] e [22], vamos supor que os momentos magnéticos de um ferromagneto ultrafino
precessionam coerentemente e em fase, de forma que a magnetizacao é caracterizada por
um vetor rigido que gira com o tempo. Mesmo sem aplicar uma diferenca de potencial
entre os contatos, os elétrons de conducao viajam pelo sistema e sao espalhados por esta
amostra. Eles passam entao a carregar a informacao da unidade magnética que varia no
tempo. Em sistemas com dimensao menores ao comprimento de difusao de spins, nos
quais podemos desprezar o efeito de inversao de spins nos terminais, o elétron chega no
terminal ainda com a informagao magnética da amostra, gerando assim uma corrente de

spins.

Para calcular esta corrente, devemos obter a matriz de espalhamento dependente do
tempo de uma amostra cuja magnetizacao precessiona e substitui-la na Eq. 2.77. O pa-
rametro dependente do tempo X (¢) do qual a matriz de espalhamento é um funcional, no
caso de uma magnetizacao precessionante, é o angulo azimutal ¢ da magnetizagao. A res-
posta linear calculada anteriormente para variagoes muito pequenas no potencial interno
(comparadas com as energias eletronicas), agora representara uma variagdo no parametro
0¢ pequena no tempo. Em outras palavras, a aproximacao linear neste caso equivale a
aproximacao adiabatica, na qual a frequéncia de precessao ¢ muito lenta comparada com
a frequéncia natural dos elétrons. Escrevendo a matriz de espalhamento no espago de
spins e identificando a dependéncia no tempo através do angulo azimutal, basta calcular

08 /0¢ para obter a formula final da corrente de spins Ig.

2.3.1 Matriz de espalhamento

Para calcular a matriz de espalhamento através de uma amostra magnética que pre-
cessiona, seguiremos os passos realizados na Ref. [41]. Inicialmente, vamos considerar um

hamiltoniano dependente de spins em um referencial fixo R da forma
Hp=Hy+ H® (2.89)
onde Hy ¢ a parte nao dependente do spin, que pode ser escrita como

N h? ~
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Cmo’ f _
Cno
>
T €n0 y

X

Figura 3: Sistema composto por dois contatos normais e um espalhador ferromagnético,
cuja magnetizacao precessiona. A ilustragao representa elétrons de conducao com spin o
que incidem na amostra pelo canal m do contato da esquerda e podem ser transmitidos
ou refletidos pela amostra magnética, saindo com spin ¢’ em um canal n do contato da
direita ou da esquerda, respectivamente.

e H® ¢ a o termo de troca, que vamos supor da forma
H®=(6-m) V(). (2.91)

Estamos considerando o material ferromagnético como um grande spin cuja direcao da

magnetizacao ¢ m. Se m A identidade e as matrizes de Pauli sao definidas como

(1o . (01N . (0 =i\ . _ (10
1:(0 1)’%:(1 o)’%:(i o)v"zz<0—1)7 (2.92)

e o vetor unitario m é
M sen f cos ¢
m=—=|[ senflsen¢ | . (2.93)
Mo cos 0

Os angulos 6 e ¢ sao mostrados na Fig. 3 e correspondem & inclinacao e ao angulo

azimutal, respectivamente.

Com estas defini¢oes, o hamiltoniano de spins H* ¢

. . . . s cosf  senf e <
H® = (6,my + 6,my + 6,m,) Vi(r) = ( sonf ¢ — cosd ) Ve(r) . (2.94)

A transformacao unitéaria que diagonaliza este hamiltoniano é dada pela matriz de rotacao

ei%
;2 > ; (2.95)
2

- cos? e=i%  _sen
U — 2 ¢
e

seng e 2 COS

AIIES



cuja a inversa é

sen -

NS -

e
—seng e’z cosz e !

x4
01— ( cosg e'z

> NI

Se a equacao de Schodinger no referencial fixo R é H U =

referencial girado R’ ela sera
Hp® = Ed |

onde

~

HR/ = UﬁlﬁRU , €

=U'.
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). (2.96)

EV, onde ¥ é um spinor, no

(2.97)

(2.98a)

(2.98D)

A diagonalizagao do termo dependente de spin do hamiltoniano, dado pela Eq. 2.94,

resultard em

ﬁg:UJ@quv%n:(é_ﬂ)vmq:@wuy

(2.99)

Portanto, a transformacao inversa entre spinores de elétrons com spin o = +1/2 pode ser

escrita em termos de suas componentes como

N ~
= E UUU’(I)U’ )
o—/

@:@@(é),@:@@(

2.3.1.1 Coeficientes de reflexao e transmissao

onde

=]

(2.100)

). (2.101)

Vamos supor que um feixe de elétrons incide na amostra pela esquerda e é refletida e

transmitida, como mostra a Fig. 3. A fun¢ao de onda de um elétron com spin ¢ em um

canal n na regiao N da esquerda pode ser escrita, no referencial fixo R, como

\ijg(kﬂn I'J_) - an(rJ_)eiknzgR,a + Z ¢m<rL

)

—itkmz anm

T’R oo’ fR’g/ . (2102)

onde ¢, (r) sdo os modos transversais, { sdo os spinores, e a dire¢ao z positiva do espago

de posigoes foi tomada para os elétrons incidentes na amostra pelo lado esquerdo.

mesma forma, na regiao N do lado direito, teremos

kn; rL

ik
Z¢m ri e' mztR oo’ gR,U’ .

Da

(2.103)
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Jé& no referencial girado, no qual o hamiltoniano é diagonal e a dindmica dos spins é

desacoplada, a funcao de onda seré

O (K x1) = Gu(rL)e™ Epg + Y Snlrr)e g ror (2.104)

com éR/,T = ( (1) ) e éR’,¢ = < (1) ) A relagao entre os spinores é ¢ dada pela Eq. 2.100,

ou seja,

éR,o = Z 00'0’5]%’,0'/ . (2105)

Desta forma, multiplicando a Eq. 2.104 por U pela esquerda e comparando com a Eq.

2.102, concluimos que as matrizes de reflexao devem obedecer a relagao de transformacao

Pr=UrpU™" . (2.106)

Analogamente, podemos escrever a fun¢ao de onda na regiao N do lado direito da

Fig. 3 no referencial girado,

Dknar) = > Guml(r L) E o (2.107)

m,o’

Seguindo os mesmos passos descritos acima, obtemos facilmente que

tp=UtpU". (2.108)

Como U é uma funcao dos angulos 0 e ¢ de m, as Eqgs. 2.106 e 2.108 permitem
calcularmos o efeito da precessao da magnetizacao nas matrizes de reflexao e transmissao
no referencial fixo, conhecendo apenas as matrizes correspondentes no sistema onde m || z,

i.e., no referencial no qual o spin eletrénico € um bom ntmero quéantico.

Levando em conta que o hamiltoniano no sistema de referiéncia R’ é diagonal, nao hé
inversao de spins durante o espalhamento neste referencial, ou seja,
fR’,JU’ :5oa’fo , €
A A (2.109)
tR/,O'O‘/ :6aa/to ,
onde 7, e t, sao os coeficientes de reflexao e transmissao para elétrons com spin ¢ no

referencial R'. Substituindo nas Eqs. 2.106 e 2.108, obtemos, para os coeficientes no
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referencial fixo,

’f‘R,aa’ = Z Uasz’,ss’Us_/;/
o (2.110)
=UntUspty + Un U

e
~ A A 13 A A 13
tR,O’O'/ p— UO-TUTU/tT _'_ UG’\LUl,O'It\L . (2.111)
Definimos as matrizes ., = U U} e @), = U, UL 07> de maneira que
Pr =0y + atry (2.112a)
tp =0t + 't . (2.112b)

As matrizes 47 e @' sdo calculadas utilizando as Eqs. 2.95 e 2.96, e sao dadas por

20 /] —ib
. cos® § cos & sen Ze
v ‘ e 2.113
( cos & sen g’ sen2 i : ( )
20 0 —id
b sen” 5 — COs 3 sen 2@
= ( — cos Zsen e cos? ? : (2.114)
2 2 2

Note que a matriz & - m calculada na Eq. 2.94 pode ser reescrita da forma

. B 2 cos® 1 2cos&senf e
g-m= 4 29

2 cos 5 sen e 2sen“ ¢z — 1

0052 costen— e 1.
_2{< cos $sen 8 ¢ en2 )—51} (2.115)

1.
=204t — 1% .
1)

qbwms

(2.116)

Logo, as matrizes 17, calculadas nas Eqs. 2.113 e 2.114, podem ser escritas de maneira

mais simples como

mzé(ﬂ&-m) : (2.117a)
NI 2R
u¢:§(1—a-m) : (2.117b)

As matrizes 4 e 4+ definem operadores de projecdao de spins, pois ao aplicd-los a uma
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funcao de onda genérica 1), criamos autoestados do operador de spin & - m:

(6-m)a'Y ==[6 -m+ (6 -m)] ) =a' (2.118)

(6 -m)irp==[6-m— (6 -m)’] =i (2.119)

pois (¢ -m)* = 1.

Finalmente, podemos escrever a matriz de espalhamento no referencial fixo R em
termos dos coeficientes de reflexao e transmissao no referencial R'. Considerando que o

sistema mostrado na Fig. 3 é simétrico, i.e., o lado esquerdo E e direito D sao iguais,

& SEE SED ) ( TR ER )
S = 2 - = « N 2.120
( Spe Spp tr TR ( )

Utilizando as transformagoes dos coeficientes entre os referenciais, dada pelas Eqs. 2.112a
e 2.112b, obtemos

podemos escrever que

. 4 GvE At + ot . .
5 (“”Jr“” “t”“ti):msuzﬂsh (2.121)

S\ Al atty athy At
onde S7 é a matriz de espalhamento para elétrons com spin ¢ no referencial em que
m || z. H& dois pontos importantes de serem ressaltados: primeiro devemos chamar a
atencao para o fato de que apesar de 17 e S serem matrizes 2 X 2 no caso que estamos
considerando (spin s = % e 2 contatos), a primeira delas ¢ uma matriz no espago de
spins, enquanto que a segunda ¢ matriz no espago dos contatos. O segundo ponto é que
apesar dos coeficientes no espaco de spins serem diagonais no referencial girado, o mesmo
nao ocorre para o referencial fixo. Em outras palavras, mesmo sem inversao de spins
no sistema R’, havera inversao de spins no referencial R. Uma outra forma de perceber

isto é notar que no primeiro referencial, as componentes fora da diagonal das matrizes de

espalhamento S™ e S*' sao nulas, diferentemente do segundo.

2.3.2 Corrente de spins

Para obter uma expressao para a corrente de spins, é preciso notar inicialmente que
devemos incluir o grau de liberdade de spin na expressao da corrente obtida na Eq. 2.77.
Como estamos considerando uma corrente eletronica, temos s = % e vamos utilizar a
matriz de espalhamento 2 x 2 obtida na Eq. 2.121. Portanto, a corrente sera dada por

(L. (1)) :% 3" I |8, e Xi(t))dso‘ﬁ’"méz’ Xilt)) . (2.122)

B,mn €e=€p
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Desta forma, esta corrente incorpora tanto o fluxo de cargas quanto de spins. Precisamos
identificar uma maneira de separar cada uma destas contribui¢oes, com o objetivo de

calcular apenas a corrente de spins desejada.

Para isto, lembramos que as densidades de correntes de carga e de spins sao definidas
como sendo a média da velocidade dos portadores na direcao da corrente multiplicada

pela densidade correspondente (de carga ou spins), ou seja,

JA(E) = (0up(r)) | © J4(r) = (1,8(r)) . (2.123)

E importante perceber que as componentes do vetor densidade de corrente de spins cor-
respondem & componente do momento angular que esta propagando, e que a direcao de
propagacao ¢ dada pela componente p da velocidade. As densidades de carga e spins sao

dadas por

r) =e Z UL (r)a(r) |

Z » e (2.124)
o'aﬂ (I

A densidade de corrente total que flui em uma determinada direc@o pode ser escrita, no
espaco de spins, como

Ji(r) = 2r i+ %Jg(r) . (2.125)

Com esta definicao, as componentes da diagonal sao dadas pela soma do primeiro termo

com a componente z do vetor jg Estas componentes representam as densidades de
corrente para cada tipo de spin JA# (r)eJ 1'(r). A densidade de corrente de cargas é obtida

pelo traco de J#(r).

A corrente é obtida integrando-se a densidade de corrente sobre uma area dA. Ao
considerar o sistema ilustrado na Fig. 3, podemos escolher uma secao transversal de um

contato o, de maneira que teremos uma expressao equivalente para a corrente:
I, =<1+ 15 . (2.126)

Separando as componentes de spin, podemos definir um vetor corrente de spins Ig de
forma que
Ic

I,="Y14+ 01 2.12
a 5 —|—h0' S - ( 7)

Lembrando que a Eq. 2.122 representa a corrente total gerada apenas pela variacao

de um parametro interno X(¢) do sistema (ndo ha nenhum potencial externo aplicado
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ao sistema), podemos identifica-la com a corrente total I, da Eq. 2.127. Para calcular
esta corrente, notamos que o parametro X (t) que estamos variando neste caso é o angulo

azimutal da magnetizagao ¢(t). Assim, a Eq. 2.122 se torna

~ _i &t dgaﬂ,nm<€7¢(t))
Io= 5= m [ Sk, (6 0(1)) - ; (2.128)

B,mn €e=€p

onde as matrizes de espalhamento dadas pela Eq. 2.121 serao, para o espalhamento devido

a uma magnetizacao precessionante,

S =at(t)ST + at(t) St

—_

[i+6 m(t)]ST+-[1—-6 m()]S* (2.129)

[\]

1
2
11/~ . . .
= [(5T + Si) + 6 -m(t) (5T - si)] .

Como estamos considerando que a cada instante de tempo o referencial R’ é girado de

forma que m || Z, as matrizes S nao dependem do tempo. A derivada da matriz de

espalhamento em relacao ao tempo é

déaﬂ,nm(ev ¢(t)) _dﬂT T dﬁi 1
dt — dt Sozﬁ,nm(€> + dt Saﬁ,nm<€>

1 dm(t
27 dt( ) [Slﬂ,nm(e)_siﬂmm(e)] '

(2.130)

Como estamos trabalhando com as componentes no espago dos contatos e dos canais,

afmn A0 € mals uma matriz na equagao acima (a parte matricial no espago de spins
estd em 7). Para simplificar a notagao e evitar congestionar as equagdes, omitiremos os
indices e argumentos das matrizes de espalhamento nas proximas equacoes. Basta lembrar
que os indices de S* sao trocados em relacao aos indices de S. Desta forma, a corrente

bombeada pode ser escrita como

A

fom = Y {[(87 +5%) +6 - m(n) (7~ 5°)] & a(0) (T~ 5} _,,

B,mn
(2.131)
Utilizando a identidade das matrizes de Pauli
(6-A)(6-B)=(A-B)l+ié- (A xB), (2.132)
com A = m(t) e B=m(t), obtemos a relagao
[6-m(t)] [ -m(t)] =iF - [m(t) x m(t)]. (2.133)

Substituindo este resultado na Eq. 2.131 e abrindo o termo dentro da parte imaginaria,
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ficamos com

I, =— ) & -m(t) (S"ST— 5™t

(2.134)
+—Y & -[m(t) x m(t)] (ST — S5t — 55T 4 gy

onde as componentes das matrizes de espalhamento sao calculadas na energia de Fermi

er. Escrevendo a Eq. 2.134 como matrizes no espago dos contatos, teremos

i, :% & x(t) (S5 - §18)
v oo
o - (2.135)
+ 2= D6 [m(t) x m(t) (ST*ST ST*S¢—S¢*ST+5¢*5¢) ,

onde S° ¢ matriz no espago de contatos e & sdo as matrizes de Pauli (no espago de
spins). Na equagdo acima ainda omitimos os indices m e n de canais das matrizes S,
mas retornaremos com eles a partir de agora. Os produtos de matrizes que precisamos
calcular sao da forma

o* o* o’ o’
SU* SU — Tmn tmn rnm tnm
mn~nm T tU* po* ta’ ’I“U/
mn

nm

o% 1o ro* o ox .0
( rmn nm + tmntnm mntnm + tmn,rnm )
)

o* 0’ ox 40’ ox o’ ox .00
t + ot Lo lom + T o,

(2.136)

mn nm mn-nm mn-nm

pois estamos considerando que ambos os contatos sao iguais, de forma que os coeficientes
de transmissao e reflexao tpg = tgp € rpg = rep. O primeiro termo da Eq. 2.135 pode

ser escrito como
o} 1 e ~ . * *
[o(z ) :% Z o m(t) (rmn Tnm + ti’mtjzm 7Tnn Tam tj:ntim)

_ iAi& : rh(t) ,

onde A;, que nao depende mais do contato a pois estamos considerando todos os contatos
iguais, ¢ dado por
A; = Z Im (r), b 4+ th e ). (2.138)
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Ja o segundo termo da Eq. 2.135 é

T = =37 6 Tm0) 3 28] (rfaurhn + it = T = it
Tt~ bt & T+ inim) (2130)
_ %a Tm(t) x m(t)] %; LS o
= iAr& -[m(t) x m(t)] ,
com
A, = %mz (170 = 7ol + [t = tol?) - (2.140)

Comparando as Eqs. 2.137 e 2.139 com o termo da corrente de spins da Eq. 2.127,

chegamos finalmente na equacao para a corrente de spins bombeada para um dos contatos

k:ipm@

" dm(t)
4

dt

dm(t)
— Az y
dt

(2.141)

onde A, e A; sdo dados pelas Eqs 2.140 e 2.138. Eles ainda podem ser reescritos da forma
Ay +iA; =g =t (2.142)

onde, utilizando a unitariedade da matriz de espalhamento para cada dire¢ao de spins,

" =3 (dum = 10rin) € (2.143a)
mn
77 =t (2.143b)

A Eq. 2.141 é uma expressao vetorial para o fluxo de momento angular de cada
componente de spin. Ela ¢é o resultado principal deste capitulo, e nosso objetivo foi mostrar
todos os passos e aproximacoes utilizadas para obté-la. Para calcularmos a corrente de
spins emitida por uma magnetizacao que varia no tempo, precisamos dos coeficientes de
espalhamento para calcular A, e A;, além de conhecer a dinAmica da magnetizagao (m(t)

e dd—‘:‘). Uma maneira de obter esta dinamica é através da equagao fenomenologica de

Landau-Lifshitz-Gilbert

dm dm

— =7m x B am X — 2.144

dt /Y ext + dt ) ( )
onde v = —%E ¢ o fator giromagnético do elétron e a é o coeficiente de amortecimento

de Gilbert. Utilizando a equagao de continuidade para a densidade de spins, podemos
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escrever que

dS
h— = -1 2.145
dt S ( )
onde S™ = %am. Sabendo que a relagao entre a magnetizagdao e o operador de spins é
M = Msm = —gugS, com Mg sendo a magnetizagao de saturagao, podemos escrever
drn g dm(t) dm(t)
— = A,m(t) x —A; , 2.146
dt g | X dt (2.146)

onde my ¢ o momento magnético da impureza em unidades de magnetons de Bohr, e
j& substituimos a corrente de spins utilizando a Eq. 2.141. Esta é a contribuicao da
corrente de spins para a taxa de variagao da magnetizacao. Considerando que a Eq.
2.144 descreve a dinamica da magnetizacao sem levar em conta o bombeamento de spins,
podemos acrescentar a contribuicao dada pela Eq. 2.146 & Eq. 2.144 para obter

gA; \ dm gA, dm
1 — = B.. —_— . 2.14
( * 47Tm0> a ™ X Beat (a * 47rm0) m dt (2.147)

Nesta equacgao, a representa o coeficiente de amortecimento intrinseco quando o bom-

beamento de spins esta ausente. Reescrevendo esta equacao na forma da Eq. 2.144,

obtemos
dm dm
% = ’ylm X Begzt + O/m X E s (2148)
onde os fatores renormalizados 7' e o/ sao
47rm0
= 2.149
V= e gA (2.149a)
4 A,
L e e (2.149D)
47Tm0 + gAz

Como ilustragao da teoria semi-cléssica do bombeamento de spins, vamos supor uma
precessao eliptica de uma magnetizacao com frequéncia w, como em um experimento de
ressonéncia ferromagnética. Neste caso, ja conhecemos a dinAmica da magnetizagao m(t),
e nao vamos precisar resolver a Eq. 2.148. Vamos mostrar que apesar da Eq. 2.141 ter
sido obtida considerando que a matriz de espalhamento dependia de apenas um parametro
X(t) = ¢(t) na Eq. 2.128, ainda assim ¢ possivel haver uma corrente DC bombeada por
esta magnetizacao. Apesar deste resultado parecer surpreendente levando em conta a
teoria de Brouwer mostrada na secao 2.2, ele passa a fazer sentido quando lembramos
que a matriz de espalhamento depende da diregao da magnetizacao, e, portanto, de suas
componentes m*(t) e m¥(t). Estes sdo os dois parametros representados por X; e X;

na teoria de bombeamento paramétrica. No caso de uma precessao eliptica, podemos
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escrever que

m(t) = mg cos(wt)X + mf cos(wt — @)y +miz . (2.150)

Para calcular a corrente de spins, precisamos também de sua derivada,

dm(t)
dt

= —wmg sen(wt)X — wmf sen(wt — )y . (2.151)

Substituindo na Eq. 2.141, temos que a corrente de spins bombeada em func¢ao do tempo

é

Is = y [A,wmim sen(wt — @) — Awm{ sen(wt)] X
h
~ i [A,wm{m sen(wt) + A;wm{ sen(wt — @) § (2.152)

T
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+ wmgmg sen(p)z .

Assim, podemos ver que as componentes I% e I sao oscilatorias (AC) e possuem média
temporal nula, enquanto que IZ ¢ uma componente DC. Além disso, notamos que esta
componente direta da corrente depende da defasagem ¢ entre as componentes m* e mY
da magnetizagao. Se ¢ = 0, as duas componentes estao em fase e nenhuma corrente é
bombeada na dire¢do I%, enquanto que a corrente ¢ maxima para ¢ = /2 (precessao
circular). Este exemplo também ilustra o teorema da area no espago de fases, (m*, m¥)
neste caso, mostrado na secao 2.2. Também serd importante para futuras discussoes
notar que esta componente DC é bilinear nas amplitudes das componentes m* e m¥ da

magnetizagao.

No proximo capitulo, desenvolveremos uma teoria alternativa, completamente quan-
tica, para o calculo das correntes de spins. Vamos mostrar as vantagens de usar esta
abordagem para calcular as correntes de spins ao invés de recorrer & Eq. 2.141, e preten-
demos aplicar as duas teorias para um sistema simples, com o objetivo de discutir suas

diferengas.
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3 Teoria Qudntica

A teoria semi-classica mostrada no capitulo anterior permite o célculo da corrente de
spins e de grandezas como o coeficiente de amortecimento de Gilbert e o fator giromag-
nético na presenca do bombeamento de spins. Entretanto, esta teoria permite apenas o
céalculo da corrente emitida para os contatos e nao leva em conta as interferéncias quan-
ticas dos elétrons devido ao potencial do espalhador. Além disso, a generalizacao para
o espaco de spins desenvolvida por Tserkovnyak e colaboradores considera que toda a
camada magnética se comporta como uma tnica magnetizacao precessionante. Ela ainda
pressupoe um conhecimento prévio da matriz de espalhamento para cada componente de

spin através da amostra ferromagnética.

Neste capitulo, vamos desenvolver uma teoria completamente quantica, multiorbital,
que leva em conta toda a estrutura eletronica de um sistema. Diferentemente da teoria de
Biittiker, partimos do hamiltoniano do sistema, escrito no modelo de ligagoes fortes e que
leva em conta uma interacao efetiva blindada entre os elétrons pelo modelo de Hubbard.

Assim, a estrutura eletrénica deste modelo sera descrita entao por
H=Hy+Hy+Hy, , (3.1)

onde Hy representa o hamiltoniano de ligagoes fortes e é dado por

Hy=) > e civo - (3.2)

iy pv
o

Aqui, té‘ é a integral de hopping entre os orbitais p do sitios ¢ e v do sitio 7, ¢ uw (Cipo)
th —

)

cria (destréi) um elétron com spin o no orbital p do sitio @ el ¢ a energia do orbital
w do sitio .

O termo H,,; representa a interacao elétron-elétron e é dado por

Hin = ZZ €l e it o (33)

, HrYE

)
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Estamos considerando que a interagao U; entre elétrons nos metais é de curto alcance
devido ao efeito de blindagem nestes materiais, e por este motivo H;,; representa uma
interagao local. Esta interacao é a responsavel pela formagao de um momento magnético

nos sitios das impurezas.

O terceiro termo do hamiltoniano, H 7z, € 0 termo Zeeman, que descreve a interagao
dos elétrons com um campo magnético externo B; ou alguma anisotropia do sistema. Ele
¢ dado por

ﬁZ:guBZSj-Bj : (3.4)
j

Gm 1 T m ..
onde Sj -2 27 Ess’ ijso-ss/CJ’YS"

3.1 Corrente de spins

Calcularemos agora a corrente de spins em um modelo completamente quantico uti-
lizando a teoria de resposta linear. Vamos considerar que um campo magnético externo
dependente do tempo coloca a magnetizacao para precessionar, e desejamos calcular a cor-
rente de spins gerada por esta excitagao. Com este objetivo, vamos calcular o operador

corrente de spins no modelo descrito pelo hamiltoniano da Eq. 3.1.

3.1.1 Operador corrente de spins

Para obter o operador corrente de spins, vamos utilizar a equacao de continuidade
para a densidade de momento angular de spins,

ds;
dt

h— V- -J=1. (3.5)

O torque aplicado se deve ao campo magnético aplicado, ou seja,
T = —guS; X B; (3.6)

Utilizando a equagao de movimento do operador S; na representacao de Heisenberg,

 dS;

h— =[S, H] , .
ih— [Si, H] (3.7)

podemos reescrever a equagao de continuidade como

—i[Sy, Hy+ Hypy + Hz) +V - 3% = —gupS; x B; . (3.8)
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Calculando o comutador de S; com o hamiltoniano da interacao Zeeman, podemos ver

que
—i[S;, Hz) = —gusSi x B; | (3.9)
e portanto

Integrando a Eq. 3.10 dentro de um volume V
1% 1%

A corrente de spins é definida como o fluxo da densidade de corrente que atravessa a

superficie S que delimita o volume V', i.e.,

IS:/V-JEdT:]{Jf-dA. (3.12)
\% S

A equacao de continuidade se torna entao,

Is = iZ[Si, Ho+ Hi) - (3.13)

eV

Ao invés de calcularmos separadamente as componentes transversas [§ e I% da corrente
de spins, calcularemos I& = I% + il%. As componentes I% e I% podem ser obtidas,
respectivamente, tomando-se a parte real e imaginaria de I¢, e a amplitude da corrente

transversa total pelo modulo de [I5| = /|12|2 + |T4[2. Assim,

I$ =i [S; Ho + Hin) - (3.14)
eV
Primeiro, vamos calcular o comutador do operador de spins S;” com o hamiltoniano de

ligacoes fortes Hy:

ZZtuv mc“ﬁ’ ChpoCrval - (3.15)

m,n
LT v

Calculando o comutador do lado direito da equagao acima, obtemos

T ¥ —f i 1 T
[CinTCiT]\L’ Cmpﬂ'cn”a] _Ci’/]TCin‘LCmHUCnVU - Cmﬂacnl/o.ciﬂ/]\cini/

(3.16)
:CInTCnuaémiéun(soi - Cinuo—ciniémévn‘sﬂ :
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Substituindo de volta na Eq. 3.15, teremos

Z Z #W { ZnTch05m16Hn50¢ In,ugciniéméunéoT}

mn pun

= Z Z {tzm z;ﬁcml/i tfnyicinm*ciyi} (317)

m uv

_ ., vp ¥
=2 {t ChCiv, =15 CjuTcm} '
Jj o owv
Em seguida, precisamos do comutador com o hamiltoniano de interacao

[S:F7H’L = Z Z V'yf mTC“?J,? jnuacjnya’cmfo/cmvo'] : (318>

, pryén
O comutador acima resulta em
[ i el el o] = € it ot Cme — € C e Cmna
it s “mpo “mye’ méo’ tmyo T 1 Cmpo “mye! méo’ tmyo mpo “myo’ tmEo’ tmryo Gy Linl

=l 10l o Cmgor CrnaOmiGunOe) — ChnChioCmeor CrnaOmiOundor,

+C:rn,u,a Cinzxa’ Cmyo CintOmiOenort — C;rn,ua C;[m/a’ Cméo’ Cint OmiOyn Ot

(3.19)
Voltando com este resultado na Eq. 3.18
[S H - Z Z MW& { mchTnua’Cm&f’cmwcsml‘sunéai chlwacmga’mefsmi(sunéaw
" pey€n
e it OmiOendor — bl i1 OmiOyn
T CrnpoCrmpor Cmyo CintOmiOen 0o/t — CrnpoCryor Cméo’ Cinl OmiOynOct
——ZZ ¢l CieocC el cielcs
- pvvy€ WT ivoCi€o il T iuT Lo i) Cino
o pry€
+ el gty — el ciepes
ipo Yt Ciyo tigl iptYivo Cigotind
=0.
(3.20)

Portanto, o operador corrente de spins é dado por

_ZZZ{ zmcm t]%}wcz‘w} : (3.21)

ZEV %

O somatorio no indice j envolve apenas sitios fora do volume V' pois a contribui¢ao dos

termos j € V' é nula.

Para facilitar a notagao, podemos ainda definir um “operador de spins” generalizado
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da forma

w1 -
Sij# = 5 cjyao-aﬁci,uﬂ ) (322)
ap

onde ¢, m = x,y, z, representam as matrizes de Pauli. Assim, reescrevemos o operador

I =iy S {ursy - ersied (3.23)

i€V uv
JEv

Este operador nos permitira calcular a corrente de spins transversa a dire¢ao Z emitida

corrente de spins

por uma magnetizacao precessionante e que sai de um volume V.

3.1.2 Resposta linear para um campo harmoénico

Vamos considerar que o campo estatico B; = ByZ e aplicaremos um campo magnético

com polarizacao circular e perpendicular ao campo estético, i.e.,
b, (t) = by [cos(wt)x — sen(wt)y] , (3.24)

que se acopla com a densidade de spins da unidade magnética localizada no sitio 0 (a
generalizagao para mais de uma impureza ¢ imediata, bastando somar nos indices dos sitios
que compoem a unidade magnética). Em termos praticos, ha diferentes formas de produzir
esta perturbacao dependente do tempo|21, 42, 43]. Queremos entdo calcular a variagao
no valor esperado da corrente de spins causada por esta perturbacao relativamente fraca
dependente do tempo. Neste caso, a variagao 6(I5) = (Id), pois nao hé corrente de spins
fluindo no sistema nao perturbado. A interacao entre o campo dependente do tempo e a

densidade de spins ¢é descrita pelo hamiltoniano

H, = gupby(t)-So(t)

= gupbo [cos(wt) Sy — sen(wt)SH] (3.25)

_ 9msbo

5 [e—ithO— 4 eiwts(—]l-] 7

onde 57" =3 Sp"”.

Supondo que a intensidade do campo transverso aplicado by < By, podemos usar a
teoria de resposta linear para calcular a corrente de spins gerada pela interacao. Temos
que

v

(1) = h/dt’@(t—t’)<[fs+(t),fh(t’)]> : (3.26)
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Substituindo as Eqs. 3.23 e 3.25 na equagao acima, obtemos
i QMBb
(15 () = — L9, ZZ/dt@
o (3.27)
X ([ S (1) — 4S5 (1), 7 S (E) + €7 Sog " ()])

Como o valor esperado é calculado com base nos estados do sistema nao perturbado,

i.e., descritos pelo hamiltoniano representado na Eq. 3.1, nao h4 nenhum mecanismo de

inversao de spins. Portanto, os comutadores da forma [S;-” “(t), S;W(t’ )] = 0. Ficamos
entao com
+ Zg“BbO ot (1 gt v atop Y (4
{Is (1) = iy > [are( ([t St (£) = S5 (8), Sog ™ (1))
zEV ury
g:uBbO —iwt! v tpw v v
IS [t ) - - )
zEV nry
(3.28)

onde x;; k“ w&(t — ') é o que chamamos de susceptibilidade magnética transversa generali-
zada (pois depende dos operadores de spin generalizados mostrados na Eq. 3.22), definida

por
Xl (= 1) = 2 0(t — IS, (1), S (1) (3.29)

Podemos ainda reescrever a Eq. 3.28 fazendo a transformacao de variaveis t” =t — t' na

integral, obtendo

/J’BbO —zw v touw v +-v
<I;(t)> tzz {tu z]OéL 77 w) — 1 NXJZOOIWW(W)} ) (330)

1€V uv
jg py
onde
+— v Zu} / + v
Gl Ew) = [t ) (331

A equacao 3.30 expressa a corrente transversa de spins gerada pela precessao de uma
magnetizagao que é mantida pelo campo oscilatério de frequéncia w, cuja interagao com
os spins é representada pela Eq. 3.25. Outros tipos de excitagoes podem ser considerados,

e vamos mostrar algumas delas na proxima segao.
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3.1.3 Resposta linear a um campo pulsado

A corrente de spins calculada na se¢ao anterior é a resposta para um campo oscilatorio
de frequéncia w, que mantém a magnetizacao em precessao e a corrente sendo bombeada
a todo instante. A dependéncia temporal dessa corrente nao exibe nenhuma estrutura

~wt  Por isso, as aplicacoes

interessante - ela envolve apenas a exponencial oscilatoria e
que mostraremos desta equagao serao sempre relacionadas com as frequéncias ou com a

distribuicao espacial da corrente.

Entretanto, nossa abordagem nos permite calcular a resposta para qualquer tipo de
campo magnético transverso aplicado, desde que ele tenha amplitude muito menor que o
campo estatico, de modo que contribui¢oes de ordens maiores que a linear sejam despre-
ziveis. Nesta secao, vamos obter uma expressao geral para a corrente bombeada devido a
um campo magnético aplicado na dire¢ao & e vamos particularizar para um pulso delta e

um pulso gaussiano.

Vamos considerar inicialmente um campo magnético genérico na direcao X, que pode

ser escrito como
1 .
%/dwe_mtb(w)fc. (3.32)

Supondo novamente que este campo magnético é aplicado apenas no sitio 0, o hamiltoni-

b(t) = b(t)k =

ano de interagao do campo externo com a densidade de spins é

A~

Hini(t) = gupb(t) - So(t) =gupb(t)Sg(t)
o ) . (3.33)
:T (t) [So (t) + So (tﬂ :

Queremos calcular, usando a teoria de resposta linear, a corrente de spins gerada pela
aplicagao desta perturbacao no sitio 0. Assim, utilizando o hamiltoniano de interacao
dado pela Eq. 3.33,

() = -1 / ar6(t ) { [13(0), Frua(t)] )
- - %2 / ave(t — ) {{ [z, ss @] ) + ([zw.ss )]} -

Como o campo perturbativo é aplicado na direcao transversal a direcao de quantizacao

(3.34)

do spin, sera conveniente continuarmos calculando o valor esperado da componente I3

do operador corrente de spins, dada pela Eq. 3.23. Utilizando também a Eq. 3.32 para
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escrever o campo no dominio das frequéncias, teremos

(IE (1)) = Z"’;ﬁl ot —t) / dwe ™" b(w)

xS0 (IS (1), Soa () = EIS ), Soa (@) }

’LGV uvy

(3.35)

Identificando a susceptibilidade magnética transversa generalizada, dada pela Eq. 3.29,

pOdemOS escrever
<I+(t)> — ,Lgp’_B dwefzwtb ZZ/ dt'e iw(t—t")
S A7 V
o M (3.36)

+ +-
{t'ijsz(/;y’y’y(t t ) —t; #X]z()g‘wy’y(t —t )} .

Fazendo a mudanca de variaveis t” =t —t' = dt” = —dt’, e utilizando a transformada de

Fourier da susceptibilidade, mostrada na Eq. 3.31, obtemos

(I+( ) = ng 4wtb ZZ {t“” ;Oguw (w) — t”“x;ogm(w)} _ (3.37)

7
'LGV pnvy

Esta é a corrente de spins dependente do tempo que é bombeada por uma magnetizacao

que precessiona devido a um campo magnético genérico b(t) na diregao X.

Vamos agora particularizar este resultado para alguns casos especiais de pulsos mag-

néticos:

e Pulso delta

Uma magnetizacao que é retirada do equilibrio instantaneamente em ¢ = 7 pode ser

descrita por um campo magnético da forma
b(t) = bd(t— 7% =  b(w) = / dt € b(t) = 6“7 by . (3.38)
Substituindo na Eq. 3.37, a corrente de spins bombeada seré

;9sb —itol—r) [ vty
(1) =222 S S [ dwe et {nd @) - T @)} - (339

ZEV pnvy

Identificando a transformada inversa de Fourier, definida pela inversa da Eq. 3.31,

obtemos

g:U’BbO v tTouw v 1%
(I (D) ZZ{t“ Xl (= 7) — t“xﬂoo’m(t—T)} . (3.40)

zeV pry
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Apesar deste resultado parecer simples, ele envolve o célculo da susceptibilidade
transversa magnética em funcgao do tempo. Esta fungao resposta é encontrada atra-
vés de sua transformada de Fourier, e, portanto, a corrente deve ser calculada da
forma mostrada na Eq. 3.39. Como a susceptibilidade X;.;;l(w), apesar de tender
a zero para grandes frequéncias, é uma funcao nao trivial para todo w, a integral
deveré ser calculada de —oco a oo, ou em uma grande regiao de frequéncias. Isso
torna os calculos computacionais da corrente muito custosos. Uma maneira de evi-
tar este problema ¢é utilizar um pulso que se limita a uma regiao finita do espacgo de

frequéncias, como, por exemplo, um pulso gaussiano.

Pulso gaussiano
Vamos considerar agora a perturbagao causada por pulso de campo magnético na
forma de uma gaussiana centrada em ¢ = 7 e com largura o,

(t—7)2

b(t) = bye™ 27 % . (3.41)

A transformada deste pulso sera

(T)

b(w) :bo/dtewt T 202
=V 2robyeTe” 2 |

(3.42)

onde completamos o quadrado na exponencial e utilizamos a normalizagao

/dxe e =270 . (3.43)

A corrente de spins bombeada ao excitar a magnetizacao com um pulso de campo
magnético dado pela Eq. 3.41 é encontrada substituindo a Eq. 3.42 na Eq. 3.37.

Obtemos entao
(IE(t) _/dwe 2 Ig(w,t—T) (3.44)
S

onde

b
To(,t = 7) = "I ttn) SO L L ) — el ()} (3.45)

i€V pvy
gV

A corrente obtida na Eq. 3.44, apesar de ser mais complicada do que a obtida na Eq.
3.39, é mais conveniente para uma implementagao numérica. Isto acontece devido
w252

ao fator e” "2 que vai rapidamente a zero para frequéncias relativamente grandes

(comparadas com 1/0).
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Um pulso centrado em ¢ = 7 nao traz nenhuma caracteristica nova; ha apenas um
deslocamento na resposta da corrente. A transformada do pulso gaussiano no tempo
centrado em t = 7 é uma gaussiana centrada em w = 0 multiplicada por uma fase.
Seréd interessante estudarmos o que acontece ao excitar a magnetizacdo com um

pulso gaussiano centrado em uma frequéncia nao nula.

e Pulso gaussiano deslocado na frequéncia

Supondo um pulso gaussiano centrado em ¢t = 0, a Eq. 3.42 se torna apenas uma
gaussiana centrada em w = 0. Partindo desta equagao, vamos agora considerar um

pulso centrado em w = wy da forma

(w—w, )202
b(w) = V2robye 2 . (3.46)
A resposta da corrente seré semelhante a Eq. 3.44, porém com 7 = 0 e a gaussiana
deslocada de wy:

_ (w—wp)?o?

(T (1) = \/% / dwe= " 1w 1) | (3.47)

onde Ig(w,t) é dado pela Eq. 3.45.

As correntes de spins que calculamos nesta se¢ao permitem estudar a dindmica de
spins em funcao da frequéncia ou no dominio do tempo, além de podermos analisar sua
distribuicao espacial. Esta abordagem envolve o calculo direto da corrente de spins e
as mudancas que esta causa na densidade de spins, permitindo um estudo muito mais
detalhado do fenémeno do bombeamento de spins. Uma outra maneira de investigar a
dinamica dos spins, alternativa mas também complementar ao calculo direto da corrente

de spins, ¢ através da perturbagao na densidade de spins.

3.2 Perturbacao na densidade de spins

Quando uma corrente de spins é emitida por uma unidade magnética, o fluxo de
momento angular que se propaga pelo sistema perturba a densidade de spins por onde
passa. Na secao anterior, mostramos uma maneira de calcular diretamente a corrente de
spins no sistema. Examinaremos agora como esta corrente perturba a densidade de spins

local em um determinado sitio ¢ da rede.
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3.2.1 Campo externo harmonico

Vamos mais uma vez considerar o caso em que um campo externo harmoénico é aplicado
em uma unidade magnética localizada na posigao 0 do sistema. Agora, ao invés de utilizar
a teoria de resposta linear para calcular a resposta da corrente de spins, vamos estudar o
que acontece com as componentes transversas da propria densidade de spins em um sitio

qualquer . Temos que

(57 (1) =~ / are(t — )(S; (1), () - (3.48)

O hamiltoniano de interacao entre o campo magnético e a densidade de spins é dado pela

Eq. 3.25. Substituindo na Eq. 3.48,

5<sr<t>>=—”“3b°z [t e - s o.s7E . )

onde ja levamos em conta que <[S;H (), Sgow(t’ )]) = 0. Identificando a susceptibilidade

generalizada, dada pela Eq. 3.29,
QMBbO —iwt! Tt
(S (t) Z / dt’ e gl (t = 1) . (3.50)

Finalmente, utilizando a transformada de Fourier da susceptibilidade, definida na Eq.
3.31,

grsbo i, +-
(77 () :%e tZXiz‘oémw(W) - (3.51)

By

+
HHYY
Note que Zufy Xii00

escrita na notacao da susceptibilidade generalizada que definimos na Eq. 3.29. Esta

(w) = xj (w) & a susceptibilidade magnética transversa usual,

susceptibilidade é muito utilizada nos estudos de dinamica de spins. Através de sua parte
imaginaria, pode-se obter informagcoes sobre as energias de excitagoes de spins de um
sistema através de seus picos, além dos respectivos tempos de vida das excitagoes pelas
suas larguras de linha. Ademais, pela propria Eq. 3.51 podemos ver que o valor absoluto
da funcao resposta é proporcional & amplitude de oscilacao da magnetizacao, e sua fase

fornece a defasagem entre a magnetizagao e o campo externo aplicado.

Através das componentes transversas da densidade de spins também é possivel obter
informagoes sobre a propagacao da corrente de spins que flui através do material. Para
mostrar melhor a complementariedade destas duas formas de olhar a dindmica de spins,

¢ interessante estudar a perturbacao na densidade de spins devido a um pulso de campo
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externo gaussiano.

3.2.2 Pulso de campo externo

Para estudar a resposta da densidade de spins devido & um pulso magnético gaussiano,
vamos primeiro obter a resposta devido a interacao mais geral dada pela Eq. 3.33. A

variagao nas componentes transversas do spin é dada por

(s == 5 [ et -2 [ o bw)((sI(0,5 (1))

™
3.52)
guB —iw +- (
T Ar dw b(w)e t%:Xiioéww(w) :

Particularizando para o campo magnético gaussiano deslocado na frequéncia, dado pela

Eq. 3.46, obtemos

ogipbo _wmwg)?e? .
SSEM) =5 o | e P ey " (W) (3.53)
Y

No capitulo 4, vamos mostrar algumas aplicacoes em cadeias lineares, onde podemos
utilizar a Eq. 3.53 para obter mais informacoes sobre a dindmica de spins, além de
utilizar esta equagao para investigar alguns aspectos interessantes da perturbagao de spins

em materiais & base de carbono.

As grandezas obtidas, tanto no calculo da perturbacao na densidade de spins como
diretamente na corrente de spins, envolvem susceptibilidades magnéticas em fungao da
frequéncia. A primeira é proporcional & susceptibilidades transversas magnéticas usuais

+_
Xij

Na secao seguinte mostraremos como elas podem ser calculadas em sistemas metalicos

+- +-
pv ppvy T ; HUYE
= Xuijj -~ enquanto que a segunda envolve susceptibilidades generalizadas X, ™

descritos por um modelo de elétrons itinerante.

3.3 Susceptibilidade magnética transversa

A susceptibilidade magnética transversa pode ser escrita como:

X3y " 8) = ((ST(0; 85 () = 0 (18(0), 5" O)]) (3.54)

onde Sj " ¢ o operador de subida de spin no orbital u do sitio 7 e S,V & o operador de
descida de spin no orbital v do sitio j. Para evitar uma notagao muito congestionada,

vamos omitir os indices +— da susceptibilidade transversa a partir de agora.
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Para calcular a corrente de spins obtida na Eq. 3.30, precisamos calcular a suscep-

tibilidade magnética transversa generalizada mostrada na Eq. 3.29 [44]. Para obter a

T2

susceptibilidade da Eq. 3.54, basta fazer xj;" = xj/j; - A susceptibilidade generalizada

pode ser escrita da forma

() = (S (1) S0 (3.55)

definida em termos dos operadores de spin generalizados definidos na Eq. 3.22, cujas

componentes ST e S~ sao
+ v
S (1) = el (t) | (3.56a)

Su'*(0) = ¢k cier - (3.56b)

Ela obedece a seguinte equagao de movimento:

B (E) = SIS (6), 57O + (1S3, H:,7) (3.57)

Devido a fungao 4(t), o comutador do primeiro termo do lado direito da Eq. 3.57

pode ser calculado em t = 0. Este termo é dado por

+ (3 N i ¥ f
195" Sk ] = Cig CiviChoy Cler = Choy) ClerCipn i (3.58)
| 1
= CiyrCiet0kOuy — Co Cjv OitOpe -

O comutador que envolve o hamiltoniano pode ser separado em suas diferentes partes

utilizando a Eq. 3.1, de forma que
(S5 H) =[S Hol + [S; ) Hia] + [S7 Hy) (3.59)
ij - Wi 40 ij o 4lint ij »41Z] - .
O primeiro deles, envolvendo o hamiltoniano de ligagoes fortes ﬁg, sera

"",uzz 045 T
= 5 ] 0

mn af

onde o comutador é dado por

T = cf
[Ci,uTCjV@ clnaacnﬁU] _ mTcnﬁoéjméVa(sgi mao'cJVi(SWL(S#BéUT ' (361)
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Substituindo o resultado encontrado na Eq. 3.60, podemos escrever

S5 ) = 3 S 422 (e s — o i)

mn af8
_ BT
Z (t]ﬁL zu’rcmai tmicmaTCjVi) :
Este termo ainda pode ser reescrito da forma mais conveniente

S H =303 ( 1060 — 18500, )s op (3.63)

ma nf

(3.62)

Para o segundo termo da Eq. 3.59, com Hipe explicitado na Eq. 3.3, teremos

[S M Hint) = ZZ apé [ szmyClaa%afckﬁa’cwf} ' (3.64)
k , aBvE

O comutador, depois de algum trabalho, pode ser escrito como

vt CLMCZW%@’CW} = 1Ol Chor Chro OO0,

TooT
+ CkaaciuTcka'ckwoékjéﬂyéa’i (3 65)
- CJIE:&JCI]::BU/ Cju‘l,ck'ya(ski(sugéa/'r
B Czaaczﬁg’ Ckfa’cjyi,(ski(sury(safr.

Substituindo este resultado na Eq. 3.64, podemos reordenar os termos do meio para obter

.lW A TooT
[S int Z B'y&czuTC]BU’CJEU'CJ’Y¢+ Z oal/'y{ciuTCjoaacj’Ychfi
ﬁv& cwf
(3.66)

9 Z afyu IBTCzaoCWUCJVi Z 5ugcza¢czﬁgfczga/cgy¢
Oég“/ aﬂﬁ

o’

Mudando os nomes das variaveis de forma a unificar os somatoérios (§ — a e ¢’ — o no

primeiro termo, & — f no segundo, e £ — v e 0/ — ¢ no quarto), ficamos com
S p,u 2 _ 1 U] T T U T
[ znt] - 5 Z Vﬁ'yaciuch,Bacjach’Yi + au’yﬁczuT ]aUCJ’YUC]/BJz
By (3.67)
~U! o U, el gt
ﬁ’y,u zBT iaoCivobivl T YasuyYiartigeCivobivl |-

Vamos agora trocar os indices & = [ no primeiro e no terceiro termo, bem como § = v



52

no segundo termo, obtendo

T 1 : ; bt : : Pt
[Siju ) Hmt] = 5 Z |:(U13a'yﬁ + Uga/,ﬁv) CiutCiacCiBoCivl — (Uéa,w + UCZXﬂ/J«’Y) CiatCipoCinaCivl | -

ch'y
(3.68)
Como a interacao efetiva entre elétrons U Zw& ¢ definida por
e = (ip, iwlo(r — )iy, i)
(3.69)

— / d3rd3r’¢;(r — Ry, (r' — R)v(r —r')o,(r — Ry)oe(r' — Ry)

onde v(r—r’) é o potencial eletronico ja levando em conta o efeito de blindagem, podemos
ver que

Utz3s = Usas - (3.70)

Utilizando esta simetria, e ja trocando o indice de soma v — A para evitar duplicidade
de indices quando substituirmos este resultado na equacao de movimento, a Eq. 3.68 se

torna

T fp1 4 ot
[Sz‘jw/?Hmt] —E (Uﬁa)\ﬁci/ﬁcjaacjﬁlfcj/\i_Uéa)\uciaTciﬁch‘fcle) . (3.71)
af
g

L1 + A

Para obter o tdltimo comutador que nos falta calcular, entre Sij“ " e Hyz dado pela
Eq. 3.4, vamos supor um campo magnético estatico aplicado em todo o sistema. Como
veremos mais a frente, esta suposicao nao é necessaria, mas evita calculos mais complexos.

Como estamos definindo a diregao de equilibrio da magnetizac¢ao no eixo Z,

cu g _9kBB i i i
(S Hzl = > Z Z [Cimcjvi’ Chyt Chrt — Ckwckw]
ko

+
_ v

(3.72)

onde hwy = gupB.

Juntando os resultados obtidos nas Eqs. 3.58, 3.63, 3.71 e 3.72 para os comutadores
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e substituindo na equacao de movimento escrita na Eq. 3.57, teremos

d
ih— X (8) =0(){c] yCier6ik0uy — ChoyCivyGidue)

dt
., ( i OmiS e t?nlé(sjnél/ﬂ> X
ma nf

(3.73)

§ i Toor R
+ Va)\,BCzuTC]aUCJﬂUCJA~L Uéa)\ucioﬁciﬁacw\ffcj”i? Skl7 >>
afB
o

- WOXZ}JE( )

Note que o segundo termo do lado direito ja é proporcional a susceptibilidade que
estamos calculando. O tultimo termo é apenas um deslocamento da equagao de movi-
mento no espaco de frequéncias. Ja o terceiro envolve susceptibilidades de ordem mais
alta. Para resolver esta equacao de movimento exatamente, precisariamos conhecer estas
fungoes de Green. Porém, a equacao de movimento para elas envolvem funcoes de ordem
ainda mais alta. Em algum momento temos que truncar esta série infinita. Utilizaremos
aqui as aproximagoes de Hartree Fock (HF) e de fases aleatorias (RPA), que equivalem
a desacoplar a dinadmica de spins no hamiltoniano e a linearizar a Eq. 3.73, respectiva-
mente. Obteremos desta forma uma relacao que nos permitira calcular a susceptibilidade

interagente (RPA) conhecendo a susceptibilidade em campo médio (HF).

3.3.1 Aproximagao de fases aleatorias (RPA)

Para obter a equagao de movimento nesta aproximacao, reescrevemos o terceiro termo

da Eq. 3.73 como

i Toor
Z Va)\,BCzuTC]aacjﬁUcﬁ\i Uéa)\ucia?ciﬂociAUCjVi
afA
- f f I, f (3.74)
_ J
- Z U,é’oc/\,uciﬁocjlficiaTCMU - Uz/a)\ﬁcjaacj)\icw’rcjﬁa :
afB
g

Na aproximacao de fases aleatérias, linearizamos a equacao substituindo o produto de 4

operadores pela soma das combinagoes de 2 operadores

cicgcgcai — (cicz>c£c4 — (cic@cé@ + <c§c4)cicz — (c}i@)ci@ ) (3.75)
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Desta forma, a Eq. 3.74 se torna

o f i f
D UbaruClooCiniClartine — UlansClanCiniClucise
aﬁ)\

o f f f i t
=Y Uban { el eloreiny — (clgreint)elrcivg — (el cint)clorcing + (cloreint)e mcjw}
afA

.y

: t : - : :
Y. {<Cja¢0m>cm€jm — (chrcis)elncing = (o cip el acing + (chacisr)e mcm} :

(3.76)

onde ja consideramos que os valores esperados da forma ( ;rmcjy 1)
Para explicitar a susceptibilidade Xi@é, primeiro trocamos os indices « — n e 8 — p,
em seguida explicitamos S # ficando com

mn

e <CZMCM> sao nulos.

Z Z Uln)\'u{ Zpicjy¢>6mz(sn26an6,8)\ < Ip¢ci)\T>6mi6nj5an56u

npA mnaf

— (el cint)OmiGniGand + (CzTnTCMT>5mi5nj5ap56V} S

(3.77)
U {(C;mcﬂﬁfsmﬁnﬂau%p — {ch 1€t OmiOnjBayudpn

—( ;mcmﬁmz(snjéw%k + szJpT>5mJ5nJ5an56/\} S aﬁ :

Para facilitar a comparacao entre as equacoes de movimento da susceptibilidade nas
aproximagoes RPA e Hartree-Fock, vamos reorganizar a Eq. 3.77 da forma

Z Z S aﬁ{ m/\u< ;rpicjl’¢>5mi5ni5an5,8)\ - U’

T
oo (Cit Cipt) OmOnOanOpn
npA mnaf

— U [(szcmwmzﬁnﬂan%u + (el €iny)OmidniOandp — <01Tm0m>5mi5nj5ap5ﬂu]

~Ul [<C§n¢0jx¢>5mi5nj5au5ﬁp — (b 1€pt) OmiOngOauOan — <C;n¢cjp¢>5mi5nj5au5,3/\} }

(3.78)
Somando em 7 e A nos dois primeiros termos, eles ficam da forma
Civ ) 0miOns — U (i) 0miGni ¢ SieP (3.79)
pcxﬁu zpi Jrd/9mini vafp\Yiut©ipt/Ymjinj mn ° :
p mnaf

Os termos restantes podem ser reescritos fazendo a troca A — £ e rearrumando os termos
de forma que

Z Z S:_n?zﬁ{ Vnﬁpémlénjéaﬂ [< nnTCnPT>555 + < nnJ,CnP¢>6B§ < Lnicn&oéﬁp

np§ mnaf

(3.80)
~U

OO | (ChpyCmes o + (ChopyCmet) e — (ChuysCmet}Ban| |
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Realizando as somas dentro dos colchetes e unificando os somatoérios, obtemos

+ta n n
Z Zsmnﬁ {5mi5nj5au [Uup,@£<cjszcnfT> + U, p,@{( npicnf¢> Uup§,6’<cjzp¢cn§i>:|
min afpe (3.81)

— OmilnjOpy [Uﬁégu@mcmm + U (b rCmer) — U&MCLPT%W]} :

Finalmente, utilizando a simetria da Eq. 3.70 nos quatro ultimos termos, ficamos com

> 5 {5mi5nj5au [U voseChorner) + (Unpae = Upyse) <Cj%p¢c"§¢>}
mn afpé (382)

—Omin;Ogy [UO%uS(C;piCW%O + (ngu& - U/Tlué) <CIinCm§T>} } :

A equacao de movimento na aproximacao RPA, dada pela Eq. 3.73, pode ser reagru-

pada na forma

d % 1% l/a ro 14e% (07
() = st 35 st + 0 ) 5 059
onde
D%f = anlﬁéjk(sw - 0117¢Cju1,5il5y§> ; (3.84a)
K;j“:r?nﬁ - ?f(smi(s,ua — t?nlzéjnéuﬁ y (384b)
ngﬁf - Z {U;Q6M<Cj,‘picjyi’>5m15nz - Uiaﬁp<c;ruTCJPT>5mj(5n]} s (3840)

vafB z : n n T
JZmen 6“"5”]604# { upﬁ£< inC"§T> + (UVpB§ - Upuﬂﬁ) <Cnp¢0”§¢>}
(3.84d)

T T
- 5mi5m‘5ﬁv {Ug)udcmpﬁm&) + (ng;@ - U;’ng) <Cmmcm£¢>} ;
Tendo em vista que no modelo de ligacoes fortes os autoestados atomicos associados a

diferentes orbitais sao ortogonais a Eq. 3.84d torna-se

szurler(:LIB Z (5”“5”]50#{ Vpo(nnPT> + ( ;Lpﬁp - U;ll/ﬁp) <nnp¢>}
(3.85)

- 6mi5"j65V{U$)up<nmP¢> (Ug:mp U,:clwp) <nmPT>} :

3.3.2 Aproximacao Hartree-Fock

Vamos agora calcular a susceptibilidade magnética transversa na aproximacao de
campo médio. Uma maneira de fazer esta aproximacao é considerar que a dindmica

de spins ¢ desacoplada no hamiltoniano de interacao dado pela Eq. 3.3. Isso é equivalente
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a utilizar a Eq. 3.75 para substituir o produto de 4 operadores na Eq. 3.3, ou seja,

TooT A , T A T T T ,
Ciuociuo’czfglcwa _><Cil/a’czfg'>ci/w'cw¢7 + <Ciu0'cWU>Ci1/U’CZ§U'

t t i t (3:86)
- <Ciuaci50'>600'cz’uo’ci’70 o <Ciua’CiVU>5OU'Ciuaci§U' )

onde d,, surge devido & média dos operadores de criagao e aniquilagao com diferentes

indices de spins. Desta forma, o hamiltoniano de interacgdao na aproximagao HF é dada

por

HzIZtF - Z Z ;wyf { Ciyg Cita' ) C > ;r,uaci’yff + <cj,uoci70>czyo’cifal
ALl (3.87)

T T i 7
- <Ciuaci50'>500/ciua’ci70 - <Ciuo’ci70>500'ciuoci50/ '

Trocando os indices de orbital p = v e £ = =, bem como os indices de spin ¢ = ¢’ no

segundo e quarto termos, podemos reescrever o hamiltoniano como

znt — Z Z { uuvf wo’clfU> j,uo'ci’YU + U, ,u§7< wo’CZEU> j,uaci’YU
el (3.88)

)

T j T T
_UZV'75< z,uO'CZEU >5UU'Ci1/a’Ci’YU - UlZ/,u,E'y<Ciuoci§0l>600/0il/o’ci70} '

Utilizando a simetria da interagao efetiva explicitada na Eq. 3.70 no segundo termo e no
quarto termo, notamos que estes termos se igualam ao primeiro e ao terceiro, respecti-
vamente. Fazendo a troca de indices 4 = v no segundo termo, e notando que o = o,

teremos

Hllr{lf Z Z ( py€ Wﬁé"" ><CZTVU'C"5"/>CZT;LUC"W : (3.89)

, M€

)

Para a equacao de movimento, precisamos calcular

[S MV Hfr{f Z Z < npvé n7§500 ><Cinpcr’cm50'>[czy1‘cj”$7 Cj’nnocm’YU] : (390)

o U/ npv§

O comutador é dado por

[CI,LLTCJ'VW Cinnacm’yo'] = CjuTcm’Yo'émj(sVnéai - C;rvlnachidm’iéu’Yéo'T : (391)

Substituindo em 3.90 e somando em o:
[S . Hﬁf Z Z {( npyE pnw&‘s ’¢>< Inpo’cmﬁff’wmjd’mcjmcmw
o P8 (3.92)

T T
_< 77]7)75 - U;)Z'yﬁ(so”T) <Cmpa’cm50’>6mi(5#76mnTCjV¢} :
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Vamos agora somar o primeiro termo em 7 e trocar v — 7, além de somar em 7y no

segundo termo. Desta forma
HF)
[S " Hznt Z Z( voné pur]§5 ><cinpa’cm50'>5mjc;rm‘cmni
o P (3.93)
T T
_< T;Zué - ngmf 5‘”) <Cmﬂa’cm50’>5micmmcj”¢ :
Abrindo a soma de spins, obtemos
+ HF T 1
(S Hi Z5ma { v Craprmet) + (Ulpne = Upine) <Cmp¢0ms¢>} Ciput Cn
(3.94)

T T T
_5mi {U;ZuE(CmpiCméi) + (UZIZIJ{ - Uf?rlmf ) <CmpTCm§T >} CmmCiv -

Para explicitar o termo Sm‘ff, vamos fazer as seguintes mudangas: no primeiro termo
trocamos os indices m — n e n — (3, e adicionamos 6,,; € 0,q; no segundo, trocamos

n — o, e adicionamos d,; e d,3. Desta forma, ficamos com

+uv ta n n n
[S g Hﬁf ZS g {5mi5nj5au |:Uz/pﬁ§<c:r1pTC"§T> + (UI/pB§ - Upyﬁg) <CLp¢Cn£¢>}

aﬁpﬁ
—0miOnj0up [U$u£<cinpicm§¢> + (Ug:mf - guf) <CIincm€T>}} (3.95)
o vaf aﬂ
- Z‘]z]umn Smn ’
aﬂpﬁ

onde J,***% & dado pela Eq. 3.84d. Substituindo este resultado na Eq. 3.73 no lugar do

iymn

termo de interagao, obtemos

d v v roa ro o7
(Zha + FMO) Xuﬂkzvg(t) Dglf Z (Kfjmf + szumnﬁ> me,Zf, (3.96)

onde x° representa a susceptibilidade magnética transversa na aproximacao de Hartree-

Fock, e D, K e J' sao dados pelas equacoes 3.84a, 3.84b e 3.85, respectivamente.

As equagoes de movimento obtidas nas Eqs. 3.83 e 3.96 podem ser reescritas na forma

matricial como

(zh;i - ﬁwo> Xt)=0(t)D + (K + J+J)x(t) ,e (3.97a)

(mjt + hwo) "(t) = 6(t)D + (K + J) \°(t) . (3.97b)
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Fazendo a transformada de Fourier destas equagoes obtemos

h(w+4w) x(w) =D+ (K+J+J)x(w), (3.98a)
D+ (K+J)xw) . (3.98b)

B (w + wo) X° (w)
Da Eq. 3.98a, podemos obter
X(@) = [A(w +wo) = K = J] 7 Ix(w) = [A(w+w) =K =] D, (3.99)
enquanto que pela Eq. 3.98b, é facil ver que
X (W) =[h(w+w)—K—-J]"'D. (3.100)
Substituindo a Eq. 3.100 em 3.99, encontramos
X(@) = X' (@) + X (@) Px(w) , (3.101)

onde P = D~'J = DP = J, ou ainda, em termos de suas componentes,

> Dyt P = Tl - (3.102)
kl
€

Utilizando as componentes de D e J definidas nas Eqs. 3.84a e 3.84c, respectivamente,

teremos

t i ca
Y (el cierdinduy — chyCiuiOiudye) P
kl

4 (3.103)
= Z {U;aﬁu<cjp¢cj1/i>5mi5m - Ulzaﬁp<c;r,uTCjPT>5mj5n]'} :
p

Para obter uma expressao para as componentes de P, trocamos os indices ¢ — pe v — p

no lado esquerdo, e invertemos a ordem dos termos no lado direito. Assim,

§ ' B § : B
<CZMTCZPT> nglffn - <CLp¢CjV¢> Plgl;fn
kp

g T | T | (3.104)
== Z<Ci,uTCjPT>5mj5n]'Ugaﬁp + Z(Cipichlf)(smiéniU;aﬁu :
p P

Desta forma, fica facil de perceber que

Pt = — U 501 OmiOnk - (3.105)
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Utilizando este resultado na Eq. 3.101 em termos das componentes das matrizes, obtemos

X (@) = Xl (@) + D Xl () Pt ()

mnrs

o P » (3.106)
1% 17 o
= ij“k[/ E Xz]Mme nclx,BpanZkl( w) .

npaﬁ

Para calcular a susceptibilidade magnética transversa usual a partir da susceptibilidade

generalizada, particularizamos a Eq. para xj;' (w) = xjjj;’ (w), de forma que
X (w) = v Z Xt (@)U g Yo (w) (3.107)
npaﬁ

Note que como estamos utilizando uma descricao multiorbital, aparecem susceptibilidades
que dependem de quatro indices de orbital. Em uma abordagem de um orbital por sitio,

a Eq. 3.107 se resume a
Xij(w) = x5 (w Z Xim (@)U Xmj (W) (3.108)

que s6 envolve susceptibilidades transversas usuais.

As Eqgs. 3.106-3.108 nos permitem calcular a susceptibilidade na aproximacao de
fases aleatérias conhecendo a susceptibilidade x°. Ela ¢ de extrema importancia, pois
apesar de conseguirmos calcular a susceptibilidade na aproximagao Hartree-Fock (como
mostraremos na se¢ao seguinte), ela nao traz informagoes sobre as correlagoes de spins,

j& que as dinamicas de elétrons com spins T e | estao desacopladas.

3.4 Susceptibilidade Hartree-Fock

A susceptibilidade magnética transversa é uma grandeza fundamental no estudo da
dindmica de spins. J& vimos que ela incorpora informagoes sobre a dindmica local de
spins, e também que esta relacionada com correntes de spins emitidas por magnetizacoes
precessionantes, além de serem utilizadas em estudos de ondas de spins em sistemas
ferromagnéticos. Nesta secao iremos calcular a susceptibilidade magnética transversa na
aproximacao de campo médio, na qual as dindmicas dos elétrons com spins T e | sao
desacopladas. Mostramos que com este resultado, podemos obter a susceptibilidade na

aproximacao RPA através da Eq. 3.106.
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A definicao da susceptibilidade generalizada é

XS (1) =~ OIS (1), S,/ O)) (3109)

onde o comutador é dado por

. -
(S (£), S, (0)] = el (B)cjun(B)el cier — el cierelp (B)eju (2) - (3.110)

Como a dinamica dos elétrons com spins 1 e | sao descorrelacionadas,

XAE(8) = =7 00) [(ehOer) (e (B)chy) — (ehyeim @ eacy@)] - B11)

Adicionando e subtraindo o termo (czm(zf)clﬁﬂcz7 1Cjwi(t)), podemos escrever

Xihre (1) = —%@(t) [(%(t)clﬁﬂ{cjw(t)a el 1) = (el cim ) {el (1), CZET}>} - (3.112)

A funcao de Green monoeletronica retardada é dada por

GA7 (1) = — 1O Lo (1)) (3.113)
e podemos ver que .
(G (0] = FOWO el (t),ciua}) (3.114)

Substituindo as as fungoes de Green escritas nas Eqs. 3.113 e 3.114 na Eq. 3.112, esta se

torna

XehrE (1) = (el (B G4 () + (chy e (1) [G;;ﬁ (t)} " (3.115)

Utilizando a fungao de Green monoeletronica avancada, definida por

l

G (1) = T~ (e D) chad) (3.116)
pode-se mostrar que
ih —iw ~Euo ~N—Cuo
(ot ) = o [ dwe ') [677(0) = G (@)] . (3110)

onde G (w) e é‘(w) representam as transformadas de Fourier no tempo dos propagadores
monoeletronicos retardados e avancados, respectivamente. Pela propriedade ciclica do

traco, que é tomado ao se fazer o valor esperado, podemos ainda notar que

iHt iHt t

(chiotiea (1)) = (cly € 1o €77 ) = (el (1)) | (3.118)
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de onde obtemos

(oltlace) = 5o [ due () [G7(w) - Gr"(w)] | (3119)

Substituindo as Eqs. 3.117 (com iu, (£ — k7, jv respectivamente) e 3.119 na susceptibi-
lidade escrita na Eq. 3.115, e utilizando a identidade [G“7(t)]* = G,;**7 (—t), teremos

(U Zﬁ iw = ~— v
i = o [ dee () [61(0) - G w)] G

oy | N B (3.120)
+ — dwe_lmf(w) [GEZi(w) - Gj_ky’u<w)i| Gz_igm(_t) :

Trocando a variavel de integracao de w — w’ e usando a transformada de Fourier definida

na Eq. 3.31, teremos
v 1h ~— i(w+w’ 1%
Grsw) = o [ @) [Gw) - G W) [ e

(3.121)
+—/dwf m( ) G]—kuwi( )]/dte““‘“')tG[f”(—t).

Identificando as transformadas de Fourier das fungoes de Green retardada e avangada,

escrevemos a Eq. 3.121 como
0, ih ~ ~_ ~
W) = 5 [ @) G W) - G¥1w)] GRw + )

(3.122)
+— / dw' f(w G;.,ji(w) G (w )]G S —w) .

Como a funcao de Green retardada é analitica no semiplano superior e a funcao de Green
avancada ¢ analitica no semiplano inferior, podemos reescrever a equagao acima agrupando

os termos da forma

Opv ih ~ AV ’ AV N — /
o) = g [ a8 {BNER W + ) - GBS - )

FETHWN G = w) = G WA +w) |
(3.123)

A temperatura T = 0, a funcdo de distribuicio de Fermi-Dirac é uma funcio degrau:

flw) —{ bwsen (3.124)

0 w>wp

Com isto, o primeiro termo da Eq. 3.123 se torna

ih 9P~ )
L= N dw/ G5 (WG (W' + w) (3.125)
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wr
Re(z)
1'meg Iimag
Ireal
77 A

WFr ~ :

Re(z) —
(a) Semiplano complexo superior (b) Semiplano complexo inferior

Figura 4: Contorno das integrais das fungoes de Green no plano complexo. (a) A integral
das funcoes de Green retardadas é analitica no semiplano complexo superior enquanto que
(b) a integral das fungdes de Green avangadas ¢ analitica no semiplano complexo inferior.

Estentendo esta integral para o plano complexo com ' — 2z € C, podemos fechar o
caminho com uma reta vertical em z = wg + iy (com dz = idy) e um quarto de circulo
com raio R — oo, como mostrado na Fig. 4a. Como nao hé poélos no semi-plano superior,
a integral neste circuito fechado é nula. Além disso, o integrando é nulo no semi-circulo

de raio infinito, j& que cada fungao de Green G(z — o) ~ z~!. Desta forma, teremos:

, 0
ety rimas 4 g (3.126a)
Jreal — _imas (3.126b)

Portanto, a Eq. 3.125 pode ser reescrita como

e .
hi=o0 / dyGil' (wr +iy) G (wr +w +iy) (3.127)
n

Analogamente, podemos estender a integral que envolve o produto de duas funcoes de
Green avancadas na Eq. 3.123 para o plano complexo. Entretanto, neste caso o circuito,
mostrado na Fig. 4b, deve ser fechado no semiplano inferior, onde a funcao de Green

avancada nao possui polos. As Eqgs. 3.126a-3.126b também valem para este termo, mas

neste caso z = wp — iy (e dz = —idy). Logo,
ih [*F  Svit )\ Gtnt
I, = “on ) dzG " (2) G (2 — w)

(3.128)

h [ ~_, S .
=5 dyG . w(wF — zy)Glig“T(u}F —w—1y) .
n



63

W — W Wp :)/

Figura 5: Funcgoes de Fermi-Dirac envolvidas na integral da Eq. 3.131.
Como CN}J._,C”W(,Z) = [CNJZ;”(Z)] , a integral I pode ser calculada da forma
L=l ("4 G wp + i) G wp — w +iy)| (3.129)
2_27Tnykij )G (wp —w +1y)| . :

O terceiro e quarto termos envolvem produtos de funcoes de Green retardadas e

avancadas, e podem ser escritos como

. ) N B -
Is = ;7 A/ f() |GRH G (W = w) = G WG +w)] L (3.130)

Nao é possivel obter um circuito no plano complexo que nao haja polos. Porém, este
termo pode ser simplificado fazendo a mudanca de variaveis w” = w’ —w no primeiro deles

e em seguida trocando a variavel de integragao w” — W', i.e.,

ih / ! U / ~_ ' NS N ,
I3 = P dw [f(w +w)GﬂZ¢(w + w)Glf“T(u}) — f(w )th‘n(w )szzi(w +w)
ih . . o~ - /
=5 dow' [f(W + w) — f(w)] Glf”T(W)Gj,ZL(w +w) .

(3.131)

A T =0, as funcdes de Fermi-Dirac restringem os limites de integracdo na Eq. 3.131
(como mostrado na Fig. 5) e a integral se torna entao
th [“F

I3 = ——
3 2T

dw’él_fm(w')é]'{,zi(w/ +w) . (3.132)

Wp—Ww

Esta integral, apesar de estar restrita a uma regiao relativamente pequena do espaco de
frequéncias, nao é simples de ser feita, ja que as fungoes de Green possuem polos no eixo

real.

Juntando os resultados das integrais obtidos nas Eqgs. 3.127, 3.129 e 3.132, a suscep-
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tibilidade na aproximacao Hartree-Fock pode ser calculada por

@) = o / dy Gl (wr + iy) Gl (wr + w + iy)

+ % Ty [G” Hwr + i) G (wp — w + iy) (3.133)
ih

~ 5 dw'’ CNJI_ig“T(w’)CNJ;ﬁ(w' + w)

wWp—w
Esta é a expressao final para a susceptibilidade na aproximacao de Hartree-Fock. Para

calcular numericamente as duas primeiras integrais, de 1 a oo, fazermos a mudanga de

variaveis
Yy—n n+x
=07 Y= 3.134
11l YT 1 (3.134)
de forma que quando y =n, x = 0 e quando y — 0o, £ — 1. Assim, como dy = (H" dx,

a Eq. 3.133 da susceptibilidade fica da forma

0, h(1 + U de ~ n+z\ ~, +x
Xi;‘kﬂ&(w) = (L+n) /U Gfim (wF + Z7l7—x> Gj,zi <wF +w+ 2717 )

2 (1 —x)? — —x
h(1 + U de ~ . n+az\ ~ +x
+ ( 5 n) / (e [szi (wF +2717 x) GHet (wF —w+ 2717 x)]
s (1— _ _
ih [<F I ANPRAYa e T
— 5 dw'G M (WG (W + w)
WE—w

(3.135)

De posse da susceptibilidade magnética generalizada na aproximacao de Hartree-Fock,
utilizamos a FEq. 3.106 para obter a susceptibilidade na aproximacao de fases aleatorias,
e as utilizamos para calcular a corrente de spins gerada por um campo harmonico, dada
pela Eq. 3.52, gerada por um campo gaussiano, dada pela Eq. 3.45, ou ainda para obter

a perturbagao de spins, que no caso de um pulso gaussiano ¢ dado pela Eq. 3.30.

A teoria quantica que acabamos de desenvolver permite estudar a dindmica de spins
com grandes detalhes, tanto no dominio das frequéncias quanto no tempo, além de po-
dermos analisar como que essa perturbacao de spins se propaga espacialmente. Isto nao
era possivel com a teoria semi-classica que mostramos no capitulo 2, que permitia apenas
o céalculo da corrente emitida para os contatos, necessitando, para isso, do conhecimento
da matriz de espalhamento e de uma maneira para calcular a dindmica de m(t) (por
exemplo, através da equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert escrita na Eq. 2.148). Vamos
ilustrar a abordagem de resposta linear descrita aqui, para alguns sistemas simples (unidi-
mensionais e quasi-unidimensionais), nos capitulos seguintes. A extensao da nossa teoria

para multicamadas metalicas, onde experimentos de bombeamento de spins vém sendo



realizados [18, 19, 24, 42, 45|, é feita no apéndice B.
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4 Aplicacoes a sistemas
unidimensionais

Este capitulo seré dedicado as aplicagoes da teoria formulada no capitulo 3 em sistemas
bastante simples. Nosso objetivo é mostrar as vantagens desta abordagem, que além de
ser completamente quantica, permite o calculo de uma grande variedade de propriedades
magnéticas dinamicas de um sistema que nao eram possiveis de serem obtidas com a teoria
desenvolvida no capitulo 2. Apesar de termos desenvolvido a teoria para um sistema multi-
orbital da maneira geral, as aplicacoes que vamos tratar neste trabalho sao para sistemas
modelo (cadeias lineares) ou para sistemas a base de carbono, onde consideramos apenas

o orbital 7 (no capitulo 5).

Como pretendemos mostrar as vantagens da teoria quantica em relagao a semi-classica,
inicialmente sera apropriado compararmos as correntes de spins obtidas por estas duas
teorias. O modelo unidimensional que vamos tratar aqui é conveniente para enfatizarmos
as diferencas entre os resultados obtidos pela teoria semi-classica, dada pela Eq. 2.141 e

os obtidos pela teoria quantica, dada pela Eq. 3.30.

4.1 Comparacao entre teorias semi-classica e quantica

Antes de fazermos uma comparacao de resultados quantitativos entre as duas teorias,
h& um ponto fundamental, importante de ser ressaltado. Ele esta relacionado com uma das
diferencas basicas nas premissas das duas teorias: enquanto que a semi-classica leva em
conta uma aproximagao adiabatica, na qual os elétrons estao em equilibrio com o campo
externo a cada instante de tempo, a teoria quantica é baseada na teoria de resposta linear,

onde s6 é levado em conta termos de primeira ordem na amplitude do campo externo by.

Para entender a implicagao deste ponto mais claramente, vamos supor uma excitagao
de spins causada por um campo magnético harménico de frequéncia w. Este caso é analogo

ao que fizemos na Eq. 2.150 do final do capitulo 2, porém estamos agora supondo que o
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campo magnético responsavel pela precessao de m(t) é oscilatorio. Como a teoria semi-
classica ¢ adiabatica, a direcao da magnetizacao segue a dire¢ao do campo oscilatorio.
Em resposta ao campo, devemos ter uma magnetizacdo que evolui no tempo da forma
m(t) = z + ém(¢), onde, em resposta linear, dm(¢) oscila também com frequéncia w.
Pela teoria semi-cléssica, teremos entao duas componentes da corrente de spins: uma

componente AC com frequéncia w

h . dom(t) dom(t)
19— 2 14 A, 4.1
s ir |7t T T | (+.1)

e outra componente DC proportional & poténcia aplicada para pequenas amplitudes. Ou

(pcy _ ha, dém(t)
I, = ym <5m(t) X — , (4.2)

onde (---) denota média temporal. Um exemplo desta corrente direta foi obtido na

seja,

componente /¢ da Eq. 2.152, para a precessao eliptica de uma magnetizagao. E esta
componente DC que leva a uma voltagem de spin Hall inversa discutida na literatura
[30, 46|, quando o acoplamento spin oOrbita esta presente no sistema. Note que uma

voltagem Hall AC também esta necessariamente presente.

Em nossa analise quantica, obtemos uma expressao para a corrente de spins dentro
de um formalismo de Kubo de resposta linear. Nossa abordagem resulta apenas em uma
componente AC que, no formalismo da Ref. [1], é descrito pela Eq. 4.1. Isto ocorre devido
a componente DC ser bilinear nas amplitudes de m*(t) e m¥(t), como pode ser visto na
componente /& bombeada pela precessao eliptica, dada pela Eq. 2.152. Como a amplitude
de cada uma destas componentes é proporcional a amplitude do campo transverso by, que
estamos supondo ser muito pequena comparado com o campo estatico, a componente DC
é quadratica em by. Para sermos capazes de calcular esta componente, devemos ir além

de resposta linear.

Entretanto, apesar de nao conseguirmos calcular diretamente a componente DC da
corrente de spins em teoria de resposta linear, ainda podemos utilizar a Eq. 3.30 da
corrente quantica, em conjunto com a Eq. 2.141 para a corrente semi-cléssica, para
calcular IquC). Quando um campo externo é aplicado aos momentos responsaveis pela
geracao da corrente de spins, nés calculamos IgAc) diretamente, sem a necessidade de
recorrer a uma descrigao explicita dos autoestados de uma particula do sistema, além
de calcularmos dm(¢) com a mesma estrutura teorica. Desta forma, podemos extrair os
coeficientes A, e A; por comparagao de nossos resultados com os da Eq. 4.1, que mostra

a polarizacao da corrente AC perpendicular a componente estatica da magnetizacao. O
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coeficiente A; controla a magnitude da componente paralela a derivada temporal de dm(t),
enquanto A, controla a componente perpendicular a este vetor. De posse do coeficiente
A,, podemos utilizar a Eq. 4.2 para obter uma expressao para a componente DC da

corrente de spins.

O principal ponto destas observagoes é que a nossa abordagem, baseada na teoria de
resposta linear, descreve apenas a componente AC da corrente de spins, que é calculada
em primeira ordem na amplitude da magnetizacao transversa, e nao a componente DC,
que é proporcional ao seu quadrado. Todavia, se aceitarmos a Eq. 2.141 como uma boa
descricao da corrente de spins, podemos calcular a componente DC também pelo nosso

formalismo, sem a necessidade de obter os coeficientes da matriz de espalhamento.

Para obter uma comparacao numérica entre as correntes AC dadas pelas Eqgs. 3.30 e
4.1, vamos considerar um sistema modelo bem simples composto por uma cadeia infinita
de 4tomos nao magnéticos, com apenas 1 orbital por sitio. Vamos supor que o sitio 0 é
substituido por uma impureza magnética, cuja magnetizacao é posta em movimento de
precessao gerando assim a corrente de spins a ser estudada. No hamiltoniano dado pela
Eq. 3.1, consideramos U; = 0 em todos os sitios, exceto em ¢ = 0. A escolha de U, é
feita de modo que o critério de Stoner para a formacao de momento magnético local seja
satisfeita. Isto garante a existéncia de um momento magnético my # 0 no sitio 0. A
corrente de spins é emitida pela precessao de mgy e propaga-se no meio condutor tanto

para esquerda quanto para a direita.

Por simplicidade, consideramos ¢;; # 0 entre primeiros vizinhos apenas, e escolhemos
a integral de transferéncia t = 1 como sendo a nossa unidade de energia. Desta forma,
a largura de banda da cadeia linear é W = 4. Escolhemos também as energias atomicas
€; = 0 em todos os sitios i # 0. Desta forma, quando o valor da energia de Fermi for ez = 0,
o metal hospedeiro tera sua banda semi-preenchida. Ajustamos €, para obter ocupacao
ng = 1 autoconsistentemente. Escolhemos Uy = 10 e, com estes parametros, obtemos um
momento my = 0.916u . Este valor de interacao eletronica efetiva é extremamente alto
comparado com os valores tipicos de U para impurezas magnéticas de metais de transicao
3d (U = 1eV). Entretanto, como estamos trabalhando com um sistema unidimensional e
levando em conta apenas um orbital tipo s por sitio, além de utilizar o mesmo valor da
integral de transferéncia ¢ para todos os sitios, necessitamos de um valor relativamente

alto de U para garantir a formag¢ao de um momento local apreciavel no sitio da impureza.

Para compararmos com os resultados da corrente (I¢) que calculamos na Eq. 3.30,
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vamos reescrever a componente AC da corrente de spins, dada pela Eq. 4.1, como

ihA dom™* (1)

I§ =i +ily=————r .

(4.3)

onde A = A, +1A; ja inclui as contribuicoes das correntes emitidas para a esquerda e para
a direita. Tendo em vista que o sistema simétrico, A = AF) 4 AP) = 24F) - A precessao
de my pode ser descrita pela equagdo fenomenolégica de Landau-Lifshitz-Gilbert (Eq.
2.148), modificada pela presenca do efeito do bombeamento de spins. Como néao estamos
considerando nenhum mecanismo explicito de dissipacao, o coeficiente de amortecimento

intrinseco a = 0. A dindmica das componentes dm”® e dm? da magnetizagao sao descritas

por
T Y
dddT =+ (6mYB* — BY) — O/déd—T , € (4.4a)
déomY , dém®
=/ (B® — 6m*B%) + o 44
Y (B — )+ o D (440

onde ja utilizamos que m* = 1, e, portanto, m* = 0. Esta aproximacao significa que ji
estamos considerando apenas termos de resposta linear. As Eqs. 4.4a e 4.4b podem ser

reescritas e resolvidas diretamente para a componente dm™* como

dom™* dom™*
Z; — i B*om* + iV BT + m’d—”Z . (4.5)

Vamos considerar que a magnetizacao esta sujeita ao mesmo campo magnético que uti-
lizamos antes, B(t) = Byz + b, (t), onde o campo harménico tranverso b, (¢) é dado
pela Eq. 3.24. As componentes transversas de mg também serao oscilatérias, da forma
dmT(t) = dmge ™!, Substituindo na Eq. 4.5, obtemos

om*t(t) = 7' et (4.6)
v By — w (1 —ia)

Aqui, 7' e o/ sao dados pelas Egs. 2.149a e 2.149b. Substituindo este resultado na Eq.

4.3, encontramos

A ™mow .
15 = —gnsbo {47rm0 + gAZ-] {(’Y’Bo - c(j)) +id'w e (47)

Para proceder com a comparagao, devemos calcular A, e A;, dados pelas Eqgs. 2.140

e 2.138. Nestas expressoes, r7 e t? sao os coeficientes de reflexao e transmissao para
um elétron com spin ¢ na energia de Fermi er espalhado pela unidade magnética de um
canal n para um canal m do metal normal. No nosso modelo unidimensional, ha apenas
um canal disponivel tanto no estado inicial quanto final, de forma que 7, = 1779,,,0,0 €,

similarmente para t7 . Para uma cadeia linear, os coeficientes de reflexao e transmissao
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Figura 6: Comparagao entre (a) a corrente de spins longe da impureza calculada com
o formalismo quéntico, e (b) a corrente de spins descrita pelo formalismo desenvolvido
no capfulo 2, ambas em fun¢ao da energia ¢ = hw, onde w é a frequéncia do campo
aplicado. As linhas solida, tracejada e pontilhada referem-se aos calculos efetuados para
diferentes valores de energias Zeeman €y = hwy iguais a 1.0 x 1073, 2.0 x 1072 e 3.0 x 1073,
respectivamente.

sao dados por [47]
o __ V0980(€F>

P o= : (4.8a)
1 —Voggo(er)
1
= (4.8b)
1 —Voggo(er)
onde V7 = —UUT’" com ¢ = +1 para spins majoritarios (1) e minoritarios (|), respectiva-

mente, e g, é o propagador monoeletronico no siitio 0, referente ao sistema homogéneo.

A Fig. 6 apresenta uma comparacao entre os resultados dos célculos efetuados utili-
zando o formalismo quantico e as previsoes semi-cléssicas baseadas na Eq. 4.7 em conjunto
com as Eqgs. 2.140 e 2.138 para A, e A;. Todos os resultados foram obtidos para um mesmo
sistema, ou seja, a estrutura eletronica (calculada com os mesmos parametros) é utilizada
em ambos os calculos. Na Fig. 6(a), mostramos os resultados gerados com o formalismo
apresentado no capitulo 3. Neste caso, como a corrente obtida na Eq. 2.141 pelo forma-
lismo semi-classico é calculada no contato, longe da amostra espalhadora, calculamos a
corrente de spins muito longe da impureza, onde as interferéncias quanticas sao despre-
ziveis. A Fig. 6(b) mostra os resultados da corrente obtida pela teoria desenvolvida no

capitulo 2.



71

ofejooo-

Figura 7: Representacao das diferentes regioes em uma cadeia linear infinita, onde as
correntes de spins sao calculadas na Fig. 8. O sitio preto representa a impureza magnética.

A comparagao mostra que os célculos utilizando a teoria desenvolvida neste traba-
lho dao uma frequéncia de ressonancia renormalizada um pouco mais alta que a obtida
seguindo a teoria semi-classica. Nossa sugestao ¢ que esta difereca tem duas origens: a
primeira esté relacionada com a magnetizagao induzida, com a qual a corrente de spins
pode interagir e que pode afetar sua frequéncia de precessao. Ao utilizar os coeficien-
tes de espalhamento dados pelas Eqs. 4.8, estamos considerando apenas o espalhamento
pela impureza magnética. Apesar de estarmos trabalhando com um sistema modelo, este
ponto deixa ainda mais claro uma das desvantagens de se utilizar a teoria semi-classica,
que ¢ a dificuldade de se obter uma boa descrigao do espalhamento dependente do spin.
O segundo fator que deve influenciar na diferenca entre os resultados reside no fato de
que enquanto a teoria de Tserkovnyak e colaboradores utiliza a aproximagao adiabatica
(w ~ 0), a nossa analise ¢ completamente dinamica. O mesmo efeito é notado quando
calculos completamente dindmicos de relagoes de dispersao de ondas de spins em filmes
ultrafinos sdo comparados com aqueles gerados por uma teoria adiabatica [28]. Aqui a

diferenca obtida é bem pequena.

4.2 Corrente de spins em cadeias lineares

Nesta sec¢ao utilizaremos a Eq. 3.30 para calcular a corrente de spins quantica que flui
em cadeias unidimensionais de dtomos. Cabe salientar que os resultados apresentados a

seguir nao podem ser obtidos com a teoria semi-classica desenvolvida no capitulo 2.

4.2.1 Cadeia infinita

Prosseguiremos agora apresentando outros calculos para o mesmo sistema discutido
na secao 4.1, ilustrado na Fig. 7. Iniciamos mostrando na Fig. 8 o moédulo do valor
esperado da corrente de spins total, |<f§r>|, em funcao da energia ¢ = hw, onde w é

a frequéncia do campo aplicado, calculado através dos diferentes limites mostrados na
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Figura 8: Moédulo do valor esperado da corrente de spins |<f 4| produzida pela precessdo
do momento no sitio 0, calculado em funcao da energia e = hw através de diferentes regioes
mostradas na Fig. 7. A corrente de spins esta em unidades de gugby e o campo Zeeman
¢ ajustado de forma que a frequéncia de ressonancia na impureza seja ¢y = fwg = 1073,
Estes calculos foram feitos para o caso de uma banda semi-cheia.

Fig. 7. Estes resultados foram obtidos para ex = 0, i.e., para a banda semi-cheia. A
energia Zeeman escolhida foi €y = hwy = 1072, que corresponde a um campo magnético
de aproximadamente 10T. Encontramos uma ressonancia bem préxima de €;. Podemos
ver claramente que h& uma variagao espacial na corrente de spins, e também ¢é evidente
que o momento emite uma corrente de spins consideravel mesmo para frequéncias bem

maiores que wy.

Na Fig. 9, mostramos a variagao espacial da corrente de spins, calculadas para trés
valores distintos de ep, no caso onde a impureza é excitada na frequéncia de ressonancia.
A magnitude da corrente de spins decai, de forma oscilatoria, ao se afastar da impureza
e se aproxima de um valor constante para grandes distancias. Isto é esperado na medida
em que nao ha mecanismos de dissipacao para a correntes de spins no modelo utilizado na
nossa abordagem. A largura de linha medida a meia altura, entretanto, praticamente nao
varia em fungao da posi¢ao onde a corrente é calculada. Na Fig. 9(a), o célculo é feito
para o mesmo caso da banda semi-cheia mostrada na Fig. 8. Observamos oscilagoes com

metade do comprimento de onda de Fermi em torno do valor médio da corrente de spins.

I

kr
rede. Nas Figs. 9(b) e 9(c), mostramos a variagdo espacial para os casos onde a energia

Quando a banda é semi-cheia, o periodo de oscilacao A = ;= é duas vezes o parametro de

de Fermi é diferente do caso especial de uma banda semi-cheia. O vetor de onda de
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Figura 9: Comportamento espacial da corrente de spins para trés escolhas de energias de
Fermi, (a) e = 0 (banda semi-cheia), (b) er = 0.1, e (¢) ep = 0.2. Nestes célculos, a
energia Zeeman é ¢ = 1072 e a impureza é excitada na ressonancia.

Fermi para estes dois casos sao incomensuraveis com a rede, e, portanto, vemos oscilagoes
com longos comprimentos de onda que sao de natureza similar ao fenémeno de “aliasing”
discutidos nos trabalhos iniciais sobre acoplamento de troca entre filmes ferromagnéticos

mediados por uma camada espagadora metalica ndo magnética [48|.

4.2.2 Cadeia semi-infinita

Vamos considerar agora uma impureza embebida em uma cadeia semi-infinita, como
mostrado na Fig. 10. Neste caso, como o momento magnético precessionante esta proximo
de uma superficie, a variacao espacial da corrente emanada difere drasticamente do caso
de uma cadeia infinita que acabamos de considerar. Para cadeias unidimensionais sem
dissipacao, vemos que esta distancia a ponta da cadeia nao precisa ser necessariamente
pequena. Em uma cadeia infinita, a corrente de spins viaja para a direita e para a
esquerda, e a simetria requer que a amplitude da corrente em posi¢oes equidistantes da
impureza sejam iguais. Entretanto, como foi notado em uma discussao fenomenolédgica
apresentada por Valet e Fert [49], a corrente de spins deve se anular em uma superficie.

Se a superficie esta localizada em z = L, entao, na regiao nao magnética entre a impureza

e a superficie, o perfil da variagao espacial da corrente de spins tera a forma senh (L/\’SZ>,
onde o comprimento de difusdo de spins \g é muito maior que o livre caminho médio, de
acordo com a descri¢gao dada na Ref. [49] (mais especificamente, pela Eq. C6). Em nosso

modelo, o comprimento de difusao de spins é infinito, entao a corrente de spins tera uma
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Figura 10: Impureza magnética colocada a uma distancia N da ponta da cadeia semi-
infinita.

variagao linear, proporcional a (L — z).

Isto é exatamente o que acontece, como ilustrado na Fig. 11, onde sao mostrados os
resultados da corrente de spins gerada por um momento precessionante embebido em uma
cadeia semi-infinita de sitios, calculada na ressonancia. A ponta da cadeia estéa localizada
em N =1, e a impureza magnética esté localizada no sitio NV = 1001. Para este calculo,
escolhemos novamente e = 0 (banda semi-cheia) e a energia Zeeman ¢y = 1073, Pode-
se ver que para a direita do momento precessionante, a corrente de spins decai para
um valor constante conforme o momento angular é carregado para a parte infinita da
cadeia. Entretanto, para o lado esquerdo, na regiao entre o momento e a superficie,
vemos um decréscimo linear da corrente de spins, em excelente acordo com a discussao da
Ref. [49]. A superficie influencia a variac¢@o espacial da corrente de spins mesmo quando
o momento magnético se localiza muito longe da superficie. E claro que em materiais
com comprimento de difusdo de spins Ag finito, 0 momento nao sentird a presenca da
superficie quando a distancia entre ele e a supericie for muito grande comparada com
Ag. Vale notar que em materiais de alta pureza como os metais nobres, o comprimento
de difusao de spins pode ser bastante longo. Pode-se crescer ferromagnetos 3d ultrafinos
sobre substratos semicondutores tais como GaAs. Seria interessante revestir tais filmes
com metais nobres como Ag (isto é frequentemente utilizado para previnir oxidagao de
ferromagnetos) e entao estudar a dependéncia da taxa de relaxagdo do bombeamento de

spins como funcao da espessura da camada de revestimento.

Da Fig. 11, fica claro que a presenca da superficie influencia fortemente a natureza
da corrente de spins emanada pela impureza precessionante, mesmo quando a impureza
estd muito longe da superficie. Em nosso modelo com comprimento de difusao de spins
infinito, nés observamos comportamento similar ao mostrado na Fig. 11 mesmo quando

a impureza é colocada muito mais longe da superficie.

Podemos agora nos perguntar como que a largura de linha neste caso semi-infinito
se aproxima da largura de linha de um sistema infinito ao mover a impureza para longe

da superficie. Isso pode ser estudado através do calculo da susceptibilidade transversa
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Figura 11: Variagao espacial da corrente de spins gerada por um momento magnético que
precessiona em uma cadeia semi-infinita de sitios, calculada na ressonancia. A ponta da
cadeia se encontra em N = 1 e a impureza magnética esta localizada no sitio N = 1001.
Estes calculos foram feitos com energia de Fermi e = 0 (banda semi-cheia).

X4 1o sitio da prépria impureza. Em principio, podemos medir a largura da curva de
ressonancia calculada em funcao da distancia do momento magnético a superficie para

ver como que a largura de linha se aproxima do valor do material infinito.

Nos estudamos esta questao, mas percebemos que para um sistema unidimensional,
independentemente da posicao N da impureza, a regiao entre o sitio N e a ponta da
cadeia N = 1 comporta-se como um poco quantico finito. Isto acontece pois o elétron
refletido na ponta da cadeia também ¢é espalhado pelo potencial associado ao sitio da
impureza. Ha niveis ressonantes para o elétron nesta regiao, e eles produzem estruturas
distintas na forma da curva de ressonancia. Tais estruturas sao evidentes na Fig. 12, onde
mostramos o médulo do valor esperado da corrente de spins emitida em dire¢cao 4 ponta
da cadeia (curva preta) e para o lado infinito (curva vermelha), ambas calculadas através
da ligagao entre a impureza magnética e o sitio adjacente, em fungao da energia e = hw. O
primeiro pico corresponde & ressonancia na energia Zeeman ey = hwy = 1073, As posicoes
dos picos subsidiarios em energias mais altas na curva preta praticamente coincidem com
os minimos encontrados na curva vermelha. Estes picos e minimos estao associados aos
estados ressonantes que aparecem no poc¢o quantico formado entre a impureza e a ponta

da cadeia. Suas energias, com muito boa aproximacao, coincidem com as autoenergias de
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Figura 12: Moédulo do valor esperado da corrente de spins emanada por uma impureza
localizada na posicao N = 1001, em funcao da energia ¢ = hw. Os calculos mostram a
influéncia dos estados de poco quéantico entre a impureza e a superficie. A curva preta
corresponde a corrente de spins calculada entre os sitios 1001 e 1000, e a curva vermelha
corresponde & corrente de spins emanada para o lado infinito, calculada entre os sitios
1001 e 1002. As linhas tracejadas verticais indicam as energias nas quais os resultados
mostrados nas Fig. 13 foram calculados.
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uma cadeia finita com N — 1 sitios, que sao dadas por
nm
€n = —2t cOS (W) n=%1,42 - £(N 1) (4.9)

com autoestados correspondentes

In) = \/%iZsen (;—7;%) i), (4.10)

onde |i) é o estado atomico centrados no sitio i, localizado na posigdo z;. Note que,
nessas energias, a corrente de spins emitida para a direita é quase nula. Isto significa que

a corrente fica aprisionada na regiao onde o pogo quantico é formado.

Estruturas similares também sio encontradas na resposta local x1 . Quando a impu-
reza é afastada da ponta da cadeia, estes picos subsididrios sao deslocados para energias
menores, e se fundem com a estrutura ressonante principal da funcao resposta. Entao,
nestas circunstancias, nao fica claro como extrair algo que possa ser chamado de largura
de linha quando o perfil da fungao resposta é tao complexo. Se “embacarmos” estas estru-
turas subsidiarias aumentando a parte imaginéaria 1 da fung¢ao de Green, o que equivale
a introduzir um comprimento de difusao de spins finito, nossos calculos produzem uma
resposta que tende ao valor da cadeia infinita ao mover a impureza para muito longe da

ponta da cadeia, como esperado.

A variagao espacial da corrente de spins na regiao entre a impureza e a superficie é
mais impressionante para frequéncias de excitagao na vizinhanca das ressonéancias sub-
sidiarias mostradas na Fig. 12. Isto ¢ ilustrado na Fig. 13. Na Fig. 13(a), vemos que
a variacao espacial é controlada por apenas um nivel ressonante na regiao entre a impu-
reza e a ponta da cadeia, e 0 mesmo acontece na Fig. 13(b). Tal comportamento requer
uma descricao teodrica quantica apropriada para ser compreendido e reflete a estrutura
espacial dos autoestados da cadeia finita indicada na Eq. 4.10. Eles estao ausentes na
abordagem macroscopica descrita por Valet e Fert [49], por exemplo. Serd de grande
interesse ver se tais propriedades estarao presentes em calculos numéricos considerando
uma descri¢ao completa multiorbital da relaxagao magnética pelo bombeamento de spins
em filmes ultrafinos revestidos. Se a magnetizagao em tal filme é excitada por um campo
de microondas, todos os spins em um dado plano paralelo & superficie e a interface vao
precessionar em fase. Esta situagao fisica ¢ similar ao modelo unidimensional explorado

neste trabalho, pois ha uma simetria planar com o modo k; = 0 sendo excitado.

Concluimos mencionando mais uma caracteristica que é uma propriedade do modelo
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Figura 13: Variagao espacial da corrente de spins gerada por um momento magnético que
precessiona embebido em uma cadeia semi-infinita de sitios, calculada nas energias (a)
e = 0.0119 e (b) € = 0.0182, representadas por linhas tracejadas verticais na Fig. 12. A
superficie ¢ em N = 1, e a impureza precessionante esta localizada no sitio N = 1001.
Nestes calculos, tomamos ez = 0.

unidimensional que estamos estudando. H& um efeito que chamamos de “par/impar” na
distribuicao espacial da corrente de spins na presenca de uma superficie. Na Fig. 11,
mostramos a distribuicao espacial da corrente de spins calculada na frequéncia de Larmor
quando a impureza esta localizada no sitio N = 1001, ou seja, a uma distancia de 1000
parametros de rede da ponta da cadeia, localizada no sitio N = 1. Na Fig. 14, mostramos
o que acontece quando a impureza é movida para um sitio da rede mais perto da ponta
da cadeia, em N = 1000. Em ambas as figuras, a impureza ¢ excitada na frequéncia de
ressonancia e os calculos sao feitos com banda semi-cheia. Vemos que nas duas figuras
a corrente de spins se anula na superficie, como requer a condicao de contorno mostrada
na Ref. [49]. Entretanto, quando a impureza esta em um sitio no qual N é par, ha uma
descontinuidade na corrente de spins no préprio sitio da impureza. Este também é um
efeito quéntico; o periodo de oscilagoes A para uma banda semi-cheia é de dois parametros
de rede, entao o movimento da impureza por um parametro de rede leva a uma mudanga
de fase de 180 graus para qualquer perturbagao que envolve elétrons préximos ou na
superficie de Fermi. A corrente de spins préoxima a impureza do lado esquerdo da figura
é uma superposicao coerente da corrente emitida pela impureza em direcao a superficie,
com a corrente refletida pela superficie. Ha efeitos de interferéncia quantica associados a

estas duas correntes que se propagam em diregoes opostas, e o deslocamento da impureza
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Figura 14: Variagao espacial da corrente de spins gerada por um momento magnético que
precessiona em uma cadeia semi-infinita de sitios, calculada na ressonancia. A superficie
se localiza no sitio N = 1, e a impureza precessionante em N = 1000. Nestes calculos,
tomamos e = 0.

por um parametro de rede afeta a corrente total emitida por ela de maneira consideravel.

4.3 Pulso de corrente de spins

Vamos explorar agora algumas caracteristicas da propagacao da corrente de spins
que aparecem quando o momento magnético é colocado para precessionar por um pulso
magnético. Neste caso, conforme a corrente de spins é emitida, a amplitude da precessao
de mq decai. Isso gera um pulso de perturbagao de spins que é transmitido através do
metal nao magnético, e podemos estudé-lo diretamente pela corrente de spins dada pela
Eq. 3.47, ou olhando para as componentes transversas do momento local, dadas pela Eq.
3.53. Consideramos que o pulso magnético gaussiano dependente do tempo esta centrado

na energia de ressonancia ey = hwp, com variancia o?.

Na Fig. 15, mostramos os valores esperados das componentes (1) e (1) da corrente de
spins, calculadas em func¢ao do tempo, para trés diferentes posi¢oes em relagao a impureza
magnética. A unidade de tempo neste caso é i/t = h, pois estamos considerando que a
integral de transferéncia t = 1. Estes calculos foram realizados para a energia Zeeman

e = 1072 e um pulso com variancia 0? = 4 x 10°. Aqui também estamos considerando o
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Figura 15: Valores esperados das componentes (I%) e (I¥) da corrente de spins, calculados
em fungao do tempo, para trés diferentes posigdes em relagdo & impureza magnética: (a)
d =1 x 10%ag, (b) d = 2 x 10%ay, (c) d = 3 x 10%as. O pulso gaussiano é centrado na
energia de ressonancia fiwy = 1073, e sua variancia é 0?2 = 4 x 10°. As linhas cheia e
tracejada correspondem as componentes = e y, respectivamente.

caso de uma banda semi-cheia. A velocidade do pulso pode ser determinada pelo intervalo
de tempo que a amplitude méaxima, por exemplo, demora para alcancar tais posigoes.
Neste caso, encontramos que o pulso de spins se propaga com a velocidade v = 2ag (nas
unidades em que t = 1), onde ay é o parametro de rede da cadeia. Esta é a velocidade de

Fermi de uma cadeia, que pode ser encontrada através de sua relagao de dispersao
e(k) = —2cos(kay) . (4.11)

Para a banda semi-cheia, kr = ﬁ, e calculando a velocidade dos elétrons na superficie

de Fermi
de(k)

U Tk

Isso indica que os elétrons de conducao no nivel de Fermi sao os principais portadores da

= 2y . (4.12)
k=kp

corrente de spins.

Em uma cadeia infinita, o pulso se propaga para longe da impureza tanto para a
esquerda quanto para a direita indefinidamente. E interessante considerar novamente o
sistema no qual a impureza magnética ¢ colocada a uma certa distancia da ponta de
uma cadeia semi-infinita, como mostrado na Fig. 10. Ao excitar a impureza com um
campo magnético gaussiano, geramos dois pulsos de corrente de spins: um que se move

indefinidamente para o lado infinito da cadeia, e outro que viaja em direcao a ponta da
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Figura 16: (a) Valores esperados das componentes transversas da densidade de spins
d(S%) e 6(S%) calculadas em fungao do tempo no sitio da impureza magnética N situado
a uma distancia d = 2 x 10%ay da ponta da cadeia. (b) e (c) mostram os valores esperados
das componentes (I%) e (IZ) da corrente de spins calculados em fungao do tempo em duas
posicoes distintas, especificadas por suas distancias d; = 0.5d e dy = 1.5d em relacao a
ponta da cadeia, respectivamente. Neste caso, o pulso gaussiano é centrado na energia de
ressonancia fiwy = 1072, e sua variancia é o2 = 10°.

cadeia, onde sera refletido. Neste caso, para evitar uma sobreposicao do pulso de corrente
que se propaga para a ponta da cadeia e do pulso refletido, escolhemos a energia Zeeman
€0 = 1072 e um pulso de campo magnético de variancia o> = 10%. Apesar desta energia
Zeeman corresponder a um campo magnético bastante alto, ainda estamos em um regime
no qual as grandezas escalam linearmente com a intensidade do campo magnético, de
maneira que podemos extrapolar nossos resultados para campos menores, e os resultados

qualitativos que obtemos nao se alteram.

Na Fig. 16(a) nos ilustramos o comportamento de my através do valor esperado das
componentes transversas da densidade de spins local §(S%) e 0(S%;) calculadas em fungao
do tempo através da Eq. 3.53, no proprio sitio da impureza, localizado a uma distancia
d = 2x10%ag da ponta da cadeia. O primeiro pulso na Fig. 16(a) ilustra a precessao de mg
que foi excitada pelo pulso de campo magnético transverso. O segundo pulso representa
m sendo reexcitado apdés um certo tempo pelo pulso refletido na ponta da cadeia, como
no fendmeno de eco classico. O tempo decorrido entre duas excitagoes sucessivas da
impureza magnética ¢ de AT = 2d/vp. Este processo acontece repetidamente, cada vez
com uma amplitude menor devido a perda de energia acarretada pelo pulso emitido para

o lado infinito em cada excitagao. Nas Figs. 16(b) e 16(c) mostramos os valores esperados
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Figura 17: Valores esperados das componentes transversas 6(S%) e §(SY) da densidade
de spins calculadas em funcao do tempo a duas distancias distintas da ponta da cadeia:
(a) dy = 1 x 10%ag, e (b) dy = 3 x 10%ag, respectivamente. A impureza magnética esta
localizada a uma distancia d = 2 x 10%*aq da superficie.

das componentes (I%) e (IZ) da corrente de spins em duas posicoes distintas, calculadas
em fungao do tempo através da Eq. 3.47. A primeira delas é calculada a uma distancia
d, = 0.5d da superficie, ou seja, na metade do caminho entre a impureza e a ponta da
cadeia; a outra é localizada & mesma distancia da impureza, mas para o lado infinito,
i.e., do = 1.5d. Na Fig 16(b) nos observamos a corrente de spins na posigao d; e vemos
que leva um tempo 7 = d; /vp para o pulso gerado pela precessdo de my alcancar esta
posicao. Apods este primeiro pulso passar por esta posicao, ele leva duas vezes este tempo
para refletir na ponta da cadeia e voltar a passar por d; novamente. Ele seré reabsorvido
novamente por my ap6s um tempo 7 adicional e o processo se reinicia. Entretanto, como
ja foi mencionado, a amplitude do pulso nesta segunda excitagao é menor. Na Fig. 16(c)
ilustramos a corrente de spins que flui através de uma posicao dy a direita de my. Como
a distancia dy — d = dq, o primeiro pulso emanado de my também leva um tempo 7 para
atravessar este ponto. Entretanto, o segundo pulso que passa por ds, correspondente a
segunda excitacao da impureza, ird levar um tempo 47 apds o primeiro, que equivale ao
tempo em que o pulso leva para refletir na ponta da cadeia, reexcitar my e chegar nesta

posicao.

Alternativamente, podemos analisar a propagacao da corrente de spins pelo metal
nao magnético examinando a perturbagao na densidade de spins local causada por ela

em funcao do tempo. Para isso, vamos utilizar novamente a Eq. 3.53 para calcular os
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valores esperados das componentes tranversas §(S*) e §(SY) da densidade de spins, agora
nos siitios Ny = 1 x 10*, e Ny = 3 x 10*, que correspondem as mesmas distancias d; e
ds nas quais calculamos a corrente de spins anteriormente. Os resultados da Fig. 17(a)
mostram que os valores das amplitudes das componentes 0(S*) e §(SY) calculados no
metal normal sao muito menores do que os obtidos no sitio da impureza mostrados na
Fig. 16(a), como era esperado, pois a amplitude de precessao depende da magnetizacao
local. Comparando as Figs. 16(b) e 16(c) com as Figs. 17(a) e 17(b), respectivamente,
notamos que informacgoes similares sobre a propagacao do pulso de correntes de spins
podem ser extraidas das componentes da perturbacao de spins como haviamos comentado
anteriormente na secao 3.2. Elas levam essencialmente as mesmas conclusoes que tiramos

dos calculos das correntes de spins ilustrados na Fig. 16.

Como mostramos neste capitulo, mesmo com com sistemas lineares muito simples,
nos somos capazes de entender muitas propriedades das correntes de spins e das pertur-
bacoes que elas provocam nas densidades locais de spin. A seguir, deixaremos de lado
os modelos simples de cadeias lineares para tratar sistemas um pouco mais complexos
baseados em materiais a base de carbono. Apesar de continuarmos trabalhando com sis-
temas quasi-unidimensionais, como os nanotubos e as nanofitas de carbono, mostraremos
alguns comportamentos que sao gerais da corrente de spins, além de outras caracteristicas

interessantes especificas deste tipo de material.
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5 Nanoestruturas a base de carbono

As aplicagoes bésicas ilustradas no capitulo 4 serviram tanto para testar o formalismo
que desenvolvemos, comparando com a teoria existente, como para mostrarmos as vanta-
gens de se utilizar esta teoria. Neste processo, passamos a entender melhor o fenémeno
do bombeamento de spins e a maneira como um fluxo de momento angular se propaga
através de um metal nao magnético. Entretanto, utilizamos sistemas bastante simples
e muito pouco realistas. Agora que ja possuimos um entendimento maior das correntes
de spins bombeadas por unidades magnéticas que precessionam, podemos avancar para

sistemas um pouco mais complexos.

Pela simplicidade de serem tratadas, as nanoestruturas a base de carbono ja seriam a
extensao seguinte para outras aplicagoes da teoria desenvolvida nesta dissertacao. Além
de serem sistemas de baixa dimensao, o carbono destes materiais formam orbitais hibri-
dizados do tipo sp?, que fazem ligacoes planares o relativamente fortes. Desta forma,
as propriedades eletronicas sao basicamente caracterizadas pelo quarto orbital (p,) e s@o
bem descritas por um modelo de ligagoes fortes com um orbital por sitio. Entretanto,
conhecidos por suas extraordinarias propriedades mecénicas, térmicas, 6pticas e elétricas,
estes materiais se tornam ainda mais importantes por possuirem as caracteristicas ideais

para serem utilizados em dispositivos eletronicos e spintronicos reais.

A base de todas estas nanoestruturas é o grafeno, uma tnica camada atémica de um
cristal de grafite. Os atomos de carbono da rede bidimensional do grafeno se arrumam
em hexagonos, como em um favo de mel. H& dois tipos de sitios distintos na rede do
grafeno, que é descrita por uma rede de Bravais triangular com uma base de 2 atomos,
identificados como 1 e 2, ou preto e branco. A Fig. 18a ilustra a rede do grafeno no
espago real (rede direta). A rede reciproca, com seus vetores b; definidos pela relacgao
a;-b; = 9;; é¢ formada por hexagonos, como mostra a Fig. 18b. Uma das particularidades
do grafeno ja pode ser vista em sua relagao de dispersao, que é conhecida desde 1947 [50]
e é deduzida no apéndice A deste trabalho. Ela exibe um comportamento linear com o

vetor de onda k para estados proximos ao nivel de Fermi, o que permite uma descri¢ao
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5.8

(a) Rede direta (b) Rede reciproca

Figura 18: (a) Rede do grafeno formada por triangulos vermelhos, e uma base de 2 atomos
(um preto e um branco). Os vetores da rede direta a; e ag definem uma célula unitaria. (b)
Rede reciproca hexagonal, com os vetores b; e by definidos de tal forma que a; - b; = 9;;.
O hexagono verde ilustra a primeira Zona de Brillouin.

através de um hamiltoniano do tipo Dirac para o grafeno a baixas energias. Vamos ver
nas proximas segoes que esta linearidade na relacao de dispersao é uma propriedade de

grande importancia para as aplicagoes destes materiais.

Por ser bidimensional, com propriedades tnicas tanto para estudos fundamentais
quanto para aplicagoes futuras, o grafeno se tornou o sistema mais pesquisado dos tltimos
anos, mais particularmente a partir de 2004. Sua producao, isolamento, identificacao e
caracterizagao neste ano rendeu o prémio Nobel para Andre Geim e Konstantin Novoselov
em 2010 [51]. Uma maneira relativamente simples de se obter o grafeno é pelo método da
esfoliacao mecanica, na qual usam-se duas fitas adesivas para descamar cristais de grafite

reduzindo sua espessura até, eventualmente, obter uma monocamada.

Entre as propriedades notaveis do grafeno estao sua elasticidade e resisténcia meca-
nica, alta condutividade térmica, além de ser um condutor flexivel e transparente. Outra
caracteristica que se destaca é sua mobilidade intrinseca extraordinaria. A mobilidade é
uma medida do quao facil é mover as cargas em um material pela aplicacao de um campo
elétrico. Mobilidades mais altas podem produzir dispositivos mais rapidos e com baixo
consumo de energia [5]. Recentemente, foi mostrado que a mobilidade de elétrons em
folhas de grafeno e bicamadas de grafeno podem chegar a 200.000 cm?/Vs a baixas tem-

peraturas [52], valor este que é mais de 100 vezes maior que o observado no silicio (1500
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cm?/Vs) e mais de 20 vezes maior que no volume de Arseneto de Galio (8500 cm?/Vs).
Outra grandeza de extrema importancia para os nossos estudos é o comprimento de co-
eréncia de spins. Mais uma vez, o grafeno se destaca por apresentar comprimentos de
relaxagao de spins maiores de 1.5 pum [53|, dimensao mais que suficiente para a utilizagao

destes materiais em dispositivos spintronicos.

Uma outra classe de material que merece toda a atengao recebida nas tltimas décadas é
a dos nanotubos de carbono. Os nanotubos sao frequentemente imaginados como folhas de
grafeno enroladas, como ilustrado na Fig. 19, apesar de terem obtido um grande destaque
antes da popularizacao do grafeno. A primeira observac¢ao de nanotubos de carbono foi
reportada em 1952 [54], mas somente em 1991, a partir da observagao publicada por
[ijima [55], que sua pesquisa ganhou forga. Eles sao estruturas extremamente prolongadas,
isto é, possuem uma razao entre o comprimento e o didmetro muito alta. Desta forma,
como suas circunferéncias sao de escala nanométrica, eles sao sistemas que podem ser
caracterizados como “quasi-unidimensionais”. Em 2009, um grupo de Pequim divulgou
a producao controlada de nanotubos de carbono de parede tnica de até 18,5 cm de
comprimento |56]. Esta caracteristica torna os nanotubos metalicos muito tuteis para a
utilizacao em contatos elétricos. Além disso, sao materiais bastante leves, que exibem
forcas de tensao e elasticidades extraordinéarias [57| e condutividades térmicas ao longo
do tubo muito elevadas [58|. Estas sao apenas algumas das qualidades peculiares dos

nanotubos de carbono.

Para o nosso estudo, as propriedades elétricas e magnéticas chamam ainda mais a
atencao. Os nanotubos também possuem um tempo de relaxagao de spins relativamente
alto. Ha indicios de que ele diminui com a reducao do diametro do tubo devido a um
aumento da interagao spin-orbita [59]. Ainda assim, em nossas aplicagdes vamos desprezar
este efeito por ser pequeno comparado com outras escalas de energia do sistema. Outra
caracteristica do nanotubo importante para a fabricacao de dispositivos eletronicos é sua
mobilidade, que, assim como o grafeno, também ¢é muito alta. Medidas em nanotubos de
carbono mostraram que sua mobilidade chega a 100.000 cm?/Vs em temperatura ambiente
[60].

Um terceiro tipo de sistema a base de carbono que também possui caracteristicas
similares as citadas acima sao as nanofitas de grafeno. O grafeno bidimensional ¢ um
sistema semicondutor de gap nulo, o que impede a sua utilizagao em algumas aplicagoes na
qual a existéncia de um gap semicondutor é necessaria. As nanofitas de grafeno, por outro

lado, possuem condi¢oes de contorno que geram um confinamento quantico transverso,
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Figura 19: Rede do grafeno com os vetores a; e ay, e a célula primitiva correspondente,
como ilustrado na Fig. 18a. As setas vermelhas e verde indicam dire¢oes de enrolamento,
que formam a circunferéncia de nanotubos armchair (N, N), e zigzag (N, 0), respectiva-
mente.
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o que leva a abertura de gaps em determinadas circunstancias. Além disso, as nanofitas
zigzag possuem estados de borda que dao origem a um ordenamento magnético quando
as bordas sao perfeitas [61, 62]. Elas podem ser obtidas experimentalmente cortando-se
uma folha de grafeno (através de litografia de feixes de elétrons, por exemplo [63]), ou

desenrolando um nanotubo de carbono de parede tinica [64].

Nesta curta introducao aos materiais a base de carbono, tentamos dar uma ideia
do quao promissores sao estes sistemas para a aplicagao na spintronica, e também na
eletronica usual. A busca por dispositivos de memorias de altas velocidades, com grande
integracao e facilidade de manipulagao, além de baixo consumo de energia motiva o estudo
das propriedades eletronicas destas nanoestruturas. Neste capitulo, apresentamos trés
aplicagoes onde estes materiais apresentam caracteristicas bastante promissoras para a

spintronica.

5.1 Nanotubos de carbono: guias de onda de spins

Como uma primeira aplicagao das correntes de spins em materiais a base de carbono,
consideramos um sistema composto por um nanotubo de carbono de parede tinica con-
tendo um tnico dtomo magnético substitucional [65, 66] posicionado no sitio 0, como
mostra a Fig. 20. Como exemplo, vamos utilizar um nanotubo armchair (4,4), porém,
os resultados encontrados sao bastante gerais e devem estar presentes em qualquer NT
metalico. Para que a estrutura eletronica do sistema dopado seja bem descrita, os pa-
rametros do hamiltoniano de ligacoes fortes utilizado na nossa abordagem podem, por
exemplo, ser obtidos a partir de calculos de primeiros principios [67, 68]. Vamos supor
que as impurezas magnéticas que dopam o tubo sao atomos de Mn, apesar de outras
impurezas magnéticas substitucionais poderem ser empregadas sem alterar significativa-
mente as conclusoes obtidas aqui [66]. Em nossos célculos, fixamos a energia de Fermi
em er = 0, a energia atomica nos sitios de carbono ¢, = 0, e utilizamos as integrais
de transferéncia entre d&tomos de carbono primeiros vizinhos como tcc = 2.7 €V e entre
sitios de carbono e da impureza ty;,c = 1.0 eV. O estado fundamental é determinado
de forma autoconsistente. A autoconsisténcia magnética é feita fixando-se o nimero de
elétrons d no sitio do Mn como ng = 1 e Uy = 5 eV. Este valor de interacao eletronica
é razoavel dentro de uma descricao de um orbital por sitio; ele garante a existéncia de
um momento magnético no sitio do Mn my ~ 0.6 por orbital, que é compativel com
resultados de calculos ab-initio [66]. Supomos também um deslocamento Zeeman local

entre as bandas de spins 1 e | de dg = 1 meV, que corresponde a um campo magnético de
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Figura 20: Esquema do nanotubo de carbono com uma tinica impureza magnética embe-
bida em um sitio que chamaremos de 0. A seta representa a posi¢ao onde o spin eletrénico
da Fig. 21 é medido.

aproximadamente 10T. O acoplamento spin-orbita, que ja foi mostrado possuir um papel
importante no caso de impurezas magnéticas adsorvidas [69], é desprezado no caso de
impurezas substitucionais por ser muito pequeno quando comparado com outras escalas

relevantes de energia.

Para calcular a susceptibilidade magnética transversa obtida na Eq. 3.135, utilizamos
expressoes analiticas para os propagadores monoeletronicos no nanotubo de carbono [70],
que sao deduzidos no apéndice A. KEssas espressoes nos permite realizar as integrais
necessarias para calcular a variacao na densidade de spins em funcao do tempo, dada
pela Eq. 3.53, com grande precisao numérica. Como ja mostramos no capitulo 4, essa
abordagem fornece uma maneira alternativa de se analisar a propagacao do fluxo de
spins pelo sistema. No caso, estamos interessados apenas nas componentes transversas

da densidade local de spins §(S;" ()).

E instrutivo comecar calculando a funcdo resposta Xio(w), no dominio das frequéncias,
obtida pela Eq. 3.135 em conjunto com a Eq. 3.108. Um resultado tipico é mostrado na
Fig. 21(a) para o nanotubo armchair (4,4) dopado com uma tnica impureza de Mn. Ela
ilustra os valores de |x;o(w)| calculados para um sitio ¢ distando z; = 3ay do atomo de
Mn na direcao axial, onde ag ~ 2.46A representa o parametro de rede do grafeno (como
indicado pela seta na Fig. 20). |x;(w)| é proporcional & amplitude de precessao da per-
turbacao de spins no sitio ¢ devido a um campo magnético tranverso dependente do tempo
aplicado no sitio 0. Na Fig. 21(a), pode-se ver o pico caracteristico da susceptibilidade em
funcao da frequéncia w, refletindo a existéncia de uma ressonancia proxima a frequéncia

de Larmor, como esperado.

Para investigar a propagacao do pulso de spins no nanotubo de carbono, ¢ interessante
calcular a variacao na densidade de spins em fung¢ao do tempo, ao invés da frequéncia.
Consideramos a resposta a um pulso de campo magnético transverso gaussiano, dado pela
Eq. 3.46. A Fig. 21(b) mostra como esse pulso magnético aplicado no sitio da impureza

afeta o balancgo de spins do NT medido no mesmo sitio indicado pela seta na Fig. 20. Os
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Figura 21: (a) Susceptibilidade transversa de spins x;o (em unidades de i/eV) em funcao
da frequéncia de excita¢do w (em THz) para um NT (4,4). A distancia entre o sitio i e
a impureza é x; = 3ag. (b) As linhas cheias e tracejadas representam as componentes &
e § da perturbagao de spins §(S; (¢)); a linha cheia mais grossa indica [§(S;" (¢))|. Spins
estao em unidades de hgughg, onde g ~ 2 para o elétron, up ¢ o magneton de Bohr e
ho é a amplitude do campo transverso dependente do tempo; o tempo é dado em ps. Os
resultados foram gerados para um pulso gaussiano centrado na frequéncia de ressonancia
w = 0.6 THz e com uma variancia de o = 20.7 ps.
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Figura 22: Amplitudes das perturbagoes transversas de spins (em unidades de higugho)
em fungao do tempo (em ps) a diferentes distancias z; da impureza magnética. As curvas
marcadas de (1) a (6) representam as amplitudes das perturbagdes de spins calculadas em
diferentes valores de z; = 0.3,1.5,3,6,9, e 12 x 10%ag, respectivamente. O grafico menor
mostra como as posicoes x; onde a perturbacao de spins é observada em fun¢ao do tempo
que a amplitude méxima leva para atingir x;.

resultados foram obtidos para um pulso gaussiano centrado na frequéncia de ressonancia
wo = 0.6 THz e com uma largura de ¢ = 20.7 ps. A linha cheia fina e a linha tracejada
da Fig. 21(b) representam as componentes de spin §(S7(t)) e §(S?(t)), respectivamente,
e a linha solida grossa que as modulam ¢ a magnitude da perturbacao transversa de spins
dada por [§(S;"(t))| = \/(SF)2 + (S?)2. Para evitar figuras muito congestionadas, a partir

de agora usaremos a magnitude para representar a dinamica de spins no nanotubo.

O fato do spin eletréonico medido em um sitio arbitrario do NT apresentar um mo-
vimento de precessao originado por uma perturbacao no sitio da impureza é uma clara
indicacao de uma corrente de spins emanada pelo atomo magnético e que flui pelo nano-
tubo. Calculos anteriores sugeriam que a existéncia dessa corrente é suficiente para induzir
um acoplamento magnético dinamico entre impurezas dispersas no N'T, que é muito mais
pronunciado e de longo alcance do que o acoplamento de troca, de natureza estatica,
mediado pelo nanotubo |70, 71, 72, 73|. Para testar como essa precessao se propaga, na
Fig. 22 mostramos [§(S;" (¢))| medido em diferentes posi¢des no nanotubo. As seis linhas
numeradas correspondem as perturbacoes de spins medidas em diferentes sitios ao longo
de uma linha paralela ao eixo do NT que contém o sitio 0. As perturbagoes de spins me-
didas em outros sitios pertencendo aos mesmos anéis do NT sao praticamente idénticas,

como ilustram os resultados da Fig. 23. Pequenos desvios sao notados nas amplitudes das
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Figura 23: Amplitudes das perturbagoes transversas de spins (em unidades de hAgugho)
em fungao do tempo (em ps) calculadas em (a) z; = 3ag e (b) x; = 30ay. A curva preta
foi calculada em sitios na mesma dire¢ao da impureza, enquanto que as curvas vermelhas
foram calculadas para sitios diametralmente opostos.

perturbagoes de spins calculadas em sitios de um mesmo anel muito préximo da impureza,
como mostra a Fig. 23(a). Entretanto, na Fig. 23(b), pode-se ver que em anéis um pouco
mais distantes, estes desvios tornam-se imperceptiveis. Isso indica que a excitagao inicial,
produzida pela perturbacao aplicada, que a principio se propagaria em todas as dire¢oes
igualmente, decai rapidamente em uma frente de onda cilindrica que se move pela diregao
axial do NT com uma velocidade uniforme. Esta velocidade de propagacao é encontrada
pela inclinacao da reta mostrada no grafico menor da Fig. 22, que ilustra as posigoes
x; dos maximos em funcao do tempo. Encontramos que a velocidade de propagacgao é
v =1.4 x 10°m/s, que ¢ exatamente igual a velocidade de Fermi do NT, corroborando o
que haviamos encontrado na secao 4.3 para a cadeia linear. Isso confirma mais uma vez

que os elétrons de condugao no nivel de Fermi sao os portadores da corrente de spins.

A Fig. 22 mostra que a amplitude maxima do pulso |§(S;)|max decai inicialmente,
mas rapidamente atinge um valor assintético finito, enquanto a sua largura medida a
meia altura A aumenta, mas também atinge um valor constante assintoticamente. A
Fig. 24(a) ilustra [6(S;)|max € A calculados em fung¢do da posi¢ao x; no caso de um pulso
centrado na mesma frequéncia utilizada para obter a Fig. 21(b). E evidente que tanto
10(S;)|max quanto A saturam apoés o pulso percorrer uma certa distancia, e permanecem

inalterados para x; > 10*ay. Isto é um resultado notével que mostra que a informacao
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Figura 24: O eixo da esquerda representa os valores da amplitude méaxima do pulso
de excitagdo magnética, |0(S;)|max (em unidades de higuphy), medido em um sitio i e é
mostrado pelas linhas cheias com circulos. O eixo da direita representa as larguras A
(in ps) dos pulsos medidos e sao ilustrados pela curva tracejada com quadrados. Ambas
as quantidades sdo plotadas em fungao da separagao z; (em unidades de ay) da posigao
da impureza. Os painéis (a) e (b) sdo para pulsos centrados na ressonancia e fora da
ressonancia, respectivamente.

contida no pulso magnético pode ser transportado por longas distancias sem distorcao.
Claro que o valor assintotico de |6(S;)|max nd0 € 0 mesmo que o valor medido proximo
a impureza, mas ainda possui uma magnitude substancial, indicando que uma fracao
consideravel da energia contida na precessao da magnetizacao pode ser reutilizada em

outra parte do sistema.

Além disso, podemos controlar a fracao do pulso original que atinge o regime as-
sintotico selecionando a frequéncia central do pulso de excitacao. A Fig. 24(b) mostra
10(Si) |max € A para o caso de um pulso cujo espectro é centrado em uma frequéncia fora
da ressonancia w = 0.24 THz. Neste caso, o valor assintético de [0(S;)|max ¢ bastante
reduzido quando comparado com o valor obtido na Fig. 24(a). A existéncia desta contri-
buicao assintotica que nao decai da corrente de spins foi demonstrada recentemente para
NT e cadeias de atomos [72, 73| mas aqui mostramos explicitamente que isso pode ser
controlado por uma sele¢ao conveniente da frequéncia de excitagao. Todas as caracteris-
ticas apresentadas até agora indicam que o N'T pode carregar informacoes de correntes de
spins contidas em excitacoes pulsadas sem dispersar sua forma. Isso pode ser explicado
pela estrutura eletronica peculiar exibida pelos nanotubos, que apresentam uma relacao

de dispersao linear com os vetores de onda eletronicos nas imediagoes do nivel de Fermi.
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Figura 25: Duas impurezas magnéticas embebidas no nanotubo de carbono, separadas
por uma distancia x; = 6 x 10%ay.

Neste caso, as velocidades de grupo dw/dk e de fase w/k sdo as mesmas, o que significa
que cada componente de frequéncia que compoe o pulso ird viajar com a mesma veloci-
dade, garantindo assim uma propagacao sem qualquer distor¢ao na forma do pulso. Esta
capacidade do nanotubos de carregar informacoes magnéticas por grandes distancias sem
dispersao e com pouca atenuagao indica que eles sao excelentes guias de onda de correntes

de spins.

Se os nanotubos forem realmente capazes de serem usados como guias para a in-
formagao magnética, estas caracteristicas devem ser testadas na presenca de desordens
estruturais. Nos simulamos a presenca de impurezas substitucionais dispersas de Boro
para explorar seus efeitos na propagacao de um pulso de perturbacao de spins. Noés en-
contramos que o pulso preserva sua forma e amplitude, exceto quanto se encontra muito
proximo da impureza de Boro, onde ele é levemente distorcido. Notamos que a grandes
distancias, entretanto, a forma do pulso é restaurada como se nao houvesse impurezas
presentes no sistema. Isto sugere que as caracteristicas de guias de onda de spins re-
latadas até agora sao robustas mesmo na presenca de desordem nao magnética no NT.
Calculos mais sisteméaticos da propagacao da corrente de spins na presenca de desordem

encontram-se em Ccurso.

Por fim, devemos enfatizar que encontrar valores pequenos para a amplitude de pre-
cessao em distancias assintoticamente grandes, como as encontradas no eixo da esquerda
da Fig. 24, nao implica que a informacao magnética esteja perdida. Para explicitar este
ponto, nés adicionamos uma segunda impureza magnética a uma grande distancia da
impureza original (x; = 6 x 10%ag), como ilustrado na Fig. 25, e olhamos se a excitagao
produzida na origem pode ser transportada para esta nova posicao. A Fig. 26 mostra a
perturbacao de spins |§(ST(¢))| medidas em ambas as impurezas. A linha cheia mostra
a precessao da magnetizacao na origem, enquando a linha tracejada representa a per-
turbagao de spins em fungao do tempo medida na segunda impureza. Ambas as linhas

possuem picos igualmente espagados em intervalos de tempo At = 2x;/v, mas que estao
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Figura 26: Amplitude do pulso de excitacao magnética em funcao do tempo para o caso
de duas impurezas magnéticas separadas por uma grande distancia (z; = 6 x 10%ag), como
mostrado na Fig. 25. A linha cheia mostra a perturbacao de spins calculada na impureza
onde a excitagao ¢ induzida, enquanto a linha tracejada é calculada na segunda impureza.

deslocados entre si por At/2. O primeiro pico da linha cheia na Fig. 26 representa a
precessao induzida diretamente pelo campo externo na origem. Esta precessao gera um
pulso de corrente de spins, que se propaga e excita a segunda impureza apds percorrer
uma distancia z; em um intervalo de tempo At/2. O primeiro pico da linha tracejada
evidencia esta excitagao. O pulso subsequente da linha cheia é visto ap6s a corrente de
spins emitida pela segunda impureza percorrer o caminho de volta e re-excitar a impu-
reza localizada na origem. Este processo é repetido indefinidamente, cada vez com menor
amplitude. Esta reducao é inevitavel, pois uma fragdo da energia é perdida na corrente
que nao é reabsorvida pelas impurezas, assim como acontecia no caso da cadeia semi-
infinita visto na secao 4.3. Entretanto, o fato de um pulso produzido na origem ser capaz
de excitar uma segunda impureza magnética situada a grandes distancias confirma que
os nanotubos de carbono sao excelentes guias de ondas de spins, particularmente os de

diametros grandes, onde a interagao spin-orbita ¢é relativamente pequena.

Em resumo, nés mostramos nesta secao que os nanotubos metalicos sao excelentes
guias de ondas de spins e sao capazes de transportar informacao magnética através de
longas distancias com minima dispersao e com pouca perda. Vimos que perturbacoes de
spins induzidas por excitacoes magnéticas localizadas se propagam pela extensao do NT
metalico com velocidades da ordem de 10° m/s. Além disso, mostramos que a energia

armazenada em uma precessao magnética pode ser utilizada em outras partes do sistema,
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quando a corrente de spins que viaja através do NT interage com outros objetos mag-
néticos. Estas caracteristicas fazem do nanotubo de carbono um componente ideal para
dispositivos de memoria de resposta rapida. Os testes experimentais de nossas previsoes
requerem a geragao e deteccao de correntes de spins. No nosso caso, uma possibilidade
seria excitar my com um pulso de laser, e monitorar um segundo spin localizado em outro
ponto do nanotubo com a ponta de um STM. A precessao deste segundo spin deve modu-
lar a corrente no STM e, dessa forma, acreditamos ser possivel observar a magnetizagao

da segunda impureza sendo excitada pela corrente de spins que flui através do N'T.

5.2 Transistor de correntes de spins a base de grafeno

A eletronica usual utiliza bastante os transistores, que sao dispositivos capazes de
controlar a corrente que flui através deles. Analogamente, na spintronica, a geracao
e manipulagao de correntes spin polarizadas também é de grande interesse. O grande
desafio atual para produgao de transistores de spins é projetar estruturas nas quais: (%) o
comprimento de coeréncia de spins seja relativamente grande (pelo menos comparével com
o tamanho do sistema); (44) as correntes spin polarizadas possam ser injetadas de maneira
eficiente da regiao magnética para a regiao nao magnética. A possibilidade de gerar e
controlar o fluxo de correntes de spins na auséncia de correntes de cargas também é de
grande interesse nesta area. Pretendemos mostrar que o grafeno possui as propriedades
ideais para superar estas as limitacoes e propomos que ele pode ser utilizado como um
transistor de spins que permite o controle do transporte de spins através de um potencial
eletrostdtico de porta. Além disso, nossa proposta envolve sistemas nanoscopicos que
funcionam com altas velocidades e na auséncia de uma diferenca de potencial aplicada
nos contatos, que pode, em principio, pavimentar o caminho na dire¢ao da construcao de
transistores que combinam velocidades de processamento cada vez maiores, alta integracao

e consumo de energia extremamente baixo.

A primeira dificuldade pode ser superada com o uso do grafeno, tendo em vista que os
comprimentos de coeréncia de spin nestes materiais sdo extremamente longos (maiores que
1 pm, em temperatura ambiente) [53, 74, 75, 76, 77| comparados com os observados em
estruturas metalicas convencionais. De fato, evidéncias experimentais recentes confirmam
estas previsoes e indicam possibilidades de aumentar ainda mais este comprimento |[78]. O
segundo obstaculo surge primeiramente devido a resisténcia de contato inerente que existe
entre as regioes M e NM. Ela possui uma parte independente de spins, geralmente referida

como resisténcia de fundo, somada a uma contribuicao que depende do spin eletronico.
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O contraste da condutincia entre diferentes canais de spin pode severamente reduzido
dependendo do valor de resisténcia de fundo, acarretando, portanto, uma polarizacao de

spins relativamente baixa na corrente injetada.

Apesar da injecao e deteccao de correntes de cargas spin polarizadas terem sido de-
monstradas recentemente em temperatura ambiente [79, 80|, as correntes de spins bombe-
adas nao necessitam de uma corrente de cargas liquida, e podem representar uma solugao
para o problema de injecao de spins. Neste caso, o fluxo de spins é produzido sem a ne-
cessidade de uma voltagem aplicada e, como vimos na secao 5.1, ele pode ser usado para
excitar outras unidades magnéticas também em contato com o metal NM. Além disso,
mostramos que nanotubos de carbono sao capazes de carregar correntes de spins (geradas
pela precessao de momentos magnéticos) por grandes disténcias com pouca dispersao e
com graus de atenuacao ajustaveis. Devido & semelhanga entre suas relagoes de disper-
sao, caracteristicas similares sao esperadas para a propagacao de correntes de spins em
grafeno. (81, 82]

O grafeno parece ser um excelente candidato a componente NM de transistores de
spins. A possibilidade de dopa-lo com metais de transigao |66, 83, 84, 85| e de conecté-lo
a metais ferromagnéticos [86, 87| indicam que é relativamente simples criar uma regiao
magnética no grafeno [88]. Nosso objetivo é mostrar que uma corrente de spins bombe-
ada através do grafeno (pela precessao de uma magnetizagao conectada a ele) pode ser
modulada mediante a aplicacao de um potencial de porta eletrostatico em uma regiao do
grafeno. Em outras palavras, propomos que o grafeno pode ser usado como um transistor
eficiente de corrente de spins controlado por um potencial de porta. Nossa abordagem
combina as caracteristicas do bombeamento de spins quantico apresentado no capitulo 3

com as caracteristicas do grafeno de ser um bom condutor de informagao magnética.

O sistema considerado é composto por duas regides: uma magnética (M) e outra nao
magnética (NM). A parte NM é uma nanofita de grafeno infinita de largura W. Como
nossos resultados nao sao essencialmente dependentes da forma da tira (contanto que
sejam metéalicas), optamos por trabalhar as que possuem bordas armchair. H& varias
possibilidades de realizar a regiao magnética. A mais 6bvia seria promover a interacao do
grafeno com algum objeto magnético. Impurezas magnéticas substitucionalmente inseri-
das na estrutura hexagonal do grafeno apresentam momentos magnéticos consideraveis
[66, 83| e serao usadas aqui para representar a parte M do sistema. Outros objetos como
nanoparticulas magnéticas ou substratos ferromagnéticos também podem ser utilizados,

mas, do ponto de vista tedrico, os atomos substitucionais sao mais faceis de descrever e
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funcionam para ilustrar a esséncia do fendémeno que queremos demonstrar. Consideramos
quatro configuracoes diferentes que sao representadas, esquematicamente, nos destaques
da Fig. 27. Em todas elas, h4a uma unidade magnética posicionada a esquerda da re-
giao submetida a um potencial de porta (representada pela faixa cinza) responsavel pela
geracao da corrente de spins que flui através do sistema. A observacao do distirbio na
densidade de spins causado pela passagem desta corrente é feita em um sitio ¢ no centro
da tira, a direita da regiao cinza. Na configuragao (a), a unidade magnética é composta
por um tnico atomo colocado no sitio j (localizado também no centro da tira) e o sitio i
¢ um atomo de carbono da tira de grafeno; a configuracao (b) é essencialmente idéntica,
exceto pelo fato de colocarmos um atomo magnético de prova no sitio i. As configuragoes
(c) e (d) s@o respectivamente semelhantes as (a) e (b), porém a unidade geradora é com-
posta por uma linha de atomos magnéticos. Embora uma linha de impurezas magéticas
seja dificil de ser realizada, ela serve aqui apenas para testar como o comportamento do
transistor é afetado pelo tamanho do material magnético responsavel por gerar a corrente

de spins.

Uma questao importante a ser levantada envolve o paradoxo de Klein, que prevé
transmissao total através de uma barreira de potencial quando particulas sem massa
incidem perpendicularmente sobre ela [89]. Como ja foi dito, a dindmica dos elétrons
com baixas energias do grafeno pode ser descrita através de um hamiltoniano de Dirac,
tornando o sistema eletronico analogo a particulas sem massa. Entretanto, no caso de
uma nanofita de grafeno, foi mostrado que este fenémeno ocorre apenas no centro de fitas

simétricas [90], o que nao é o nosso caso.

Como mencionamos anteriormente, a corrente de spins bombeada é gerada pela pre-
cessao de uma magnetizagao em contato com um meio metalico. Supomos que a magneti-
zagao estd originalmente em equilibrio, apontando em uma diregao z arbitraria, e é posta
para precessionar por um campo transverso dependente do tempo b (¢), como mostrado
na Eq. 3.24. Para determinar como o grafeno transporta a corrente de spins, vamos

analisar como esta excitacao perturba o balanco na densidade de spins local no grafeno
NM.

Os parametros que caracterizam o hamiltoniano foram escolhidos baseados em calculos
de primeiros principios |67, 68]. Apesar de apresentarmos resultados para impurezas
de Mn, outros atomos magnéticos substitucionais podem ser utilizados [66]. Em nossos
calculos, consideramos uma tira de grafeno de largura W = 8 atomos, fixamos a energia de

Fermi ep = 0, e, por simplicidade, utilizamos ¢;; = 2.7 €V para a integral de transferéncia
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entre sitios primeiros vizinhos. Como estamos considerando integrais de transferéncia
iguais entre quaisquer atomos primeiros vizinhos (sejam eles C-C, C-Mn, ou Mn-Mn),
necessitamos de um valor de U = 20 eV para obter o mesmo valor de momento magnético
do Mn obtido no caso anterior (mg ~ 0.645). O numero de elétrons d nos sitios de Mn foi
escolhido como sendo ny = 1, e consideramos um deslocamento local na energia Zeeman
de 1 meV. O acoplamento spin-6rbita novamente seré desprezado por ser relativamente
muito pequeno quando comparado com outras escalas relevantes de energia, como, por

exemplo, a largura de banda.

Na segao 5.1, investigamos a perturbacao de spins em nanotubos de carbono em fungao
do tempo e identificamos que excita¢coes magnéticas pulsadas viajam por estes materiais
com a velocidade de Fermi, pouca deformacao e com graus ajustaveis de atenuacao, o que
foi atribuido & distinta relacao de dispersao eletronica exibida pelos nanotubos. O grafeno
apresenta linearidade similar em sua relacao de dispersao e se comporta exatamente da
mesma forma. Entretanto, ao invés de estudarmos as excitagoes de spins no dominio do
tempo, vamos agora nos focar na resposta em funcao da frequéncia. A quantidade chave
para nos sera novamente |x;;(w)|, que é proporcional a amplitude da perturbagao de spins
no sitio ¢ devido a um campo magnético transverso dependente do tempo aplicado no
sitio 7. Em outras palavras, ela corresponde & amplitude de precessao adquirida pelo spin
eletronico localizado em um sitio arbitrario ¢ devido a uma perturbagao harmoénica de
frequéncia w produzida no sitio magnético j. Para a nanofita, esta quantidade também
apresenta o pico ressonante proximo a frequéncia de Larmor wg, como esperado. Sem
nenhuma perda de generalidade, vamos utilizar este valor como sendo a frequéncia de

excitacao.

O fato do spin eletronico em sitios arbitrarios do grafeno serem afetados pela pertur-
bacao que age nas impurezas magnéticas indica a existéncia de uma corrente de spins,
bombeada pela precessao dos momentos magnéticos, que viaja através do grafeno. A
facilidade de se aplicar um potencial de porta no grafeno [62| motiva a investigagao sobre
a possibilidade de modular a corrente de spins bombeada através destes materiais. Simu-
lamos o efeito de uma voltagem de porta considerando uma regiao de comprimento L na
tira de grafeno submetida a um potencial eletrostético V,, representada pela faixa cinza
nos destaques da Fig. 27. A Fig. 27 mostra os resultados calculados para a perturbacao
na densidade de spins no sitio ¢ em funcao de V, para as quatro diferentes configuragoes.
Resultados para V,, < 0 nao sao mostrados, pois a perturbacao de spins ¢ par com respeito
a4 V,. E instrutivo analisar os resultados para V,, = 0. Valores consideréaveis sio obtidos

nos quatro casos, mostrando que o grafeno, similarmente aos nanotubos de carbono é de
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Figura 27: Perturbacao de spins, representada pela susceptibilidade transversa de spins
|xij(w)| (em unidades de h/eV), em fungao da voltagem de porta V,; (em unidades de eV).
Quatro configuracoes diferentes sao consideradas. Os insets ilustram estas configuracgoes.
Os circulos vermelhos representam os dtomos magnéticos, a cruz azul mostra a posi¢ao
onde a perturbagao de spins é medida, na auséncia de um objeto magnético de prova. A
area cinza indica a regido na qual o potencial de porta V é aplicado. Na configuragao (a),
temos um tnico atomo magnético; Na configuragao (b), dois &tomos magnéticos idénticos
separados por uma distancia D; Em (c¢) temos uma linha de 4tomos magnéticos disposta
perpendicularmente ao eixo da tira; Em (d) temos uma linha de atomos magnéticos e
um outro atomo magnético (de prova) colocado a uma distancia D da linha de impu-
rezas. Os resultados apresentados nos painéis (b) e (d) foram divididos por 10% e 10%,
respectivamente.
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fato um bom condutor para a corrente de spins. Note que os resultados apresentados
nos painéis (b) e (d) foram divididos por 10% e 10%, respectivamente. A grande diferenga
nas intensidades encontradas deve-se ao fato da amplitude da perturbacao de spins ser
muito amplificada pela presenca de um momento magnético local na posi¢ao onde estamos

fazendo a observacao.

A confeccao de um transistor requer um controle da corrente que o atravessa, algo
que geralmente é feito variando o potencial de porta. Todos os resultados apresentados
na Fig. 27 mostram oscilagoes em |y;;(w)| em funcéo de Vj, que alternam entre valores
consideraveis (ligado) e relativamente pequenos (desligado) com a mesma periodicidade
A =0.106 eV. Isso significa que uma pequena variacao de V, é capaz de controlar se uma
unidade magnética na posi¢ao de prova seré ou nao excitada pela corrente de spins gerada

remotamente, do outro lado da regiao onde o potencial de porta é aplicado.

Para mapear como as perturbacoes de spins estao espacialmente distribuidas, vale
a pena investigar suas dependéncias com a posi¢ao. Para valores fixos de V, do caso
ilustrado no inset da Fig. 27(c), nos investigamos a maneira como a corrente de spins
bombeada afeta o balanco de spins ao longo do percurso paralelo a tira, conectando os
sitios j e i, calculando |x;;(w)| em funcéo da posi¢ao de medida 7. A Fig. 28 mostra estes
resultados. O fundo branco (cinza) representa a regiao sem (com) potencial de porta.
A Fig. 28(a) mostra resultados para trés valores diferentes de potencial: V, = 0,A,2A,
todos correspondendo & picos na Fig. 27(c). A perturbagdo de spins fora da regido do
potencial é indistinguivel nos trés casos, confirmando a transmissao completa através do
potencial. A diferenca aparece apenas dentro da regiao na qual o potencial é aplicado,
onde surgem caracteristicas oscilatérias quando aumentamos o valor correspondente de V.
A linha preta associada & V, = 0 apresenta um decaimento monotoénico pois, neste caso, o
periodo de oscilagao subjacente (7/kp) devido as interferéncias quanticas é comensurével
com a rede |70, 71, 91, 92]. Pela mesma razao, esta monotonicidade é encontrada em toda
a regiao onde o potencial nao é aplicado. Quando a voltagem de porta é aumentada para
Vo, = A eV, =2A, saimos de um regime comensuravel e entramos em uma regiao onde
sao vistos padroes claramente oscilatorios. Apesar das mudancas em V,, o efeito total na
transmissao ¢ idéntico ao caso V, = 0, ja que cabem exatamente ntimeros pares de meio

comprimento de onda dentro do comprimento L da regiao de potencial.

Na Fig. 28(b), apresentamos a distribuigao espacial da perturbagao na densidade de
spins, ao longo do mesmo percurso, para trés valores de V; correspondendo a minimos

mostrados na Fig. 27(c). Para Vgo = 0.027eV encontramos um decaimento monotdnico
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Figura 28: Perturbacao de spins, representada pela susceptibilidade transversa de spins
xij(w)| (em unidades de 7i/eV), em fungio da posicio (em unidades de ay = 2.46 A) para
diferentes valores de V,. Todos os resultados foram calculados para o caso ilustrado no
painel (c) da Fig. 27. A &rea cinza representa a regiao com potencial de porta aplicado. (a)
V, = 0 (linha preta); V;, = 0.106 eV (linha vermelha com circulos); V;, = 0.212¢V (linha
azul com triangulos). (b) V, = 0.027eV (linha preta); V, = 0.133 eV (linha vermelha com
circulos); V, = 0.239¢eV (linha azul com triangulos).

da perturbagao de spins que vai a zero apds a regiao cinza, significando que a corrente
de spins bombeada foi bloqueada e é incapaz de prosseguir através da area com potencial
aplicado. Apesar de nao haver efeito de comensurabilidade para V, # 0, valores peque-
nos de Vj induzem oscilagoes com periodo muito longo comparado com L. Os periodos
correspondendo a valores subsequentes de V, (Vg0 +Ae Vg0 + 2A) s@o bem menores, e as
oscilagoes na regiao cinza tornam-se aparentes. Entretanto, neste caso, L coincide com
nimeros impares de meio comprimento de onda, que resulta em valores quase nulos de

|xij(w)| & direita da regido submetida ao potencial de porta.

Os resultados mostrados na Fig. 28 podem ser facilmente interpretados em termos de
padroes de interferéncia criados pelo potencial de porta. Apesar das correntes de spins
bombeadas viajarem sem a necessidade de correntes de carga, elas sao carregadas pelos
elétrons. O efeito de um potencial de porta é causar uma mudanga no comprimento
de onda com o qual os elétrons viajam dentro desta regiao. Dependendo de como este
comprimento caracteristico se compara com o comprimento L desta regiao, é possivel
encontrarmos interferéncias construtivas ou destrutivas, levando a transmissao ou reflexao

total da corrente de spins. Isto é uma assinatura clara da interferéncia quéantica e é



103

diretamente anéloga a um interferometro de Fabry-Perot que possui certas energias de

ressonancia para transmissao total e outras onde a corrente é completamente bloqueada.

Concluindo, nés mostramos nesta se¢ao, com a abordagem completamente quantica
desenvolvida no capitulo 3, que correntes de spins podem ser bombeadas no grafeno
quando ele estd em contato com uma regiao magnética da qual a magnetizagao é posta
para precessionar. Estas correntes de spins nao requerem nenhuma diferenca de potencial
aplicada nos contatos para serem bombeada através do grafeno, e nao dependem de ne-
nhuma corrente de cargas liquida. Além disso, as correntes bombeadas sao perfeitamente
controléaveis com a introdugao de um potencial de porta simples que modula a transmis-
sao como resultado de interferéncias quanticas. As ideias apresentadas aqui podem ser
lteis para superar algumas limitacoes apresentadas por dispositivos convencionais e, pos-
sivelmente, motivar tentativas de produzir transistores baseados no controle de correntes

puras de spins.

5.3 Grafeno como uma lente nao magnética

Uma das caracteristicas eletronicas interessantes do grafeno, j4 mencionadas em secoes
anteriores, é a relacao de dispersao linear para elétrons no entorno do nivel de Fermi.
Esta caracteristica faz os pacotes de onda se propagarem sem dispersao, pois possuem
velocidade de fase igual & velocidade de grupo. Isto sugere que elétrons no entorno do nivel
de Fermi devem evoluir de maneira parecida com ondas classicas, e algumas analogias com
sistemas Opticos foram feitas na tentativa de alargar a aplicabilidade do grafeno [93, 94].
A corrente de spins criada pela precessao de um momento magnético, em geral, é emitida
para todas as diregoes. Sendo assim, a perturbagao de spins, inicialmente localizada
em uma pequena regidao, acaba se espalhando pelo substrato metalico. E de interesse,
portanto, investigar formas de redirecionar esta corrente e tentar reaproveitar parte dessa
energia que, de outra forma, seria perdida. Com base em uma analogia dptica, veremos
que é possivel construir lentes baseadas no grafeno inteiramente nao magnéticas, mas que

ainda assim sao capazes de concentrar correntes de spins em uma regiao focal.

Na se¢ao anterior, mostramos que um potencial de porta aplicado ao grafeno pode
ser utilizado para manipular a propagacao de correntes de spins nestes sistemas. A in-
tensidade do potencial de porta define a velocidade com a qual os elétrons se propagam
pelo material e, consequentemente, podemos visualizar uma forma de projetar indices de

refragao com dependéncias espaciais para os elétrons que se propagam no grafeno. Tanto
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o fenomeno de refragao como de difracao afetam a direcao de propagacao de uma onda e
sao capazes de induzir padroes de focalizacao. Nesta se¢ao, vamos utilizar a teoria desen-
volvida para a corrente de spins para mostrar como podemos conseguir focalizar o fluxo
de momento angular dividindo uma grande regiao do grafeno em duas partes, sendo uma

delas submetida a uma voltagem de porta.

Consideramos uma folha de grafeno e, da mesma forma que fizemos na secao 5.2,
utilizamos uma linha de d4tomos magnéticos substitucionais inseridos na rede hexagonal,
como ilustrado esquematicamente na Fig. 29. Chamamos a aten¢ao, novamente, para
o fato de que, embora seja dificil de construir uma linha perfeita de impurezas, aqui
ela tem o proposito de (a) testar como a resposta do sistema depende do tamanho do
material magnético responsavel pela geracao da corrente de spins e (b) induzir correntes
de spins que rapidamente comportam-se como ondas planas. O sistema é dividido em
duas regioes, uma contendo a linha de d&tomos magnéticos, e outra que é submetida
a uma voltagem de porta V,, que efetivamente controla a densidade eletronica nesta
regido. A Fig. 29(a) mostra um diagrama esquematico do sistema em questdo. Note
que a interface entre a regiao com potencial de porta (cinza) e sem potencial (branco)
é circular, com raio R. O problema em considerar esta configuracao do ponto de vista
teorico é a dificuldade computacional necessaria para descrever um ntumero elevado de
sitios representando o grafeno. A inclusao das impurezas magnéticas e a presenca do
potencial de porta quebram a simetria translacional ao longo do grafeno. Por esta razao,
escolhemos trabalhar com tiras de grafeno de largura finita com condi¢oes periddicas de
contorno (CPC) na lateral, onde a célula unitaria repetida é a parte delimitada pelas
duas linhas pontilhadas horizontais da Fig. 29(a). A estrutura eletronica é determinada
no espaco real. Note que uma interface plana é facilmente obtida tomando-se o limite

R — o0, como mostrado na Fig. 29(b).

Os parametros que vamos utilizar sao os mesmos empregados na se¢ao 5.2: a energia
de Fermi ¢ fixada em ex = 0, e, por simplicidade, consideramos a integral de transferéncia
entre primeiros vizinhos apenas, quaisquer que sejam os sitios envolvidos (t;; = ¢t =
2.7eV, V i, j primeiros vizinhos). Isto requer, dentro de uma descrigao de uma descri¢ao
com um orbital por sitio, um valor grande de U para se obter um momento magnético
apreciavel. Desta forma, para obter o valor do momento magnético de my ~ 0.6up
encontrado na segao 5.1, a autoconsisténcia é feita com U = 20 eV, e o nimero de
elétrons nos sitios magnéticos é escolhido como sendo ny = 1, o que simula impurezas
substitucionais de Mn. Supomos ainda um deslocamento de energia Zeeman local de 1

meV. Desprezaremos o acoplamento spin-érbita no grafeno, por ser muito pequeno quando
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Figura 29: Diagrama esquemaético representando a estrutura estudada. (a) Uma folha
infinita de grafeno sobre o efeito de uma voltagem de porta que age apenas em uma regiao
limitada do espago (representada pela area cinza). A regiao com potencial de porta possui
uma interface com curvatura definida pelo raio R que encontra-se a uma distancia L, das
impurezas magnéticas. A secao delimitada pelas duas linhas pontilhadas horizontais é a
célula unitaria utilizada para representar o sistema com condic¢oes periddicas de contorno.
(b) Interfaces planas sao facilmente levadas em conta tomando o limite R — oco. As linhas
tracejadas representam as posicoes onde a perturbacao de spins é calculada na Fig. 30.
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comparado com outras escalas relevantes de energia.

Definimos a resposta x;(w) = . xij(w), onde j varre os sitios magnéticos, e calcu-
lamos |x;(w)| em funcdo da frequéncia. No caso, |x;(w)| é proporcional a amplitude da
perturbagao local de spins no sitio ¢+ devido a um campo magnético transverso harmonico
aplicado na linha magnética. Os propagadores monoeletronicos necessarios para calcular
esta fungao resposta foram obtidos pelo método iterativo de camadas adicionadas |95, 96]

e escolhemos a frequéncia de Larmor como sendo a frequéncia de excitagao.

A Fig. 30(a) mostra os resultados obtidos para |y;(w)| em fungao de i ao longo
da linha tracejada horizontal ilustrada na Fig. 29(b). Esta configuragao corresponde a
interface plana (R — o0) separando as duas regioes distintas, uma das quais sob a acao
de uma voltagem de gate V, = 2.4 eV. A amplitude da precessao de spins evidentemente
oscila em func¢ao da posicao 7 ao longo da tira, e isto pode ser atribuido a polarizacao de
spins induzida pela presenca das impurezas magnéticas em contato com o meio condutor.
E possivel notar um decaimento ao longo do eixo da tira, que tem sua origem na parte
imaginéria, n = 1 x 10~%, adicionada & energia que utilizamos nos calculos numéricos dos
propagadores monoeletronicos pelo método iterativo. O inset da Fig. 30(a) mostra que a
resposta dos spins é bastante homogénea quando medida ao longo da direcao perpendicular
ao eixo da tira, na posigao 5 do eixo ilustrado na Fig. 29(b). Isto mostra que a perturbagao
na densidade local de spins, causada pela corrente de spins bombeada, flui como uma onda

plana através do sistema.

Entretanto, quando a interface plana é substituida pela semi-circular, a situacao
modifica-se drasticamente. Os resultados obtidos sdo apresentados na Fig. 30(b), para
um raio R = 3ag, onde ag é o parametro de rede do grafeno. Este valor relativamente
pequeno R foi escolhido apenas por uma questao computacional. Como estamos consi-
derando uma linha de impurezas magnéticas, o efeito torna-se ainda mais pronunciado
quando aumentamos a largura da tira e o raio R. A regiao sujeita ao potencial de porta
é a mesma utilizada na Fig. 30(a), porém a intensidade da amplitude das oscilagoes pra-
ticamente dobra em comparac¢ao com os resultados obtidos com a interface plana. Uma
evidéncia mais convincente de que a corrente de spins esta sendo focalizada pela interface
curva ¢ mostrada no inset da Fig. 30(b), que ilustra |y;(w)| calculada ao longo de uma
linha perpendicular ao eixo da tira, na posi¢do ¢ = 5 do eixo ilustrado na Fig. 29(a).
Podemos ver claramente que hd um méaximo na regiao central da tira, indicando que os
picos vistos em func¢ao da posicao axial nao estao distribuidos homogeneamente ao longo

de sua largura, mas sim concentrados em uma pequena regiao do espago que age como
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Figura 30: Magnitude da susceptibilidade transversa de spins na frequéncia de ressonancia
calculada em diferentes posigoes. O eixo horizontal dos gréaficos principais correspondem
as localizacoes marcadas pelas linhas tracejadas horizontais da Fig. 29. Os insets ilustram
a susceptibilidade de spins calculadas ao longo de linhas verticais nas posi¢oes 5 do eixo
ilustrado na Fig. 29. As linhas pontilhadas verticais indicam as posi¢oes onde os insets
foram calculados. Todos os graficos foram calculados para V, = 2.4 V. (a) Resultados
para a interface plana (R — o). (b) Resultados para a interface curva (R = 3ay).

um foco da corrente de spins.

Este efeito de focalizagao fica ainda mais evidente na Fig. 31, onde graficos bidimen-
sionais com codigo de cores representando a amplitude de precessao em fungao da posicao
na fita de grafeno sao mostrados. O painel de cima corresponde a interface plana e quase
nao possui estruturas. Isso confirma nossa afirmagao de que a amplitude de precessao é
quase homogénea para a superficie plana. Para o caso da interface curva, entretanto, o
painel de baixo da Fig. 31 mostra uma regiao onde a susceptibilidade transversa de spins
alcanga um méximo local que age como um centro onde a corrente de spins é focalizada.
Quando comparamos os painéis de cima e de baixo da Fig. 31, observamos que que a
energia da precessao, que seria espalhada homogeneamente pela largura da tira no caso
da superficie plana, é redirecionada na direcao do foco no caso da interface curva. Como
resultado, com uma superficie plana, uma grande parte da informagao magnética contida
no movimento de precessao dos spins eletronicos nao seria medida e estaria perdida. Va-
riando a combinacao de voltagem de porta e a geometria da interface que separa as duas
partes da folha de grafeno, podemos minimizar esta perda de informagao. Finalmente,
vale ressaltar que os resultados que mostramos aqui sao robustos e permanecem quali-

tativamente os mesmos para uma grande variedade de didmetros e voltagens de porta.
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Figura 31: Gréafico de codigo de cores da susceptibilidade de spins em fungao da posi¢ao
na area sujeita a um potencial de porta ilustrada pelas éreas cinzas na Fig. 29. O painel

de cima (baixo) corresponde & interface plana (curva) com parametros especificados na
legenda da Fig. 30.

Isto abre novas possibilidades para utilizar a energia contida na precessao de momentos
magnéticos como fontes de informagao magnética. O fato de lentes poderem ser utiliza-
das para concentrar correntes de spins em uma pequena regiao do espago é relevante para

amplificar sinais de spins que seriam muito fracos sem o uso delas.

Resumindo, nesta se¢ao propomos que as correntes de spins originadas da precessao
de uma magnetizacao em contato com uma folha de grafeno pode ser redirecionada de
maneira controlada em direcao a uma regiao focal, o que poderia reduzir a perda da
informacao magnética guardada na dindmica dos spins de tais sistemas. Além disso,
medindo a corrente de spins na regiao focal, pode-se melhorar a sensibilidade de qualquer

dispositivo de bombeamentos de spins deste tipo.
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6 Conclusoes e perspectivas

Neste trabalho de tese, desenvolvemos uma abordagem quantica, baseada na teoria de
resposta linear, para descrever o fendmeno do bombeamento de spins causado pela pre-
cessao da magnetizacao de uma unidade magnética, em contato com um meio metalico
nao magnético. O estudo deste fendémeno é motivado pela possibilidade dele vir a ser uti-
lizado em dispositivos spintronicos. Nossa discussao é inteiramente baseada no modelo de
elétrons itinerantes que é apropriado para descrever sistemas metéalicos. Mostramos que a
corrente de spins nesses sistemas pode ser calculada através de susceptibilidades magné-
ticas transversas generalizadas. O formalismo desenvolvido foi utilizado para investigar a

dindmica de spins em diversos sistemas de interesse.

Estabelecemos uma comparacao entre a teoria formulada neste trabalho e a abor-
dagem semi-classica proposta por Tserkovnyak e colaboradores [1|. Para ilustrar esta
comparagao, consideramos um sistema simples e encontramos que elas possuem um ex-
celente acordo em alguns aspectos. Nosso formalismo, entretanto, permite calcular a
distribuicao espacial da corrente de spins e mostramos que efeitos de interferéncia quan-
tica tém um papel bastante relevante nesta grandeza. Apesar dos cédlculos numéricos
terem sido efetuados para sistemas relativamente simples, é possivel que as variacoes es-
paciais encontradas estejam presentes também em sistemas mais realistas. Por exemplo,
em um filme ultrafino ferromagnético adsorvido & um substrato metéalico que é excitado
por ressonancia ferromagnética. Neste caso, os spins de cada camada do ferromagneto
precessionam em fase e podem ser vistos como um spin gigante embebido em uma estru-
tura unidimensional. A corrente de spins bombeada para o substrato também ira variar
apenas na direcao perpendicular & interface, e sera constante ao longo de um determinado
plano. H&, portanto, uma analogia entre esta circunstancia e os casos unidimensionais
explorados no presente trabalho. Estudamos também a influéncia de uma superficie sobre
a distribuicao espacial da corrente de spins e mostramos que ela exibe um comportamento

linear, em acordo com as previsoes de Valet e Fert [49].

Empregamos a nossa teoria para estudar a propagacao de correntes de spins em algu-
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mas nanoestruturas a base de carbono. Mostramos que nanotubos de cabono metéalicos
sao excelentes guias de onda de correntes de spins e sao capazes de transportar infor-
macoes magnéticas através de longas distancias, com pouca dispersao e com atenuacao
controlavel. Investigamos a propagacao de um pulso de corrente de spins através de
nanotubos metalicos e mostramos que esta excitacao viaja com a velocidade de Fermi
deste material e é capaz de excitar outras impurezas magnéticas presentes no meio [2].
Estudamos também a influéncia de um potencial de porta eletrostético na propagacao
de correntes de spins bombeadas através de uma tira de grafeno. Mostramos que estes
sistemas funcionam como transistores de correntes de spins, ou seja, podemos controlar
a perturbacao na densidade de spins que atravessa uma regiao da tira submetida a um
potencial eletrostatico, permitindo ou bloqueando a passagem desta perturbacao [3]|. Fi-
nalmente, em analogia com sistemas 6pticos, propomos que correntes de spins bombeadas
através do grafeno podem ser focalizadas mediante a utilizagdo de um potencial de porta
com perfil apropriado. Nossos resultados confirmam o grande potencial que os materiais
a base de carbono possuem para serem empregados em dispositivos spintronicos de alta

velocidade, baixo consumo de energia e grande integracao.

Apesar de ja termos avancado no entendimento de vérias caracteristicas da dinamica
de spins em nanoestruturas, ainda ha muitos aspectos de interesse que necessitam ser
investigados. Do ponto de vista pratico torna-se necessario, por exemplo, avaliar os efei-
tos de heterogeneidades (defeitos e impurezas) na propagagao da corrente de spins em
nanoestruturas. Um estudo mais detalhado sobre a influéncia da desordem na propaga-
¢ao da corrente de spins em nanotubos de carbono e nanofitas de grafeno estéd em curso.
Uma outra questao fundamental é o efeito da correlacao eletronica na propagacao das
correntes de spins. Utilizando o modelo de Hubbard, pretendemos incluir a interagao ele-
tronica efetiva em uma regiao da nanoestrutura e analisar as alteracoes que ela provoca
na propagacao de um pulso de corrente de spins que atravessa essa regiao. Temos a in-
tencao de explorar, também, a propagacgao da corrente de spins emitida por uma unidade
magnética extensa em contato com uma nanofita de grafeno quando diferentes modos
transversos sao excitados. Suspeitamos que apenas o modo uniforme se propaga através
de longas distancias nestas estruturas. Outro assunto de interesse ¢ o tunelamento de uma
corrente de spins através de uma regido semicondutora. E possivel variar o diametro de
um nanotubo de carbono com a introdugao de um defeito estrutural constituido por um
pentigo e um heptégono e, dessa forma, criar um trecho semicondutor em um nanotubo
metalico. Pretendemos investigar o que acontece com corrente de spins propagando-se no

tubo metalico ao encontrar um trecho semicondutor como esse.
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Além disso, temos a perspectiva de estudar como que a dindmica de spins em nanofitas
de grafeno ¢ influenciada pela aplicagao de tensoes nao uniformes. Observagoes recentes
[14] mostram que a presenga dessas tensoes pode ser interpretada como se tira estivesse
submetida a um campo magnético ficticio de alta intensidade. Podemos tratar esse pro-
blema utilizando a aproximacao de Peierls, que modifica a fungao de onda eletrénica por

uma fase que depende do potencial vetor magnético [15-17].

Planejamos ainda iniciar a implementagao de célculos numéricos da corrente de spins
baseados em uma descricao multi-orbital da estrutura eletronica do sistema onde ela
se propaga. As expressoes analiticas ja foram obtidas nesta tese, porém, as aplicagoes
numéricas ainda precisam ser desenvolvidas. Este passo é essencial para futuros desen-
volvimentos do estudo da dinadmica de spins na presenca de interacao spin-érbita, que
pode ser relevante na dissipacao da corrente de spin em nanotubos de carbono com dia-
metros relativamente pequenos e outras nanoestruturas tais como filmes ferromagnéticos
ultrafinos depositados em substratos metalicos nao magnéticos. O papel da interacao
spin-orbita na dissipacao de excitacoes magnéticas nestes sistemas ¢, sem duavida, de im-
portancia fundamental. Com a inclusao deste efeito, seremos capazes de calcular as duas
contribuigdes para o amortecimento (de spin-6rbita e de bombeamento de spins) e avaliar
suas importancias relativas. Um formalismo que permite incluir a interacao spin-orbita
no calculo da susceptibilidade transversa magnética em sistemas metalicos foi desenvol-
vido recentemente [31]. A presenga desta interac¢ao introduz um mecanismo explicito de
dissipagao para a corrente de spins e a sua inclusao no célculo dessa grandeza é uma tarefa
bastante ardua. Do ponto de vista teérico, a propria definicao da corrente de spin, nesse
caso, precisa ser ser feita com um certo cuidado [98]. Os estudos nesta diregao ja estao

sendo realizados.

Além da importancia direta na dinadmica do spin, a interagao spin-érbita é responsavel
também pelo efeito Hall de spin (SHE), no qual uma corrente elétrica fluindo em um
paramagneto da origem ao aparecimento de uma corrente de spin perpendicular a diregao
de propagacao da corrente elétrica. O fendmeno inverso, denominado efeito Hall de spin
inverso (ISHE), também é previsto: quando uma corrente de spins flui através de um meio
condutor nao magnético, ela da origem ao aparecimento de uma corrente elétrica. Este
efeito pode ser usado para detectar a presenga de uma corrente de spin nesse meio [46, 30|
e ¢ de crucial importancia para a interpretacao de alguns experimentos de ressonancia
ferromagnética [45]. Pretendemos estudar este fenomeno para tentar obter uma teoria
microscopica que descreva este fenomeno. A obtencao da componente DC da corrente de

spins dentro da formulacao quantica é muito importante para a descricao do efeito Hall
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de spins. Temos a intencao de estender nossa teoria até segunda ordem na intensidade do

campo externo aplicado, para obter esta componente.
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APENDICE A - Ezxpressées analiticas para
propagadores monoeletrénicos

em nanotubos carbono

Uma maneira de se calcular os propagadores monoeletronicos para sistemas infinitos
e semi-infinitos é através de métodos iterativos, utilizando a equacao de Dyson. Esta é a
base do método de dizimagao e do empilhamento de camadas (add-layer). Porém, ha um
custo computacional que pode se tornar proibitivo dependendo do tamanho e do ntimero
de camadas do sistema. Problemas que envolvem func¢oes de Green sao muito facilitados
pela existéncia de formulas analiticas para calcula-las, como acontece no caso de cadeias
unidimensionais. Além disso, expressoes analiticas fornecem uma descri¢ao fisica mais

clara da propagacao do elétron pelo sistema.

As propriedades eletronicas de nanotubos de carbono podem ser razoavelmente bem
descritas, dentro de certos limites, utilizando-se um modelo de ligac¢oes fortes com apenas
um orbital por sitio. Isto nos permite obter férmulas analiticas para os propagadores
monoeletronicos envolvendo dois sitios arbitrarios de nanotubos de carbonos aquirais,
tanto armchair quanto zigzag. Neste apéndice, seguiremos os passos da Ref. [97]| para

obter estas expressoes.

A.1 Grafeno

Nanotubos de carbono podem ser imaginados como folhas de grafeno submetidas a
condigoes de contorno apropriadas. Sendo assim, é conveniente calcular a relagao de
dispersao e os autoestados do grafeno antes de obtermos as expressoes analiticas para os
propagadores monoeletronicos nos nanotubos. Tendo em vista que a estrutura cristalina
do grafeno é descrita por uma rede de Bravais triangular com uma base de 2 atomos

inequivalentes, identificados como 1 e 2, reescrevemos o hamiltoniano de ligacoes fortes
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dado pela Eq. 2.37 como

i :2 [ (i Ir, S>60<r,s|>

S

1
+ |r, Dto( (r, 2] + (r —ay, 2|+ (r — a2,2|> (A.1)
+ |r,2>t0<<r, 1+ (r+ag, 1|+ (r + as, 1|>] ,

onde €y ¢ a energia de sitio e ¢y ¢ o hopping apenas entre primeiros vizinhos. Usando
o teorema de Bloch, podemos obter a funcao de onda no espago reciproco como uma

combinagao linear dos estados em cada tipo de sitio, i.e.,

1 ik-r
1) = = e e 1)

1 ik-r
k,2) = WE T, 2)

(A.2)

Nestas expressoes, V. é um fator de normalizacao representando o ntumero de células uni-
tarias (mostrada na Fig. 18a). A fun¢ao de onda geral do sistema é dada pela combinagao

linear destes dois estados:

Al ik-r A2 ik-r
|k7O[> = \/_N_czr:e |I’,1>+ \/ﬁczr:e |I',2> ) (AS)

onde A? + A% = 1. Nesta base, os elementos do hamiltoniano podem ser escritos como
(k,1|H|k, 1) = ¢ = (k,2|H|k,2) ,
(k,2|H|k, 1) =to (1+ ™™ + ™) = 1(k) , (A.4)
(k, 1|1 Hk,2) =t (1 + e ™ 4 e7*22) = ¢*(k) .

O autoestado deste hamiltoniano é encontrado utilizando a equacao de Schédinger inde-

pendente do tempo,
Hlk, a) = e(k)|k,a) , (A.5)

( o ) ( fr ) = (k) ( i ) . (A.6)

Para diagonalizar este hamiltoniano, encontramos inicialmente os autovalores através da

ou ainda

equacao
e —ek)  t*(k)
t(k) e —ek)

’ ~0. (A7)
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Obtemos entdo os autovalores

ex(k) =€ = /[t(k)[?

(A.8)
=€y & |to|/3 + 2cosk -a; +2cosk - ay + 2cosk - (a; — ay) .

Esta é a relagao de dispersao do grafeno. Para encontrar os autovetores, substituimos

os autovalores na Eq. A.6 e calculamos os autovetores correspondentes:

(it "2 ) (4) —ae ViR () ",
€0A; + 1° (k) Ay =eg Ay £ /]t(Kk)[2A, .

Portanto, os autoestados do grafeno sao da forma mostrada na Eq. A.3, com

L tK)

A2 = Al :i:e”’Al y (AlO)
It(k)l
onde ()
, t(k
i _ (A.11)
e . :
(k)|
Normalizando os autovetores, suas componentes podem ser escritas como
1
A =—
2
V2 i (A.12)
Ay== &
2 Noh
Assim, os autoestados podem ser escritos como
Ik, &) Ze@kr r, 1) £er,2)) | (A.13)

\/W

com autoenergias ey (k) dadas pela Eq. A.8. Estes autovetores formam uma base orto-

normal na qual o hamiltoniano ¢ diagonal, i.e.,
H=>"Y"|kaes(k)(k,af. (A.14)
k a=%

Com este conjunto completo de estados, podemos escrever a fungao de Green retardada

CcOo1mo

Gz%i_r)r(l)(e—f—in—f]) —hmzz [k, o)k, of : (A.15)

102 2 iy — ea (k)

Por simplicidade, o limite sera omitido nas expressoes seguintes, mas a funcao de Green

retardada G(e) deve ser sempre vista como lim, o G(e+in). Os propagadores entre sitios
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da rede sao dados por

(r,s|G|r',s') = Z Z {r, slk, @)k, afr’, ') ) (A.16)

— = e —ex(k)

Abrindo a soma em « e utilizando a relagao de dispersao (dada pela Eq. A.8),

r.s A I‘, S’ _ <I‘,S’k, +><k,+’1‘/, S/> (r,s|k,—>(k,—|r’,s’>
i, 5{Gr, ) Z{ e e e e

Estamos interessados na representacao da rede direta da fungao de Green. Para isso,
obtemos a projecao dos autoestados, escritos na Eq. A.13, em cada tipo de sitio da rede

como

1 .
(r, 1|k, £) = ek

[\)
=

(A.18)

—_

(r, 2|k, +) =+ tkrtie

e
2N,

Para obter a funcao de Green, substituimos estas proje¢oes na Eq. A.17. Vamos separar

o resultado em 3 combinagoes de s e s’

o Se s =s":

(r,s|G|r', s) 1 Z { eile(r=r’) eik-(r—r’) }
2]\7c (e —€) — |t(k)| (e —€) + [t(k)|

1 (r—1') (A.19)
=% €
e
eSes=1les =2
. 1 pik-(r—1') o —i¢ pik (') =i
r, 1|GJr,2) = { _ }
ot 2) 2N, Zk: (e —€o) — [t(k)] (e —eo) + [t(K)|
1 ezk (r—1") t*(k)
= 2 t(k
2N, zk: (e — €0)2 — [t(K) 2" Jt(K)| t(k)]| (A.20)
1 6zk-(rfr)
= t*(k) ,
D e T
onde utilizamos a Eq. A.11.
e Ses=2es =1:
G zk (r— r’)€z¢ ik-(r—r') i
r,2|G|r', 1) —
21 2N { (e — €0) — |t(k)] (e—eo)+\t(k)\}
(A.21)

k-(r—r’)

:_Z (€ —€p)? (k)|2t<k)’
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Juntando os resultados acima, obtemos

(6_60) y§ =S5

r—r’)
(r,s|Gr', s { t"k) ,s=les =2 . (A.22)
NZ€—€0 LR | tk) ,s=2es =1

Utilizando a expressao explicita de t(k), definida na Eq. A.4, podemos reescrever a

equacao acima como

1 ek (r=r’) (e — €o) ,s =5
<I‘ SlG’I‘ S F; 6—60 (k)P { t0(1+eik-a1As+eik-a2As) .S ?é S/ ) (A23)

onde As = s — 5.

Utilizando os vetores r = la; + jay e v’ = l'a; + j'ay, e definindo k; (k) como a

componente de k na dire¢ao de a; (as), podemos escrever explicitamente

ei(k1aAl+koalr) (e — &) s=3s"

l Gl, ) ikia sO ikoals ’ )

< j?S’ | 79 S N Z 6—60 _’t(klng)P { to(]_"‘@kl A +6k2 A) as%sl
(A.24)

onde Al =1—10"e Aj = j—74'. Tomamos a = 1 a partir de agora para facilitar os calculos.

A.2 Nanotubos infinitos

Nanotubos sao folhas de grafeno enroladas em uma determinada direcao. Vamos
tratar aqui apenas os dois casos aquirais, que sao conhecidos como armchair e zigzag. O
nanotubo armchair é enrolado na diregao (N, N), enquanto o zigzag é enrolado na dire¢ao
(N,—N). Este ultimo é mais comumente obtido através da dire¢ao (N,0), porém, para

tratarmos os dois casos juntos, vamos utilizar a quantiza¢ao (N, —N).

E conveniente definir vetores perpendiculares na rede direta, nas direces circunferen-
cial e longitudinal do tubo. Desta forma, as somas que precisam ser feitas no calculo das
funcoes de Green serao desacopladas e podem ser feitas separadamente. Na direcao cir-
cunferencial, a funcao de onda deve ter condigoes periddicas de contorno, o que resultara
em uma quantizagao dos vetores de onda nesta dire¢ao. Ja na direcao longitudinal, como

consideramos um nanotubo infinito, havera um continuo de vetores de onda.

Vamos definir os vetores perpendiculares
ay=a;+a,e (A.25a)

ay =a; —ay , (A.25D)
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(a) Rede direta (b) Rede reciproca

Figura 32: (a) Célula com 4 sitios definida por a4 e az. (b) Vetores definidos por a;-b; =
dij, com i, j = A, Z.

que estabelecem as diregoes de quantizacao para um nanotubo armchair e zigzag, respec-
tivamente. A Fig. 32a mostra a célula definida por estes vetores na rede direta, e a Fig.
32b mostra os vetores reciprocos correspondentes. Note que os vetores by e by nao sao

vetores da rede reciproca.

Desta forma, um nanotubo armchair (N, N) possui um vetor circunferencial C4 =
Nay, enquanto em um nanotubo zigzag (N, —N) o vetor circunferencial é dado por
C; = Nay. Obrigando a funcao de onda, dada pela Eq. A.13, ser periodica na dire-

¢ao circunferencial, encontramos a condigcao
e*C =1, (A.26)

ou ainda

k-C=2m, (A.27)
Para os nanotubos armchair, esta relacao se torna

k'CAENkA:N(k‘l—{—k‘Q):Q’H'n, (A28)

onde k4 é a componente de k na direcao de a,. Analogamente, para os nanotubos zigzag,

devemos ter

As Egs. A.28 e A.29 nos mostra que os vetores de onda na diregao circunferencial, k4
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e kz, devem ser quantizados da forma

2
kC = Nﬂ-n s (A30)

onde n =1,2,3,..., N para que a soma seja restrita a primeira Zona de Brillouin. Através

das Egs. A.28 e A.29, obtemos também a relagao entre {ki, ko} e {ka,kz}

1
]Cl :g(kA + ICZ) , €

1 (A.31)
ko :§(k,4 —kz) .
Note que a célula no espago real definida por {aa,az} tem area dada por
ay X az| =(la; +ag) X (a1 — a
| z| =l(a1 + a3) x (a1 — ay)| (A.32)

:2‘81 X 32’ .

Portanto, o nimero de células N, definidas por {a;,as} é o dobro do nimero de células

N! definidas por {as,az}. Com esta definigao, t(k) pode ser escrito como
ka k , ,
" <_A _Z) =t [1+ ™ + e*2]

272 (A.33)
kg ky ky
=ty [1 +e'2 (eZT + e_ZTH

Utilizando as Egs. A.31 e A.33 para reescrever a funcao de Green da Eq. A.24 em

termos dos momentos k4 e kz, obtemos

K [%A(AlJrAj)Jr%Z(Al—Aj)]

A 1
(1,4, s|GI 5, 8) = > ;
2Né kakz (6 - 60)2 - |t (%47 kTZ)‘ (A34)

(e — €o) ,s =18
X kz

tO |:1 + eikTAAs (ez’ £ As + e—ikTZAs)] .S 7é 8, )

onde

2
=t3 [3 4+ 2cos (k1) + cos (kz) + 2 cos(k; — k2))]

ka ky kz
=t7 [1 + 4 cos <7> Ccos (7> + 4 cos® (7)] .

Na diregao de quantizagao (circunferencial), devemos somar os N modos transversais:

1 1 &
ko n=1

k
(3%)
272

(A.35)
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onde k¢ é dado pela Eq. A.30. J& na direcao longitudinal do tubo infinito, a componente

do momento serd continua. Desta forma, a soma passa para uma integral da forma
1 1 2
— — — dk A.37
N, kZ i /_% o 3D
L

onde N! = NNj. O periodo de 47 pode ser visto pela relagdo de dispersao obtida em
termos de k4 e kz na Eq. A.35. Desta forma, levando em conta que agora temos metade
do namero de células mas que cada uma contém 4 atomos, i.e., temos a mesma informacao

duplicada em cada célula nova, teremos que

1 Z _ QNNL - / dky . (A.39)

Podemos agora escrever a funccao de Green para cada tipo de nanotubo. Sao elas:

e Armchair:

) 1 N 2 ez N
L s|GIl, ) =—— / dk
< J 5| | J 8> A ; o Z 6—60)2_ ’t (Trn kz)|2

X cn YA ky ’
t [1 _‘_GZWAS ezTAs _|_€—ZTA5>] .S S/
‘ 7 (A.39)
N [7mn . ’ _ .
1 7 i[ TR (A+AG) +RY (Al-Aj)]
:2 NZ/ dklz - ™ 1./ 2
TN S (6_602_"5(W7k2)|
(e — €o) ,s =18
tO [1 + 6 N 2 As ( itkz As + efikZAs)} .S 7& S/ )
onde fizemos a mudanca de variaveis k7, = %Z
o Zigzag:
N ika(AlH+AG)+ 52 (AI-Af)]
A 1 [k J)TN
<lvj78|G|l/7j/75/> :_Z dkA ‘ 2
R N T ]
n=1777 0 AN (A.40)

N
{ (€ — €0) 5=

to [1 4 2e™485cos (B2)] s # &

Para calcular as fungoes de Green, precisamos resolver integrais da forma

1 ™ 6z'kD
) = W/,r dkm : (A.41)

onde f(k) é par e periodica, com periodo 27. Para cada tipo de nanotubo, as fungoes
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4 Im(k)
Y !
ki T

—T . 7r ﬁe(k)

Figura 33: Circuito no plano complexo para resolver a integral dada pela Eq. A.41, com
D > 0.

f(k) sao dadas por

falky) = (e —e)* —t2 [1 + 4 cos <%> cos(kz) + 4cosQ(kZ)} , (A.42a)
fz(ka) = (e — €)? — t2 [1 + 4 cos(ky) cos (%) + 4 cos? (W—]\?ﬂ i (A.42Db)

Para resolver esta integral, vamos utilizar o teorema dos residuos. Para D > 0,
fechamos um circuito no semi-plano complexo superior (onde e*” — 0 para Im(k) —

+00), como mostra a Fig. 33. Desta forma,

D)+ L4141, = 2 YR Gy (A.43)
= es | —— . .
P " N £ flk)
Como a fungao a ser integrada tem periodo 27, o integrando em k = —7 4 iIm(k) ¢é igual
ao integrando em k = 7 + iIlm(k). Como os caminhos sdo invertidos, Iy = —I| e estas

integrais se cancelam. A integral I, é nula quando consideramos o contorno no infinito,

pois a exponencial tende a 0 rapidamente. Portanto, obtemos que

2m ek
I(D) :m Z Res {m, kz:|

S0
N £~ df(k)
¢ dk ki

Para D < 0, o circuito de integragao é fechado no semi-plano complexo inferior (onde
e~ *IPl — 0 para Im(k) — —00), como mostrado na Fig. 34. Como o circuito é fechado no
sentido horario, h4 um sinal negativo no célculo do residuo. Além disso, devido a funcao

f(k) ser par, ela possui polos em k' e em k' = —k' e sua derivada f/(k) é impar, i.e.,
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A

Figura 34: Circuito no plano complexo para resolver a integral dada pela Eq. A.41, com
D > 0.

f'(=k) = —f'(k). Desta forma,
i efik”'|D\
I(—|D]) =— —
1P = 5
. (A.45)

eiki|D|

i
_NZ di (k)
dk

)

= 1(|D]) .

i
Portanto, a integral I(D) é simétrica sobre a troca D — —D, e podemos considerar
sempre D positivo. A parte imaginaria da energia 7, mostrada explicitamente na Eq.
A.15, assegura que os polos k; serao deslocados do eixo imaginario (e k'* = —k' em
sentido oposto). As equagoes que definem os zeros das fungoes f(k) dadas pelas Egs.

A.42 sao, respectivamente,

1 1 — €p)?
falkz) =0 — cos(kz) = —5 cos (%) + 5\/% — sen? <%> , e (A.46a)
1 (€ — €)? o (TN }
ka) =0 — cos(ka) = — 4 cos (—)—1 . A.46b
falka )= rem | i (A.460)
A segunda expressao nao ¢ valida para = %, que ocorre para nanotubos zigzag com N

par. Neste caso, a fungao fz(ka) perde a dependéncia em k4 e apenas possui polos nas
energias que satisfazem (e —€y)? —t3 = 0. Para um nanotubo armchair, ha dois polos que

precisam ser considerados, como mostra a Eq. A.46a.

Cada solugao da Eq. A.46 é da forma coslk,(€)] = w(n,¢). Para cada n e € fixos,
a equagao k,(€) = cos™![w(n, €)] admite uma solugao com parte real entre 0 e 7 e outra
entre —m e 0. Um dos polos possui parte imaginaria positiva, que contribuira a I(|D]), e

outro possui parte imaginéria negativa, contribuindo para I(—|D|).
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Para resolver as integrais, precisaremos das derivadas das fungoes f(k) dadas pela Eq.

A .42

filky) = 4t] [Cos (%) + QCOS(kZ)} sen(ky) , (A.47a)
fr(ka) = 4tg sen(k ) cos (%) : (A.47Db)

Utilizando agora a Eq. A.44 para resolver as integrais que envolvem k das Eqs. A.39

e A.40, podemos escrever

2oy =—2 [ a o
w (D) “2rN ) 7 (€ —€0)2 — 13 [1+ 4cos () cos(kz) + 4 cos?(kz))
) . (A.48a)
; Gk (1D
ey T
ANtE £ [cos (52) + 2 cos ki, (€)] sen ki (€)
e
1 T eik’AD
(D :———/1dk

w (D) 207N | A (€ —€0)2 — 13 [1 + 4 cos(ka) cos (B2) + 4cos? (52)] (A.4SD)

; ¢ikn(9)|D

" AN sen kn(€) cos (Z2)

Agora que as integrais ja foram calculadas, basta escrever a forma final dos propaga-

dores para cada tipo de nanotubo.

A.2.1 Nanotubos Armchair

Levando em conta a Eq. A.48a, podemos reescrever a Eq. A.39 da forma

s

N
(1,3 s|GIU,§', 5) =(e — o) Y _ e"FAHFANA(AL — Aj)

=l , (A.49)
REACIINEIN]

_2(6—60) a iT (AL+AF) -
4Nt} Ze " Z [cos (Z2) + 2cos ki ()] sen ki (€)
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o
para s =5, e

N
(1,4, s|GI, 7', 8"y =to Y e FHAFAD LIA(AL - Aj)

n=1

FeiRAs [IA(AZ — Aj+As) + AL = Aj — As)] }

Z Z ( i kn( fa— ( )
4Nt0

e = [cos () + 2cos ki ()] sen ki, (¢)
eikh (A=A +As| | ezk;(e)AzAJAs] }

| R (AFA +AS)
[cos (52) + 2cos ki ()] sen ki (e)

para s # s'.

A.2.2 Nanotubos Zigzag

Da mesma forma, a funcao de Green para o nanotubo zigzag, dada pela Eq. A.40,

pode ser escrita como

N
<l,j,8‘é|l/,j/ S 6—60 Zez% (Al-AY) [Z<Al+Aj>

y e COALA (A.51)
L 3 e A etfn(IAHA]]
4Nt2 sen kn(G) coS (%) )

n=1

_—— /
para s = s’. No caso em que s # s', teremos

N
(14 sIGIf, ) =t 3 e F(B29) [ff(m + Aj) + 2IZ(Al + Aj + As) cos (ﬂﬂ

n=1

. N
4Nt0 Z sen

- ) cos (%)

N (Al=Aj)

[eikn(e)|Al+Aj| 1 9ikn (I ALFAGHAS| (o <ﬂ>
N
(

Nos nanotubos zigzag com N par, hd um cuidado a mais que deve ser tomado. Quando
n= %, o denominador da integral A.48b perde a dependéncia em k4. Isso corresponde a
duas bandas sem dispersao em € = ¢y £ ty. A integral que precisa ser resolvida neste caso

fica da forma

p / pikaD B 1 sen(mD)/(tND) , D #0
N/2 =5 c—P -8 (c—c)Z—12 1/N , D=0
(A.53)

Como D é um ntmero inteiro, sen(wD) = 0, e esta integral apenas contribui para a fungao
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de Green quando D = 0. Assim, a contribuicao para a funcao de Green obtida nas Eqgs.
A.51 e A.52 nao é nula apenas nos casos em que Al = —Aj, oul+j ="+ 7', que equivale

a sitios localizados em um mesmo anel do tubo. Esta contribui¢ao é dada por

(1,4, s|GI', 5,8} =€ 3CAVIE 5(0)

l eerl € — € s = s (A54)
N (e —€)? — 13 to , s#FS

A.3 Nanotubos semi-infinitos

As fungoes de Green analiticas de nanotubos infinitos, calculadas nas se¢oes anterio-
res, sao de grande utilidade para a descricao de muitos sistemas fisicos. O tratamento que
utilizamos para calculé-las é facilmente extendido para o célculo das fun¢oes de Green
de nanotubos semi-infinitos. Elas sao de extrema importancia para o calculo de trans-
porte nos quais os contatos sao nanotubos, ou ainda em heterojuncoes, onde um sistema

composto é formado pela conexao de nanotubos de diferentes diametros ou quiralidades.

Como o grafeno semi-infinito em uma das dire¢oes nao tem simetria de translacao, nao
podemos utilizar o teorema de Bloch como fizemos para obter a Eq. A.13. Entretanto,
podemos utilizar uma combinacao linear destes autoestados de maneira conveniente, ob-
tendo estados com densidade eletronica nula ao longo de uma linha do grafeno. Desta
forma, simulamos duas folhas de grafeno semi-infinitas, e basta enrolé-las para obter as

fungoes de Green de nanotubos semi-infinitos.

Escrevendo os autoestados da Eq. A.13 em termos dos vetores de onda circunferencial

e longitudinal definidos nas se¢oes anterioes, teremos que

kA kZ (k1l4+k2j) ip
7,7,j:> \/er D (Je, 1) £ e, 2))

) )] (Ir, 1) £ €, 2))

(A.55)
x/W Z

sao autoestados de H com autovalores ex(ka, kz). A fase €'?, dada pela Eq. A.11, pode

ser reescrita utilizando a definigdo de t(k) da Eq. A.4 e seu modulo, calculado em A.35,
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Figura 35: Nanotubos armchair semi-infinitos definidos pela funcao de onda da Eq. A.59.

como

(5, 7%)! (A.56)

2e"
\/1 + 4 cos 7‘4) cos (TZ) + 4 cos? (%Z) '

E facil notar que

Z A(H—J j)] (|r, 1) + 6i¢|r, 2)) ’ (A.57)

ka _kz L\ _
27 27 \/QIV

‘—%?ﬁgyi> V?N’§: FEDTFCD] (1p,1) + o), 2)) (A.58)

também sao autoestados com mesmos autovalores. Portanto, uma combinagao linear

destes estados também sera autovetor com mesma energia.

A.3.1 Nanotubos armchair semi-infinitos

Nos nanotubos armchair, k4 = 2“—” e queremos construir um conjunto de autoestados
ortonormais de tal forma que a densidade de probabilidade seja nula na linha [ = j para
s=1e?2.
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Nao é dificil de prever que o estado desejado é da forma

kz 1 ™ ky m™m kg
U, (), Y= | Z ) - | -2 ¢
(3) ) -R{F 527 -52)

1 o ) k . k . )
i (145) [ i~Z(1—-j) _ —i# (l—J):| (| 1) + 1¢>| 2>)
e N e (& r e r
/AN, zr: ) ) (A.59)

:\/ﬁc ;e ~ (47) sen |:7(l —]):| (|r, 1> +e ¢|I‘, 2>) )

A projecao destes estados nos sitios da rede sao

kz _ b ) o | F2 g
<r,1 ‘\Iln ( 5 ),i> = \/ﬁce sen | — (=91, (A.60a)

kz _ i i T (14-7) i kz .
<r,2‘\11n(2 )’i>_i\/ﬁc€N e'? sen 2([ ol - (A.60Db)

Logo, estes estados possuem densidade de estados eletronica |(r, s|W,(%2), )| nula na

linha 57 = [, que define a superficie do nanotubo armchair.

A funcao de Green é calculada por uma expressao equivalente a Eq. A.17, apenas

trocando [k, &) por [¥(k), £), com k = (%, £2):

S I A A <r,3|\Il(k),+><\IJ(k),—i—|r’,s’> <r,s|\I/(k),—><\Il(k),—\r’,s’>
(ol = Z{ c—a) -] T (c—eo) 1 || } |
(A.61)

As projegoes que precisamos calcular para a funcao de Green do nanotubo armchair semi-

infinito serao, para s = ¢,

1 jmn . i A i v
<I',S|\Ifn<kz),:|:><\:[/n(k’z),:|:|I'/,8> _ We v (Al+Aj) [6 kz(Al-AF) e kz(31-Xj)

L eikz(AI-A)) e—ikz(Zl—Ej)}

I

(A.62)
onde Xl=[+10"eXj=7j+j;eparas#s

L oo one
N (AlJrA])ezd)As [esz(Al Aj) esz(El 27)

(r,s|W,(kz), £)(V,(kz), x|, s = :i:4Nc

Lo thz(Al-A)) _ efikZ(Elej)} .

(A.63)

Note que, para s = ¢/,

<r75|\Dn(kZ)7+><\Pn<kz)7+‘r/73> = <r73‘an(k2)7 _><\Ijn(kz)> —’I",S> ) (A'64>
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enquanto que para s # ¢,
<I', 8|\Iln(kZ>7 +> <‘Iln(kZ)7 —|—|I‘/, S> = —<I‘, Sl\Iln(kZ)a _><\I]n(kz)7 —|I‘/, S> . (A65)

Logo, podemos reescrever a Eq. A.61 da forma

(r, 8|Wn(kz), +)(¥n(kz), +[r', s)
fA(kZ) (A.66)

2(6—60) , s=¢
Vo i ar

(r,s|G|r',s') =

dk
2N ~J) . z

onde ja fizemos a mudanca %Z — kz. O denominador é dado pela fungao fa(kz), mostrada
na Eq. A.42a, pois as autoenergias sao as mesmas do nanotubo infinito. Sendo assim, as
integrais que temos que resolver sao da forma explicitada na Eq. A.48a. Particularmente,

para o caso em que s = s, teremos

A — N LT ikz (Al=Aj) _ oikz(Z1-%j)
(1.5 SlG S 5) = S et [, & R D
47TN n=1 —T fA(kfz)

(A.67)

=

=(e —€g) Y _ !N AFA[TAAL - Aj) — I}(31 - 5j)]
n=1

As duas integrais que aparecem devido aos termos conjugados no numerador sao iguais aos
dois anteriores, ja que I2(|D|) = I (—|D|). Elas s6 acrescentam um fator 2 multiplicando
a funcao de Green. Note que, se chamarmos a funcao de Green do nanotubo armchair
infinito, dado pela Eq. A.49, de uma fungao da forma G%(Al — Aj), a funcio de Green

do nanotubo semi-infinito, G¥%, sera
= G% (Al — Aj) — G% (31 — 7). (A.68)

Desta forma, a fun¢ao de Green para s = s’ pode ser escrita como

. N 2
iZ2(Al+A)
(. J,sIGI. ', 5) = 4Nt2 IR

n=1 i=1

[cos (52) + 2cos ki ()] sen ki (e)
(A.69)

[ ik (| AL=AG| _ ik (e)| 51—

Para o caso s # ¢, utilizando a Eq. A.11 para lembrar que

Gt

ipAs _ { ti((i:l kl;:ZZ)) ,AASSZZ_ll } =ty [1 4 e WA (fhzbds 4 pikzts)]
(A.70)
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a Eq. A.66 se torna

N . . . )

A 1 o N ikz(Al-Af) _ ikz(S1-X7) "

(L slGI ') = 7 D e ™ AHA”/ iy ‘ +(ec)
AN o Falkz) (AT1)

xto [1 + ei%As (ekZAs + efk‘ZAs>} .

Novamente, podemos ver que os termos conjugados dao origem aos mesmos termos ja

existentes. Teremos, portanto,

0 SIGIT .57 = 103" RO (1AM - Aj) — TSI - 55)

n=1
+e! N [LHAL= Aj + As) + LAl = Aj = As)
SIS A9 IS Al

(A.72)

Comparando com a Eq. A.50, podemos notar que a Eq. A.68 continua valida. Portanto, a
fungao de Green entre sitios de diferentes subredes de um nanotubo armchair semi-infinito

sera

ik;(e)\AlfAﬂ i ikﬁl(e)|2l72j\

. N 2
<l ],S’GV 7] 5 4Nt0 ZZ { [COS ( ) + 2cos ]{,‘Z( )} sen k%(€)

n=1 =1

zk’ 2 (e)|Al-Aj+As| + ezkZ (e)|Al—Aj—As|
[cos (Z2) + 2cos ki ()] sen ki, ()

Eiki (€)[SI=Sj+As| 4 ik, ()| SI—Tj—As|
- [cos (%2) + 2cos ki ()] sen ki (¢) ’

(A.73)

LR (AL A AS) [

A.3.2 Nanotubos zigzag semi-infinitos

Analogamente aos passos que fizemos antes, vamos formar uma superposi¢ao entre os

estados dados pelas Eq. A.55 e A.58, de forma a obter um nanotubo zigzag semi-infinito.

27rn

Neste caso kz = , € queremos uma base ortonormal de estados com densidade nula em

j=—-les=1.



130

Figura 36: Superficies dos nanotubos zigzag semi-infinitos definidas pela Eq. A.74.
A combinagao linear que possui esta propriedade é

ka 1 ki m™n ki ™0
() #) =57 T -2 7))

_ 1N Zei”—]\?(l—j) { [ei%&(w) _ e—i’“TA(Hj)] e, 1)

VAN,

4 [ei%‘umew _ e*i%“‘(lﬂ)e*w] Ir, 2>}

:\/Z]V_Cgei’?(lﬂ {sen [%A(Hrj)] Ir, 1) =+ sen {%‘(H—j) +¢] Ir, 2>}.

(A.74)

As projecoes destes estados nos sitios de cada subrede sao

<r, 1|, (k—A> ,j:> = L iR (D gen [I%A(l +j)} : (A.75a)

2 VN
r,2 |V, ka + ) = :I:Lei%(l_j) sen k—A(l +7)+o| . (A.75b)
) 2 7 /Nc 2
Logo, a densidade eletronica | <r, 1 ‘\Ifn (%‘) ,j:> |* ¢ nula na linha j = —I. Como pode

ser visto na Fig. 36, as superficies dos nanotubos zigzag definidas desta forma nao sao
simétricas. Na parte inferior da figura, a superficie possui sitios com apenas 1 ligacao,
chamados de dangling bonds. Vamos utilizar apenas a superficie da parte superior da

figura, onde [ + j > 0.

A funcao de Green neste caso também é calculada pela Eq. A.61, porém as projecoes
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dos autoestados que precisaremos serao

(0, L[ () ) (W (k) 2] 0 1) = el R0 [(halo080) _ iha(st)
c (A.76)
+€—ikA(Al+Aj) . e—ik‘A(El—‘ij)}

b

<I‘, 2 |\I/n (kA) 7 :t) <\Ijn (kA) : :t| I‘,, 2> _ ﬁei’W(Al—A]‘) [eikA(Al-i-Aj) . eikA(EH—Ej)eQiqS

c
, €

(A.77)

Lemika(Al+A)) _ e—ikA(zlerj')e—%ﬂ

<I‘, s |\Dn (kA> ’ :|:> <\I]n (kA) : j:’ I‘l, SI> _ iﬁeiW(AlAj) [eikA(AlJrAj)eid)As . eikA(ZlJrEj)eid)

1o ika(ALFA)) —igAs efikA(ElJrEj)efiqﬁ} _

(A.78)

Como pode ser visto pelas Eqs. A.76 e A.77, além da simetria entre as superficies ter sido
quebrada, a simetria entre os propagadores locais s = s’ = 1 e s = ¢ = 2 também foi

quebrada. Como as relacoes mostradas nas Eqs. A.64 e A.65 continuam validas, temos

que

N

ANt N, " <r7S|\Iln(kA)7+><\Pn(kz4)7+|r/78,>
r,s|Glr',s') = dk
(x, |G, ) M;/_W y i

" 2 (e —€) , s=4¢
Z‘t(k:A,%ﬂ , S#£ S

(A.79)

Substituindo as projegoes para s = s’ = 1, obtemos

eihA(ALEA)) _ cika(SIHED) 4 (c.c.)

N i
@il =S S ewera [,

47TN — o fZ(kA)
N
n=1
(A.80)
Utilizando a Eq. A.48b e comparando com a Eq. A.51, ficamos com
A (€ — AR | ptRn(@|AI+AG] _ pikn(e)|ZI4X4]
{5, 4G, 4", 1) :u piFHa=a) | € e | (A.81)
4NT5 " sen k, (€) cos (%)
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Para s = ¢/ = 2, o propagador sera da forma

eiha(AHAT) _ pika(SI451) 20 4 (¢ ¢

N K
@.g2lci. g2 <y ew e [,

4w N —~ - Jz(ka)
(A.82)
Como pode ser visto, ha uma mudanga na integral devido ao fator
2
o [ 100" _ 109
(k)| t*(k) (A.3)
1+ 2% cos bz '
1+ Ze_ikTA cos %Z
Portanto, a integral que precisaremos resolver sera
1 T ik D
Z(D) = ——— / dka é
2N J_, (e — €0)? — 3 [1 + 4 cos(ka) cos () + 4 cos? ()] (A.84)

1 + 2et*4 cos e

X — -
14 2e A cos TF

O novo fator multiplicativo no denominador se anula para certos valores de k4 (depen-
dendo de n), mas isto nao necessariamente dara origem a novos polos do integrando, ja
que pra estes mesmos valores o numerador também se anula. Isto pode ser mais facilmente
visto escrevendo este fator como

™

26 _1+QCosk:Acos%+22'senkAcos v

(A.85)

m™m

1+ 2coskacos T — 2isen ky cos 57

N
Para o denominador se anular, devemos ter cos 5 # 0 e, portanto, sen k4 = 0. Isto mostra
que o numerador se anula para os mesmos valores de k4 que o denominador. Chamando

este valor de k%, podemos expandir as funcoes analiticas t(k4) e t*(k4) em série de Taylor

da forma
fha) _ T [l (ba =KD - (.56)
t*(ka) %—F [t*(kA)];C%(k:A—k%)-I—"'
Como [t*(ka)]' = —[t(ka)],
tha) _ (A.87)

ka—ko t*(ka)
e, portanto, ndo haverad novos polos na integral. Além disso, como €*¢ é uma funcao
de periodo 27 e é limitada, as consideracoes que fizemos antes para a integragdo no eixo
complexo continuam valendo: as integrais I+ = —I| e I._ se anulam pois a exponencial no

numerador tende a zero. Logo, este termo aparecera apenas como um fator multiplicativo,
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calculado no polo do integrando e a integral A.84 serd dada por

RO k()
I'%(D) = — ‘ AP A.88
v (D) ANt sen ky (€) cos (Z2) t*(kn(e)) ( )
A funcao de Green dada pela Eq. A.82 se torna entao
N
(1,7.21GIl', 5, 2) = (e — €0) Y _ !N A [TZ(AL+ Aj) — T7 (1 + %)
n=1
_ N N (Al-Aj) t(k
_ (€ GO)Z |:6ikn(e)Al+Aj otk (€)[ S35 (kn(€))
4Nt0 “— sen ) cos (%) t*(kn(€))

(
(A.89)

Utilizando uma relacao equivalente a Eq. A.70 agora para o nanotubo zigzag, o propaga-

dor para o caso s # s’ pode ser escrito como

™ ik o (Al+AG) tkaAs ™
zwn (Al-Ay) / dk‘A { e ’ [;; _Ek?e) 47" cos N }
- Z\hA

_e““‘(zl*zj) [1 + 2¢™4 cos %}
fz(ka)

=

! I
(1,4,s|GU, 5, ") N

n=1

™m
—toz (Al Aj) [IZ(AZ—{—AJ)+2]Z<AZ+AJ+AS)COSW

— TZ(S1+ %) — 2IZ(S1 + 2 + 1) cos %] .

(A.90)
Finalmente, temos que
(L S\CI 78y i iv: elN (Al=A)) [eikn(e)\AHAﬂ 1 9eikn(@AI+Aj+AS| (o T
e " ANty “ sen k() cos (%)
ikn () [SIHE5] _ 9 ikn (IBIHTj+1] oo ﬂ]
(A.91)

Novamente aqui temos que lembrar que para nanotubos zigzag com N par, o deno-
minador da integral IZ (D) perde a dependéncia em k4 quando n = . Neste caso, vimos
que temos que adicionar a contribuigao obtida na Eq. A.54 quando D = 0. Isto aconte-
cerd quando Al + Aj =0 e Xl + 35 # 0. Como ja foi visto, esta condi¢ao equivale a dois
sitios em um mesmo anel, mas neste caso diferente do anel de superficie. Neste caso, as

duas contribuicoes, devido as integrais IZ(Al + Aj = 0) e IZ(%1 + ¥j = 0), se cancelam.

Este caso do anel de supericie, porém, apresenta um outro problema quando s =
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Re[G]

Im[G]

Figura 37: Funcao de Green local para | = j = 0 e s = 2 (sitio de superficie) calculada
pela expressao analitica da Eq. A.89 (linha preta cheia) e pelo método recursivo (linha
vermelha tracejada).

s’ = 2 (que sao os sitios de superficie): se N é par, a fun¢ao de Green obtida no caso
recursivo apresenta um pico em € — ¢y = 0, que a funcao analitica obtida na Eq. A.89
nao apresenta (vide Fig. 37). Este pico sem dispersao sugere que ha um estado localizado
no nanotubo semi-infinito, e este estado nao esta sendo levado em conta na funcgao de
Green. Para resolver este problema, chamamos a atencao para o fato de que o estado da
Eq. A.74 foi construido de forma a possuir densidade eletronica nula na linha j = —[ e
s = 1. Isto é suficiente para gerar os propagadores corretos na maioria dos casos semi-
infinitos. Entretanto, estes estados nao formam necessariamente um conjunto completo de
autovetores de um hamiltoniano de um nanotubo semi-infinito. Como este ¢ um estado
localizado que nao aparece no nanotubo infinito, isto nos leva a crer que ele esteja na
superficie do tubo. Para verificar isto, vamos primeiro escrever os autoestados do grafeno

em cada sitio. Invertendo a Eq. A.13, obtemos

Ir,1) = \/WZe’ik'r(\k, +) + |k, =) (A.92a)
Ir,2) Z —ikreid |k, +) — [k, —)) (A.92b)

\/ 2N,
2mn

Utilizando a quantizagao dos nanotubos zigzag, kz = =5, e calculando a fungao local
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para sitios em um mesmo anel (j = —I), temos que e~ = e~ "'l Desta forma,
al ™ ™
1, —1,1) dkA iR (‘kA,W,+> + ’kA,W,—» , (A.93)
N
1, —1,2) dkA o1 R g0 (‘/m , > _ (k;A, % —>) L (A94)

Construindo estados de superflcle deslocalizados utilizando o teorema de Bloch, teremos

N
27r7nl
vy') = Z : (A.95)
=1
com m = 1,2,---, N para estados com diferentes modos transversais. Note que, em um

nanotubo semi-infinito, os estados |z]*) devem ser nulos, pois |l,—I,1) = 0. Podemos

entdo escrever o estado |z3"), utilizando a Eq. A.94, da forma

e e () )

(A.96)
—— | ak e_i¢<‘k ,—,+>—(k; @—>) .
o /_7r A AN AN
Aplicando o hamiltoniano neste estado,
N 1 4 RN ™m - ™n
H|x;n> :_/ dkA 6—1¢ (H ‘kAa AT +> —H ‘kfh AT _>)
V N N
27 Jon (A.97)

1 g ™m m T™m
=alaf) 4oz [ it (i ) [Jon ) + o )]

onde utilizamos a relacao de dispersao obtida na Eq. A.8 e a Eq. A.11 para a fase e, O
estado sem dispersao é o estado em que m = %, no qual t* (k As %) = to. O hamiltoniano

aplicado neste estado sera

~ 1 ™
H|xéV/ > _60| N/2 _/ dkA HkA7gu+> + ’kA7g7_>i|

=eolzy'?) + tolz) /%) .

(A.98)

Como |xiv/ =0, |z / %) ¢ um autoestado do hamiltoniano, com energia €. Este autoes-
tado nao pode ser escrito da forma A.74 e, portanto, nao estava sendo levado em conta em
nossa funcao de Green obtida na Eq. A.89. Para adicionar a contribuicao deste estado,

notamos que

(e — H) Yay?) = (e — o) H|25"%) (A.99)
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Re[G]

Im[G]

Figura 38: Funcao de Green local para | = j = 0 e s = 2 (sitio de superficie) calculada
pela expressao analitica corrigida obtida na Eq. A.101 (linha preta cheia) e pelo método
recursivo (linha vermelha tracejada).

de forma que a contribuicao deste estado para a funcao de Green sera

N

N/2 N/2
e 1)y

€ — €

(A.100)

N
1 |l =120, 1,2
— im(l=1) 1% ) ) )
N Z ¢ € — € ’

ii'=1
onde utilizamos a relacao |xév/2) = \/LN STV e, —1,2) obtida da Eq. A.95. A fungio de

Green para s = s’ = 2 corrigida pode ser escrita como

o (OIALLA]| ik (i) LEn(€))

i (Al-A)
[e

. il e _i(G—Eo) N e’ N
<l7]72‘G|l ) 72> - Z

e
ANt 4= sen ky(€) cos (57) t*(kn(€))
1 - ’ 5', 5'/7/
L im(1=1) Y5, 1Y%
+ Ne P o

(A.101)

As funcoes de Green obtidas pelo método recursivo e pela Eq. A.101 sao mostradas na

Fig. 38. O acordo entre as curvas é perfeito.
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APENDICE B - Corrente de spins em

multicamadas

Multicamadas possuem simetria de translacao ao longo de seus planos atomicos.
Sendo assim, é conveniente trabalhar em uma representacao mista envolvendo um indice
de plano e um vetor de onda paralelo a estes planos. Para isso, é conveniente reescrever a
posicao arbitraria R; de um sitio ¢ da rede em termos da posi¢ao do plano atémico [ onde
o sitio esta situado e um vetor R que especifica a posicao deste sitio dentro do plano [.

Ou seja, {R;} — {[,R)} e, consequentemente,

Z >N (B.1)

I Ry

Nestes casos, é til trabalhar no espago reciproco ao longo dos planos para tirar vantagem
da simetria de translagao bidimensional existente, realizando transformadas de Fourier nas
varidveis de posicao paralelas aos planos atémicos. Definimos a transformada de Fourier

€ sua inversa como

Fikp) =) _e™Mifi(Ry) (B.2)
By

FRy) = 5 Do e (), (B.3)
kj

onde N ¢ o ntimero de células unitarias no plano /. Vamos reescrever a teoria que foi
desenvolvida no capitulo 3 utilizando esta representacao, que é a mais adequada para

tratar sistemas de multicamadas.

B.1 Operador corrente de spins

Inicialmente, iremos calcular o operador associado a corrente de spins que emana de

um volume V' delimitado por dois planos atémicos, na representacao mista. Desta forma,
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trocando os indices {i} — {l;, Ry} e {j} = {{;, R} na Eq. 3.21, teremos

=iy > Z{%Z il = Rl (R (Ry))

l1 ev R‘lHR]H nv

l2 &V <B4)
—t (Ry — Rju)CLVT(RJ'||)CZ1M¢(R¢||)} :

onde R, (R;)) ¢ a posicao de um sitio do plano /; (I;). Note que, como temos simetria de
translacao bidimensional, a integral de transferéncia tf‘l 72 s6 depende da posicao relativa

R.;

il — Ry na diregao dos planos.

Utilizando as defini¢oes da transformada de Fourier mostradas nas Eqs. B.2 e B.3

1 T

para o operador de criacao ¢;,, = ¢,

(Ry), teremos

1 —i
o o (Ry)) = N e MRl (k) (B.5)
kj

e, portanto, pelo o conjugado da equagao acima,

1 .
Ctuo (Ry)) = ﬁ” Z eIl e,q (k) (B.6)
kj

Podemos ainda calcular os comutadores dos operadores na representagao mista, que serao

dados por
[Cll,ua(kH) Clyvo’ (kH>] = NII(Skah(ghlz‘suu‘Soa’ , e (B.7a)

[ty 0 (1) Ehpor (1)) = [ety0 (K ), ctavor (K] =0 (B.7b)

Substituindo as Egs. B.5 e B.6 no primeiro termo da Eq. B.4 (o segundo termo é

completamente analogo), obtemos

NH Z Z Z N Z ik —ky )Ry Z ik - R 1 ( Rh) CZTWT(kII)Clei(kﬂ) " (B.8)

eV v ka’ R
lagV

3l

onde R” = R, — R;. Utilizando a defini¢ao da transformada inversa, dada pela Eq. B.2,

podemos ainda reescrever a equacao acima como

NII Z Z Z 5k||’k\|tlll2 ky) ClluT(kH)clei(kH)

llEV 124 ka
Vv

N Z DOt (k) ol (ke (k)

kH eV uv
lagV
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onde
(k) = Z eI ( 0 - (B.10)

R

)

. . ) 2 .
Finalmente, juntando com o termo analogo para Ig( , 0 operador corrente de spins da

Eq. B.4 pode ser reescrito na representagao mista como

Ig = NL Y [tfﬁg(kn) Chyper (k) etz () — 112, (k) el (e (k) | (BU11)

H k“ l1€V v
l2 &V

Para facilitar a notagao, vamos definir novos operadores de spins “generalizados” na re-

presentacao mista, da forma

"
Sity (e @) = cf i (k) erany () - (B.12)

Assim, podemos reescrever o operador B.11 como

o1 v ot v oty
I§=is=> ). >, [téﬁb(k”) Stuta (i Xey) = 1, (ky) Sir” (e, kn)] : (B.13)
I k| %12“? pv

B.2 Resposta linear para a corrente de spins

Da mesma forma que fizemos anteriormente, vamos aplicar um campo magnético
com polarizacao circular, transversal a direcao de equilibrio da magnetizacao. No caso
de multicamadas, entretanto, vamos considerar que o campo é aplicado em camadas
magnéticas inteiras, com dependéncia periédica no espaco. Por simplicidade, vamos supor
um campo magnético harménico de frequéncia w e com uma periodicidade definida por

um vetor de onda q, da forma
hL(R”, t) = hyg [cos(wt +q- R”)f( — sen(wt +q - RH)}A’} , (B14)

onde Ry € I. Vamos considerar também um sistema composto por apenas uma camada
magnética I/, cuja densidade de spins interage com este campo. Assim, o hamiltoniano de

interacao que descreve esta interacao é

H. = gushy(Ry,t) - Sp(Ry,t)

) (B.15)
_ Z guB o [ei(wt+qH-R|\)SlJlr(R“’t) + e*i(qun'Ru)Sﬁ(R”, t)} :
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Note que a transformada do operador de levantamento de spins é dada por

Sl—j—(qH) = Z AR S;_(R”)

R
_ ; ; PR c;r,W(R”)Cz/w(Rn) (B.16)
= Ni” DD chnlkpery —ay)

v Ky
onde utilizamos as transformadas dos operadores de criagao e aniquilacao dadas pelas Eqgs.
B.5 e B.6, respectivamente. Analogamente, a transformada do operador de abaixamento
de spins sera

Sy (—qp) =) e Mg, (Ry)

Ru

S DI ACITRITEIY

7 K

(B.17)

Destas duas relagoes, pode-se obter que a relacao entre os operadores de levantamento e
abaixamento de spins [SZT(q”)]Jr = Sy (—qy). E importante também chamar a atencao
para o fato de que o operador Sh (k), definido na Eq. B.12, é diferente do operador acima.

Ele foi definido apenas para facilitar a notacao. Note que

Sl—"l_lz(qH NH chll'ﬁ k|| ClQ%L(kH)

7 Ky

(B.18)
= Sy k)
[ K|
Com as defini¢oes acima, o hamiltoniano de interacao fica da forma
& gL h iw —iwt Q—
H, = JEBT0 [6 tSlJ,r(q”,t) +e tSl/ (—q”, t)} . (B.19)

2

Considerando que a interacao do campo transverso é pequena comparada ao campo
magnético estatico, podemos usar a teoria de resposta linear para obter a corrente de

spins gerada por este campo oscilatério. A corrente de spins em resposta linear é

(1 (0) =~ [ deere— )15 o). ot (B.20)

Substituindo os operadores da corrente de spins e do hamiltoniano de interacao dados
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pelas Egs. B.13 e B.19, respectivamente, ficamos com

50) - 2RSS [arer

k“ I EV uv
Io&

<th ) Sty (e ke 1) — 14 (k) S ey Ky } {e“8) (ay. 1)
+e Sy (—a t)}]) -

Como o hamiltoniano tem simetria de rotagao no espaco de spins, pode-se mostrar que os

(B.21)

termos da forma <[§+, S+}> sao nulos (basta ver que este termo é um produto interno

de estados com diferentes spins). Obtemos dessa forma

(150 == LR S Y e [aveq— et

II k“ élev y2z
<[{tm2(kll) Sz112 (kllvklla t) — tlzll(k”) Sz211 (kllaklla )} 7517(—(1||7t/)}> )
(B.22)
ou ainda, em termos dos operadores de criagao e aniquilagao,
i wuBho 1 i it
(IE(t) = — — N2ZZZ€ t/dt@ 1)t
Il k”kH LEeV pvy
lagV
(B.23)

o {1, 0c1) ey (1 Ot Oy 1), (6] ety O 4 . 1))

=154, 001) (e Oy e ey 2), by (] e (6] + g )] ) |

Vamos obter a susceptibilidade magnética transversa na representacao mista na Eq. B.28.

Por enquanto, usaremos a defini¢ao geral
1
X! 6y Ky X K £ = #) = =5 0(t = ) (B.24)
X <[Czlm(k||7 t) ety (k) 1), oy (K, ) e (K| +q”,t')]> :

Note que os sinais do segundo e quarto indices sao invertidos. A Eq. B.23 se torna entao

<[§r(t)> Zg/JJBhO N2 Z Z Z ezwt/dtlezW(t ')

H ka, l1€V 122%0%
L@V

(B.25)
[chQ(kll)Xhle (k||,k||,k||,k||+q”,t t")

tl2l1(k”)Xlzlll/l’ <k||=k||=k||vk||+qH> - )] ,

Finalmente, reescrevemos a equagao acima utilizando a transformada de Fourier no tempo
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da susceptibilidade, ficando com

(1 () =2 S 57 S et

I ky ki L€V pvy
logV

iz T uwyy I 1! (B.26)
X [tzlb(ku)xhzzm (ky, Xy, Koy, Ky + @, )
v, +-v
_tl;zl<k||)Xl2lll’/;77(k||7 ky, kﬂa kﬂ + Q||7W>] )
onde
+= v iwt! +— v
Xaytaiory: (s Xy K K+ qw) = / dt'e " X, s (kg ey K K+ ) - (B27)

Precisamos agora obter a susceptibilidade na representacao mista e mostrar como

calculé-la.

B.3 Susceptibilidade magnética transversa

A susceptibilidade magnética transversa generalizada foi definida na Eq. 3.29. Omi-
tindo os indices de orbitais, podemos calcular a transformada nos seus 4 indices de sitio
como

Xyt (K1, Ko, K3, Ky, 1) = Z gilki Ritla Ryl RicHkaR) ()

R/R;
RiR, (B.28)

- %@(t) < [an(kly t)eyy(—ka, t), C;k¢(k3)cm(_k4)}> '

A susceptibilidade magnética transversa que que precisamos calcular foi explicitada na
Eq. B.24. Porém, da forma mais geral possivel, podemos escrever a susceptibilidade

magnética transversa multiorbital generalizada na representacao mista como

—— 1
Xlllglfglzg(kl’ ko, ks, ky, t) = _ﬁ@(ﬂ < [ClTlm(kh t)cipvy (Ko, 1), 0;37¢(k3)0}4g¢(k4)]>

; (B.29)

~+ ~+
= —0(t) ([S4 e1.ka), 5,75 (s k)| )
para quaisquer ki, ko, k3 e ky, e utilizamos a defini¢ao de S da Eq. B.12. Desta forma, para
obtermos a transformada da susceptibilidade generalizada pela susceptibilidade definida

na Eq. B.29, devemos fazer

;+7MV'Y§(k1’ k2a k37 k47 t) = X;;l;/;;/lzg(kla _k27 k37 _k47 t) . (B30)

l1l2l3ly
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Para obter esta susceptibilidade, podemos seguir os mesmos passos que utilizamos na
segao 3.3 para obter a susceptibilidade no espago direto, mas agora os indices {4, j, k, [} sdo
substituidos por {l1ky, loks, l3ks, [;k,}. Precisamos escrever sua equagao de movimento e
utilizar as relagoes de comutacao calculadas nas Eqs. B.7a e B.7b. Calculando entao a

derivada temporal da susceptibilidade generalizada da Eq. B.29, teremos

d y
L (ke Ko, K, Ky, ) :5(t)<[51112 (ki, K, t), S,/ (ks, kq)])

mdt Xi1la1314
+ (S0 1 (K o), H)(1): 5,7 (ks ko)) -

(B.31)

Podemos obter o primeiro termo por comparagao com o que calculamos na Eq. 3.58,
apenas notando que haverd um fator V| devido a relagao de comutagao mostrada na Eq.

B.7a. Desta forma, utilizando os indices correspondentes, teremos

<[§z Y(ki,k2), S,/ (k3,k4)]> = Njeh (k) cruer (Ka)) Bty O Oy

(B.32)
— Ny(cl, g (ka) ety (K2)) 01,1, Oicstc, G-

Para calcular o segundo termo do lado direito da Eq. B.31, precisaremos do hamil-
toniano dado pela Eq. 3.1 reescrito na representagao mista. O hamiltoniano de ligagoes

fortes Hy pode ser escrito como

Z Zt )Cszag(Rm)Clnga(Rn)

Imln

R’"R” v (B.33)

NH ZZZ tr1, (Kj) Cz oK)t 80 (K|

lnln B K|

onde
lmln (ky) = Z eI g (Rl) (B.34)
R
Ja para o hamiltoniano que descreve a interacao coulombiana no modelo de Hubbard,
precisamos lembrar que estamos considerando camadas magnéticas bidimensionais. Como
cada plano magnético é formado pelo mesmo tipo de atomo, Uys . s6 depende do indice

de plano. Sendo assim,

mt 5 Z Z Z aﬁ'ygclmao )C;[mﬁg'(Rm>clm$tf’(Rm)Clmﬂyg(Rm)

lm/ aB7E R

0,0

=3 N3 Z DD U Otk 1ciCl o (K€L g (K2)e, 0 (Ks)tpno(Ka) -

lm afy€ kika
0,0’ ksky

(B.35)
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A conservacao do momento em um espalhamento devido & interagao coulombiana intrasitio
fica explicita devido & dk, 4k, ks+k,- J& Vimos que o termo que envolve o hamiltoniano de
Zeeman H; gera apenas um deslocamento de w — w + wy na equagao de movimento,
e nao influencia na relacao entre as susceptibilidades RPA e HF. Por este motivo, nao

vamos considera-lo aqui.

O comutador de S

10 (k1,ko) com o hamiltoniano de ligagdes fortes obtido na Eq.

B.33 sera
(S (1, ko), Ho) = N, ZZ ot (K1) [Cz (K1) (o), f L, (k))a, ﬁa(kll)] . (B.36)
Imln afB
7 Kk

Calculando o comutador acima:

[ef it (1) iy (K2), €] o (K50 ()] = € (K1) 50 (K| )11, 80000 N ik,

(B.37)
- Clmaa(k” )iy (K2)01,1, 0,800t N Ok k) -

Desta forma
o
(St (K1, k), H Ztlgl (ko) Cl it (ki)crnal(ke) =40 (k1>cl ot (K1) (ko) - (B.38)
Ilma

Substituindo este termo na Eq. de movimento, ficaremos com um termo da forma

D (8 Okl 1) ) = 1525, (1), 1)t (a): 51,75 o ) ) )

Ima

=> [tzyfzn (k2) 01,1 0per — Ty, (k1)5znzz5uﬂ] Xo 0 (e ko, ks, )
af

(B.39)

O termo envolvendo o hamiltoniano de interagao coulombiana é

Sy (et ko), Hint] = 2 N7 Z DD Udbrelic iy i1, X

lm apfvg k/ k/
g, O' k/ k/

X [Clem(kl)Clm(kz)aC;mag(kﬁ)cjmgg/(ké)clmga'(ké)czmw(ki;)] :
(B.40)
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onde o comutador pode ser calculado para obter

[ (K1)t (1), €] g (KDl 500 (16 )ty 00 () ) 1o ()]
= ¢} ki)l 5o (Kb)en,eor (Kb ) et o (K)) 1o, 0ua 0oy N ik,
+ szag(k/)czlm(kl)clmga( 3)Cluvo (K3)0151,, 008067, N O1cs1e, (B.41)
— ¢} o (KDl 500 (1) 1y (12) €ty (K1) 81,1, 06071 N S
— ¢ (KA oo (K)o (K5)tyy (K2) 0111, 610 001 N iy, -

Ilmao

Assim, substituindo na Eq. B.40 e rearrumando os termos, podemos escrever

l aBy K/ k)
o k3k’

% (U8 i (61)€] 30 (68t () 130 (K a2

avyB Czl 1 5k2k’2

+ U 2 (K1), 0 (K1) o (K et (K5)
= Uy €y (62)], 0 (K1)t (Kt (e2) i1
= Unlsuy ot (K1), 5, (K )Clwo(ké)012u¢(k2)5k1kg] :

Da mesma forma que fizemos antes, vamos agora trocar os indices a« = /3 no primeiro e
no terceiro termo, além de S = 7 no segundo termo. Porém, agora vamos trocar também
ki = kj e ki = k) no segundo termo e no terceiro termo. Apds todas estas trocas,
ficamos com

11
[51112 (ki, k), Hmt] _2]\72 Z Z 5k’1+k’2,k’3+k§1><

I aBy kK,
g kl kl

|:(U1ia'y,8 + Ué?u/g"y) ClluT(k1>cl2aU(kg)clzﬁtf(kg)cl27¢(k;)5k2k’1

(Uﬂa'y,u Uaﬁ,u'y) Clla’r(kll)c;lﬁa(ké)cll’ﬂf (ké)clei(kz)éklki

(B.43)
Novamente, devido & simetria de U mostrada na Eq. 3.70, obtemos finalmente
1
[Slllz (kl’ k2) Hmt] :W Z Z 5k’1+k’2,k’3+k§l X
I aBX KK,
7 Kk}
(B.44)

[Umw cf it (K1)l g (K5) 1y (Kb ) ey (K Gicaie

— Ubss € ar (K] 50 (K tyne (K5) Clany (o) i, |

onde trocamos os indices v — A para evitar duplicidade ao substituir na equacao de

movimento.



146
B.3.1 Aproximagao de fases aleatdrias (RPA)

Vamos desacoplar as equagoes reescrevendo a Eq. B.44 como

[Shlz (kh k2 mt = N2 Z Z 5k’ +K) K, K, X

H afX KK,
g k/ k/
L i (B.45)
[Uﬁo&\u Cllﬁa(k )clzyi(k2>cl1aT(k )oK 3)5k1k£1
— UZss oo (5) ey (Kl (K1) er, g0 (K5) D
Utilizando a linearizacao mostrada na Eq. 3.75 para obter este termo na aproximacao

RPA, ficamos com

[Sth (kla k2 znt = Z Z(Skll"'k/ K 4K, X

|| o\ KK,
g kl kl

1 { Ui, [0 (06) s (62) e (K1 ety 0 (1)
— (¢} 5o (k)i o (KE) Ve o (K ) tany (ko)
+ (o (K1) ctne (KE)) ], 55 (K5) ity (ko)
(e (K1)t (2) o, (K110 (15)|

— Uty [ (o (R (K] (Kt e (05)

(B.46)

— (e k) etans (K)o (K51 (05)|
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T T

Como o hamiltoniano conserva o spin total do sistema, os valores esperados (cic)) e (c|cy)

sao nulos. Assim, fazendo a trocando dos indices o — 1 e § — p, obtemos

[51112 (ki, ka),

E E Ok -+ Ky K, X

|| npA K|k
Kl k4

[ U [(6h (6Dt (2) el (65 (5)

— (e} (Ka) e (K5)) el s (KD ) ety (k)
— (e} (Ka) ey (K5)) el (KD ey (ko) (B.47
e (K ety (064)) e, (s (k)|
- Uun)\p(sk2k <C;277J,( )CZQAJ,(k/ )>C 1yT<k1)CZQPl(k )
— (o (K )iy ()Yl (Ki )iy (K))
— (ch (K)o (K5)) el (Ki )y (K))
(e (K1)t (63)) ] (R ety ()
Trocando k] = ki no quarto termo e ki = k) no quinto, ficaremos com
[51112 (k17k2 znt = Z Z(sk’l—‘rk’ kg—i—k
|| npA ki kb
1L
{Uﬁmﬁklkg [(Cztpi(ké)czm(kz)>01Tm(k'1)0m¢(ké)
— (], py (k) crnr (Kh))el s (K ey (k)
— (], oy (k)i (KE))el s (K e,y (Ko)
Lot ! Lt 2 (B.48)

el (k) e (kh))ef i (k )Clm(kz)]
— U2\ O, | (ehy (K e (K5)) el (Ki )ty (K))
— (el (K8 clpr (Kb )l o (k) ey (K))
— (] (kD) 1oy (KE)) el iy (K1 o (K))
e ket (k) el (k5D erns (K5
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B.3.2 Aproximacao Hartree-Fock

Para calcular a equagao de movimento da susceptibilidade na aproximacao Hartree-

Fock, utilizaremos a linearizacao da Eq. 3.86 no hamiltoniano B.35. Com isso, obteremos

L E D 3) D) W AR

b aBYE Kk
o,0’ k’ k’

% | (R )10 (), oy (KD et ()
ol oK)t o (K))el 50 (KD e, e0 (KS)
zT -k )Clmsaf(k%)ﬁaa/c;mgg/(klz)clmva(kl)
] 50 (Kt (K1) g (K1)t (D)

(B.49)

Notamos que, devido a simetria de U, o segundo e o quarto termo se igualam ao primeiro
e terceiro, respectivamente, ao trocarmos os indices de orbital « = e £ = ~, além de

o =0, k] =k e ki = k. Desta forma, ficamos com

HzIZtF - NS Z Z Z aﬁ'yf(;k/1+k/2,kg+kil <C;m,6’(r’<k )Clmfff (k )>c;r ao‘(kll)clm’Yff(kil)
7rL apyé kl k/
o0’ k’ k’

~(c] 0 (K1) o (K5)) G €] g0 (kD) 1o (K))
(B.50)

Finalmente, trocando a@ = e k| = k) no segundo termo, além de utilizar que o = o’,

podemos escrever
%fmZZZ%wwx
oo (B.51)
(Uaﬁ'yf UBa'yféUU) <C;mﬂo’(k,2)clm50/(ké»cjmaa(k/l)clm’YU(k:l) :
Na equacao de movimento, precisaremos de

g" v m m
Syl (k1 ko), i _N3 Z Z Z Ok i, e +1¢; Uclv/ﬁvﬁ B U/lsavs‘sw’) X

b afy€ ki kb
o0’ k’ k’

(el o (K8t (K8 [,y (0610t (K2), ]y (K110 (KD
(B.52)
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Calculando o comutator acima, obtemos

by (1)t (2), € o (61) 1o ()] =, 13 (1) €10 (K2) 011200 B, N i (B.53)
- c;rmaa (k/1>6121/~L(k2>5lml15’)’,L15¢7T-Z\[||(Sklkﬁl .

Voltando na Eq. B.52 e somando em [,,, 0, € & no primeiro termo e v no segundo, e

unificando os somatoérios de orbitais, podemos escrever

v 1
[Shg (k1. ko), Hﬁf] = N2 Z Z 5k’1+k’2,kg+k§1><

I8 1
o/ k/ k’
1o 1o + / / T / (B54)
[(Uumg Uﬁwgé ) <Cl2,80’ (k2>clzsa’(k3)>cz“n(kl)Clzw(kz;)(skzk’l
— (Ul e = UL e601) (], 5o (Kb etyear (K5))el 1 (K] ) ity (K2) O,
Abrindo a soma em spins, e renomeando alguns indices de orbitais, ficamos com
[Slllg <k17 k2) HZIT{LtF - Z dell'i‘k/ kg-i—k
H npA ki ki
Kk,
{08 Oty [ (s (68t (k) e,y (1 )ty (1)
e (KD )t () e, (et et ()|
(B.55)

)]
)

UL O, [ (b (Kt (66)) ] (K et ()

U8B, [ (et (el (< ers ()

ey (k)1 (K (65t (k)|
)

U it [(ch (<)t (K, (60 (k2)]
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Trocando p = A no terceiro termo e n = p no tltimo, e usando a simetria da Eq. 3.70,

podemos reorganizar os termos da forma

Syt (ky, ko), HIF] = Z D O iy ki, X

|| npA K,k
K k4

Ui, |l (Rt (k) el (06t (2)
— (] (K)o (Ka))el (K ety (ko) (B.56)
(el (0651 (65)) ] (et (k)|
U Dt | (€l (KD tony (66)) ],y (61t (D)
— (e} (K5 crapr (K5l s (k) ey (K
(e (05 et ()l (R et (k)] -

Comparando a Eq. B.48, obtida na aproximacao RPA, com a Eq. B.56, vemos que
o primeiro e o ultimo termo da equacao RPA nao estao na equacao HF. Sendo assim,
vamos reescrever a Kq. B.48 fazendo aparecer os operadores g;n O;f , para facilitar sua
substituicao na equagao de movimento. Primeiramente, vamos escrever os dois termos

que nao aparecem na Eq. B.56. Sao eles

e Z D i, |UnauOia, (el (K5 (Ka))ef o (K ) ey (K5)

I nox ki k)

) (B.57)

Uzjy,\pékzk <Czlm<kl)clm(k ))C;f m(k )Clzx\i(k )] :

. . ~+
Trocando k] = k no segundo termo, ki = k/, no primeiro e fazendo aparecer Slm‘;f ,

N2 Z DD O i dandnc, o (K, 5 (K5)

I Imln mpX k| k)
af K, k4

[U Oty 01,1, Ot (e oy (K5) iy (K2)) — UL\ 611,00,k (Clem(kl)Chm(ké»]
vou oo
- ZZ ﬁmﬁz klvk?vk/17k/27k/37k£1)5lmlf(k/1>kil) )

Imln KK,
o8 K1,

(B.58)
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onde, somando em 7 e em A,

va 1
JﬁZQZBz (ki, ko, ki, K, ks, ki) = N25k1+k K4k, X

I
X Z [U,iéﬁﬁl,nlﬁlnlﬁklkg<01Tlp¢(k'2)0lgu¢(k2)> (B.59)

- Uyaﬂp5lmlz5lnlz5k2kg<Csz(k1)ClapT(k§)>

Os quatro termos restantes da Eq. B.48, que também aparecem na Eq. B.56, podem
ser reescritos como

E E § O, 41 K+, Ol Ly Ol 1, X

Ni bl ey o
X {U,i%xﬁklkﬁuﬁ _—<Clep¢(k/2)Clm(k§)>5na — (e} (K5) i,y (K5)) e

/ / 1 3t / (B6O>
+<CleT(k2)ChAT(k3)>5pa_ Slmlf(klv ky)

~ Ui, G | (€l (15)Ctns (15)) 005 = (] .(065) 1o (165)) s

(el (5t ()05 ] 575701 ) )

Substituindo os termos das Eqs. B.32, B.39, B.58 e B.60 na equacao de movimento,

dada pela Eq. B.31, obteremos a equacao de movimento na aproximacgao RPA

d +-

Zhthlll;;;jlz (k17 k27 k37 k47 t) = 5(t)DlM17;l§l4 (k17 k27 k37 k4)

Hro +-a
+ Z Klllzliln (kl? kQ)lelni’Zf(kla k27 k37 k4>

lmln

+ZZJZTZIQO£” kl’kQ’kllvk/%kf%k/) . aﬁﬂlg(k/ k, k37k4)

lmln13l4
l l k/ k/
cxﬂ k’ k' (B61>
v +
+ Z Z Jl/flg?ﬁl kl’ kll’ k/27 k?b ki;) X1 lalﬁgjf (k/ k2> k37 k4)
Imln K K
af k’ k/
1 +
3N e (ko K K K K xS (ke K s k)
Imln K1 K
o5 W,

onde

DIE L (ki Ko, ks, k) = V) [@m(kl)Cl4sT(k4)>512135m5k2k3 (B.62a)
. a
—{ch 1 (Ks)Ciyy (K2)) 61,0, 0Oy

Y
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va 1
Jlllilglﬁl (kh ko, k,17 k,27 kéa k,) N2 5k' +kf K +k X
l

X Z [Ué;ﬂuélmllélnll 5k1ké <ClTlp¢(k/2)Cl2V¢(k2)> (B.62c)

Uyagp5lmzz5lnlz5k2k;<CzT1m(k1)Clsz(k§)>] :

/,
¥t (ki, ki, ky, ki, ki) N2 Zékl—&—k kg+kg5k1k’ Oty 1, Ol l,, O X

lll2lmln

(B.62d)
X [@ () e (ko) (UL, — Uéiw) (cf o (K )ern (K )>Up}1)\,u:| , €
T (ka, K, K, K, K)) =Nz Z 0% 1) I+, Okeal, 01, 1y, Ol 1, Opun X
I np (B.62e)
(o (bt (KA UL, + (e (Kbt (RN (U2, = UL )|
Podemos ainda reescrever a equacao de movimento de maneira a juntar os termos definidos

acima da forma

d vy
Zhdtxlllzlghl (k17k27k37k47 ) 5( )D“ (k17k27k37k4)

l1l2l3ly

+ Z Z |:Kuuoz ln k17 k27 qi, q2) + J1112lmln (kla k27 di1, q2) + Jl/flz(l):fln(kh k27 i, q2)

lilalm

Imln q1q92
ap
Jl/i/;;lf[nﬁl’n (k17 k27 qi, q2) lelnlﬁgf(qh d2, k37 k4) )
(B.63)
onde
Klli’l/;;mln (kla k27 q1, QZ) Klllzlmln (kl, k2)5k1q1 5k2q2 s (B.64a)
Jllillj;;mln (k]" k27 q]" q2 Z Jllf,;QOZiln k17 k27 k&? kl27 ké? ki,L)(Sk/lql 61(21(12
k’ k’
Kk (B.64b)
= Z Jﬁlljgol[filn (k17 k27 qi, kl27 k§37 Q2> )
kyks
Jl/flz?fln (kl’ k2’ di, q2 Z Jlllull;?ﬂl k17 kll? k/27 kév ki})ék’lql 5k2q2
k/ k’
KK, (B.64c)

Iuvaf ' 1.
Z Jlllzlm In kl? ql’ k2’ k3’ k )51(2(:12 €
k/ k/ k/
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nuvof //;,Ll/ozﬁ / ' 1
‘]lllzlmln (klv ks, qi, q2 E : Jllglm ln k1> ks, ks, k37 k )5k1q15kQQ2
ki Kk,

K, kﬁx (B.64d)
Z Jl/fllgyl?nﬁln kl k27k/27k€%7q2)5k10u .
K, K, K/,
A equagao de movimento na aproximacao Hartree-Fock sera semelhante a Eq. B.63,
apenas sem o termo de J (que ndo aparece na Eq. B.56). Portanto, reescrevendo as

equagoes de movimento na forma matricial, teremos

zhjtx( t)=0(t)D+(K+J+J +J")x(t) ,e (B.65)
mjtx (6) = 5D + (K + ' + I (1) , (B.66)

que sao semelhantes as Eqs. 3.97a e 3.97b. Seguindo os mesmos passos feitos da Eq. 3.98a
a 3.101, também encontraremos que a relagdo matricial entre a susceptibilidade RPA e

HF ¢
X(w) = X" (W) + x (W) Px(w) , (B.67)

onde DP = J. Entretanto, agora estas matrizes serao da forma

SN DEE (ki ko ks ko) P (s ka qnq) = 0 (ki ke, qi,qp) - (B.GS)

I5ls kska
03

Substituindo a Eq. B.62a para a matriz D, bem como as Eqs. B.64b e B.62c¢ para a
matriz J, ficamos com

Z ZNH [(leuT(kl)cMgT (k4)>5l2l351ﬂy§k2k3

I3ly ksky
¢

—<C;37¢(k3)012u¢(k2)>5lll4 5u£5k4k1] PP (ks Ky, g1, Qo)

=> Z Oqu -+ K +a [U,Z;Zzaﬁlmlﬁlnlﬁklkg<C;1p¢(k/2)clzu¢(k2)>

kikl p

(B.69)

- Uuaﬁp5zmz25lnz25k2kg<0Zm(k1)012p¢(ké)>] :
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ou ainda, separando os termos

NH ZZ Czlm kl CZ4ET(k4)>Pzﬁﬁiln(k2»k47Q17Q2)

—N ZZ Claryy (ks Clzui(k2)>33hlmln(k3,kth;Qz)

I3 ks
oy

1 (B.70)
= N Z Z (et (61)topt (RS UL, 581,611 0ty e i,

l
N2 ZZ cl1p¢ Clz”i(kQ»Uplaﬁ,uélmhélnh5Q1+k'2,Q2+k1 :

Pelos indices de spin dos operadores de criacao e aniquilagao, notamos que o primeiro
termo do lado esquerdo da equacao tem que ser igual ao primeiro termo do lado direito
da equacgao, o mesmo acontecendo para o segundo termo de cada lado. Desta forma, para

0 primeiro termo, teremos

NP DS e (kD) (KPS (ko K a1, q)

pk! g
1 T - (B.71)
=32 > el (1) it (KDY, 5,601,110, 0 s a4 -
I pk!
Para que esta equacao seja vélida, devemos ter
Pe (ko K ar, ) = N U,l,a,gp5l4lz5lmlg5znzz5q1+k2,q2+k' : (B.72)
Il

Pode-se ver que a expressao obtida para a matriz P na Eq. B.72 também satizfaz esta

relacao entre os segundos termos de cada lado na Eq. B.70.

Escrevendo a Eq. B.67 em termos de suas componentes, obtemos que a relagao entre
as susceptibilidades generalizadas calculadas na aproximagao RPA e HF, na representagao

mista, é
Xﬁ7313l4(k17k27k37k47 ) Xlﬁ;g§4(k17k27k37k47w)

urnp / / lm apyg
N3 E E :Xlllglmlm ki, ko, ki, ks, )Unaﬁp5q1+k/17Q2+k/2lelml3l4(ql7q2’k37k47w) J
lm KK
npof dids

(B.73)

onde substituimos a expressao de P, dada pela Eq. B.72. Entretanto, como vimos
anteriormente, estas susceptibilidades generalizadas nao sao as transformadas de Fourier

das susceptibilidades no espago real, Y. Para obter a relacao entre estas tultimas, devemos
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trocar o segundo e o quarto indices das susceptibilidades, como mostrado na Eq. B.30.

Fazendo isto, ficamos com
~ 0
XZ,;;[EM (kb k27 k37 k47 (JJ) = Xlﬁ;/l’fh (k17 k27 k37 k47 w)

1 0
~Puvnp ’ ’ Im aBvE
N § E Xty lolmlm (kh ko, ki, ks, W)Una5p5q1+k’l,fqgfk’zlelml3l4 (Qh q2, k3, ky, W) .

I, ki,

m 172

npaB qiqz

(B.74)

Podemos simplificar esta relacao lembrando que a susceptibilidade na aproximagao
de Hartree-Fock, obtida na Eq. 3.123, pode ser escrita em termos das func¢oes de Green
monoeletronicas da forma

v th [
X?ﬁzzj4 (RH Rj7 Rka Rla CU) :% / dw/f(w') X
x [ég;jmi — Ry, )G Ry — Ry, +w)
_ é—wi(Rk ~R,, w/)Gl:lfluT(Ri Ry, —w) (B.75)

lal3

+ G Ry — Ry, WG (R — Ry w’ — w)

Ial3
—G (R, — Ry, o) GOM Ry — Ry, + w)] ,

I4lq

devido a simetria de translagao dentro das camadas. Portanto, podemos notar que
0 0
Xl (R, Ry, Ry, Ry, w) = X175, (Ri — Ry, Ry, — Ry, w) (B.76)

Utilizando as Eqs. B.5 e B.6 para realizar a transformada de Fourier nos quatro indices

da susceptibilidade HF', obtemos

0 - 0
=~ pvy€ _ i(k1-Ri+ka2 Rj+ks-Ri+ka-Ry) | “1vv€ ) )
Xi/ 1ot (K15 Ko, g, k) = E : e ’ Xi o, (R Ry, R, Ry)

R,R;
RiR;
— E eikl'(Ri*Rl)eik3‘(Rk*Rj)ei(k3+k2)'Rj i(k1+k4)-Rl %
R.R (B.77)
Ri:R;
0
HUYE
X Xlll2l3l4 (RZ - Rl’ Rk - R])
2" uvy€

:N” Xl1l2l3[4 (k17 k3)5—k3k2 5—k1k4 .

onde a susceptibilidade na aproximacao de Hartree-Fock pode ser calculada em termos
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das fungoes de Green como

7 R/ R 0
Xzf?sz (ki,ks) = Z ek R +ky R )leglfu(Rlu R)

R'R”

= ot [ ) @06 O )
_Gl;gw(k?n )Gljl,n(khw,_w) (B.78)
+ G0y, )G (kp, W — w)
_Gl4l1 "k, w )Glgld(ki’)aw +w)| ,

Substituindo a Eq. B.77 na Eq. B.74, obtemos a relagao geral entre a susceptibilidade
RPA e HF

5(/717;/[3[4 (k17 k2a k3a k47 ) N“zilﬁsl,ygu (k17 k37 )5—k3k25—k1k4
NH Z Z lﬁ;lgflm kl) _k27 )Ulaﬁp%lmlmhu (Ch, k2 + kl di, k37 k47 w) . (B79)

npaﬁ

Finalmente, vamos particular esta equagao para encontrar a susceptibilidade magné-
tica transversa que precisamos para calcular a corrente de spins, que é dada pela Eq.
B.24. Lembrando que Xﬁlgﬂl,(ku,k“,k’“,k’“ + qp,w) = X1 (K, —k), ki, —k| — qj,w) e

substituindo os vetores de onda correspondentes
=~ / /
Xf”ﬁ;% (K, _kll’ kj, =k —q,w w) = NH Xzﬁ?z”'?(kn’ kll’ )51‘\\1" 5k|+‘h\ku

TN 4 P Z KU, O B ) U, Ko (e X =K — ), (B50)
mgﬂ

Para simplificar os célculos, podemos reescrever a Eq. B.26 incluindo as somas em km e

em v na susceptibilidade, de forma que

Zgl’LBh‘O —iw 1 ~+7l/
(Ig(t)) = anze t[1112 k)Xo () @ w) — tzg‘fl(ku)ngzlu’?(k||aQHM)] :

kH eV
pr lagVv
(B.81)
onde
T )= 3T ey, —ky, K, K — )
Xy K> 4> W N, Xiy 1o I, — K Xy =K —qp,w) - (B.82)

!
kv
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Esta fungao é a transformada de Fourier no tempo de

SR 1 1
Xl1l27’l’(k|\’ qpt)=— ﬁ@(wNH .
k!~
I

B.&3
([l O Dt Oy ), oy (K O + )]y (P89)
1 _
=-70() < |:c;r1uT(kH7t)cl2V¢<kllv t), Sy (—Q\\)D ,
com S~ dado pela Eq. B.17.

Para obter a susceptibilidade mostrada na Eq. B.82, somamos a Eq. B.80 em k||

em -y, de modo que

~uU ~Ouy
Xﬁﬁbw(ku»%l» w) = NyX; o (K, Kyjs ) g0
L ~oB B.84
TN 4 Z Zlezgﬁfzm k), Ky, W)Uy s, Xio,ov (A1, 9, @) (B-84)
an,B

A simetria planar na susceptibilidade exige que as susceptibilidades usuais sejam da forma

Xlojflml/l/ (qh q||7 (,d) = Xlo:flml/l/ (q||7 q|| ) W)5q1q” : (B85)

Isso pode ser entendido pela susceptibilidade mostrada na Eq. B.75, que, para o caso
Iy = ls e l3 = ly, 86 dependerd de R; — R;. Portanto, sua transformada pro espaco

reciproco s6 pode depender de um vetor de onda k. Logo, a Eq. B.84 fica

~v ~Ouy
Xi v (K, (I||7 w) = NyXp o (Kj1s Kpjs w)dg,0

v lm  ~af B.86
NII Z Xllzgznnfzm k\lvkllvw)UnaﬁlemlmW(qH?q\bW) . ( )
npaﬁ
Esta equacao pode ser resolvida da mesma maneira que a Eq. 3.106. Obtemos, portanto,

a susceptibilidade magnética transversa generalizada na representacao mista e, com ela,

calculamos a corrente de spins mostrada na Eq. B.26.
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