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Dr. Ernesto Cota Araiza

Miembro del Comité
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ESTUDIO DE LA MAGNETOCONDUCTANCIA DE DISPOSITIVOS
BASADOS EN NANOCONSTRICCIONES CUÁNTICAS ACOPLADAS

Resumen aprobado por:

Dr. Francisco Mireles Higuera

Codirector de Tesis

Dr. Ernesto E. Marinero

Codirector de Tesis

En esta tesis realizamos un estudio numérico sistemático de la conductancia eléctrica
en variedad de dispositivos cuánticos basados en estructuras cuasi-unidimensionales de
una y doble constricción cuántica formados en nanoalambres semiconductores. Es de
nuestro particular interés el modelar el transporte electrónico en presencia de dispersores
elásticos, aśı como investigar la influencia de campos magnéticos en los fenómenos de
interferencia cuántica en tales dispositivos. Nuestra investigación fue fuertemente moti-
vada por experimentos de transporte realizados recientemente en dispositivos conforma-
dos por un alambre cuántico cuasi-unidimensional con una impureza artificial (hueco)
embebida en el centro del alambre. La impureza artificial en conjunto con las paredes
del nanoalambre promueven la formación de constricciones cuánticas cuya transmi-
tividad electrónica es controlable independientemente por voltajes de compuerta. La
metodoloǵıa de este estudio numérico se basa en el uso de un Hamiltoniano de amarre
fuerte que describe apropiadamente el sistema cuasi-unidimensional. Tal Hamiltoniano
es empleado en el cálculo de la función de Green del sistema a través de una efi-
ciente técnica recursiva que involucra la ecuación de Dyson. La conductancia eléctrica
es determinada dentro del formalismo de transporte cuántico baĺıstico de Landauer
en el régimen de respuesta lineal. El cálculo involucra las amplitudes de transmisión
electrónica a través de la evaluación de las funciones de Green en las terminales del
dispositivo que son obtenidas v́ıa las relaciones de Fisher-Lee.

Siguiendo un procedimiento sistemático para verificar la validez y versatilidad de la
metodoloǵıa numérica implementada, se estudió el transporte electrónico en sistemas
con diferentes tipos de dispersores como impurezas puntuales localizadas, discos de
potencial atractivo y repulsivo, aśı como barreras cuánticas inmersas en el nanoalam-
bre. Lo anterior permitió reproducir resultados reportados en la literatura y validar
la metodoloǵıa numérica implementada. Asimismo logramos reproducir las principales
caracteŕısticas de las mediciones experimentales realizadas a campo magnético cero de
la conductancia en constricciones cuánticas acopladas, incluyendo la cuantización de la
conductancia, efectos de resonancias tipo Ramsauer, entre otros fenómenos de interfe-
rencia cuántica. A campo finito nuestros cálculos predicen la formación de oscilaciones
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Aharonov-Bohm en la conductancia en tal dispositivo, aśı como la aparición de resonan-
cias tipo Fano debido a la formación de estados localizados alrededor de la impureza y
a un efecto de transmisión resonante entre dichos estados y estados de borde presentes
en el sistema. Observamos que tales resonancias pueden ser controladas mediante la
aplicación de voltajes asimétricos a las constricciones. Este fenómeno podŕıa ser de
utilidad en la fabricación de sensores de carga y de campo magnético de alta resolución
de tamaño nanoscópico que funcionen a temperaturas criogénicas.

Palabras Clave: Transporte electrónico, funciones de Green, amarre fuerte, Aharonov-
Bohm, resonancias Fano, Constricciones cuánticas acopladas, voltajes asimétricos
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ABSTRACT of the thesis presented by Rubén César Villarreal Sánchez, in partial
fulfillment of the requirements of the degree of DOCTOR IN SCIENCES in MATERI-
ALS PHYSICS. Ensenada, Baja California, April 2012.

STUDY OF THE MAGNETOCONDUCTANCE OF NANODEVICES
BASED IN COUPLED QUANTUM POINT CONTACTS

In this thesis we performed a systematic numerical study of the electrical conduc-
tance in a variety of quantum devices based on quasi-one-dimensional structures of
single and double quantum constrictions formed in semiconductor nanowires. Our par-
ticular interest is to model the electron transport in the presence of elastic scatterers,
as well as to investigate the influence of magnetic fields in the quantum interference
phenomena in such devices. Our research was strongly driven by transport experiments
conducted recently on devices formed by a quasi-onedimensional quantum wire with an
artificial impurity (hole) embedded in the center of the wire. The artificial impurity
together with the walls of the nanowire promote the formation of quantum point con-
tacts whose transmissivity is controlled independently by electronic gate voltages. The
methodology of this numerical study is based on the use of a tight binding Hamilto-
nian that describes appropriately the quasi-onedimensional system. This Hamiltonian
is used in the calculation of the Green function of the system through an efficient recur-
sive technique involving the Dyson equation. The electrical conductance is determined
within the formalism of ballistic quantum transport in the Landauer linear response
regime. The calculation involves the electronic transmission amplitudes through the
evaluation of Green’s functions at the terminals of the device which are obtained via
the Fisher-Lee relationships.

Following a systematic procedure to verify the validity and versatility of the numeri-
cal methodology implemented, we study the electron transport in systems with different
types of scatterers as local impurities, discs with attractive and repulsive potentials as
well as quantum barriers embedded in the nanowire. This allowed to reproduce results
reported in the literature and validate the numerical methodology implemented. We
also managed to reproduce the main features of the experimental conductance measure-
ments performed at zero magnetic field in coupled quantum point contacts, including
the quantization of the conductance and Ramsauer resonance behavior, among other
quantum interference phenomena.

A finite field our calculations predict the formation of Aharonov-Bohm oscillations
in conductance in such a device, as well as the appearance of Fano resonances due
to the formation of localized states around the impurity and the effect of resonant
transmission between these states and edge states present in the system. We note
that such resonances can be controlled by applying asymmetrical voltages to the point
contacts. This phenomenon could be useful in the fabrication of charge and magnetic
sensors of high-resolution of nanoscopic size operating at cryogenic temperatures.
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durante mi estancia en el CNYN.
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VI. ESTUDIO TEÓRICO DEL MAGNETOTRANSPORTE
EN UN NANODISPOSITIVO EXPERIMENTAL 87
VI.1 Magnetoconductancia en contricciones
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C. FÓRMULAS DE RECURRENCIA DE LA FUNCIÓN DE GREEN
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constricción cuántica (QPC). El ancho de la constricción crece con el
aumento del voltaje aplicado a la compuerta (ver el recuadro), mientras
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nanodispositivo. El efecto electrostático creado por los electrodos debajo
de la superficie, en el gas de electrones bidimensional, permite crear
diferentes tipos de canales estrechos para construir nanodispositivos con
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con una impureza atractiva y repulsiva. La gráfica b) corresponde a
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magnético Φ/Φ0 = 0.02 , donde Φ representa el flujo magnético (Ba2) y
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39 Gráfica de la conductancia a través del nanodispositivo estudiado por
Chen et al. (2009), medida en unidades del cuanto de conductancia G0 =
2e2/h como función del voltaje (V1) aplicado en el QPC1. Se muestran
curvas para tres valores del voltaje V2 aplicado en la QPC2, -0.6 V, -0.7
V y -1.0 V, respectivamente. Las flechas sobre la curva para V2 = −1.0V
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muestran cuatro configuraciones de apertura de las constricciones (QPCs)
en donde se observa la aparición de resonancias a flujos magnéticos≤ 0.05
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La escala de color muestra un alto valor de la densidad local de estados
LDOS para colores claros y un valor bajo para colores obscuros. Las
figuras a, b, c representan una configuración simétrica de apertura de las
QPCs en el nanodispositivo, en tanto que d representa una configuración
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las resonancias con la temperatura. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 111

49 Conductancia G++ (ĺınea negra) y G−− (ĺınea roja) como función de la
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magnitud del campo magnético. La configuración de apertura de las
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Caṕıtulo I

INTRODUCCIÓN

En 1988 Bart J. van Wees siendo aún estudiante de doctorado en el grupo de in-

vestigación de Leo P. Kouwenhoven en la Universidad Tecnológica de Delf (Holanda),

publica en colaboración con investigadores de los laboratorios Philips en el Reino Unido

y Holanda la medición experimental de un novedoso fenómeno cuántico de transporte

electrónico (van Wees et al., 1988b). Reportan la primera observación experimental de

la cuantización de la conductancia eléctrica en nanoconstricciones semiconductoras de

dimensiones nanométricas. El fenómeno se manifiesta como saltos discretos o plateaus

(mesetas) en la conductancia como función del ancho W de la constricción (variado por

medio de voltajes de compuerta) en múltiplos enteros de 2e2/h, donde e es la carga

del electrón y h la constante de Planck (ver figura 1). El carácter universal del cuanto

de conductancia con una dependencia única a través de las constantes f́ısicas funda-

mentales e y h demostraba bellamente la naturaleza cuántica de las propiedades de

transporte electrónico como resultado de los efectos de confinamiento y tamaño (van

Wees et al. (1988b), Wharam et al. (1988), van Wees et al. (1991),Yacoby (1990)).

Tomando ventaja de avanzadas técnicas de crecimiento de materiales semiconduc-

tores como la de crecimiento epitaxial por haces moleculares, le permitió a van Wees et

al. fabricar heteroestructuras de GaAs-AlGaAs con gases de electrones bidimensionales

(2DEG por sus siglas en inglés) en su interfaz, con una alta densidad (∼ 3.6×1011cm−2)

y movilidad electrónica (∼ 85m2/V s) a bajas temperaturas (. 1K). Condiciones que

son ideales para el estudio del transporte electrónico baĺıstico, régimen donde el camino
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libre medio elástico le e inelástico li son mayores que las dimensiones del conductor por

el cual los electrones se mueven. Aśı pues, el movimiento de los electrones al no ser

afectado por interacciones de la red cristalina (fonones, impurezas, etc.), es completa-

mente determinado por la influencia de potenciales electrostáticos externos que definen

el canal conductor en el 2DEG.

Cuando las dimensiones del dispositivo son comparables a la longitud de Fermi

λF de los electrones (t́ıpicamente ∼ 40 nm), entonces la naturaleza ondulatoria de

los electrones empieza a ser significativa, entrando al régimen baĺıstico cuántico de

transporte. Aśı pues, utilizando la técnica de litograf́ıa (de split-gate) por haces de

electrones, van Wees et al. fabricaron una constricción cuántica (QPC por sus siglas en

inglés) que operaba en el régimen cuántico baĺıstico. 50

FIG. 44 Point contact conductance as a function of gate volt-
age at 0.6 K, demonstrating the conductance quantization in
units of 2e2/h. The data are obtained from the two-terminal
resistance after subtraction of a background resistance. The
constriction width increases with increasing voltage on the
gate (see inset). Taken from B. J. van Wees et al., Phys. Rev.
Lett. 60, 848 (1988).

integer multiples of 2e2/h ≈ (13 kΩ)−1, after correction
for a gate-voltage-independent series resistance from the
wide 2DEG regions. An elementary explanation of this
effect relies on the fact that each 1D subband in the con-
striction contributes 2e2/h to the conductance because of
the cancellation of the group velocity and the 1D density
of states discussed in Section III.A. Since the number
N of occupied subbands is necessarily an integer, it fol-
lows from this simple argument that the conductance G
is quantized,

G = (2e2/h)N, (3.17)

as observed experimentally. A more complete explana-
tion requires an explicit treatment of the mode coupling
at the entrance and exit of the constriction, as discussed
later.
The zero-field conductance quantization of a quantum

point contact is not as accurate as the Hall conductance
quantization in strong magnetic fields. The deviations
from exact quantization are typically6,7,306 1%, while in
the quantum Hall effect one obtains routinely97 an accu-
racy of 1 part in 107. It is unlikely that a similar accu-
racy will be achieved in the case of the zero-field quanti-
zation, one reason being the additive contribution to the
point contact resistance of a background resistance whose
magnitude cannot be determined precisely. The largest
part of this background resistance originates in the ohmic
contacts307 and can thus be eliminated in a four-terminal
measurement of the contact resistance. The position of
the additional voltage probes on the wide 2DEG regions
has to be more than an inelastic scattering length away
from the point contact so that a local equilibrium is es-
tablished. A residual background resistance307 of the or-
der of the resistance ρ of a square is therefore unavoid-
able. In the experiments of Refs.6 and7 one has ρ ≈ 20Ω,

but lower values are possible for higher-mobility mate-
rial. It would be of interest to investigate experimentally
whether resistance plateaux quantized to such an accu-
racy are achievable. It should be noted, however, that
the degree of flatness of the plateaux and the sharpness of
the steps in the present experiments vary among devices
of identical design, indicating that the detailed shape of
the electrostatic potential defining the constriction is im-
portant. There are many uncontrolled factors affecting
this shape, such as small changes in the gate geometry,
variations in the pinning of the Fermi level at the free
GaAs surface or at the interface with the gate metal,
doping inhomogeneities in the heterostructure material,
and trapping of charge in deep levels in AlGaAs.
On increasing the temperature, one finds experimen-

tally that the plateaux acquire a finite slope until they
are no longer resolved.308 This is a consequence of the
thermal smearing of the Fermi-Dirac distribution (1.10).
If at T = 0 the conductance G(EF, T ) has a step function
dependence on the Fermi energy EF, at finite tempera-
tures it has the form309

G(EF, T ) =

∫ ∞

0

G(E, 0)
df

dEF
dE

=
2e2

h

∞∑

n=1

f(En − EF). (3.18)

Here En denotes the energy of the bottom of the nth sub-
band [cf. Eq. (1.4)]. The width of the thermal smearing
function df/dEF is about 4kBT , so the conductance steps
should disappear for T >∼ ∆E/4kB ∼ 4K (here ∆E is the
subband splitting at the Fermi level). This is confirmed
both by experiment308 and by numerical calculations (see
below).
Interestingly, it was found experimentally6,7 that in

general a finite temperature yielded the most pronounced
and flat plateaux as a function of gate voltage in the zero-
field conductance. If the temperature is increased beyond
this optimum (which is about 0.5K), the plateaux disap-
pear because of the thermal averaging discussed earlier.
Below this temperature, an oscillatory structure may be
superimposed on the conductance plateaux. This phe-
nomenon depends on the precise shape of the constric-
tion, as discussed later. A small but finite voltage drop
across the constriction has an effect that is qualitatively
similar to that of a finite temperature.309 This is indeed
borne out by experiment.308 (Experiments on conduc-
tion through quantum point contacts at larger applied
voltages in the nonlinear transport regime have been re-
viewed in Ref.307).
Theoretically, one would expect the conductance quan-

tization to be preserved in longer channels than those
used in the original experiment6,7 (in which typically
L ∼ W ∼ 100 nm). Experiments on channels longer
than about 1 µm did not show the quantization,306,307,310

however, although their length was well below the trans-
port mean free path in the bulk (about 10 µm). The
lack of clear plateaux in long constrictions is presum-

Figura 1. La conductancia en una constricción cuántica (QPC) como función del voltaje
de la compuerta. La cuantización de la conductancia se presenta en unidades 2e2/h. El
ancho (electrostático) W de la constricción crece efectivamente con el aumento del voltaje
aplicado a la compuerta (ver el recuadro). Tomado de la referencia van Wees et al. (1988b).

Sorprendentemente, la f́ısica del efecto de la cuantización de la conductancia puede

ser explicada en el marco de part́ıcula independiente (sin interacciones). Fundamental-

mente lo que ocurre es que al tener un sistema bidimensional de un ancho pequeño,

en relación a la longitud del mismo (W � L), es decir, lo que se denomina un alam-
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bre cuántico cuasi-unidimensional, los estados de enerǵıa se cuantizan debido al confi-

namiento de la función de onda en la dirección transversal a la dirección de transporte

electrónico, esto siempre y cuando λF ∼ W (Beenakker y van Houten, 1991; Büttiker,

1990; Castaño y Kirczenow, 1990). Estos estados cuantizados generan sub-bandas en el

perfil de dispersión energética, las cuales pueden contener como máximo dos electrones

por sub-banda (uno por cada esṕın) a la enerǵıa de Fermi de acuerdo al principio de

exclusión de Pauli. De esta forma, la constricción cuántica permite controlar el paso o

la transmisión de electrones de cada sub-banda o canal de transporte. Por tanto sólo un

número pequeño (discreto) de modos puede propagarse al nivel de Fermi produciendo

el comportamiento escalonado en unidades de 2e2/h de la conductancia a medida que

se vaŕıa el voltaje de compuerta 1 (ver figura 2).

van Wees et al. reportan ese mismo año (1988) la primera medición experimental

de la influencia de un campo magnético sobre la conductancia a través de un QPC

(van Wees et al., 1988a). En la figura 3 se muestra la medición de la conductancia

como función del voltaje de compuerta para diferentes valores de campo magnético.

Es posible observar la disminución drástica de la conductancia conforme la magnitud

del campo aumenta, aunque se preserva el comportamiento cuántico escalonado. Lo

anterior es debido al incremento del confinamiento magnético efectivo que genera el

campo induciendo una depopulación de los canales permitidos para el transporte.

Cabe mencionar que cuando se aplica un campo magnético perpendicular al plano de

la constricción las sub-bandas adquieren un carácter h́ıbrido debido a una combinación

de un confinamiento eléctrico y magnético (sub-bandas magnetoeléctricas). Además

1Note que la condición de cuantización de la conductancia no depende de la forma (perfil) de la

estructura de las sub-bandas sino del número de modos permitidos (accesibles) para el transporte de

electrones a la enerǵıa de Fermi EF .
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Figura 2. Esquema de las bandas de dispersión de los estados electrónicos en una con-
stricción (QPC) para dos valores diferentes del potencial de compuerta mostrando la modi-
ficación del potencial electrostático efectivo V0 en la constricción. Al aumentar V0 se reduce
el número de sub-bandas ocupadas a la enerǵıa de Fermi. La diferencia en los potenciales
qúımicos ocasiona un flujo de corriente eléctrica a través del QPC. Tomado de la referencia
van Wees et al. (1991).

debe notarse que en presencia de un campo magnético suficientemente grande (> 1T )

los procesos de dispersión electrónica debido a un cambio abrupto en el potencial en

la entrada y salida de la constricción (backscattering) se ven minimizados debido a la

formación de estados de borde. Estos estados que efectivamente permiten el transporte

de electrones por el borde de la muestra son la base del fenómeno llamado Hall cuántico.

Asimismo es importante señalar que la presencia de campos magnéticos transversales

también se ha empleado como una forma de direccionar electrones (electron focusing)

a través de constricciones cuánticas (Molenkamp et al., 1990; Goldman et al., 1994).

Hoy en d́ıa QPCs y alambres cortos unidimensionales (nanoalambres) siguen siendo

dispositivos experimentales que continúan motivando el estudio de f́ısica fundamental

y de novedosos fenómenos de transporte cuántico. Entre tales estudios destaca la in-
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Figura 3. Efecto de un campo magnético sobre la conductancia a través de una constricción
cuántica (QPC). El ancho de la constricción crece con el aumento del voltaje aplicado
a la compuerta (ver el recuadro), mientras que el confinamiento magnético efectivo se
incrementa con el campo, lo que ocasiona una disminución en el número de modos que
participan en el transporte. Tomado de la referencia van Wees et al. (1988a).

vestigación sobre la influencia en el transporte electrónico de impurezas y desorden,

interacciones electrón-electrón, aśı como fenómenos relacionados con el esṕın, como la

interacción esṕın-órbita (Mireles y Kirczenow (2001)), efecto Kondo (Meir et al. (2002);

Rejec y Meir (2006)) o la llamada anomaĺıa 0.7 (Thomas et al. (1996)) aún sin un con-

senso en la literatura sobre su oŕıgen f́ısico.

En particular, el acoplamiento de dos constricciones cuánticas próximas (en pa-

ralelo) creadas en 2DEGs ha permitido estudiar también fenómenos de interferencia

cuántica. Por ejemplo recientemente, mediante la creación de una impureza central

artificial, fabricada por ataque qúımico sobre una región de un alambre cuántico cuasi-

unidimensional, fue posible crear un dispositivo con dos QPCs paralelos, cuyas aper-
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turas pueden ser controladas electrostáticamente en forma independiente (Chen et al.

(2009)). En la figura 4 se muestra una micrograf́ıa de este tipo de dispositivo, aśı como

un mapa de color (en tonos de gris) de la medida de su conductancia G como función

del voltaje aplicado a los electrodos que controlan la apertura efectiva de ambos QPCs.

Hasta donde sabemos, estas mediciones constituyen la primera observación experi-

mental de la influencia que tiene sobre la conductancia la presencia de una impureza de

un tamaño comparable con la longitud de onda de Fermi λF de un electrón en un 2DEG

de AlGaAs-GaAs en el ĺımite en donde el diámetro d de la impureza central es d ≥ λF .

Lo anterior gracias a las técnicas mejoradas actuales de litograf́ıa con haces moleculares

y de electrones, aunado con las técnicas de ataque qúımico y/o nanoindentaciones que

permiten tener un control experimental preciso de la forma, posición y tamaño de la

impureza en el rango de nanómetros (∼ 50 nm).

Figura 4. a) Gráfica experimental de la conductancia en un nanodispositivo (micrograf́ıa
en el recuadro inferior izquierdo) con dos constricciones cuánticas en paralelo como función
de los voltajes V 1 y V 2 variados independientemente. b) Configuración esquemática de la
apertura de las constricciones para diferentes valores de V 1 y V 2. El número de modos que
se transmiten a través de cada constricción es controlado por su nivel de apertura. Tomado
de la referencia Chen et al. (2009)
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El acoplamiento de dos constricciones cuánticas en proximidad creadas en un 2DEG,

ha sido también estudiado como un sistema que permite la medición muy sensible

de carga eléctrica. Esto gracias al acoplamiento coherente entre una constricción de

detección (detector) y otra constricción de operación. F́ısica interesante tiene lugar

cuando se considera el transporte electrónico en tales sistemas acoplados de QPCs. Por

ejemplo la observación experimental de una resonancia en la conductancia asociada

a la constricción de detección ha sido reportada recientemente en la literatura (Yoon

et al. (2009); Bird y Ochiai (2004)). Este fenómeno ha sido atribuido a una resonancia

Fano ocasionada por el traslape de la función de onda de los electrones itinerantes con

un estado localizado, creado en la región entre uno de los QPCs y la constricción de

detección, justo en la condición de transmisión de un solo modo a través del doble QPC.

Este tipo de acoplamiento entre QPCs ha sido también empleado en el estudio

del transporte de espines en nanodispositivos. Se ha observado que la presencia de

asimetŕıas en el potencial de confinamiento que define un QPC puede producir con-

ductancias esṕın polarizadas (Debray et al., 2009). Presumiblemente, los efectos de

esṕın-órbita en el QPC via el gradiente de potencial del QPC generado por su asimetŕıa

espacial, en conjunción con efectos de correlación electrónica, producen una polarización

espontánea de esṕın en la región del QPC. Un aspecto crucial en tal dispositivo es el

control puramente electrostático de la asimetŕıa del potencial y por ende del flujo de

corriente esṕın-polarizada a través del QPC, operando aśı como un filtro de esṕın.

El presente trabajo de tesis doctoral comprende un estudio teórico sistemático de

la magnetoconductancia en nanodispositivos basados en QPCs acopladas, tal como los

estudiados en el experimento de Chen et al. (2009). Espećıficamente se está interesado

en modelar su experimento e incluir la presencia de un campo magnético perpendicular

que nos permita estudiar fenómenos de interferencia cuántica como el efecto Aharonov-
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Bohm en este tipo de nanodispositivos.

En el proceso de estudio teórico-numérico del transporte electrónico baĺıstico del

dispositivo de Chen et al. se modelaron diversos sistemas cuánticos reportados en la

literatura como alambres cuasi-unidimensionales con diferentes tipos de dispersores,

e.g. con impurezas puntuales (Bagwell, 1990), discos (Nakamura y Nonoyama, 1997)

y barreras cuánticas (Takagaki y Ferry, 1993b), además de QPCs (Ando, 1991) en

ausencia y presencia de campos magnéticos externos. Esto nos permitió establecer

una plataforma teórica y metodoloǵıa numérica confiable y versátil para el subsecuente

análisis del transporte cuántico en QPCs acoplados. Espećıficamente para la modelación

de estos sistemas se implementó un esquema recursivo v́ıa la ecuación de Dyson para

calcular la función de Green total del sistema incluyendo los efectos de confinamiento,

dispersores tales como impurezas, vacancias y barreras de potencial, además del campo

magnético. Expresiones anaĺıticas estándar (ecuaciones de Fisher-Lee) que relacionan

la función de Green con las amplitudes de transmisión y reflexión electrónica son luego

usadas para el subsecuente cálculo de la conductancia en respuesta lineal dentro del

formalismo de Landauer de dos terminales.

Se logró modelar con éxito el experimento estudiado por Chen et al. La inclusión del

efecto del campo magnético en tal dispositivo reveló comportamientos muy interesantes

de la conductancia. Nuestros cálculos predicen la aparición de estados de borde y

estados localizados alrededor de la impureza central del dispositivo. La interacción de

estos estados localizados y los estados propagantes genera la aparición de resonancias

y antiresonancias tipo Fano que promueven/inhiben el transporte electrónico como

función de la asimetŕıa del potencial de confinamiento de los QPCs. Estos y otros

resultados importantes de mi tesis han sido publicados recientemente en la revista

Applied Physics Letters (Villarreal et al., 2011).
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El resto de la tesis esta organizado de la siguiente manera: en el caṕıtulo II se des-

cribe el marco de referencia para estudiar nanodispositivos semiconductores, en tanto

que en el caṕıtulo III se detalla el formalismo de amarre fuerte utilizado para modelar

el sistema cuasi-unidimensional. En el caṕıtulo IV se particulariza sobre el modelo

teórico del cálculo recursivo de la función de Green en este tipo de dispositivos. En

los caṕıtulos V, VI y VII se presentan los resultados del estudio de magnetoconduc-

tancia en nanodispostivos creados sobre alambres cuánticos, modelación teórica de un

sistema experimental de doble constricción cuántica y el sistema de doble constricción

cuántica con interacción tipo Zeeman, respectivamente. Finalmente en el caṕıtulo VIII

se presentan las conclusiones y ĺıneas futuras de investigación del presente trabajo.
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Caṕıtulo II

DISPOSITIVOS SEMICONDUCTORES
DE DIMENSIONALIDAD REDUCIDA

En esta caṕıtulo nos enfocaremos a describir en detalle las caracteŕısticas y propiedades

f́ısicas de interés en variedad de dispositivos bidimensionales y cuasi-unidimensionales,

tales como alambres, constricciones y anillos cuánticos conectados a reservorios de elec-

trones (terminales). Dado que los dispositivos de interés se suponen fabricados en

heteroestructuras semiconductoras (e.g. GaAs/AlGaAs) en las que usualmente se con-

finan gases de electrones bidimensionales (2DEGs) de alta movilidad electrónica, se

discutirá primeramente la f́ısica y fabricación experimental de los mismos.

II.1 Formación de un 2DEG

Cuando se crece una heteroestructura semiconductora de materiales con distinta brecha

energética, el material de menor brecha puede quedar distribuido entre dos capas de un

material con una brecha energética mayor. La estructura que se genera se denomina

pozo cuántico. Un ejemplo de lo anterior es una capa de GaAs colocada entre dos capas

de AlxGa1−xAs, donde x es la fracción molar de Al con que se impurifica el GaAs (un

valor t́ıpico de x = 0.3 produce barreras en la banda de conducción de ∼ 0.23 eV ).

Si la función de onda esta confinada en la dirección de crecimiento de la heteroes-

tructura z, los electrones se comportan como part́ıculas libres en el plano x-y, es decir,

sin potencial de confinamiento sobre el mismo. A este tipo de sistemas se les denomina

gases de electrones bidimensionales (2DEGs) y constituyen la base sobre la cual se
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fabrican muchos de los nanodispositivos para el estudio de transporte de carga y esṕın

actuales. En la figura 5 se muestra un esquema de una heteroestructura semiconductora

en cuya interfaz se forma un 2DEG.

2DEG

z(
n
m

)

Figura 5. Esquema de una heteroestructura formada de InP y InGaAs con una estequiometŕıa
espećıfica. En la interfaz se crea un gas de electrones bidimensional. La función de onda esta
cuantizada en la dirección de crecimiento de la estructura (ĺınea verde) debido al potencial
triangular creado en la interfaz por los dos materiales semiconductores diferentes (ĺınea
roja).

En una heteroestructura semiconductora como la formada por GaAs y AlxGa1−xAs,

la teoŕıa k · p en conjunto con la aproximación de la función envolvente permite describir

el comportamiento de los electrones de conducción mediante la ecuación de Schrödinger

para la función de onda envolvente ψ(r, z) 1

1La función envolvente vaŕıa suavemente en comparación con las dimensiones de la celda unitaria

del material.
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[
−~2

2

∂

∂z

1

m(z)

∂

∂z
− ~2

2mq
∇2

r + Vefectivo(z)

]
ψ(r, z) = Eψ(r, z) (1)

donde m(z) es la masa efectiva en la dirección de crecimiento de la heteroestructura,

mq es la masa paralela a la interfaz, r = (x, y) es un vector de posición paralelo a

la interfaz. El término Vefectivo es el potencial efectivo en la dirección perpendicular

a la interfaz. Este potencial puede contener contribuciones de la discontinuidad en

la banda de conducción debido a la unión de dos materiales diferentes, del potencial

electrostático debido a átomos donadores o aceptores con los que se dopa el material,

o contribuciones debido a un potencial de interacción electrón-electrón. Finalmente, E

describe el espectro de enerǵıas solución de (1).

Debido a que el potencial efectivo es sólo función de z, es posible separar la función

envolvente como el producto de una función φ(z) y una función dependiente de las

coordenadas espaciales en el plano. Dado que no existe un potencial en el plano para

un 2DEG, esta última función se puede representar a través de una onda plana

ψ(r, z) =
1

A1/2
eik·rφn(z) (2)

donde k es el vector de onda paralelo a la interfaz, A es el área lateral de la heteroes-

tructura y n (número entero) determina el eigenestado en la dirección transversal o de

crecimiento de la misma. Por tanto la función de onda en la dirección de crecimiento

de la heteroestructura satisface la ecuación:
[
−~2

2

∂

∂z

1

m(z)

∂

∂z
+ Vefectivo(z)

]
φn(z) = Enφn(z) (3)

con En el eigenvalor de la ecuación anterior y en donde la enerǵıa total E esta dada por

En,k =
~2k2

2mq
+ En (4)
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De esta forma, el estado de un electrón se cuantiza debido al potencial en la interfaz

entre los dos materiales semiconductores.

II.2 Alambres cuánticos cuasi-unidimensionales

Con el desarrollo actual de técnicas litográficas de alta resolución (e.g. de haces molecu-

lares y de electrones) es posible crear un sistema en donde el transporte de los electrones

se realiza prácticamente en una sola dirección, es decir, un sistema unidimensional. A

partir de un 2DEG, se puede confinar el sistema en otra de las direcciones espaciales

sobre el plano. El sistema que resulta, dado que ahora los electrones son libres de

moverse en sólo una de las direcciones sobre el plano, se denomina alambre cuántico.

En dicho sistema existirá una invarianza traslacional en una de las direcciones mientras

que los estados electrónicos estarán confinados en las otras dos direcciones espaciales.

Tradicionalmente los alambres cuánticos son fabricados mediante la combinación de

técnicas litográficas de alta resolución y técnicas de ataque qúımico o f́ısico (etching)

(Ferry, 2009). Una técnica muy utilizada para crear alambres cuánticos, en particular

para estudios de transporte electrónico, es la llamada técnica de electrodos de compuerta

(Yacoby et al., 1995). Mediante esta técnica se depositan electrodos metálicos sobre la

superficie de la heteroestructura que contiene el 2DEG. Estos electrodos se someten a

un potencial negativo para repeler los electrones justo por debajo de ellos, creando una

región estrecha de transporte (canal de transporte).

En un alambre cuántico cuasi unidimensional la función de onda esta confinada

espacialmente en dos direcciones, lo cual permite que los electrones que inciden a través

del alambre sean transportados en una sola dirección a través de los diferentes modos

de transporte. En la Figura 6 se muestra un esquema de un alambre cuántico creado
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mediante electrodos colocados en la superficie de una heteroestructura semiconductora,

formada por GaAs y AlGaAs.

GaAs 

AlGaAs 

2DEG 

Alambre  

Cuántico 

Electrodos 

Figura 6. El esquema muestra una heteroestructura semiconductora formada de GaAs y
AlGaAs. En ésta interfaz se crea un gas de electrones bidimensional (2DEG). En éste gas
es posible crear un nanoalambre a través de electrodos colocados sobre la superficie de la
heteroestructura.

Similarmente como en la descripción de un 2DEG en la aproximación de la función

envolvente, la función de onda puede ser escrita como el producto de una solución

unidimensional en una dirección y una solución del sistema confinado en las otras dos

direcciones:

ψ(r, x) =
1

L
φn,m(r)eikxx. (5)

donde r es el vector de posición en el plano y − z paralelo a la sección transversal del

alambre, L es la longitud del alambre y x es la dirección de transporte. La función
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φn,m(r) satisface la ecuación bidimensional de Schrödinger:

[
− ~2

2m∗
∇2
r + V (r)

]
φn,m(r) = En,mφn,m(r). (6)

donde V es el potencial de confinamiento y m∗ la masa efectiva del electrón. En

particular, si se considera una sección transversal del alambre en forma rectangular y

se considera un potencial infinito en las paredes (paredes duras), la solución para la

función φn,m(y, z) estará dada por

φn,m(y, z) =

[
4

LyLz

] 1
2

Sen
nπy

Ly
Sen

mπz

Lz
. (7)

donde n,m son números enteros y Ly, Lz son las dimensiones del alambre en la dirección

y, z respectivamente. Las correspondientes eigenenerǵıas son:

Ekx,n,m =
~2k2x
2m∗

+
n2π2~2

2mL2
y

+
m2π2~2

2mL2
z

. (8)

Donde kx es el vector de onda en la dirección de propagación. Las ecuaciones anteriores

permiten definir un concepto importante para el estudio del transporte en este tipo de

sistemas. Cada par de número enteros n,m caracteriza lo que se denomina sub-banda,

modo o canal de transporte.

Cada modo tiene una dispersión como la mostrada en la figura 7 y que corresponde

a la ecuación 8.

La corriente eléctrica generada por los modos puede ser descrita en términos de

la conductancia (G = 1/R) del sistema. Es posible relacionar la conductancia con

la amplitud de transmisión a través del sistema mediante la fórmula de Landauer. A

continuación se delinearán los argumentos básicos de la deducción de dicha fórmula, no

en forma rigurosa pero śı con la f́ısica básica esencial.

Suponiendo que sólo el primer estado m en la dirección z se encuentra ocupado

(ecuación 8) entonces, cada modo tiene una enerǵıa de corte εn por debajo de la cual
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k

μ1

μ2

E N= 4     3     2     1

y

x

Contacto 1 Contacto 2

W

L

Conductor 

Balístico

Figura 7. Un conductor baĺıstico está colocado entre contactos que se encuentran a un
potencial qúımico determinado. Se muestra también los modos de propagación dentro del
conductor definidos por N . Se aplica una diferencia de potencial entre los contactos para
generar una corriente eléctrica.

el modo no se propaga.

εn = E(n, k = 0) (9)

De esta forma, el número de modos para una enerǵıa E se obtiene contando todos

aquellos modos cuya enerǵıa de corte εn sea menor a E

M(E) =
∑

n

Θ(E − εn) (10)

donde Θ es la función escalón.

Si se considera un sólo modo transversal en donde los estados +k están ocupados

de acuerdo a la función de distribución de Fermi-Dirac f+(E). Entonces la corriente

eléctrica generada en el gas de electrones, con una densidad por unidad de longitud n
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y una velocidad de los portadores v, será env. La densidad para un solo estado k en

un conductor de longitud L es 1/L, aśı que es posible escribir la corriente I+ que se

origina por los estados +k como (Datta, 1995)

I+ =
e

L

∑

k

vf+(E) =
e

L

∑

k

1

~
∂E

∂k
f+(E), (11)

donde la sumatoria se aplica a todos los estados presentes y la velocidad v está dada

por

v =
1

~
∂E

∂k
(12)

donde k el número de onda de un estado particular.

Si se asumen condiciones periódicas y convirtiendo la sumatoria en una integral

sobre k, tenemos que la corriente eléctrica moviéndose hacia la derecha puede escribirse

como

I+ =
2e

h

∫ ∞

ε

f+(E)dE (13)

donde ε es la enerǵıa de corte de un modo n en el alambre. Si éste resultado se

extiende para el caso en donde existen múltiples modos, tenemos:

I+ =
2e

h

∫ ∞

−∞
f+(E)M(E)dE (14)

donde M(E) contiene el número de modos que se encuentran por arriba de la enerǵıa

de corte a una enerǵıa E dada. Si se supone además que el número de modos M es

constante en el rango de enerǵıa µ1 > E > µ2, es posible escribir la corriente I+ como

la corriente I (a T=0 K) dada por

I =
2e2

h
M
µ1 − µ2

e
, (15)

de donde podemos definir la conductancia

Gc =
2e2

h
M, (16)
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de forma que se origina una resistencia Rc de contacto (Gc = 1/Rc) dada por:

G−1c =
(µ1 − µ2)/e

I
=

h

2e2M
≈ 12.9 kΩ

M
. (17)

Claramente en el caso de conductores macroscópicos, el número de modos es muy

grande (M >> 1), de manera que la resistencia de contacto es prácticamente desprecia-

ble. Por el contrario, la resistencia de un conductor mesoscópico o menor (nanoscópico)

con un solo modo (M=1) es aproximadamente 12.9 kΩ, el cuál representa un valor de

resistencia importante.

Se puede generalizar la ecuación (16) al caso en donde el conductor tiene un coefi-

ciente de transmisión T diferente de 1, y en donde los electrones tienen una probabilidad

de reflejarse. Consideremos que una sección central del conductor está conectada a ter-

minales y que el contacto entre ellas y el conductor es no reflectivo. Suponga además

que cada una de las dos terminales se encuentra a un potencial qúımico µ1 y µ2 respec-

tivamente en donde los estados en la terminal izquierda están caracterizados por vector

de onda +k mientras que en la terminal derecha por −k. Entonces es posible escribir

el flujo de carga que incide por la terminal izquierda (terminal 1) como

I+1 =
2e

h
M (µ1 − µ2) (18)

mientras que el flujo de corriente en la terminal derecha (terminal 2) será el flujo

incidente por la probabilidad T de que el portador sea transmitido

I+2 =
2e

h
MT (µ1 − µ2) . (19)

De la misma forma el flujo reflejado a la terminal 1 estará dado por

I−1 =
2e

h
M(1− T ) (µ1 − µ2) . (20)
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Por lo tanto el flujo neto de corriente en el conductor central o nanodispositivo se puede

escribir como

I = I+1 − I−1 = I+2 =
2e

h
MT (µ1 − µ2) . (21)

Aśı, es posible reconocer el término de la conductancia en la expresión anterior

G =
I

(µ1 − µ2)/|e|
=

2e2

h
MT. (22)

A la expresión (22) se le conoce como la fórmula de Landauer. Esta describe la conexión

entre la conductancia eléctrica a través de un conductor mesoscópico en términos de

la probabilidad de transmisión cuántica de los electrones a través del mismo (Imry y

Landauer, 1999).

La fórmula de Landauer (22) que se derivó anteriormente supone que la temperatura

es cero, además se supuso que el transporte o flujo de corriente ocurre sólo del contacto

1 al contacto 2 y no en sentido inverso. Además, se consideró que la corriente se debe a

sólo un canal de enerǵıa cercano a la enerǵıa de Fermi. Estos argumentos permitieron

escribir la ecuación (19). Sin embargo, en general, el transporte se lleva a cabo a través

de múltiples canales de enerǵıa en el rango:

µ1 + γkBT > E > µ− γkBT. (23)

donde kB es la constante de Boltzman, T la temperatura y γ una constante del

orden de 1. Cada canal puede tener en general una transmisión diferente.

De esta forma, se deberá considerar la inyección de electrones a través de ambas

terminales para describir el transporte en el sistema. Los electrones que inciden por la

terminal izquierda (terminal 1) tienen una función de distribución local en equilibrio

f1 a un valor de potencial qúımico µ1, mientras que los electrones que inciden por la

terminal derecha (terminal 2) tienen una función de distribución local en equilibrio f2

que corresponde a un valor del potencial qúımico de µ2.
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Figura 8. (a) Conductor conectado a través de terminales a dos contactos. (b) Distribución
de enerǵıa de los electrones en las terminales a temperatura cero. (c) Distribución de enerǵıa
(Fermi-Dirac) a una temperatura diferente de cero. Figura tomada de Datta (1995).

La función de distribución en ambas terminales es la función de distribución de

Fermi-Dirac

f1,2(E) =

(
1

e

(
E−µ1,2
kBT

)
+ 1

)
. (24)

De modo que la corriente eléctrica a primer orden en µ1 − µ2 tomando en cuenta

una temperatura finita y definiendo T (E) = M(E)T (E) se escribe como

I =
2e

h
(µ1 − µ2)

∫
T (E)

(
−∂f1(E)

∂E

∣∣∣∣
µ2

)
dE (25)

Que es la generalización de (21) a temperatura finita.
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II.2.1 Efecto del campo magnético en un alambres cuánticos

Las propiedades electrónicas y de transporte de alambres cuánticos en particular, y de

nanodispositivos en general, es modificada totalmente por la inclusión de un campo

magnético estático aplicado sobre el dispositivo.

Si analizanos un alambre cuántico cuasi-unidimensional en el cual se define la di-

rección espacial y como aquella a lo largo de la cual se transportan los electrones y

suponemos que tanto la dirección x como la z están confinadas, se puede estudiar el

efecto de un campo magnético perpendicular al plano del alambre a través de su po-

tencial vectorial magnético A. Si suponemos que el potencial de confinamiento en la

dirección transversal x es parabólico con una magnitud ωd (ver figura 9) dado por

V (x) =
m

2
ωd

2x2 (26)

donde m es la masa del electrón, entonces el Hamiltoniano efectivo de part́ıcula inde-

pendiente que describe el sistema estará dado por

H =
πx

2 + πy
2

2m
+ V (x) (27)

con π = (πx, πy) que representa el momento canónico definido como π = p− (e/c)A(r),

donde πx y πy son las componentes en el plano del 2DEG del momento canónico, p es

el vector de momento, e y c son la carga eléctrica del electrón y la velocidad de la luz

en el vaćıo, respectivamente.

Si se define el potencial vectorial magnético A en la norma de Landau, es decir:

A = (0, Bx, 0), donde B es el campo magnético, el Hamiltoniano (27) toma la forma

H =
ω2
d

ω2
T

p2y
2m

+
p2x
2m

+
mω2

T

2
(x− x0)2 (28)

donde se ha definido

ωc =
eB

mc
(29)
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Figura 9. Confinamiento parabólico en un nanoalambre cuántico en la dirección transversal
a la dirección de propagación de los electrones.

ωT =
√
ω2
d + ω2

c (30)

Al término ωc se le conoce como frecuencia de ciclotrón. Esto muestra como el Hamil-

toniano de un sistema bidimensional con un confinamiento espacial parabólico en la

dirección transversal más la influencia de un campo magnético perpendicular, se puede

expresar como el Hamiltoniano de un sistema con un potencial parabólico efectivo

(ver ecuación 28) donde la intensidad de confinamiento se renormaliza a ωT . Sin em-

bargo, el centro de la parábola que origina el confinamiento efectivo esta dado por

x0 = ωcpy/ω
2
Tm. Lo que pone de manifiesto que el origen de la parábola se desplaza

hacia los bordes del alambre conforme el campo magnético se incrementa (ver figura

10). Esto da origen a que los modos de transporte se propagen espacialmente muy cerca

de los bordes, dando lugar a lo que se conoce como estados de borde (ver figura 11).
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Figura 10. Confinamiento parabólico efectivo en un nanoalambre cuántico desplazado por
la intensidad de un campo magnético hacia los bordes del alambre. Donde la flecha azul
representa el corrimiento del origen de la parábola con la magnitud del campo magnético.

Las eigenenerǵıas del Hamitoniano descrito en la ec. (28) tiene solución anaĺıtica

(tipo oscilador armónico) y están dadas por

εn,k =
ω2
d

2mω2
T

~2k2 + ~ωT
(
n+

1

2

)
(31)

donde n representa cada uno de los estados discretos que surgen del potencial de con-

finamiento. Esto muestra como la influencia de un campo magnético sobre las sub-

bandas de dispersión de enerǵıa hace que se distorsionen con relación al caso sin campo

magnético. Este cambio en el perfil se manifiesta en parte en un desplazamiento en

enerǵıa de las sub-bandas para una enerǵıa fija. Además, conforme el campo magnético

se hace más intenso, el número de modos que contribuyen al transporte va decreciendo

debido al aumento en la intensidad del potencial efectivo de confinamiento ωT (en la
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x
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Figura 11. Esquema de los estados que se transportan por el borde de un alambre y estados
localizados centrales siguiendo trayectorias ciclotrónicas.

ec. 31) hasta el caso ĺımite en que ningún modo contribuye al transporte y por ende la

conductancia es cero (esto se le conoce como depoblación de las sub-bandas).

Otro fenómeno predicho por el análisis anterior es la aparición de estados atrapados,

es decir, de velocidad cero, cuando la magnitud del campo magnético es suficientemente

grande. Lo anterior puede entenderse en simples términos, tomando en cuenta que la

velocidad de propagación de un electrón en el alambre está definida como

v =
1

~
∂E(n, ky)

∂ky
=

~ky
m

ω2
d

ω2
T

(32)

por tanto, al incrementarse la magnitud del campo magnético la velocidad va disminu-
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yendo hasta el ĺımite de tener estados que no se propagan. Estos estados se encuentran

espacialmente localizados en el centro del alambre (Bellucci y Onorato, 2006; Datta,

1995). Lo anterior puede verse si se reescribe el centro de la parábola de confinamiento

x0 en términos de la velocidad

x0 = v
ωc
ω2
d

, (33)

de modo que si la velocidad tiende a cero debido a un campo magnético intenso (ver

ecuación 32) entonces el origen de la parábola de confinamiento, x0 es cero. De esta

forma los estados se localizan en el centro del alambre, siguiendo (semi-clásicamente)

trayectorias cerradas ciclotrónicas.

La interrelación entre estados localizados y propagantes en un nanoalambre en pre-

sencia de un campo magnético perpendicular, y con impurezas artificiales (definidas

electrostáticamente o por ataque qúımico), será un fenómeno fundamental en la mod-

elación del sistema experimental estudiado en el caṕıtulo VI.

II.3 Anillos Cuánticos

Los anillos cuánticos también pueden ser fabricados a partir de un 2DEG mediante

la colocación de electrodos en la superficie de la heteroestructura semiconductora y/o

mediante ataque qúımico. En la figura 13 se muestra este tipo de electrodos que definen

un anillo efectivo sobre el plano del 2DEG.

En el transporte electrónico en este tipo de sistemas se pueden generar fenómenos

de interferencia cuántica cuando la longitud de onda de Fermi λF ∼ nπR, con n entero

positivo y R el radio del anillo. El origen de tal interferencia puede entenderse como

sigue. Si consideramos la función de onda de un electrón que se propaga por trayec-

torias diferentes, es posible expresarlas en general como ψi = Aie
iφi , donde Ai es la
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Figura 12. Imagen SEM de una estructura metálica anular colocada sobre la superficie de
una heteroestructura de InAs/AlInAs. Esta estructura anular (de radio aproximado de 1
micra) permite estudiar fenómenos de interferencia cuántica. Figura tomada del art́ıculo de
Nitta, Koga (2003).

amplitud de la onda ψ que se transporta por la trayectoria i con una fase φi, donde

i = 1, 2 con 1 denotando la trayectoria sobre la rama superior/derecha (semićırculo) y

con 2 denotando la trayectoria sobre la rama inferior/izquierda (semićırculo). Cuando

la geometŕıa propia del sistema hace que estas ondas interfieran en un punto, la proba-

bilidad de interferencia es la superposición de las amplitudes de probabilidad de ambas

trayectorias y está dada por

P = |ψ1 + ψ2|2 = |A1|2 + |A2|2 + 4 |A∗1| |A2|Cos(φ1 − φ2). (34)

Claramente, tal probabilidad depende de la diferencia de fase entre las dos ondas

electrónicas. Esto tiene consecuencias importantes para el transporte electrónico. Por

ejemplo, al variar tal diferencia de fase a través de un campo magnético (como veremos

en detalle adelante), es posible modular la probabilidad de interferencia de las ondas
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Figura 13. Micrograf́ıa de la superficie de una heteroestructura semiconductora en donde
se muestran los electrodos colocados sobre ella para generar un nanodispositivo. El efecto
electrostático creado por los electrodos debajo de la superficie, en el gas de electrones
bidimensional, permite crear diferentes tipos de canales estrechos para construir nanodis-
positivos con confinamientos espećıficos. En la figura se muestra el caso particular de
electrodos que generan una trayectoria anular para los electrones que se transportan en el
gas, t́ıpicamente situado alrededor de 100 nm debajo de la superficie de la heteroestructura.
La S simboliza la región fuente de electrones y D el colector a través de los cuales se hace
pasar una corriente eléctrica. Figura tomada de Yacoby et al. (1995).

electrónicas y por ende las propiedades de transporte como la conductancia a través del

anillo. En la figura (14) se muestra un esquema en donde un electrón es propagado a

lo largo de dos trayectorias que interfieren en un punto final y esta presente un campo

magnético perpendicular al anillo.

Los electrones incidentes por la parte izquierda del anillo son divididos en dos trayec-

torias que corresponden a cada una de las ramas del anillo y posteriormente se recombi-

nan en la parte derecha del dispositivo. En general, la transmisión a través del sistema

depende del tamaño relativo de la longitud de la circunferencia del anillo con respecto

a la longitud de onda del electrón. Si el tamaño del radio del anillo es pequeño en com-
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Figura 14. En la figura se muestra un esquema del transporte de un electrón a través de un
anillo y en donde se observa la posibilidad de interferencia que podrá ser controlada con un
campo magnético mediante el efecto Aharonov-Bohm.

paración con la longitud libre media, la transmisión a través del dispositivo depende de

la fase que adquiere el electrón en cada trayectoria que describe el anillo.

La fase que adquiere un electrón en presencia del potencial vectorial magnético esta

dado en términos de la sustitución de Pierls, en la cual, el vector de momento p es

reemplazado por (p + eA)/~ , donde A es el potencial vectorial magético, e la carga

del electrón, ~ la constante de Planck dividida por 2π y en donde es posible definir el

potencial vectorial magnético a través del anillo en dirección azimutal. Esta fase esta

descrita por

φ = φ0 +
1

~
(p + eA) · r (35)

Si suponemos que la dirección del potencial vectorial sigue el sentido contrario a las

manecillas del reloj, es posible definir la fase adquirida por el electrón en cada una de

las trayectorias del anillo (ver figura 14):

φtrayectoria inferior = φ0 +

∫ 0

π

(
k +

e

~
A
)
· aθrdθ (36)
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φtrayectoria superior = φ0 −
∫ 0

−π

(
k− e

~
A
)
· aθrdθ (37)

donde φ0 es una fase que el electrón tiene inicialmente y aθ es un vector unitario en la

dirección azimutal.

De esta forma, la diferencia de fases entre las dos trayectorias esta dada por

δφ =
e

~

∫ 2π

0

A · aθrdθ =
e

~

∫

anillo

B · n dS = 2π
Φ

Φ0

(38)

donde Φ0 = h/e es el cuanto de flujo magnético y Φ es el flujo magnético a través del

anillo. Aśı, el término de la diferencia de fases produce una oscilación completa cada

vez que el flujo magnético se incrementa en un cuanto de flujo magnético. En otras

palabras, es posible modular la diferencia de fases al variar la intensidad del campo

vectorial (campo magnético). Esto produce que la conductancia en un nanodispositivo

en forma de anillo pueda ser modulada y sea periódica en el campo magnético con un

peŕıodo de h/eS donde S es el área del anillo. Esta modulación periódica es lo que se

llama efecto Aharonov-Bohm (Aharonov y Bohm, 1959).

En este punto es importante seãlar que, de acuerdo con la f́ısica clásica, una part́ıcula

cargada es influenciada por un campo magnético únicamente si la part́ıcula se encuentra

en una región del espacio en donde la magnitud del campo magnético no es cero. Sin

embargo, de acuerdo a la mecánica cuántica, la onda que representa el estado de una

part́ıcula cargada, como el electrón, puede ser influenciada por un campo magnético

aún cuando la part́ıcula esté en una región donde el campo es cero. Aharonov y Bohm

predijeron este fenómeno hace más de 50 años (Aharonov y Bohm, 1959) que si la

onda que representa a una part́ıcula cargada es dividida en dos ondas que van por

trayectorias separadas alrededor de una solenoide que confina dentro de él un campo
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magnético y estas ondas interfieren, el resultado de esta interferencia está influenciado

por la magnitud del campo magnético dentro del solenoide (Batelaan y Tonomura,

2009) a pesar de que las part́ıculas cargadas no esten expuestas directamente al campo.

Figura 15. Figura esquemática de las ĺıneas de campo magnético generados por un solenoide.
El campo magnético está confinado sólo en la región del solenoide mientras que el potencial
vectorial magnético permea todo el espacio (ćırculos concéntricos verdes). Es este potencial
vectorial, según la teoŕıa de Aharonov-Bohm, el cual interacciona con los electrones (flechas
azules en la figura) y cuausa una diferencia de fase según la dirección relativa del potencial
vectorial y la dirección de propagación del electrón. Figura tomada del art́ıculo de Batelaan,
Tonomura (2009)

En 1984 Richard Webb y Sean Washburn realizaron mediciones de la corriente

eléctrica como función de la magnitud de un campo magnético aplicado perpendicu-

larmente sobre una geometŕıa de anillo evidenciando la presencia del efecto Aharonov-

Bohm. Utilizando técnicas de micrograf́ıa desarrolladas en IBM fue posible producir

anillos de oro con diámetros entre 0.2 y 0.8 µm en donde fue medida su magneto-
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resistencia a temperaturas debajo de 1 K. Después de hacer un filtrado de las señales de

ruido del experimento, encontraron que la resistencia como función del campo magnético

a través del anillo exhib́ıa oscilaciones periódicas en el campo magnético con un peŕıodo

de ∆Φ = h/e que es precisamente el peŕıodo predicho por Aharonov y Bohm, en donde

Φ es el flujo magnético encerrado por el área del anillo (Webb y Washburn, 1988).

Es importante resaltar que este tipo de efecto es posible observarlo también en

sistemas en donde no hay f́ısicamente un anillo, pero, a través de DOTs (región con

un potencial V < 0) o antiDOTs (región con un potencial V > 0) donde se crea una

configuración anular efectiva. Lo anterior debido a que este tipo de elementos inmersos

en un alambre cuántico puede generar que la propagación de los electrones se lleve a

cabo en una trayectoria cerrada, como se describirá en el caṕıtulo V donde se modela

un sistema experimental de este tipo. Estos DOTS y antiDOTS pueden ser creados

tanto por ataque qúımico como por efectos electrostáticos a través de electrodos.

II.4 Constricciones cuánticas (QPCs)

Una constricción cuántica puede ser creada similarmente mediante electrodos de com-

puerta colocados sobre la superficie de una heteroestructura semiconductora que con-

tenga un 2DEG. Estos electrodos modifican el potencial efectivo que los electrones

pueden experimentar durante su transporte en un alambre cuántico por ejemplo. Apli-

cando voltajes de compuerta, electrostáticamente, se puede producir un cuello de botella

al transporte de electrones en el alambre, de ah́ı el término constricción cuántica.

El QPC puede conectarse por sus extremos a reservorios macroscópicos que sumi-

nistran los electrones que se transmiten a través de él. El fuerte confinamiento lateral

(semiclásicamente puede describirse a través de un potencial de punto silla) que sufren
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los electrones conforme pasan a través del QPC hace que su enerǵıa se cuantice en una

serie de sub-bandas.

En la figura 16 se muestra un esquema en donde se observan los electrodos colo-

cados en la superficie de una heteroestructura que generan un potencial electrostático

efectivo sobre el plano del nanoalambre, además en la misma figura se presenta la

densidad electrónica en la constricción calculada numéricamente. Se observa también

cómo la densidad es mı́nima justo por debajo de los electrodos, debido a la aplicación

de un potencial repulsivo, lo que genera una constricción en el sistema (Ihnatsenka y

Zozoulenko, 2007).

GaAs 

electrodos 2DEG 

L W 

densidad electrónica 

x 

y 

a) 

b) 

Figura 16. a) Se muestra un esquema de una heteroestructura con electrodos en su superficie
que generan una constricción cuántica QPC. Dichos electrodos generan un potencial efectivo
en el plano del nanoalambre. b) se muestra cómo vaŕıa la densidad electrónica espacialmente
como consecuencia del potencial electrostático de los electrodos. Se observa en la parte
central la constricción que permite observar el transporte cuantizado de carga eléctrica
(figura tomada de Ihnatsenka, Zozoulenko, 2007 ).
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Un aspecto importante en este tipo de sistemas es la posibilidad de modular elec-

trostáticamente el ancho efectivo de la constricción mediante el potencial aplicado a los

electrodos, esto permite controlar el paso de electrones a través del sistema y observar

como la conductancia se cuantiza (van Wees et al., 1988b; van Houten et al., 1988;

Wharam et al., 1988; Yacoby, 1990).

Con la aplicación de un campo magnético perpendicular al plano de la constricción

es posible estudiar fenómenos como la transición del régimen de cuantización de la

conductancia a campo cero al régimen Hall cuántico (van Wees et al., 1988a), efectos

de enfocamiento de electrones (Molenkamp et al., 1990) o efectos de no aditividad de la

conductancia en presencia de varias constricciones cuánticas (Beenakker y van Houten,

1989).

La modelación teórica del transporte electrónico a través de constricciones cuánticas

requiere de un modelo efectivo para simular el potencial electrostático del QPC en el

nanoalambre.

La modelación del potencial de la constricción mediante un potencial cuadrático

de la forma de silla de montar V (x, y) = −Uxx2 + Uyy
2 + V0, donde Ux y Uy es la

intensidad del confinamiento en la dirección x y y respectivamente, V0 es el punto de

mı́nima enerǵıa del potencial y el transporte es en la dirección y, permite obtener una

expresión anaĺıtica simple para el coeficiente de transmisión T en presencia de un campo

magnético. Esta está dada por

T =
1

1 + e−πε
(39)

donde ε es un parámetro adimensional que depende de la intensidad del campo magnético

y de las intensidades de confinamiento Ux y Uy en el plano (Fertig y Halpering, 1987;

Büttiker, 1990).
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Otro modelo (más realista) de la forma del potencial de una constricción cuántica

(útil para simulaciones numéricas) es a través de la siguiente expresión (Ando, 1991)

V (x, y) =
V

2

(
1 + cos

(
2πx

Lx

))
+ EF

∑

±

(
y − y±(x)

4

)2

Θ(y2 − y±(x)2) (40)

con:

y±(x) = ±Ly
4

(
1− cos

(
2πx

Lx

))
, (41)

y donde Lx y Ly representan la longitud y ancho del nanoalambre respectivamente

(ver Figura 17), V es la enerǵıa del potencial en el punto central del QPC (x = y = 0),

Θ es la función escalón. El parámetro 4, medido en unidades de la longitud de onda

de Fermi λF , caracteriza el ancho del canal de la constricción.

En la Figura 17b se muestra un mapa de color del potencial modelado por la ecuación

40, en donde la dirección x es la dirección de transporte electrónico como se muestra en

Figura 17a. En la Figura 17c se muestra el perfiel del potencial para diferentes valores

constantes de la posición longitudinal Lx.

Este tipo de constricciones cuánticas constituye la base para el estudio de nanodis-

positivos experimentales como el estudiado por Chen et al. (2009), en donde se desea

estudiar la fenomenoloǵıa presente en el sistema cuando se tienen dos QPCs acopladas y

en donde el potencial aplicado en cada QPC puede generar una configuración asimétrica,

que en conjunto con un campo magnético perpendicular permita la creación de un na-

nodispositivo que controle el flujo de carga eléctrica y de esṕın.
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Figura 17. En la parte superior se observa un esquema del QPC modelado. El nanoalambre
tiene una longitud Lx y un ancho Ly. En la parte inferior se muestra un mapa de color
del potencial del QPC en donde puede apreciarse la constricción en la parte central que
obstruye el transporte electrónico.

II.5 Efecto del esṕın en el transporte

La electrónica convencional se ha basado en la manipulación y el transporte de cargas

eléctricas, ignorando por completo el grado de libertad adicional que representa el esṕın

electrónico. No es hasta 1988, con el descubrimiento de la magneto resistencia gigante

(GMR2) por Baibich y colaboradores (Baibich et al., 1988) que se empieza a explorar las

2El efecto GMR (por sus siglas en inglés, Giant Magneto Resistance) se manifiesta cuando se hace

pasar una corriente eléctrica a través de una heteroestructura compuesta de un material metálico no

magnético en contacto con una capa de material ferromagnético (como hierro o cabalto) por ambos la-

dos. En este sistema la corriente es máxima cuando la magnetización de los materiales ferromagnéticos

es paralela, mientras que la corriente se minimiza cuando esta magnetización es antiparalela.
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virtudes cuánticas del esṕın en estado sólido. El descubrimiento de GMR es considerado

el comienzo de una nueva electrónica basada en el esṕın, llamada esṕın-electrónica o

espintrónica (Prinz, 1998; Ziese y Thornton, 2001).

La investigación fundamental actual en espintrónica incluye la investigación teórica

y experimental del control magnético, electrónico y óptico de portadores de carga pola-

rizados en esṕın en semiconductores y metales. También se busca la optimización de la

vida media del esṕın del electrón en estructuras meso y nanoscópicas (Wolf, 2001), aśı

como el transporte de electrones y huecos con espines polarizados (Zutic et al., 2004).

Importante énfasis se ha dado asimismo al estudio de dispositivos espintrónicos que

sean capaces de funcionar a temperatura ambiente y sean compatibles con la tecnoloǵıa

actual de electrónica de semiconductores (Datta y Das, 1990; Chappert et al., 2007).

Un efecto que permite introducir el grado de libertad del esṕın en el transporte

electrónico es el llamado efecto Zeeman. Este efecto es tomado en cuenta por la intro-

ducción de un Hamiltoniano que expresa el acoplamiento de un campo magnético B

con el momento angular de esṕın de los electrones, y expĺıcitamente adquiere la forma:

HZeeman =
1

2
g∗µBσ ·B. (42)

donde σ es el operador de las matrices de Pauli, µB = e~/2m0c es el magnetón de

Bohr, g∗ es el factor efectivo de Landé (el cual es 2 en el vaćıo pero es diferente en

semiconductores) y B es el campo magnético. De esta forma, si el campo se encuentra

en la dirección z, conforme la magnitud se incrementa, los estados electrónicos para

esṕın arriba (up) y abajo (down) se encuentran separados en enerǵıa por una cantidad

igual a ∆Zeeman = g∗µBB(z). Para semiconductores t́ıpicos este corrimiento energético

es del orden ∼ 10 meV para un campo magnético de ∼ 1T y un factor de Landé

g∗ = 6, que es comparable a la enerǵıa de Fermi caracteŕıstica de éstos materiales. Este
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fenómeno es un mecanismo útil y explotado en el estudio de polarización de estados

de esṕın en nanodispositivos y será estudiado en el caṕıtulo VII. A continuación en los

caṕıtulos III y IV se describirán las técnicas y modelos numéricos que se utilizarán para

el cálculo de la conductancia en los sistemas nanoscópicos de interés.
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Caṕıtulo III

FORMALISMO DE AMARRE FUERTE

III.1 Modelo de amarre fuerte (tight binding)

El modelo de amarre fuerte o tight binding es un formalismo muy utilizado en f́ısica del

estado sólido en el cual se utilizan orbitales con caracteŕısticas atómicas posicionados en

un sitio espećıfico de una nanoestructura. El Hamiltoniano de amarre fuerte es utilizado

como punto de partida para el cálculo de propiedades de transporte electrónico a través

de nanodispositivos en el presente trabajo. A continuación se describirá brevemente el

formalismo.

III.1.1 El Hamiltoniano de amarre fuerte

El Hamiltoniano de amarre fuerte o tight binding tiene caracteŕısticas periódicas que

hacen que permanezca invariante cuando se realiza una operación de traslación por un

vector l, donde el conjunto de sitios [l], forma una red regular, en general en d = 1, 2, 3

dimensiones descrita por:

l =
d∑

a=1

lara. (43)

donde la = 0,±1,±2, .... y ra (a = 1, ..., d) son d vectores linealmente independientes

que forman la base de la red. Los estados localizados en cada uno de estos sitios,

forman un conjunto de funciones ortonormales con caracteŕısticas de orbitales atómicos.

En particular si d = 3, cada uno de los sitios l de la red estará descrito por l =

l1r1 + l2r2 + l3r3 , donde cada li toma valores enteros.
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Con el fin de describir la dinámica de los electrones (dispersión electrónica), se

calculan los elementos de matriz del Hamiltoniano de amarre fuerte en el subespacio de

las funciones de orbitales atómicos, esto es

〈l|H |m〉 = εlδlm + Vlm. (44)

donde H es el Hamiltoniano que describe al sistema cuántico, con |m〉, |l〉 los orbitales

atómicos centrados en los sitios m,l respectivamente. Estos orbitales se suponen bien

localizados en los sitios (m,l), por lo que pueden modelarse a través de funciones de

Wannier, por ejemplo. Los elementos de matriz diagonales están denotados por εl que

representan una enerǵıa de sitio, mientras que los elementos no diagonales por Vlm que

representa el traslape de funciones de onda entre sitios. En general se asume que Vll = 0,

lo que anula la situación sin sentido f́ısico del traslape de los orbitales de un sitio consigo

mismo.

El Hamiltoniano de amarre fuerte puede ser escrito equivalentemente en la notación

de Dirac de la siguiente forma,

H =
∑

l

|l〉 εl 〈l|+
∑

lm

|l〉Vlm 〈m| , Vll = 0. (45)

Es posible simplificar el Hamiltoniano asumiendo la interacción dominante es entre

primeros vecinos y que el término de traslape Vl,m es isotrópico y uniforme también a

primeros vecinos y despreciable en cualquier otro caso, esto es que,

Vlm =





V, l,m primeros vecinos

0, en cualquier otro caso
(46)

Se asume que el conjunto de estados (|l〉) son ortogonales (como en el caso para funciones

localizadas de Wannier)

〈l| m〉 = δl,m (47)



40

Aśı pues, el primer término del Hamiltoniano de amarre fuerte en la ecuación 45 describe

un electrón que se encuentra en un sitio l con una enerǵıa εl, mientras que el segundo

término describe la enerǵıa de traslado de un electrón desde un sitio l a un sitio m

mediante un elemento de la matriz de traslape Vlm.

Las eigenfunciones del Hamitoniano de amarre fuerte pueden describirse a través de

la superposición

|k〉 = c0
∑

l

eik·l |l〉 . (48)

Estos estados corresponden a ondas propagantes en las cuales la amplitud es la misma en

cada sitio y la fase vaŕıa en forma regular como φl = k ·l. En tanto que las eigenenerǵıas

están dadas por

E(k) = ε0 + V
∑

l

eik·l. (49)

donde ε0 es la enerǵıa de sitio (que se supone idéntica para átomos/sitios de la misma

especie) y la sumatoria se realiza sobre primeros vecinos de un punto de origen.

Expĺıcitamente, el Hamiltoniano en el formalismo de amarre fuerte para un sistema

bi-dimensional en notación de Dirac puede ser escrito como:

H =
∑

nm

εnm |nm〉 〈nm|−
∑

n,m

(Vnm,n−1m |nm〉 〈n− 1m|+Vnm,nm−1 |nm〉 〈nm− 1|+H.c.).

(50)

en donde se ha escogido una red cuadrada tal que los puntos que la describen están

situados en x = na y y = ma, donde n y m son enteros, a es el parámetro de red y H.c.

denota el Hermitiano conjugado de la expresión en cuestión. Por lo tanto |nm〉 es un

conjunto ortonormal de dos componentes en la base de sitios n,m donde n representa

un sitio longitudinal, m un sitio transversal y t es el parámetro de tunelamiento (t =

~2/2m∗a2).

El parámetro de tunelamiento en ambas direcciones puede ser expresado en forma
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general, tomando en cuenta que puede existir un campo magnético perpendicular al

sistema, como:

Vnm,n−1m = Vxe
−ieAxa/~. (51)

Vnm,nm−1 = Vye
−ieAya/~. (52)

donde Vx = Vy = t y Ax y Ay son las componentes del potencial vectorial magnético. De

forma que si se escoge adecuadamente la norma para el potencial vectorial, es posible

que la fase en las ecuaciones (51, 52) se anule en una de las direcciones. En particular

si se escoge la norma de Landau con A = (−yB, 0, 0), se produce un campo magnético

en la dirección z, mientras que la fase en la dirección y se anula y sólo es diferente de

cero en la dirección x (ver apéndice A) .

Para el caso de un sistema de sitios bidimensional cuadrada, la eigenenerǵıa está

dada por

E(k) = ε0 − 2V [cos(kxa) + cos(kya)]. (53)

en donde kx,y son los vectores de onda en la dirección x y y respectivamente y a es el

parámetro de red. En el caso particular en donde el vector de onda está cuantizado en

una dirección, y por ejemplo, como en el caso de un nanoalambre cuasi-unidimensional

de ancho (M + 1)a, la enerǵıa de cada modo j que se propaga a través del mismo, está

descrita por

E = 4t− 2t

[
cos kj + cos

(
πj

M + 1

)]
. (54)

en donde se tiene que V = t, t es denominado parámetro de traslape o hopping y

se ha fijado una enerǵıa de referencia ε0 en el sitio igual a 4t. Esta ecuación consti-

tuye la relación de dispersión para un nanoalambre cuántico cuasi-unidimensional en el

formalismo de amarre fuerte en ausencia de iteracciones.
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Caṕıtulo IV

MODELACIÓN DE LA
MAGNETOCONDUCTANCIA EN
NANODISPOSITIVOS

Dentro del formalismo de transporte baĺıstico cuántico de Landauer, la modelación de

la magnetoconductancia en nanodispositivos requiere de la obtención de la amplitud

de transmisión total del sistema, como se ha comentado anteriormente. Una forma

de obtener la amplitud de transmisión a través de un nanodispositivo es mediante

el cálculo de la función de Green. Ambas magnitudes se relacionan a través de la

relación de Fisher-Lee (Fisher y Lee, 1981). El cálculo de la función de Green supone

a su vez el conocimiento del Hamiltoniano que describe al sistema. Haciendo uso del

Hamiltoniano del sistema en cuestión en el formalismo de amarre fuerte (tight binding)

se calcula la función de Green total en forma discretizada del mismo. Por conveniencia

numérica del método, el cálculo de la función de Green del nanodispositivo requiere

utilizar un formalismo recursivo v́ıa la ecuación de Dyson que será descrito en detalle

más adelante. De esta forma, es posible tener una plataforma teórica/numérica que nos

permitirá describir las observaciones experimentales y predicciones teóricas realizadas

con diferentes metodoloǵıas reportadas en la literatura del transporte electrónico en

nanodispositivos.
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IV.1 Formalismo de funciones de Green

La aparición de problemas con valores a la frontera es una consecuencia del uso de

las matemáticas en la descripción del mundo f́ısico mediante ecuaciones diferenciales.

Uno de los métodos matemáticos para resolver este tipo de problemas es conocido con

el nombre de método de funciones de Green. El procedimiento consiste en construir

una función auxiliar llamada función de Green la cuál permite expresar la solución

de la ecuación diferencial estudiada en términos de dicha función. Por lo tanto el

trabajo consiste en encontrar la función de Green apropiada para un operador diferencial

determinado (Roach, 1982). En el presente trabajo la ecuación diferencial que permite

la descripción del transporte electrónico en nanodispositivos está dada por una ecuación

tipo Schrödinger en el contexto de teoŕıa de masa efectiva.

IV.1.1 Definición de función de Green

La función de Green es un concepto muy útil en matemáticas puras y aplicadas. En

f́ısica de estado sólido, esta puede representar la respuesta en un punto dentro del

conductor debido a una excitación o perturbación en otro punto cualquiera del mismo.

Podemos definir la función de Green para un sistema en términos de su Hamiltoniano

a través del operador

G =
[
E − Ĥ

]−1
, (55)

donde E representa la enerǵıa total y el operador Ĥ denota el Hamiltoniano del sistema,

que en el modelo en el cont́ınuo de masa efectiva está dado por

Ĥ =
(i~∇+ eA)2

2m
+ U(r), (56)
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donde A, como definido anteriormente denota el potencial vectorial magnético, e es la

carga eléctrica y U es el potencial total al que se encuentran sujetos los electrones. Con

el fin de ejemplificar la forma de calcular expĺıcitamente la función de Green asociada al

operador (55) en forma anaĺıtica, consideraremos un sistema consistente de un alambre

cuántico unidimensional con potencial constante U0 y un potencial vectorial magnético

igual a cero. El operador (55) para este caso adquiere la forma

G =

[
E − U0 +

~2∂2

2m∂x2

]−1
(57)

el cual debe satisfacer la siguiente ecuación diferencial,

(
E − U0 +

~2

2m

∂2

∂x2

)
G(x, x′) = δ(x− x′). (58)

Esta ecuación es muy similar a la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo,

excepto por el término δ(x − x′). Aśı pues, puede interpretarse a la función de Green

como la función de onda evaluada en un punto x dado que se ha aplicado una excitación

en un punto x′. La ecuación (58) tiene dos soluciones matemáticamente válidas que

son

GR(x, x′) = − i

~υ
e(ik|x−x

′|). (59)

GA(x, x′) = +
i

~υ
e(−ik|x−x

′|). (60)

donde k =
√

2m(E − U0)/~ y υ = ~k/m. La función GR, se conoce como función

de Green retardada, en tanto que GA se conoce como función de Green avanzada. De

estas dos soluciones únicamente la función de Green retardada tiene un significado

f́ısicamente aceptable, ya que describe el hecho de que apartir del punto x′ donde se

realiza la excitación, la señal de dicha excitación se propaga hacia algún otro punto,

satisfaciendo aśı la condición f́ısica invariante de causalidad. Por este motivo, a partir

de aqúı se referirá a la función de Green retardada únicamente con el término genérico
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de función de Green. Solamente algunos sistemas sencillos tienen una solución anaĺıtica

de la función de Green, por lo que en general se requerirá de hacer este cálculo en forma

numérica, con la ventaja de poder incorporar en el sistema dispersores o potenciales de

confinamiento determinado.

IV.1.2 Densidad local de estados (LDOS)

La función de Green puede ser relacionada con algunas propiedades f́ısicas de interés,

una de ellas es la densidad local de estados (LDOS1). La forma expĺıcita de la relación

entre la función de Green y la densidad local de estados en un punto r a la enerǵıa E

está dada por (ver apéndice B)

ρ(r;E) = − 1

π
Im[G(r, r;E)], (61)

note que la función de Green está evaluada en un mismo punto r del espacio (r′ = r).

La densidad local de estados será un concepto importante utilizado en el estudio del

transporte electrónico a través de un nanodispositivo particular. Básicamente, esta

nos provee de información de la probabilidad que un electrón con una enerǵıa dada E

se encuentre en cierta región. En particular, será útil para visualizar la aparición de

regiones de alta densidad de estados en los bordes de un nanodispositivo en presencia

de un campo magnético perpendicular, dando origen a los estados de borde descritos

en el caṕıtulo II.

1por sus siglas en inglés Local Density Of States (LDOS).
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IV.2 Ecuación de Dyson: sumas parciales

de diagramas de Feynman

Muchos de los métodos desarrollados en la teoŕıa cuántica de interacciones electro-

magnéticas han sido aplicados con éxito al campo de la f́ısica del estado sólido. Algunos

de éstos métodos implican el cálculo de propagadores o funciones de Green. Una forma

de calcular este tipo de funciones es a través de un procedimiento general, sistemático

y pictórico llamado diagramas de Feynman, después de que su inventor Richard P.

Feynman los utilizó en su trabajo del premio Nobel sobre electrodinámica cuántica.

El método para calcular el propagador o función de Green consiste en expanderlo

perturbativamente en una serie infinita y evaluar esta serie. Cada término de la serie,

es posible representarlo a través de un diagrama de Feynman.

La forma usual de sumar términos de la serie no funciona para el propagador, debido

a que la serie converge muy lentamente. Sin embargo, es posible sumar sobre algunos

tipos de términos en particular hasta orden infinito. Este procedimiento es llamado

sumas parciales o selectivas.

La ecuación de Dyson suma la contribución parcial de cierto tipo de interacciones

representadas por diagramas de Feynman y es exacta. Esta ecuación relaciona la función

de Green perturbada del sistema G con la función de Green no perturbada G0. Si se

tiene un Hamiltoniano H = H0 + V , donde H0 es el Hamiltoniano del sistema no

perturbado y V es una perturbación, es posible escribir la identidad

G = [E −H]−1 = [E −H0 − V ]−1 =
[
G−10 − V

]−1
, (62)

lo que conduce a la relación

G−1 = G−10 − V (63)
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La ecuación anterior al multiplicarse por la izquierda por G0 y por la derecha por G

puede escribirse como

G = G0 +G0V G. (64)

A la expresión 64 se le conoce como ecuación de Dyson, y es exacta. Note que la función

de Green total (perturbada) aparece en ambos lados de la ecuación, esto conduce a que

su determinación sea a través de un proceso recursivo, como se discute a continuación.

IV.3 Esquema recursivo de funciones de Green

Como hemos venido comentando, la importancia de conocer la función de Green de un

sistema radica en que es posible relacionar dicha función con la amplitud de transmisión

y ésta a su vez con la conductancia. Esta primera relación será discutida en detalle en

otra sección, en tanto que en esta sección se describirá el cálculo de la función de Green

total del sistema bajo un proceso recursivo, conveniente para cálculos numéricos.

Si consideramos un nanodispositivo cuasi-unidimensional, como un alambre cuántico

conectado a terminales ideales, el sistema puede ser dividido para su descripción en una

región central en donde es posible introducir potenciales electrostáticos de confinamiento

adicional, impurezas y/o campos magnéticos, con sus dos terminales conectadas a cada

uno de los extremos de la región central.

El Hamiltoniano de part́ıcula independiente en el formalismo de amarre fuerte para

un alambre bi-dimensional puede ser escrito en términos de segunda cuantización como:

H = −t
∑

n,m

(c†n,m+1cn,m + c†n,mcn,m+1)− t
∑

n,m

(c†n+1,mcn,m + c†n,mcn+1,m) +
∑

n,m

εn,mc
†
n,mcn,m

(65)

donde cn,m/c
†
n,m es el operador de aniquilación/creación de un electrón en el sitio

(n,m) situado en x = na y y = ma, donde n y m son enteros. La enerǵıa de sitio
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está dada por εn,m = Un,m + ε0, donde Un,m es un potencial en el sitio (n,m), t es el

parámetro de tunelamiento y ε0 es una enerǵıa de referencia igual a 4t. El Hamiltoniano

(65) es equivalente al descrito en la sección III1.1.

También es posible describir el sistema del nanodispositivo cuasi-unidimensional a

través de un Hamiltoniano escrito en términos de una sección transversal o celda del

sistema, en lugar de sitios como en (50). Dicho Hamiltoniano tiene la forma:

H =
N∑

n=1

|n〉Hn 〈n|+
N−1∑

n=1

[|n〉Hn,n+1 〈n+ 1|+H.c.] (66)

donde |n〉 es un conjunto de M vectores de estado correspondiente a la celda n que

corresponden a cada uno de los M sitios transversales de la celda. Los elementos

diagonales del Hamiltoniano están dados por:

Hn =




εn1 −V †y 0 · · · 0

−Vy εn2 −V †y · · · 0

0 −Vy εn3 · · · 0

...
...

...
. . .

...

0 0 0 · · · εnM




, (67)

en donde cada uno de los elementos de la matriz son escalares, εnm = Unm + 4t y el

tunelamiento en la dirección y está dado por Vy = t. Es importante mencionar que si

se toma en cuenta algún mecanismo dependiente del esṕın, cada uno de los elementos

de la matriz del Hamiltoniano se transforma a una matriz de 2 × 2. Si se incluye una

intereacción del tipo Zeeman por ejemplo, el término de la enerǵıa de sitio se transforma

en εnm = (Unm + 4t)τ 0 + γσz, donde τ 0 es una matriz unidad de 2× 2 y σz es la matriz

de Pauli, además de que el término de tunelamiento se transforma en Vy = tτ 0.

Los términos no diagonales del Hamiltoniano (66), que corresponden al tunelamiento
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entre celdas, es decir en la dirección x, están dados por

(Hn,n+1)p,p′ = −V †x e−2πiβ[p−
(M+1)

2 ]δp,p′ . (68)

en donde p, p′ = 1, ...M y β = Ba2/φ0. En (68) la fase debida al campo magnético es

absorvida en el parámetro de tunelamiento en la dirección x, debido a la selección de

la norma de Landau, como se ha explicado anteriormente. Una vez más, si existe un

mecanismo tipo Zeeman, por ejemplo, el término de tunelamiento se transforma en una

matriz de 2× 2 dada por Vx = tτ 0, donde τ 0 es la matriz unidad de 2× 2.

En la figura (18) se muestra un diagrama en donde se esquematiza la forma en

que es posible describir un nanodispositivo cuasi-unidimensional mediante la unión de

varias celdas, cada una de ellas constituida de M sitios transversales, y para la cual la

forma anaĺıtica expĺıcita de la función de Green se supone conocida. Esto hace posible

la construcción de la función de Green total del sistema mediante la adición consecutiva

de una celda a la vez, hasta construir un alambre de largo determinado mediante un

esquema recursivo.

La idea básica en la construcción de la función de Green total de un sistema en

forma recursiva se basa en que al conocer la función de Green de las partes del sistema

en forma aislada, mediante la utilización de la ecuación de Dyson es posible unir estas

partes aisladas, para obtener una función de Green total del sistema.

En figura (19) se representan dos puntos, cada uno de los cuales puede representar

un sitio de una red unidimensional, una cadena transversal de sitios o una rebanada de

sitios en 3D. A cada punto se asocia la correspondiente función de Green en cada sitio

y las ecuaciones para obtener la función de Green total que se derivarán a continuación,

son válidas para cualquier dimensionalidad.
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n
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Vx

Vy

x

y

Figura 18. Unión de varias celdas que contienen M sitios transversales hasta obtener un
alambre de largo determinado.

Debido a que se está interesado en calcular las propiedades de transporte a través de

nanodispositivos cuasi unidimensionales, se requiere del cálculo de la función de Green

total evaluada entre los puntos extremos del sistema. La recursividad para obtener una

función de Green total del sistema inicia con los puntos iniciales (ver figura 19), que

representan dos celda de sitios transversales. El punto izquierdo tiene una función de

Green no perturbada conocida 〈0|G0 |0〉, que representa una celda en una terminal ideal,

es decir, sin impurezas ni campos magnéticos. El punto derecho representa una celda

de la parte central del nanodispositivo, en donde en principio puede haber impurezas

y/o campos magnéticos. La función de Green sin perturbar de este punto también es

conocida, y se representa por 〈1|G0 |1〉. Aplicando la ecuación de Dyson para obtener

la función de Green total del sistema 〈1|G |0〉 debido a una perturbación V , que implica
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0 1

V

V

Figura 19. La recursión para calcular la función de Green total del sistema inicia con una
celda de la terminal (representada por el punto izquierdo) y una celda de la región central
(representada por el punto derecho). Este proceso continúa hasta unir la terminal derecha
en el otro extremo del nanodispositivo.

unir éstas dos secciones, se obtiene:

〈1|G |0〉 = 〈1|G0 |0〉+ 〈1|G0V G |0〉 (69)

Introduciendo la propiedad de cerradura, o expansión de la unidad en términos de los

estados
∑

n |n〉 〈n| = 1, que son eigenestados del Hamiltoniano H |n〉 = En |n〉, tenemos

〈1|G |0〉 = 〈1|G0 |0〉+
∑

n,n′

〈1|G0 |n〉 〈n|V |n′〉 〈n′|G |0〉 (70)

Debido a que únicamente los elementos no diagonales de la matriz de perturbación

〈n |V |n′〉 son diferente de cero, es posible escribir la ecuación (70) como:

〈1|G |0〉 = 〈1|G0 |1〉 〈1|V |0〉 〈0|G |0〉 (71)
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donde el término 〈1|G0 |0〉 = 0 debido a que la función de Green no perturbada G0 sólo

tiene elementos de matriz entre los estados de la sección respectiva.

Si ahora se aplica la ecuación de Dyson al término 〈0|G |0〉 que aparece en la ecuación

anterior y se introduce la propiedad de cerradura de los estados, tenemos:

〈0|G |0〉 = 〈0|G0 |0〉+ 〈0|G0 |0〉 〈0|V |1〉 〈1|G |0〉 (72)

que representa la ecuación de Green perturbada, o total, entre los eigenestados |0〉 de

la sección de la terminal. Si se sustituye (72) en la ecuación (71), tenemos:

〈1|G |0〉 = 〈1|G0 |1〉 〈1|V |0〉 [〈0|G0 |0〉+ 〈0|G0 |0〉 〈0|V |1〉 〈1|G |0〉] (73)

que puede escribirse como:

〈1|G |0〉 = [1− 〈1|G0 |1〉 〈1|V |0〉 〈0|G0 |0〉 〈0|V |1〉]−1 〈1|G0 |1〉 〈1|V |0〉 〈0|G0 |0〉 .

(74)

Esta ecuación representa la función de Green total de un sistema compuesto de dos

puntos (que pueden representar secciones), la cual sólo depende de las funciones de

Green sin perturbar que se suponen conocidas.

El proceso se continúa hasta adicionar el número de secciones necesarias para des-

cribir un nanodispositivo de N + 1 secciones (representadas por puntos en el diagrama

de la fig. 20), donde la última iteración para el punto N + 1 corresponde a la terminal

ideal derecha. De esta forma se llega a expresiones generales de recurrencia, en donde

en cada paso se redefinen como funciones de Green no perturbadas a las funciones cal-

culadas un paso de iteración anterior. La expresión genérica para obtener la función de

Green total 〈N + 1|G |0〉, en donde la región central del dispositivo tiene una longitud

N y las terminales están en los puntos 0 y N + 1 está dada por la expresión
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〈N + 1|G |0〉 = [1− 〈N + 1|G0 |N + 1〉 〈N + 1|V |N〉 〈N |G0 |N〉 〈N |V |N + 1〉]−1

〈N + 1|G0 |N + 1〉 〈N + 1|V |N〉 〈N |G0 |0〉 . (75)

En la figura (20) se muestra un esquema con un número arbitrario de puntos para

construir un nanodispositivo. Los puntos en gris representa el punto inicial y final de

la sección central del nanodispositivo, en donde pueden estar presente tanto impurezas

como campos magnéticos. A esta sección central se adicionan las terminales ideales

izquierda y derecha como se muestra en la figura.

1 2 3 15 16 17

impureza impureza

0 1 2 N N+1

Figura 20. El esquema muestra puntos en donde cada uno pueden representar un sitio en
un alambre unidimensional, una sección o celda en un alambre bidimensional o una columna
de una estructura tridimensional. Los puntos grises representan el inicio y fin de la región
central del dispositivo (denotados por 1 y N), en donde pueden estar presentes impurezas
y/o campos magnéticos. Los puntos denotados por 0 y N + 1 representan dos terminales
ideales unidas a la región central

La función de Green total del sistema está dada por (ver apéndice C)
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Gn′+1,0 = gn
′+1Hn′+1,n′Gn′,0, (0 ≤ n′ ≤ N). (76)

donde

gn
′+1 =

[
E − H̃n′+1 − Λn′

]
. (77)

es una matriz de dimensión M ×M si no existe algún mecanismo que involucre esṕın,

de lo contrario la matriz tiene una dimensión de 2M × 2M . Los elementos de la matriz

Λn′ estan dados por

(Λn′)p,p′ = e2πi(p−p
′)Ba2/φ0V †x (gn

′
)p,p′Vx

(p, p′ = 1, · · · ,M). (78)

donde a es el parámetro de red, B es el campo magnético y φ0 el cuanto de flujo

magnético (h/e). La recursión descrita permite calcular la función de Green total del

sistema (ver apéndice C) y relacionarla con la amplitud de transmisión. Esta relación

será discutida a continuación.

IV.4 Relación de Fisher-Lee

La importancia de calcular la función de Green entre los sitios extremos de un nanodis-

positivo de 2 terminales (contactos) radica en que dicha función puede relacionarse con

la amplitud de probabilidad de que una part́ıcula incidente sea transmitida a través del

sistema (Fisher y Lee, 1981).

La relacion de Fisher-Lee establece que la amplitud de probabilidad de que un

electrón incidente en el modo j sea transmitido en el modo l con una enerǵıa E está
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dada por

tl,j =

√
vj
vl
φ†kjGN+1,0Θ(E)φkle

−ikjLx . (79)

con

Θ(E) = −2it
M∑

i=1

sen klQl. (80)

y los elementos de la matriz Ql dados por:

(Ql)p,p′ =
2

M + 1
sen

(
lπp

M + 1

)
sen

(
lπp′

M + 1

)

(p, p′ = 1, · · · ,M). (81)

El vector φkj contiene la función de onda, en unidades del parámetro de red, en la

dirección tranversal en cada uno de los m sitios de la celda, y para un modo particular

j está dado por

φkj =

√
2

M + 1

(
sen

πj

M + 1
, ..., sen

πjm

M + 1
, ..., sen

πjM

M + 1

)T
(82)

La velocidad vj para el modo j está dada por

vj =
1

~
∂E

∂kj
. (83)

Si en el sistema está presenta algún mecanismo en donde se conserva el esṕın, como

la interacción Zeeman, las dimensiones de las matrices anteriores son de 2M × 2M ,

y la relación de Fisher-Lee establece la amplitud de probabilidad de que un electrón

incidente en el modo j con esṕın σ′ sea transmitido en el modo l con esṕın σ :

tσ,σ
′

l,j =

√
vj
vl
φ†kj ,σ′GN+1,0Θ(σ)φkl,σe

−ikjLx . (84)

con

Θ(σ) = −2it
M∑

i=1

sen kl [Ql ⊗ ξ(σz)] . (85)
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donde ⊗ representa el producto directo y

ξ(+) =




1 0

0 0


 . (86)

ξ(−) =




0 0

0 1


 . (87)

De esta forma es posible calcular la amplitud de transmisión en términos de la

función de Green del sistema. De forma similar es posible obtener una expresión para

el coeficiente de reflexión rσ,σ
′

l,j .
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Caṕıtulo V

TRANSPORTE ELECTRÓNICO EN
NANODISPOSITIVOS:
CÁLCULOS NUMÉRICOS

El presente caṕıtulo inicia con un estudio numérico del comportamiento de la conduc-

tancia en un alambre con un dispersor puntual utilizando el formalismo del cálculo

recursivo de la función de Green (RGF). El dispersor puntual puede representar una

imperfección en la red cristalina o un potencial producido por impurezas remotas. Pos-

teriormente se estudia la influencia de otro tipo de elementos dispersores (en forma

de discos) que por la magnitud del potencial dispersor pueden considerarse impenetra-

bles inclusive cuánticamente, aśı como dispersores cuánticos que pueden experimentar

fenómenos de tunelamiento (barreras angostas). Finalmente se presenta un estudio del

transporte electrónico a través de una constricción cuántica (QPC). Adicionalmente se

incorpora la influencia de un campo magnético en tales sistemas para estudiar su mag-

netoconductancia. Una vez establecida la veracidad y precisión de nuestro algoritmo al

reproducir resultados numéricos reportados en la literatura, procederemos a aplicar esta

metodoloǵıa a sistemas más complejos, como el sistema experimental de constricciones

paralelas acopladas de Chen et al. y el cual se discutirá en detalle en el caṕıtulo VI.

V.1 Conductancia en nanoalambres con dispersores

En primera instancia, con el propósito de verificar la exactitud del algoritmo imple-

mentado, se calculó numéricamente la conductancia para un nanoalambre en ausencia
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de dispersores. Su comparación con el resultado anaĺıtico esperado nos provee de una

buena medida de la precisión de nuestros cálculos numéricos. Además estos cálculos nos

servirán de referencia posteriormente cuando consideremos la situación del transporte

en nanoalambres en presencia de dispersores. En la figura 21b se muestra el cálculo

numérico de la conductancia para un nanoalambre en unidades del cuanto de conductan-

cia 2e2/h como función de la enerǵıa de Fermi de los electrones (en unidades de t). La

simulación presentada se desarrolló para un nanoalambre de ancho 42a, donde a repre-

senta el parámetro de red y el parámetro de tunelamiento está dado por t = ~2/2m∗a2.

Y donde la enerǵıa se mide en unidades de t y las distancias en unidades de a.

El comportamiento ascendente en forma escalonado, o por plateaus, responde al

hecho de que conforme la enerǵıa incidente aumenta, existe un mayor número de modos

que contribuyen al transporte (ver figura 21b), y cada vez que la enerǵıa tiene un

valor que permite que un nuevo modo contribuya, se observa un incremento en la

conductancia en 2e2/h. El cálculo numérico de la conductancia en el nanoalambre

coincide con el resultado anaĺıtico predicho por la fórmula (22) hasta la precisión de

cálculo de mi computador.

Por supuesto, la cuantización de la conductancia será significativamente afectada,

como se verá en las secciones siguientes, cuando en el alambre cuántico existe algún

tipo de dispersor elástico.

Cabe señalar que los dispersores aqúı mencionados pueden ser también creados

electrostáticamente a través de electrodos de compuerta colocados en la superficie de

la heteroestructura semiconductora en la que se construye el nanoalambre.
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Figura 21. En la gráfica a) se muestra el cálculo numérico de las dispersiones en un
nanoalambre y en la gráfica b) el cálculo de la conductancia (G) como función de la enerǵıa
incidente en dicho sistema. Ésto permite observar como la conductancia se cuantiza.

V.1.1 Nanoalambres con una impureza puntual

Suponga un defecto en la red cristalina o un potencial localizado inducido por impurezas

dopantes remotas en algún punto dentro del nanoalambre. La magnitud del potencial

localizado puede ser tanto de tipo atractivo, es decir, una magnitud negativa del poten-

cial, o del tipo repulsivo, en cuyo caso la magnitud del potencial es positiva (Bagwell,

1990; Chu y Sorbello, 1989).

El estudio de la conductancia a través de sistemas cuasi-unidimesionales con una
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impureza puntual pone de manifiesto la influencia de los modos evanescentes creados

en una región cercana a la impureza, que a su vez pueden producir un fenómeno de

localización espacial de la carga eléctrica promoviendo fuertes antiresonancias en el

transporte electrónico.

En la Figura 22a se presenta el cálculo de la conductancia en un nanoalambre con

una impureza atractiva, y una repulsiva, como función de la enerǵıa incidente calculados

por Bagwell en forma anaĺıtica. La forma del cálculo de la conductancia se hizo a través

de la solución de la ecuación de Dyson para la función de Green, la cual tiene solución

exacta (aunque sumamente engorrosa) para un potencial tipo delta. De esta manera,

se relacionó la función de Green con la amplitud de transmisión mediante la relación

de Fisher-Lee y se calculó la conductancia electrónica en el sistema.

En la gráfica 22b se presenta el cálculo que hemos efectuado en forma numérica

mediante el esquema de RGF descrito en el caṕıtulo IV. La simulación se realizó en

un nanoalambre de 100 sitios de ancho, un parámetro de red a = 2.97 Å, m∗ = 0.067,

t = ~2/2m∗a2 = 6.22eV , y en donde la impureza puntual se localizó en forma asimétrica

(en el sitio 41 de la sección transversal) con un potencial de 7.78eV .

Puede observarse como la conductancia en el nanoalambre con una impureza repul-

siva (ĺınea negra cont́ınua) se ve ligeramente disminuida respecto al caso del nanoalam-

bre en ausencia de impureza (ĺınea negra punteada), debido a la reflexión causada por la

misma. En el caso de una impureza atractiva (ĺınea roja cont́ınua) la conductancia sufre

una cáıda pronunciada justo cuando la enerǵıa incidente adquiere un valor tal que un

nuevo modo del sistema comienza a participar en el transporte electrónico. Este com-

portamiento es t́ıpico en sistemas en donde el potencial es atractivo y puede entenderse

como un efecto de localización de carga debido a la presencia de un estado ligado en la

impureza atractiva. Este comportamiento reproduce fielmente los resultados obtenidos



61

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08

0

1

2

3

 

 

G
 (

2
e

2
/h

)

Energía (eV)

 Impureza repulsiva

 Impureza atractiva

 Sin impureza

a) b) 

Figura 22. La gráfica a) corresponde al cálculo anaĺıtico realizado por Bagwell de la conduc-
tancia como función de la enerǵıa incidente en un nanoalambre con una impureza atractiva
y repulsiva. La gráfica b) corresponde a nuestra simulación numérica aplicando RGF en
donde la ĺınea negra punteada corresponde al caso del alambre sin dispersor, la ĺınea negra
cont́ınua al caso de la impureza repulsiva y la ĺınea roja cont́ınua al caso de la impureza
atractiva. La simulación se realiza en un nanoalambre de 100 sitios de ancho y en donde la
impureza puntual es localizada en forma asimétrica. Note la coincidencia entre los cálculos
de Bagwell y nuestros cálculos empleando el método RGF.

por Bagwell (Bagwell, 1990), mostrados en la figura 22a.

V.1.2 Nanoalambres con un disco central como dispersor

Mediante la presencia de un dispersor central en forma de disco creado en el nanoalam-

bre, cuyo diámetro (∼ 200 nm) es mayor que la λF de semiconductores t́ıpicos (∼

500 nm) se han estudiado fenómenos de interferencia cuántica en forma teórica (Naka-

mura y Nonoyama, 1997) y experimental (Yacoby et al., 1995). Experimentalmente
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el disco dispersor puede ser una impureza neutral creada mediante técnicas de ataque

qúımico, o un dispersor creado electrostáticamente mediante electrodos colocados en

la superficie de una heteroestructura semiconductora (Nitta y Koga, 2003; Chen et al.,

2009). Nuestro interés en este tipo de sistemas se debe a que es posible crear QPCs

acopladas mediante la inclusión de este tipo de dispersores en conjunto con electrodos

metálicos, como se discutirá en el caṕıtulo VI.

La figura 23 muestra un esquema del sistema en donde se señala la dirección en que

inciden y transmiten electrones a través del mismo. La interferencia surge cuando los

electrones que recorren la trayectoria superior e inferior con respecto al disco central,

interfieren constructiva o destructivamente una vez que se encuentren fuera de la región

de dispersión (cuando nλF=diámetro πR, con R el radio efectivo del disco).

Disco 

central 

Alambre 

cuántico cuasi 

unidimensional 

electrones 

incidentes 
electrones

transmitidos

x

y

Figura 23. El disco central en el nanoalambre actúa como un dispersor. El potencial
del disco puede ser atractivo o repulsivo, y puede representar tanto a un disco creado
electrostáticamente aśı como un hueco creado por ataque qúımico. La región del disco
representa una barrera impenetrable para los electrones para el caso repulsivo y un pozo
para el caso atractivo.

Cuando el potencial del disco central es negativo, el dispersor es llamado punto



63

cuántico cuando las dimensiones son de unos cuantos nanómetros o DOT si son del

orden de micrómetros, mientras que si es positivo se le llama antiDot. Ambos tipos de

dispersores pueden ser creados mediante la aplicación de un voltaje a los electrodos, o

por ataque qúımico.

En el esquema de amarre fuerte bidimensional es posible modelar este sistema a

través de potenciales locales Vn,m = v |n,m〉 〈n,m| donde n y m representan puntos

discretos en la dirección x y y respectivamente y v la magnitud del potencial. El disco

central de un radio R es formado por los puntos discretos que cumplen con la condición

√
n2 +m2 ≤ R/a, a los que se les asigna un valor de potencial para modelar el dispersor

central. La simulación de la conductancia en este sistema se realizó en un nanoalambre

de 41 sitios transversales, un radio del disco central de 16a y se estudiaron dos casos.

El primero en el cual el disco está formado por potenciales tipo delta atractivos con

una magnitud v = −t (DOT) de cada uno de los sitios que representan el disco, y el

segundo en donde el potencial es repulsivo con magnitud v = 10t (antiDOT). Fijando

el parámetro de tunelamiento para el InAs a un valor de t = 1.5373eV , la magnitud

del portencial repulsivo modelado es entonces de v = 15.373 eV .

El disco central actúa como un dispersor elástico en el transporte electrónico. En

la figura 24 se muestra la disminución de la conductancia tanto para el disco atractivo

como para el repulsivo (curvas b y c), en relación al caso en donde no existe un disco

dispersor en el alambre (curva a). El comportamiento ascendente de la conductancia

que se observa en la curva a (discutido en la sección V.1.1), tiene su origen en el hecho

de que conforme la enerǵıa incidente aumenta, también se incrementa el número de

modos o sub-bandas que participan en el transporte electrónico.

Cuando el disco central está compuesto de potenciales atractivos, comienza a ob-

servarse en la conductancia la influencia de estados ligados, presentes en el pozo de
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potencial que genera el disco atractivo (potencial negativo). Esta interacción entre los

estados discretos del pozo de potencial y los estados cont́ınuos del alambre, da lugar a

fenómenos de localización de carga eléctrica en la región central del nanoalambre, y es

el oŕıgen de la disminución en la conductancia que se obseva en la gráfica b de la figura

24.
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Figura 24. Gráfica de la conductancia como función de la enerǵıa de Fermi en unidades de
t. La curva a) (ĺınea negra) es el caso sin disco dispersor en el nanoalambre. Las curvas b)
y c) representan el caso de un disco dispersor atractivo (ĺınea roja) y repulsivo (ĺınea azúl),
respectivamente.

Por el contrario, cuando el disco central está compuesto de impurezas puntuales

repulsivas, el disco actúa como una barrera al transporte, y se observa una disminución

drástica en la conductancia (gráfica c de la figura 24), respecto al caso del alambre sin

dispersor. Sin embargo, debido a la ausencia de estados ligados en la región central del

alambre, la interacción entre ellos y los estados propagantes del alambre desaparece,

originando la eliminación de las oscilaciones en la conductancia observadas en el caso

del disco atractivo.
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V.1.3 Nanoalambres con una barrera de potencial

Otro tipo de sistema dispersor estudiado aqúı es la presencia de una barrera cuántica

en la parte central del nanoalambre. Esto es, una región central a lo largo de la sección

transversal del nanoalambre con una magnitud de potencial repulsivo modulable (altura

de la barrera). El interés del estudio de las propiedades de transporte electrónico en

este tipo de sistemas involucra la aplicación de un campo magnético perpendicular al

alambre, debido a que el transporte se desarrolla a través de estados de borde, que

suprimen significativamente los procesos de reflexión en el sistema (Takagaki y Ferry,

1993b). El estudio de este sistema sin la inclusión de un campo magnético se estudia

en esta sección por completez. La descripción de la fenomenoloǵıa del caso con campo

magnético se hace en la siguiente sección.

Un esquema del alambre con la barrera cuántica de longitud y potencial variable L

y U , respectivamente, aśı como un ancho fijo del alambre W se muestra en la figura 25,

en donde la región de localización de la barrera está dada por:

V (x, y) =





U 0 ≤ x ≤ L

0 en otra parte
(88)

En la figura 26a se presenta el cálculo desarrollado por Takagaki y Ferry (1993b) de

la transmisión en el nanoalambre como función de la altura U de la barrera. El método

de cálculo fue mediante un esquema recursivo para obtener la función de Green basado

en el ecuación de Dyson. Sin embargo, el cálculo de la transmisión no se detalla en el

art́ıculo. En la figura 26b se presenta nuestro cálculo numérico basado en el esquema

descrito en el caṕıtulo IV. Las dimensiones del sistema utilizadas en la simulación son

un ancho W = 55a y una longitud del alambre L = 27a, donde a es el parámetro

de red y la enerǵıa de Femi se mide en unidades de la enerǵıa de Fermi de acuerdo a
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U

L

W

Figura 25. La barrera de potencial cuántica bidimensional inmersa en el nanoalambre, tiene
una longitud L y una altura del potencial U . El nanoalambre tiene un ancho fijo W . La
altura de la barrera puede modularse con el fin de estudiar el transporte electrónico a través
del nanoalambre bajo la influencia de la magnitud del potencial repulsivo.

los parámetros utilizados en el cálculo de Takagaki (figura 26a). Nuestros resultados

reprodujeron fielmente el cálculo obtenido por Takagaki y Ferry.

La conductancia de este sistema, expresada en unidades de 2e2/h como función de la

altura de la barrera U . Conforme la altura del potencial de la barrera se incrementa, en

unidades de la enerǵıa de Fermi (EF ), se observa como la conductancia va disminuyendo

desde un valor de 12 (debido a los 12 modos propagantes en el sistema a esta enerǵıa

de Fermi) hasta alcanzar un valor de 0 debido a que la altura máxima del potencial de

la barrera inhibe totalmente el transporte.

Note la aparición de una estructura resonante en la conductancia, esto es debido a

múltiples dispersiones intramodo, generadas por la presencia de un potencial abrupto.
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a) 

b) 

Figura 26. Las gráficas a) y b) muestran el cálculo numérico de Takagaki y nuestra sim-
ulación, respectivamente, de la conductancia en un nanoalambre en el cual se encuentra
inmersa una barrera cuántica bidimensional de longitud L y altura U . Figura a) tomada
de Takagaki y Ferry (1993b).

Además, se observa claramente un decremento paulatino en la conductancia conforme

el número de modos de transporte disminuye, debido al incremento de la altura de la

barrera.

V.2 Magnetotransporte

En esta sección se estudia la influencia de un campo magnético perpendicular al plano

del nanoalambre sobre el transporte de carga para los diferentes tipos de dispersores
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discutidos anteriormente. Se estudia primeramente el caso de un alambre libre de disper-

sores y después la influencia conjunta tanto del campo como de dispersores espećıficos.

Debido a la inclusión de una campo magnético será posible observar la aparición de

estados de borde y estados localizados en el sistema, que en conjnto con un dispersor,

puede dar origen a fenómenos de transmisión o reflexión resonante por la interacción

de estos dos tipos de estados. Además de la observación de fenómenos de interferencia

cuántica modulada por un campo magnético a través del efecto Aharonov-Bohm.

V.2.1 Efecto de un campo magnético sobre las dispersiones

Antes de entrar a la discusión del efecto del campo magnético en la conductancia en los

sistemas de interés, procederemos primero al análisis del efecto de campo en las bandas

energéticas de dispersión. Esto nos será de suma utilidad para la interpretación de la

f́ısica del magnetotransporte.

En ausencia de un campo magnético las sub-bandas de enerǵıa o modos de transporte

en un nanoalambre tienen un prefil parabólico como función del número de onda k. En

la Figura 27 se muestra el cálculo numérico de las dispersiones y el hecho de que para una

enerǵıa de Fermi constante, se tiene un número determinado de modos que contribuyen

al transporte. Las dispersiones son calculadas mediante la relación de cada una de las

celdas del nanoalambre a través del teorema de Bloch (Ando, 1991).

En presencia de un campo magnético, el perfil de las dispersiones se modifica en dos

aspectos. En primer lugar, cada una de las sub-bandas experimenta un corrimiento en

enerǵıa con respecto a su valor sin campo magnético, debido a que el campo magnético

induce un confinamiento electrónico adicional, tal como se discutió en el caṕıtulo II.

Este hecho da origen a la disminución de modos de transporte conforme la magnitud
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Figura 27. Cálculo numérico de las relaciones de dispersión de un nanoalambre sin campo
magnético (B = 0). Se muestran diferentes sub-bandas de enerǵıa, el parámetro Φ repre-
senta el flujo magnético (Ba2) y Φ0 = h/e es el cuanto de flujo magnético, donde h y e
son respectivamente la constante de Planck y la carga del electrón.

del campo se incrementa. Aśı, para una enerǵıa de Fermi fija, el número de modos cada

vez es menor al aumentar el campo. Otra caracteŕıstica de la introducción del campo en

las sub-bandas es la disminución de la pendiente alrededor del eje de simetŕıa de la sub-

banda, esto es, cerca del origen las sub-bandas se deforman tal que ∂E/∂k ∼ 0. Esto

origina la aparición de estados que tienen una velocidad cero (v = ∂E/~∂k) y por lo

tanto se encuentran localizados (ver Figura 28). Los estados propagantes se transportan

solamente en proximidad al borde del alambre, generando los denominados estados de

borde.

En la Figura 28 se muestra el cálculo numérico de la dispersión de un nanoalambre

con un campo magnético B caracterizado por un flujo magnético Φ/Φ0, donde Φ = Ba2
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Figura 28. Cálculo numérico de la dispersión para un nanoalambre con un campo magnético
B perpendicular al plano del mismo. En la gráfica a) el flujo magnético Φ/Φ0 = 0.02 ,
donde Φ representa el flujo magnético (Ba2) y Φ0 = h/e es el cuanto de flujo magnético.
En la gráfica b) Φ/Φ0 = 0.07 y la enerǵıa está en unidades del parámetro de tunelamiento
t. Se observa una pendiente cero en el borde de las sub-bandas.

y Φ0 es el cuanto de flujo magnético (h/e).

En la Figura 28a el flujo magnético tiene un valor Φ/Φ0 = 0.02 lo que permite ob-

servar una pendiente de valor cero en el borde de las sub-bandas, lo cual origina estados

localizados. A enerǵıas mayores de ∼ 0.65t, donde t es el parámetro de tunelamiento,

se observa como el transporte electrónico tiene la contribución solamente de 3 modos.

En la Figura 28b el flujo magnético es más intenso y tiene un valor Φ/Φ0 = 0.07.

El hecho de que esta condición representa un campo magnético más intenso, se pone
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de manifiesto en el corrimiento energético que han tenido todas las sub-bandas con

relación al caso en donde Φ/Φ0 = 0.02, hasta el punto de que sólo una sub-banda

contribuye ahora al transporte para cualquier valor de enerǵıa mayor que ∼ 0.45t. Las

dispersiones anteriores fueron calculadas numéricamente en un nanoalambre de 41 sitios

transversales.

Esta fenomenoloǵıa de disminución de modos es t́ıpica de un sistema cuasi-unidimensional

como el nanoalambre estudiado bajo la influencia de un campo magnético perpendi-

cular al mismo, ya que, como hemos venido comentando, el campo actúa como un

confinamiento adicional que puede ser modulado precisamente con la magnitud de di-

cho campo (Palacios y Tejedor, 1993).

V.2.2 Transporte con dispersores a B 6= 0

V.2.2.1 Disco central como dispersor con campo finito

El estudio de nanoalambres en los cuales está inmerso un dispersor en forma de disco, ya

sea con un potencial atractivo V < 0 (DOT), o de potencial repulsivo V > 0 (antiDOT),

ha sido estudiado tanto experimental como teóricamente en presencia de un campo

magnético perpendicular al plano del alambre (Nakamura y Nonoyama, 1997; Weiss

et al., 1991, 1993). La presencia del disco causa efectos de interferencia cuántica de

las ondas electrónicas y es posible observar oscilaciones en la conductancia relacionadas

con el efecto Aharonov-Bohm aśı como fenómenos de localización de carga.

Para modelar el sistema f́ısico se considera un alambre cuántico cuasi-unidimensional

en el cual existe un disco central, repulsivo o atractivo como dispersor (ver figura 23),

y se estudia el efecto de la magnitud del campo magnético sobre la conductancia para

una enerǵıa de Fermi constante. El campo está caracterizado por una relación de flujo
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magnético Φ = Ba2 en unidades del cuanto de flujo magnético Φ0 = h/e.

La modelación del disco repulsivo implica la discretización del mismo en sitios con un

potencial v cuya magnitud es igual a v = 10t, donde t es el parámetro de tunelamiento.

En las simulaciones numéricas implementadas se ha utilizado un alambre cuya longitud

fue de 150 sitios y ancho de 41 sitios, en tanto que la enerǵıa de Fermi se mantuvo

constante EFermi = 0.4t.

En la Figura 29 se muestra una comparación entre el cálculo de la conductancia con

un disco repulsivo efectuado por Nakamura y Nonoyama (1997) (Figura 29a) mediante

la resolución del problema de dispersión con la ecuación de Lippmann-Schwinger y el

cálculo realizado con el formalismo presentado en el caṕıtulo IV basado en la obtención

recursiva de la función de Green (Figura 29b). Se observa que nos ha sido posible repro-

ducir los resultados de Nakamura y Nonoyama en sus más mı́nimos detalles. Esto nos

da certeza de la confiabilidad y exactitud de nuestra metodoloǵıa RGF implementada

numéricamente.

La f́ısica del comportamiento de la magnetoconductancia como función del flujo

magnético puede entenderse como sigue. Dado que un disco de potencial repulsivo

puede imaginarse como una barrera de potencial que experimentan las part́ıculas en el

sistema, el número de modos se ve disminuido a causa de la obstrucción al transporte

electrónico que genera el disco repulsivo central en comparación con el número de

modos del alambre sin disco. Es por ello que la conductancia en la Figura 29 inicia en

un valor cercano a 2 (en unidades de 2e2/h) para un valor de φ/φ0 = 0 (la conductancia

en el alambre limpio (sin disco) tiene un valor de 8 (2e2/h) a φ/φ0 = 0). Conforme

la magnitud del campo magnético se incrementa, el número de modos transmitidos

en el sistema disminuye y es posible observar también oscilaciones en la conductancia

que son periódicas. Es posible extraer de la Figura 29 el peŕıodo de las oscilaciones
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Figura 29. Cálculo de la magnetoconductancia como función de la magnitud del campo
magnético para el caso de un disco con un potencial repulsivo. La gráfica a) corresponde
al cálculo original de Nonoyama y la b) a la simulación numérica desarrollada. La figura a)
es tomada de Nakamura y Nonoyama (1997).

4φ observadas en la conductancia como función del flujo magnético φ. La teoŕıa

del fenómeno Aharonov-Bohm, descrita en el caṕıtulo II, muestra que el peŕıodo de

oscilación debe satisfacer la relación:

S4φ = a2φ0. (89)

donde S representa el área de la impureza central y 4φ está relacionado con la adición

de un cuanto de flujo magnético φ0 al flujo total φ = BS conforme el campo magnético

B se incrementa. De la figura 29 se obtiene un valor del peŕıodo de oscilación de
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4φ ∼ 9× 10−4, con lo cual se obtiene un área efectiva de ∼ 1100 a2. Este valor es muy

cercano al área del disco central πr2 = 804a2, con lo cual es posible afirmar que el origen

de las oscilaciones observadas en la conductancia se debe al fenómeno Aharonov-Bohm.

Este fenómeno se presenta por el hecho de que el electrón puede seguir una trayectoria

alrededor del disco central que en forma efectiva es una trayectoria cerrada. Es decir, un

electrón interferirá consigo mismo una vez que siga los bordes del disco central y, dado

que la fase que adquiere en cada trayectoria depende de la dirección relativa entre el

potencial vectorial magnético y la dirección de propagación, esta interferencia podrá ser

modulada, ya que la diferencia de fases depende de la magnitud del campo magnético

(ver Figura 29).

El caso en donde el disco central es atractivo, constituido por impurezas tipo delta

con un potencial atractivo de magnitud igual a v = −t se presenta en la Figura 30.

En la Figura a) se muestra el cálculo original realizado por Nakamura y Nonoyama

(1997) y en la Figura b) se muestra nuestro cálculo mediante la obtención recursiva de

la función de Green de la conductancia en el sistema como función del flujo magnético.

La explicación f́ısica de las oscilaciones aperiódicas que se observan en la conduc-

tancia en la Figura 30, tiene su oŕıgen en la interacción de los estados propagantes del

nanoalambre con estados discretos que se forman en el disco con potencial atractivo,

dando origen a estados atrapados o localizados que generan una localización de la carga.

La generación de cáıdas en el valor de la conductancia es una combinación no trivial

entre la localización de la carga y el transporte por estados de borde de las part́ıculas.

La ĺınea punteada roja en la figura 30 representa el caso en donde no existe ningún

disco, es decir, el ĺımite de alambre limpio. Se observa cómo los modos transmitidos en

el sistema van disminuyendo conforme se incrementa la magnitud del campo magnético.

Esto se debe a que el campo actúa como un confinamiento adicional en el sistema que
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ocasiona una disminución en el número de modos que participan en el transporte.

a) 

b) 

Figura 30. Cálculo de la magnetoconductancia como función de la magnitud del campo
magnético para el caso de un disco con un potencial atractivo. La gráfica a) corresponde
al cálculo original de Nonoyama y la b) a la simulación numérica desarrollada. La figura a)
es tomada de Nakamura y Nonoyama (1997).

La comparación entre el cálculo desarrollado por (Nakamura y Nonoyama, 1997) y el

cálculo numérico que hemos realizado por un formalismo independiente basado en RGF

que se presenta en las Figuras 29 y 30, permite observar que se reproducen fielmente

los resultados. Esto confirma la correcta implementación del formalismo descrito en el

caṕıtulo IV.

Finalmente, ya se ha discutido anteriormente que el efecto de un campo magnético

además de crear estados de borde, genera también la aparición de estados localizados
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de velocidad de propagación cero, ubicados espacialmente en el centro del alambre

(Takagaki y Ferry, 1993a). Cuando un disco central está presente en el sistema, estos

estados localizados estarán ubicados alrededor del disco central y es posible estudiar el

efecto de la interacción de estos estados con los estados propagantes del sistema para

modular la corriente eléctrica e incluso polarizar en esṕın mediante el efecto Zeeman

(Zozoulenko y Evaldsson, 2004) como se discutirá más adelante.

V.2.2.2 Barrera cuántica como dispersor y B 6= 0

Estudios numéricos de la conductancia de nanoalambres con campo magnético en donde

se tiene una barrera de potencial uniforme colocada en la parte central del mismo,

sugieren la eliminación de fenómenos dispersivos a campos magnéticos grandes, lo que

promueve un incremento en el carácter cuantizado de la conductancia. La influencia

de las dimensiones de la barrera y la modulación de la altura de la misma sobre el

transporte electrónico con campo magnético ha sido estudiado por Takagaki y Ferry

(1993b), Takagaki y Ploog (1995).

En la Figura 25 se muestra un esquema del sistema a modelar. Se han estudiado

alambres de diferente ancho (W ) y barreras de diferente longitud (L) cuando se vaŕıa

la altura U de la misma. Las dimensiones de ancho del alambre y largo de las barre-

ras estudiadas en unidades del parámetro de red a se describen en la Tabla I. Esta

Tabla hace referencia a cada una de las gráficas que aparecen en la Figura 31 (gráficas

(a),(b),(c),(d), y (e)), las cuales corresponden al cálculo desarrollado por Takagaki y

Ferry (1993b) en la figura 1 de su art́ıculo. Además en la misma tabla se señala también

las gráficas calculadas por el formalismo independiente estudiado aqúı, con las mismas

letras e indicando la figura donde se muestra el cálculo.
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Tabla I. Dimensiones de la barrera cuántica.

Gráfica L(a) W (a)

a (fig. 32) 27 55

b (fig. 32) 27 55

c (fig. 33) 18 55

d (fig. 33) 9 55

e (fig. 33) 55 18

En la Figura 31 se muestra el cálculo realizado por Takagaki y Ferry de la conduc-

tancia como función de la altura de la barrera (en unidades de EF ) para las diferentes

dimensiones que se describen en la Tabla I. La gráfica (a) corresponde al caso sin campo

magnético.

En la Figura 32 y 33 se muestra el cálculo de la conductancia como función de la

magnitud del potencial de la barrera U (en unidades de EFermi) desarrollado con el

formalismo del cálculo recursivo de la función de Green (RGF) descrito en el caṕıtulo

IV.

La gráfica (a) de la Figura 32 (ĺınea cont́ınua negra) corresponde al caso en que el

alambre tiene un ancho W = 55a y la barrera tiene una longitud L = 27a (ver Tabla

I), además, la magnitud del campo magnético es cero (B = 0). Esta gráfica servirá

de referencia para estudiar la influencia del campo magnético sobre la conductancia,

y reproduce las curvas a y b de la figura 31 que corresponde al cálculo realizado por

Takagaki y Ferry.

La curva inicia en 12 modos propagantes cuando el valor de la enerǵıa del potencial

de la barrera es cero (U/EF = 0) y conforme este se incrementa, el número de modos

propagantes disminuye y por consecuencia también la conductancia. El origen de las
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Figura 31. La gráfica muestra el cálculo original de la conductancia en un nanoalambre
en el cual se encuentra inmersa una barrera cuántica. Figura tomada de Takagaki y Ferry
(1993b).

oscilaciones observadas en la conductancia está relacionado con que cada vez que se

completa un número entero de λ/2 (λ longitud de onda) dentro de la barrera se observa

un pico en la conductancia.

Las gráficas (b) de la Figura 32 y (c), (d), (e) de la Figura 33, se obtuvieron con-

siderando un campo magnético perpendicular cumpliendo con la relación ~ωc/EFermi =

0.35 donde ωc = eB/m es la frecuencia de ciclotrón y λF = 9.02a.

La gráfica (b) de la Figura 32 ( ĺınea roja) es el caso en el que el mismo sistema

(W = 55a, L = 27a) se somete a un campo magnético perpendicular. La magnitud

del campo magnético es tal que se observa una disminución en el número de modos

propagantes de 12 (B = 0) a 3 (B 6= 0) para U/EF = 0.
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Figura 32. La gráfica muestra el comportamiento de la conductancia en un nanoalambre
cuasi-unidimensional que tiene una barrera cuántica en el centro del mismo en función de
la altura U de la barrera. La ĺınea negra representa el sistema sin campo magnético y la
ĺınea roja cuando el campo está presente. Se observa un comportamiento descendente de
la conductancia en ambos casos conforme la altura de la barrera aumenta.

En la Figura 33 se muestran las gráficas (c), (d) y (e), que representan la conduc-

tancia a través de la barrera cuando un campo magnético perpendicular está presente y

las dimensiones del alambre son diferentes. La curva (e) representa el sistema de menor

ancho del nanoalambre estudiado y se pone de manifiesto la aparición de oscilaciones

en la conductancia debidas a estados virtuales formados por arriba de la barrera. En

general las oscilaciones observadas en la conductancia son sensibles al cambio de la

longitud de la barrera L. En los sistemas simulados anteriormente se logra reproducir
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Figura 33. Gráfica de la conductancia en unidades de 2e2/h como función del potencial de
la altura de la barrera en unidades de la enerǵıa de Fermi EF . Las curvas c y d representan
un alambre de ancho fijo 55a y diferente longitud de la barrera. La curva e representa un
alambre de menor ancho 18a pero con una longitud de la barrera de 55a, donde a es el
parámetro de red.

los cálculos de Takagaki y Ferry (1993b).

V.3 Cálculo de la conductancia en QPC’s

V.3.1 Transporte a través de una QPC con campo magnético

En la figura 34a se muestra el cálculo realizado por Ando (1991) de la conductancia a

través de una constricción (QPC) como función de la enerǵıa del potencial en la parte
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central de la constricción (x = y = 0). La figura muestra la conductancia para tres

diferentes longitudes del nanoalambre Lx/λF = 4, 8 y 16 de un ancho fijo Ly/λF = 4

(ver sección II.4 ). El campo magnético aparece aqúı como un parámetro que permite

observar la influencia de la intensidad del mismo sobre el transporte electrónico a través

de la constricción. Se estudian tres intensidades de campo magnético caracterizado por

una relación ~ωc/EF = 0.25, 0.50 y 1.0. El cálculo de la conductancia se realizó

mediante un esquema recursivo de la función de Green y posteriormente se calculó la

transmisión.

a) b) 

Figura 34. Gráfica de la conductancia en unidades de 2e2/h a través de un QPC como
función de la enerǵıa del potencial en el punto central del QPC (bottom energy) para
diferentes magnitudes de campo magnético.
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En la misma figura 34b se muestra nuestra simulación para este sistema basado en

la metodoloǵıa de RGF detallada en el caṕıtulo IV. La conductancia para cada una de

las dimensiones del alambre e intensidad del campo magnético presente en el mismo es

mostrada en diferentes colores (ver detalles de figura). Estos cálculos reprodujeron en

detalle los obtenidos por Ando (1991) obtenidos con una metodoloǵıa diferente basada

en la matriz de dispersión.

La explicación f́ısica de las curvas sin campo magnético (~ωc/EF = 0) en la figura

34 a,b puede entenderse de la siguiente manera. Conforme se va incrementando el

punto de mı́nima enerǵıa del potencial de la constricción, el número de modos capaz

de transmitirse va disminuyendo hasta eventualmente alcanzar una conductancia cero

debido a la creación de una barrera efectiva para el transporte.

La ĺınea de color morado de la figura 34b representa el alambre de mayor longitud

(16 λF ), esto permite que la variación espacial del potencial de la constricción sea

de forma más adiabática (suave) que en el caso del sistema con una longitud menor

(4, 8 λF ). Esto permite observar cómo la conductancia se cuantiza y va disminuyendo

escalonadamente, o por plateaus, hasta que no existe ningún modo propagante en el

sistema.

Cuando el campo magnético está presente actúa como un confinamiento efectivo

adicional en el sistema, y el número de modos que contribuyen a la conductancia se ve

disminuido. Tal es el caso para las ĺıneas en las cuales el campo magnético ahora es

finito con un valor de ~ωc/EF = 0.25. El hecho de que exista ahora un campo finito es

la razón por la cual a una enerǵıa del potencial en x = y = 0 de la constricción igual a

cero, la conductancia esté ligeramente disminuida (menor de 3 en unidades de 2e2/h)

con respecto al valor que adquiere para el sistema sin campo magnético en donde la

conductancia inicia en valores mayores de 3.
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Para un campo magnético con un valor de ~ωc/EF = 0.5, se reduce aún más el

número de modos transmitidos en el sistema. Lo anterior puede observarse por el

hecho de que ahora la conductancia inicia en un valor de 2 (en unidades de 2e2/h). La

misma explicación puede darse para el caso en donde el campo magnético es todav́ıa

más intenso (~ωc/EF = 1), lo que provoca una disminución más drástica de modos

transmitidos en el sistema (la conductancia inicia en 1 en unidades de 2e2/h). La

comparación de estos resultados numéricos con los resultados originales de Ando (1991)

permiten verificar que se reproducen fielmente sus cálculos.

V.3.2 Transporte a través de una QPC con

interacción Zeeman.

Como se ha descrito en las secciones anteriores, la influencia de un campo magnético

genera la aparición de estados de borde y estados localizados que dan lugar a fenómenos

que modifican drásticamente la forma en que se propagan los electrones en sistemas

nanoscópicos. En dichos fenómenos, los estados propagantes que participan en el trans-

porte están degenerados en esṕın.

La degeneración de esṕın se rompe al asignar una enerǵıa diferente a cada uno de

los estados de esṕın con relación a la dirección del campo magnético (efecto Zeeman).

Conforme el campo magnético se incrementa, los estados electrónicos para esṕın arriba

(up) y abajo (down) se encuentran separados en enerǵıa por una cantidad igual a

∆Zeeman = 2γ, en donde

γ =
g∗µBB

2
= g∗Ryπ

(a0
a

)2 φ
φ0

. (90)

con Ry la constante de Rydberg igual a 13.605 eV, a0 el radio de Bohr igual a
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0.529Å, φ = a2B y φ0 = h/e es el cuanto de flujo magnético. Este tipo de interacción,

en combinación con estados localizados alrededor de una impureza central, ha sido

estudiado como un mecanismo de creación de corrientes polarizadas de esṕın, siendo de

interés para la implementación de dispositivos espintrónicos (Zozoulenko y Evaldsson,

2004).

En la figura 35 se muestra el comportamiento de la conductancia como función de

la enerǵıa del potencial en x = y = 0 de la constricción cuántica. Se compara el caso en

donde no existe interacción tipo Zeeman con respecto al caso en donde śı esta presente

para un campo magnético fijo. La ĺınea negra representa la conductancia en el sistema

cuando no está presente un campo magnético, y se puede observar la disminución de la

conductancia conforme se cierra la apertura de la constricción, al modular el potencial

en el punto central de la misma.

Cuando un campo magnético está presente en el sistema, disminuye el número

de estados propagantes con respecto a la curva sin campo magnético (ĺınea negra).

Se observa asimismo como esta disminución de estados electrónicos que participan en

el transporte, es más drástica conforme aumenta la magnitud del campo magnético.

Este es un comportamiento t́ıpico en nanoalambres en donde un campo magnético

perpendicular al alambre está presente (van Wees et al., 1988a).

La magnitud del campo magnético descrito en la figura 35 toma valores de 0, 0.25, 0.5

y 1 en unidades de ~ωc/EF . En esta figura se compara el efecto de la interacción Zeeman

con respecto al caso en donde únicamente está presente el campo magnético pero sin la

interacción Zeeman. El efecto se hace más pronunciado para una magnitud del campo

más intensa, en donde se observa la aparición de un plateau en la conductancia a 0.5G0

(G0 = 2e2/h), mostrando la ruptura de la degeneración de esṕın.

Con el fin de observar la formación del plateau a 0.5G0, en la gráfica 36 se presentan
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Figura 35. Gráfica de la conductancia en unidades de 2e2/h a través de un QPC como
función de la enerǵıa del potencial en el punto central del QPC (V ). La magnitud del
campo magnético se encuentra como parámetro en la figura y esta presente la interacción
Zeeman que rompe la degeneración de esṕın.

curvas a diferentes magnitudes de campo entre 0.5 y 1.0 en unidades de ~ωc/EF . Se

puede apreciar el desarrollo del plateau conforme el campo magnético es más intenso.

Las simulaciones sobre este sistema se desarrollaron en una nanoalambre de longitud

Lx/λF = 4 y de ancho Ly/λF = 4 (ver figura 17).

En resumen, en el presente caṕıtulo se ha estudiado el transporte electrónico a

través de nanoalambres cuánticos con diferentes tipos de dispersores. Cada uno de

estos sistemas constituye un conjunto de elementos básicos con los cuales es posible

construir nanodispositivos cuya función sea el control del transporte de carga eléctrica.

La posibilidad de adicionar como elemento externo de control como un campo magnético

perpendicular al plano del nanodispositivo, permite explotar una gran variedad de
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Figura 36. Gráfica de la conductancia en unidades de G0 = 2e2/h a través de un QPC
como función de la enerǵıa del potencial en el punto central del QPC (V ). La magnitud del
campo magnético se encuentra como parámetro en la figura y está presente la interacción
Zeeman que rompe la degeneración de esṕın. Se observa el desarrollo del plateau a 0.5G0

cuando el campo es intenso.

fenómenos cuánticos para la manipulación y control del transporte de carga. En el

siguiente caṕıtulo se estudian las caracteŕısticas de transporte electrónico en un sistema

experimental constituido por varios de los elementos descritos en el presente caṕıtulo

como lo es una constricción cuántica junto con un dispersor en forma de disco.
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Caṕıtulo VI

ESTUDIO TEÓRICO DEL
MAGNETOTRANSPORTE
EN UN NANODISPOSITIVO
EXPERIMENTAL

Uno de los paradigmas en la f́ısica de estado sólido a escala nanoscópica es la cuan-

tización de la conductancia en alambres cuánticos. El estudio de las propiedades de

transporte en alambres que contienen impurezas es de gran importancia debido a que

pueden destruir dicha cuantización de la conductancia, e inducir, inclusive, nuevos

fenómenos f́ısicos. Recientemente se ha publicado un experimento en donde se estudia

la conductancia en un alambre con una impureza central de un tamaño del orden de

la longitud de onda de Fermi λF (∼ 86 nm) (Chen et al., 2009). Mediciones con im-

purezas artificiales de tan reducido tamaño como estas no hab́ıan sido reportadas hasta

entonces.

En este caṕıtulo se presenta un estudio teórico-numérico de la conductancia del

nanodispositivo experimental estudiado por Chen que contiene una impureza central

que genera dos constricciones cuánticas (QPCs) dispuestas en forma paralela. Las

simulaciones numéricas mostradas se basan en la metodoloǵıa numérica desarrollada en

el caṕıtulo IV a través de la construcción iterativa de la función de Green (RGF) para

calcular el transporte electrónico baĺıstico utilizando el formalismo de Landauer.

Como detallaremos más adelante, nuestras simulaciones numéricas permiten des-

cribir adecuadamente el fenómeno de cuantización de la conductancia aśı como las
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resonancias de la misma observadas en el experimento. Asimismo, nuestro modelo

nos permite hacer algunas predicciones acerca del comportamiento del nanodispositivo

cuando un campo magnético perpendicular al sistema está presente.

VI.1 Magnetoconductancia en contricciones

cuánticas acopladas

VI.1.1 Evidencia experimental

En el experimento de Chen et al. (Chen et al., 2009) se realizan mediciones del trans-

porte electrónico en un alambre cuasi-unidimensional creado en un gas de electrones

(2DEG). Dicho gas es creado en la interfaz de una heteroestructura semiconductora

de GaAs y AlxGa1−xAs con una densidad t́ıpica de portadores de carga eléctrica

n = 1.8× 1011cm−2 y movilidades de µ = 8.6× 105 cm2/V s.

Un punto crucial en el nanodispositivo desarrollado es que se realiza un hueco en

el centro del mismo mediante un procedimiento de ataque qúımico (chemical etching).

Dicho hueco constituye una impureza tipo isla, y representa f́ısicamente una barrera de

potencial infinitamente alta. El experimento se desarrolla en una condición tal que el

diámetro de la impureza central d & λF , donde λF es la longitud de onda de Fermi de

los electrones y tiene un valor ∼ 86 nm.

A cada lado de este hueco, sobre la superficie de la heteroestructura, se coloca un

electrodo de compuerta con el fin de crear en el nanodispositivo dos constricciones

cuánticas paralelas, como se muestra en la figura 37. La apertura de dichas constric-

ciones pueden ser manipuladas en el experimento mediante la aplicación de voltajes en

los electrodos, lo que permite controlar el transporte electrónico a través de cada una
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de las constricciones en forma independiente.

En la figura 37a se muestra una micrograf́ıa de la región activa del dispositivo

en donde se muestran las constricciones cuánticas (QPC1 y QPC2), además de los

electrodos de compuerta sobre los que se aplican voltajes V1 y V2 con los cuales se

controla la apertura (transmisividad) de cada uno de los QPCs. El diámetro de la

impureza central es de 180 nm, y está embebida en un nanoalambre cuyo ancho de es

800 nm y de longitud igual a 1.47 micras. De esta forma se generan dos regiones de

ancho ∼ 310 nm, en las que se definen las dos constricciones cuánticas (indicadas por

las flechas en la figura 37a).

b) a) 

Figura 37. a) Micrograf́ıa del dispositivo experimental. La impureza central crea dos cons-
tricciones (QPC1 y QPC2) en donde el ancho efectivo (apertura) puede ser controlado
mediante los voltajes V1 y V2, b) Esquema del nanodispositivo simulado.

En la figura 38 se muestran las mediciones experimentales de la conductancia G
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en unidades de 2e2/h en un mapa de tonos de gris como función de los voltajes de

compuerta V1 y V2 aplicados a los electrodos. La región oscura representa el caso en

donde la conductancia es cero, es decir, corresponde a la situación en donde los dos

QPCs se encuentran completamente cerrados y no permiten el paso de electrones a

través de los QPCs. Chen et al. (2009) reportan de sus mediciones que un QPC está

cerrado para un valor V1(V2) ≤ −0.8 V como puede observarse en la gráfica. Todas las

mediciones de transporte fueron realizadas a una temperatura de 4.2 K.

Conforme se va aumentando el voltaje de compuerta de uno o ambos de los QPCs,

la conductancia crece simultáneamente, indicando la contribución de un número cada

vez mayor de modos de transmisión (región clara) en la corriente transmitida. Sobre la

gráfica a de la figura 38 están marcados los caractéres a, b, c y d en color rojo, los cuales

corresponden a condiciónes particulares del doble QPC, en donde existe un número

espećıfico de modos de propagación por cada uno de los QPCs. La representación

esquemática de lo anterior se muestra en la gráfica b de la misma figura 38. Aśı por

ejemplo, la letra en rojo a en la figura, corresponde al caso en donde la conductancia

es debida solamente a un modo de propagación y que se transmite espećıficamente por

el QPC1 (V 1 > −0.8V ) mientras que el QPC2 permanece cerrado (V2 < −0.8V ) (ver

figura 38). Esta situación es representada esquemáticamente a la derecha del mapa de

tonos de gris en la ilustración a de la misma figura.

De la misma forma la letra roja b indica la condición en donde el valor del voltaje de

compuerta induce que las dos QPCs se encuentren abiertas, pero con un sólo modo de

propagación permisible por cada una de ellas. La situación especificada por la letra roja

c representa el caso en donde en total existen 3 modos de propagación en el sistema, los

cuales se distribuyen de forma que 2 de ellos se transmiten por el QPC1 (relativamente

más abierto) y el tercero por el QPC2. La condición espećıfica del dispositivo en la
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Figura 38. Medidas experimentales de la conductancia a través del nanodispositivo con dos
constricciones cuánticas (QPCs) paralelas. En la figura a la conductancia es reportada en
un mapa en tono de gris en donde los ejes corresponden a los voltajes V1 y V2 aplicados
en los electrodos para modular la apertura de las QPCs. Entre más oscura sea una región
sobre el mapa, menor es el valor de la conductancia que representa. Las letras rojas sobre el
mapa indican una condición espećıfica de modos que participan en el transporte a través de
cada una de las QPC, y cuya representación esquemática se muestra en la figura b. (Gráfica
tomada de Chen et al. 2009).

que se propagan 2 modos por cada uno de los QPCs, es decir, en total 4 modos, está

indicada por la letra d (en rojo).

En la figura 39 se muestran curvas de la conductancia como función del voltaje V1

aplicado en el QPC1 para tres valores distintos del voltaje V2 aplicado en el QPC2 en

el régimen lineal (VSD = 0). La curva para el caso en que V2 = −1.0 V , representa

la situación en donde el QPC2 permanece cerrado. Conforme el valor del voltaje V1

disminuye (en términos absolutos), la apertura del QPC1 aumenta. Aśı, es posible

observar la curva ascendente en donde se forman plateaus en la conductancia para un
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valor fijo de V2. Este comportamiento es similar a los experimentos sobre una sola QPC

referidos en el caṕıtulo I, II y V los cuales ponen de manifiesto la cuantización de la

conductancia en unidades del cuanto de conductancia G0 (2e2/h).

Figura 39. Gráfica de la conductancia a través del nanodispositivo estudiado por Chen
et al. (2009), medida en unidades del cuanto de conductancia G0 = 2e2/h como función
del voltaje (V1) aplicado en el QPC1. Se muestran curvas para tres valores del voltaje V2
aplicado en la QPC2, -0.6 V, -0.7 V y -1.0 V, respectivamente. Las flechas sobre la curva
para V2 = −1.0V señalan aumentos en la conductancia debido a fenómenos de resonancias
tipo Ramsauer. Gráfica tomada de Chen et al. 2009.

Las flechas negras verticales sobre esta misma curva señalan un aumento en la

conductancia ligeramente arriba del valor del plateau, presumiblemente (según Chen et

al.) debido a resonancias tipo Ramsauer1 originadas por el potencial abrupto creado

1El efecto Ramsauer se presenta cuando la transmisión de un modo a través de una barrera cuántica

en un nanoalambre semiconductor tiene un incremento al coincidir la enerǵıa de Fermi con el valor de

los estados resonantes (virtuales) que se encuentran a una enerǵıa por arriba del valor del potencial de
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entre en la región de los QPCs y la impureza central.

Note que conforme la constricción 2 (QPC2) se abre gradualmente, el efecto de inter-

ferencia inducido por los modos electrónicos que se transportan por la misma ocasiona

que varios modos se superpongan en la conductancia, generando una curva ascendente

G conforme la apertura del QPC1 aumenta. Sin embargo, note que se destruye la

cuantización de la misma, probablemente debido a efectos de interferencia cuántica.

Esto puede observarse en las curvas para V2 = −0.7 V,−0.6 V en la figura 39. Es muy

importante señalar que todo el desarrollo del experimento se realizó sin que interviniera

un campo magnético externo.

Sin embargo, como sabemos, la presencia de un campo magnético puede producir

cambios substanciales en el comportamiento de la conductancia. En efecto, los fenómenos

de interferencia cuántica observados en este experimento, pueden modificarse en forma

importante si un campo magnético perpendicular al dispositivo está presente, ya que,

como se ha mencionado anteriormente, pueden surgir estados de borde y estados locali-

zados que pudiesen dar un grado de libertad más en el estudio de interferencia cuántica

en este dispositivo y por ende modificar la respuesta del dispositivo. En particular,

dado que existe una impureza central, la presencia de un campo magnético hace de este

nanodispositivo un sistema en donde es posible estudiar fenómenos relacionados con el

efecto Aharonov-Bohm, como se discutirá en detalle más adelante.

la barrera.
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VI.1.2 Simulación del nanodispositivo

de Chen et al.: predicciones teóricas

En la figura 37b se muestra un esquema del nanodispositivo que proponemos modela

dos constricciones cuánticas paralelas como en el experimento de Chen et al. También

se muestra la colocación de los electrodos en la parte superior de la heteroestructura,

aśı como el hueco o impureza tipo isla en la parte central del nanodispositivo. El gas

de electrones bidimensional en el cual se define el nanoalambre está representado por

la región amarilla del esquema, justo entre las capas de GaAs (región azúl) y AlGaAs

(región verde).

Con el fin de describir el transporte electrónico a través de dicho nanodispositivo es

necesario modelar adecuadamente el potencial de las dos constricciones junto con la im-

pureza central. Encontramos conveniente el modelar cada uno de los dos QPCs con un

potencial tipo silla de montar como el descrito en el caṕıtulo anterior por la expresión

(40). Presumimos que tal potencial es suficientemente realista como para represen-

tar el confinamiento efectivo que sufren los electrones en el dispositivo experimental.

Asimismo tal modelo de potencial nos permite simular la manipulación independiente

de la apertura de cada uno de los QPCs, tal como se hace en el experimento. Por lo

tanto se tendrá un término V1 y V2 que caracteriza el mı́nimo de la enerǵıa del potencial

para el QPC1 y QPC2, convenientemente fijadas en x = y = 0.

Para simular la impureza central (hueco) se define un radio dentro del cual el po-

tencial es constante (V0 >> 1), pero muy grande en comparación con la enerǵıa de las

part́ıculas incidentes (1 EF ). De esta forma se tiene lo que se denomina una impureza
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artificial (Kirczenow et al., 1994), la cual está definida por el potencial

Vhueco(x, y) =





V0 r ≤ Rh

0 r > Rh

(91)

donde Rh es el radio del hueco central. Por tanta, el potencial total que simula el

potencial en el nanodispositivo en la región de interacción (dispersión) está dado por:

Utotal = VQPC1 + VQPC2 + Vhueco. (92)

En la figura 41 se muestra una representación tridimensional del potencial. Se muestra

una configuración asimétrica del sistema en donde la apertura es diferente para cada

QPC. Esto permite observar el tipo de control independiente de cada constricción que

puede simularse tal y como sucede en el experimento.

Fuente

Colector

N=32 a

d=6 a

y

x

M 

          N 

      d 

 

Figura 40. A la izquierda se muestra la micrograf́ıa de la parte superior del nanodispositivo
en donde se marca esquemáticamente la dirección del transporte electrónico. A la derecha
un esquema del nanodispositivo en donde se define la dirección x como la dirección de
propagación, en tanto que la dirección transversal es y. La impureza central (hueco) tiene
un diámetro d = 2Rh. En la descripción discretizada del sistema se tiene una longitud de
N sitios y un ancho de M sitios.
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La simulación se lleva a cabo mediante el formalismo de amarre fuerte descrito en el

caṕıtulo III y en el cual se discretiza el alambre en una malla de puntos equiespaciados

por una distancia a, la cual constituye el parámetro de red. Cada sitio particular es

descrito por una coordenada n y m que representa un punto longitudinal y transversal,

respectivamente.

En los cálculos numéricos se tomó en cuenta un sistema de ancho N = 32a (a

parámetro de red efectivo), longitud M = 120a y un diámetro del hueco central de 6a.

Fijando la longitud de onda de Fermi a λF = 50nm, el cual es un valor t́ıpico de 2DEGs

creados en GaAs/AlxGa1−xAs, y la razón λF/a = 4, nuestro disco de simulación tendrá

un diámetro de d = 75 nm, que satisface una condición similar a la experimental en

donde se mantiene d ≥ λF . 2

En la figura 42 se muestra un mapa de colores de la conducancia calculada numérica-

mente como función de la enerǵıa del potencial V1 y V2 de cada QPC. Note la concor-

dancia cualitativa con el mapa experimental de conductancia mostrado en la figura

38. En las condiciones tanto del experimento desarrollado por Chen como en la simu-

lación numérica mostrada en la figura 42, no hay un campo magnético presente en el

dispositivo. En la misma figura 42 la escala de colores representa un valor en la con-

ductancia a través del nanodispositivo, entre más oscuro, representa un valor más bajo

de conductancia. La región negra (convención como la del experimento) constituye la

región para la cual la configuración de ambas QPCs es tal que no existe flujo de carga

a través de las mismas, es decir, ambas QPCs están cerradas para un rango de V1 y

V2 ≥ 0.7 EF . Conforme las constricciones se van abriendo, V1 y V2 ≤ 0.7 EF , el valor

de la conductancia se va incrementado paulatinamente hasta alcanzar un valor máximo

2Para densidades ns = 1.8× 1011cm−2 en el experimento, la longitud de onda de Fermi es igual a

λF = 86 nm.
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Figura 41. Representación tridimensional del potencial que simula el nanodispositivo estu-
diado experimentalmente. a) representa una configuración simétrica de las constricciones y
b) una configuración asimétrica. Las letras n y m describen un sitio longitudinal y transver-
sal respectivamente. La intensidad de la enerǵıa del potencial se mide en unidades de la
enerǵıa de Fermi EF .

de 7G0, situación en la que ambas QPCs están totalmente abiertas. Esta condición se

obtiene para un valor de V1 y V2 = 0.0 EF .

Como gúıa visual sobre el mapa de color de la Figura 42 se pintan ĺıneas horizon-

tales. Cada una de ellas representa un valor constante de V1 espećıfico que define una

configuración particular del número de modos que pasan por cada constricción. En la

figura 43 se muestran las diferentes curvas de conductancia como función de V2 para

cada uno de los valores fijos de V1 mostrados en la figura 42.

En la ĺınea azul de la figura 43 se muestra el comportamiento de la conductancia

como función de V2 para un valor fijo de V1 = 1.0 EF . Estas condiciones del sistema
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Figura 42. Mapa de color de la conductancia como función de los voltajes de compuerta V1
y V2. En la figura se muestra la conductancia en donde colores obscuros se relacionan con
valores bajos de conductancia, según la escala mostrada. Se observan ĺıneas punteadas que
representan valores constantes de V1 (ver figura 43) (Villarreal et al. 2011).

constituyen una configuración en donde el QPC1 se encuentra cerrado, y por ende, el

transporte electrónico se lleva a cabo solo a través del QPC2. Conforme V2 va disminu-

yendo, es decir, conforme el QPC2 se va abriendo, se puede observar el comportamiento

t́ıpico ascendente de la conductancia con plateaus en múltiplos de ∼ 2e2/h, lo cual cons-

tituye el signo distintivo de la cuantización de la conductancia a través de un QPC.

Sobre la misma ĺınea azul en la figura 43 se encuentran dos flechas azules que denotan

dos configuraciones espećıficas del sistema a y b. La configuración señalada en a está en

un valor de la conductancia de 0G0, indicando que ambas constricciones se encuentran

cerradas. Esta condición es mostrada esquemáticamente en el diagrama de la izquierda
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Figura 43. Cálculo de la conductancia en unidades de G0 (2e2/h) en función de la apertura
de la constricción QPC1. Se observan curvas para diferentes valores fijos de la apertura del
QPC1. Las flechas indican una configuración del sistema que permite que cierto número
de modos pasen por una QPC espećıfica, discutidas en el texto (Villarreal et al. 2011).

en la figura 44. La configuración b esta colocada en un valor de la conductancia de

1G0, y constituye una configuración del nanodispositivo en donde la QPC1 está cerrada

(V1 = 1.0EF ), y la apertura del QPC2 es tal que solamente deja pasar un solo modo

a través del sistema. Esta configuración se presenta esquemáticamente en el diagrama

central de la figura 44. Es importante mencionar acerca de esta misma curva que, la

inflección que se observa en la conductancia alrededor de 0.5 G0 no debe confundirse

con un fenómeno de polarización de esṕın, dado que no existe tal polarización en las

terminales y no se ha modelado aqúı ninguna interacción que involucre fenómenos

de esṕın. Es posible observar también un aumento ligeramente superior a G0 en el

primer plateau, en forma similar al observado en el experimento. Este hecho, atribuido
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experimentalmente a resonancias tipo Ramsauer puede ser explicado en vez, en términos

del nivel de adiabaticidad del potencial de confinamiento, según lo indican nuestras

simulaciones.

Figura 44. Esquema del potencial efectivo de la parte central del nanodispositivo en donde
se muestran diferentes configuraciones particulares de apertura de las QPCs y el número
espećıfico de modos de transporte permisibles. En la figura de la izquierda ambas QPCs
están cerradas, mientras que en la figura central se permite que un modo pase por una
de las QPC y la otra permance cerrada. Finalmente en la figura de la derecha se muestra
una configuración en donde ambas QPCs estan abiertas, por una de ellas pasan dos modos
mientras que por la otra sólo uno.

Conforme la apertura de la QPC1 se va modificando (abriendo) a través de un valor

fijo de V1 = 0.75, 0, 65, 0.5 y 0.35 EF (curvas naranja, negra, verde y roja respectiva-

mente en la figura 43), se observa la forma en que el valor inicial de la conductancia

a V2 = 0.0 (QPC2 cerrada) se va incrementando monotónicamente, debido a que el

sistema inicia con una apertura fija inicial de la QPC1. La curva roja representa un

caso ĺımite en donde la apertura de la QPC1 es fija y permite el paso de sólo dos modos

de transporte, razón por la cual esta curva inicia en un valor de 2G0. La flecha roja en c

sobre esta misma curva, señala una configuración espećıfica en donde pasan dos modos

por el QPC1 (V1 = 0.35EF ) y un sólo modo por el QPC2 (V2 ∼ 0.6EF ), produciendo en

forma efectiva una conductancia de 3G0. Esta configuración es mostrada en el esquema
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derecho de la figura 44.

La curva punteada azúl (en la figura 43) simula la configuración del nanodispositivo

en donde ambas aperturas de las QPCs se vaŕıan de forma simétrica, es decir, con

V1 = V2. Es por ello que los plateaus son ahora de una altura 2 G0, debido a la

superposición coherente de modos provenientes de ambas constricciones.

Si se observa cuidadosamente el mapa de color de la medición experimental de la

conductancia (figura 38a) es posible notar a simple vista que las fronteras de la región en

donde la conductancia tiene un valor de cero (región obscura) tiene forma trapezoidal,

señalada por las ĺıneas punteadas rojas. Tal región demarca la transición del transporte

de 0→1 electrones a través del doble QPC. Las fronteras de tal región muestran una

ligera pendiente. Esta inclinación es experimentalmente atribuida a un fenómeno de

capacitancia electrostática entre los dos electrodos que forman las constricciones. Este

fenómeno no es reproducido fielmente en nuestra simulación numérica de la conduc-

tancia de la figura 42. En esta, claramente las fronteras de la región de conductancia

cero describen ĺıneas horizontales (para V1 fijo) y verticales (para V2 fijo) formando

una región perfectamente cuadrada como la señalada por las ĺıneas punteadas verdes

en la figura 38a. Sin embargo, note que tanto en el experimento como en la simulación

numérica existe una simetŕıa en los mapas de color de la conductancia con respecto a

la ĺınea diagonal V1 = V2, indicando que ambas constricciones se comportan de forma

semejante.

En la figura 45 se muestra el efecto sobre la conductancia de modelar un débil efecto

capacitivo entre los electrodos que forman las QPCs. La forma que proponemos para

modelar la capacitancia electrostática sigue el siguiente comportamiento acoplado de

los voltajes aplicados,
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V ∗1 = V1 +4CV2. (93)

V ∗2 = V2 +4CV1. (94)

en donde V ∗1,2 es la enerǵıa potencial efectiva (real) en el punto x = y = 0 experimentado

por los electrones en las QPCs1,2 respectivamente, en tanto que V1,2 es la enerǵıa del

potencial, aplicada mediante un voltaje en los electrodos V1,2/ |e|, donde e es la carga

eléctrica del electrón. El valor |4C | < 1 describe en nuestro modelo una constante

de acoplamiento capacitivo. En la simulación mostrada en la figura 45 se utilizó un

valor 4C = 0.1. Se puede observar cómo la introducción de un efecto capacitivo

reproduce bastante bien la inclinación en las ĺıneas que describen la frontera de la

región de conductancia cero en los mapas de color experimental (ver figura 38), por

lo que es posible validar la aceveración experimental de Chen et al. de la existencia

de un acoplamiento capacitivo entre los electrodos que definen las dos constricciones

cuánticas.

Todo el estudio teórico-numérico anterior ha permitido validar en forma general la

fenomenoloǵıa observada en el experimento de transporte a través del nanodispositivo.

Sin embargo, con la introducción de un campo magnético perpendicular al sistema

se podrán hacer algunas predicciones teóricas del transporte en el nanodispositivo, y

que esperamos estimule el desarrollo experimental de este tipo de sistemas con campo

magnético.

Al introducir un campo magnético perpendicular al plano del nanodispositivo en la

simulación, es posible observar la aparición de resonancias tipo Fano en la conductancia

como función del flujo magnético Φ, el cual se define como la relación del flujo magnético

φ = Ba2 al cuanto de flujo magnético φ0 = h/e. Las resonancias tipo Fano es un
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Figura 45. Cálculo numérico de la conductancia como función de V1 y V2 teniendo en cuenta
una capacitancia electrostática entre los electrodos que definen las dos QPCs. Se uso una
constante capacitiva igual a 0.1. Note la similitud con la gráfica experimental de la figura
38.

indicativo de la interacción de estados discretos con estados continuos en el sistema.

En la figura 46 se muestran curvas de la conductancia G como función de Φ para

cuatro diferentes configuraciones del sistema. Es posible observar como para cada una

de estas curvas, se manifiesta la influencia ya discutida en el caṕıtulo IV, sobre la

disminución del número de modos que participan en el transporte conforme el flujo

magnético aumenta. Ésto debido al confinamiento adicional que introduce el campo.

La ĺınea verde en la figura 46 representa una configuración de apertura de las QPCs

de forma simétrica, es decir, ambas constricciones tienen la misma apertura (V1 = V2 =
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0.62EF ). Sobre ésta misma ĺınea se señalan tres puntos particulares a, b y c. El punto

indicado por a indica un flujo magnético (Φ = 0.06) tal que el valor de la conductancia

es 1G0, donde G0 es el cuanto de conductancia (2e2/h). El punto b señala la presencia

de una antiresonancia para un valor de flujo magnético de Φ = 0.066 en donde el

transporte electrónico es inhibido completamente. El punto c señala la presencia de

una resonancia para un valor de Φ = 0.042 y en donde la conductancia alcanza un

valor ∼ 2 G0. Con el fin de que el lector tenga una idea de la magnitud del campo

magnético involucrado, un flujo magnético Φ = 0.042 equivale a una magnitud de

campo magnético B ∼ 1 T .

La ĺınea roja, azul y negra en la figura 46 representan configuraciones en donde

la apertura de las QPCs es diferente entre śı, es decir una configuración asimétrica.

La curva roja representa la configuración en donde la QPC2 se encuentra ligeramente

más cerrada en relación a la QPC1, con un valor de V2 = 0.62 EF y V1 = 0.60 EF

respectivamente. La situación descrita por la curva azul es también una configuración

asimétrica en donde V1 = 0.58EF y V2 = 0.62EF . Finalmente, la curva negra representa

la mayor asimetŕıa entre las constricciones en donde V1 = 0.56EF y V2 = 0.62EF . Como

se describe, la apertura de la QPC2 se mantiene constante en un mismo valor de V2.

Es posible extraer de la figura 46 el peŕıodo de las oscilaciones 4φ observadas en la

conductancia como función del flujo magnético φ. La teoŕıa del fenómeno Aharonov-

Bohm, descrita en el caṕıtulo II, muestra que el peŕıodo de oscilación debe satisfacer la

relación

S4φ = a2φ0. (95)

donde S representa el área de la impureza central y 4φ está relacionado con la adición

de un cuanto de flujo magnético φ0 al flujo total φ = BS conforme el campo magnético
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Figura 46. Gráfica de la conductancia G como función del flujo magnético Φ. Se muestran
cuatro configuraciones de apertura de las constricciones (QPCs) en donde se observa la
aparición de resonancias a flujos magnéticos ≤ 0.05 y de antiresonancias en la conductan-
cia para flujos altos. La figura muestra claramente la modulación de las antiresonancias
mediante la asimetŕıa de apertura de los QPCs. Las flechas señalan condiciones espećıficas
de flujo y campo para las cuales se ha calculado la densidad local de estados LDOS (ver
figura 47).

B se incrementa.

El peŕıodo de oscilación que puede extraerse de nuestros cálculos numéricos de la

figura 46 arroja un valor de4φ = 0.118972, con lo cual puede obtenerse un área efectiva

S∗ circular con diámetro es D∗ ∼ 129 nm. Este diámetro puede compararse con el

diámetro extráıdo de la construcción de una región circular de una alta densidad local

de estados (LDOS) alrededor de la impureza central (ver figura 47). Dicho diámetro es

D ∼ 134 nm, el cual además coincide bastante bien con el obtenido de las oscilaciones
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Aharonov-Bohm con dos veces el radio de ciclotrón 2rc = 4π~/eBλF = 145.8 nm a

Φ = 0.042.

La transición mostrada en la figura 46 de un régimen de resonancias para flujos

magnéticos bajos (Φ ≤ 0.05), a otro de antiresonancias para flujos magnéticos altos

(Φ ≥ 0.05) puede explicarse en términos de la formación de estados de borde presentes

en el nanodispositivo cuando el campo magnético está presente.

En la figura 47 se muestra un mapa de color de la densidad local de estados (LDOS)

en donde es posible observar de manera gráfica la aparición de estados de borde. En

las figuras a, b, c y d se muestran la densidad local de estados para un valor de flujo

magnético espećıfico y una configuración de apertura de las constricciones fija. Las

figuras a, b, c y d corresponden a los mismos puntos señalados en la figura 46. Las figuras

a, b y c representan una configuración simétrica de apertura de las QPCs en donde

V1 = V2 = 0.62 EF , en tanto que la figura d representa una configuración asimétrica

con V 1 = 0.56 EF y V2 = 0.62 EF .

La presencia de un campo magnético perpendicular al plano del nanodispositivo

genera la aparición no sólo de estados de borde sino también la aparición de estados

localizados en el centro del sistema con una velocidad de propagación de cero. Esto

puede observarse a través de un alto valor de la densidad local de estados en la periferia

de la impureza central. Este estado está representado por una ĺınea punteada circular

alrededor de la impureza. Los estados de borde pueden observarse a través de una alta

densidad local de estados en los bordes de las constricciones, y que son representados

por ĺıneas punteadas sobre el mismo borde del nanodispositivo.

En la figura 47a se muestra la densidad local de estados para un flujo magnético

Φ = 0.06. Este punto corresponde al punto señalado como a en la figura 46, en donde

la conductancia tiene un valor de 1 G0 debido a la contribución de un sólo estado de
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borde al transporte electrónico en una configuración simétrica de apertura de las QPCs

en el nanodispositivo (V1 = V2 = 0.062 EF ).

La figura 47b muestra la densidad local de estados para un flujo magnético Φ =

0.066. Este punto corresponde al punto señalado como b en la figura 46 y revela una

fenomenoloǵıa interesante. Para este valor de flujo magnético la conductancia se anula

completamente (ver figura 46). Este fenómeno puede ser explicado mediante un me-

canismo de acoplamiento resonante entre el estado de borde superior y el estado de

borde inferior via el estado localizado alrededor de la impureza central. De esta forma,

el estado de borde superior que es un estado propagante hacia la derecha, cambia de

dirección de propagación hacia la izquierda, debido al acoplamiento con el estado lo-

calizado central. Este acoplamiento induce una reflexión resonante y es el oŕıgen de

la cáıda en la conductancia (antiresonancia) observada en la figura 46 en esta configu-

ración simétrica del sistema. Un comportamiento similar en dispositivos con antiDOTS

han sido reportados en la literatura (Takagaki y Ferry, 1993a; Kirczenow et al., 1994)

En la figura 47c se muestra la densidad local de estados para un flujo magnético

Φ = 0.042, este punto corresponde al punto señalado como c en la figura 46. Justo en

este punto se observa una resonancia en la conductancia, y ésta alcanza un valor de

∼ 2G0. La aparición de esta resonancia puede ser explicada análogamente en términos

del acoplamiento de un estado que para este flujo magnético seŕıa reflejado en la parte

izquierda del sistema (ver ĺınea punteada en 47c), con otro estado en la parte derecha

del sistema que se dirige en sentido contrario. Una vez más, el responsable de dicho

acoplamiento es el estado localizado alrededor de la impureza central. Esto origina que

v́ıa este acoplamiento, sean dos los modos que participan en el transporte, y se genere

un tunelamiento resonante para la misma configuración simétrica del sistema.

En la figura 46 se puede observar que el efecto de la asimetŕıa en la apertura de las



108

QPCs permite la posibilidad de modulación de las antiresonancias, en contraste con las

resonancias, que son robustas a la asimetŕıa del sistema. En la figura 47d se muestra la

densidad local de estados para las condiciones de flujo magnético descritas con el punto d

de la figura 46. Estas condiciones son un flujo Φ = 0.109 y una configuración asimétrica

de apertura de las constricciones tal que V1 = 0.56EF y V2 = 0.62EF . Si se compara éste

mismo valor de flujo para las cuatro configuraciones de apertura de las constricciones

descritas en la figura 46, se puede observar cómo una antiresonancia (caso simétrico)

en donde la conductancia G ∼ 0, va evolucionando hasta alcanzar un valor de G ∼ 1G0

(caso asimétrico). Esto puede explicarse si se observa la densidad local de estados en

este punto (ver figura 47d), en donde se muestra que la asimetŕıa de la apertura de las

QPCs destruye el acoplamiento entre estados de borde via el estado localizado central.

Es aśı como una antiresonancia en donde exist́ıa un acoplamiento entre estados de

borde a través del estado localizado central, se transforma sólo en un estado propagante

debido a la destrucción del estado localizado central. La predicción de este fenómeno de

modulación de las antiresonancias a través de un voltaje de compuerta, hace posible la

propuesta de utilización práctica como un nanodispositivo de control de carga eléctrica

tipo interruptor o switch.

Finalmente con el fin de investigar el efecto de la temperatura sobre las resonan-

cias Fano en la conductancia observadas en la Figura 46, se muestra en la Figura 48

un cálculo de la conductancia como función del flujo magnético para diferentes tem-

peraturas. La configuración de las constricciones se mantiene simétrica a un valor

V1 = V2 = 0.62(EF ). La ĺınea negra representa el cálculo para temperatura cero,

la ĺınea roja para una enerǵıa térmica kT = 0.01 y la ĺınea verde para una enerǵıa

térmica kT = 0.1, en unidades de la enerǵıa de Fermi (EF ). Las gráficas muestran que

las resonancias y antiresonancias observadas en la conductancia a temperatura cero,
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desaparecen rápidamente con el incremento de la temperatura. Esto podŕıa ser una

limitante en cualquier uso tecnológico del dispositivo a altas temperaturas.

De esta forma, el estudio teórico numérico del transporte electrónico a través de

este nanodispositivo de doble QPC acoplado, ha permitido no sólo validar las observa-

ciones experimentales realizadas por Chen (Chen et al., 2009) a campo magnético cero,

sino también hacer algunas predicciones teóricas sobre el transporte en este tipo de

nanodispositivos con un campo magnético presente. Este tipo de predicciones teóricas

esperamos estimule la concepción de nuevos experimentos en el campo de nanodis-

positivos semiconductores, que incluso puedan generar corrientes polarizadas de esṕın

mediante la asimetŕıa de un QPC de una forma totalmente eléctrica (Debray et al.,

2009).
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Figura 47. Mapa de color de la densidad local de estados LDOS para diferentes valores
de flujo magnético aplicado sobre el nanodispositivo.Las figuras a, b, c y d corresponden
a puntos espećıficos señalados en la figura 46. La escala de color muestra un alto valor
de la densidad local de estados LDOS para colores claros y un valor bajo para colores
obscuros. Las figuras a, b, c representan una configuración simétrica de apertura de las
QPCs en el nanodispositivo, en tanto que d representa una configuración asimétrica. Los
flujos magnéticos simulados son Φ = 0.06, 0.066, 0.042, 0.109 para las figuras a, b, c y d
respectivamente (Villarreal et al. 2011).
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Figura 48. Gráfica de la conductancia como función del flujo magnético para diferentes
valores de la enerǵıa térmica (kT ) en unidades de EF . La configuración de la apertura de
las constricciones del nanodispositivo es simétrica V1 = V2 = 0.62(EF ). Se observa una
rápida desaparición de las resonancias con la temperatura.
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Caṕıtulo VII

NANODISPOSITIVO DE DOS
CONSTRICCIONES EN PARALELO
CON INTERACCIÓN ZEEMAN

La posibilidad de incluir el grado de libertad de esṕın en la concepción de nuevos

dispositivos ha permitido que el área de la espintrónica sea actualmente un campo de

estudio prometedor para la creación de una nueva electrónica basada en el esṕın.

Con el fin de estudiar la fenomenoloǵıa de interfencia generada en el sistema de

dos contricciones cuánticas en paralelo cuando el transporte electrónico depende del

esṕın, en este caṕıtulo se presentan cálculos del sistema experimental estudiado por

Chen et al. (2009) en presencia de interacción Zeeman. Como veremos en detalle más

adelante es posible observar condiciones del nanodispositivo para las cuales es posible

obtener una corriente polarizada de esṕın.

VII.1 Efecto Zeeman en un doble QPC acoplado

El sistema experimetal descrito por Chen et al. (2009) no toma en cuenta la influencia de

un campo magnético perpendicular ni la posibilidad de que el transporte electrónico sea

dependiente del esṕın. Para estudiar la influencia sobre los fenómenos de interferencia

estudiados en el caṕıtulo VI del grado de libertad de esṕın, se introduce en el sistema

una interacción del tipo Zeeman.
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La interacción Zeeman está definida por el Hamiltoniano:

HZeeman =
1

2
g∗µBσ ·B (96)

De esta forma, los electrones con esṕın hacia arriba (up) aumentan su enerǵıa en

un valor de g∗µB/2 con respecto al valor del nivel de enerǵıa en ausencia de campo

magnético, mientras que los electrones con esṕın hacia abajo (down) disminuyen su

enerǵıa en la misma magnitud.

La enerǵıa de Zeeman está definida como

γ = g∗µB
B

2
(97)

en donde se ha empleado en las simulaciones un factor g∗ de Landé de 6 y un

parámetro de red efectivo a = 12.5 nm, lo que equivale a una enerǵıa de Zeeman

γ ∼ 1.7× 10−4 eV para un campo magnético de 1 T

En la figura 49 se observa el efecto sobre la conductancia de la magnitud del campo

magnético aplicado en una configuración simétrica de apertura en las dos constricciones.

La apertura en ambas constricciones se mantiene a un valor constante V1 = V2 =

0.62 EF , donde EF es la enerǵıa de Fermi. Esta conductancia depende ahora de la

dirección de esṕın. La conductancia G++ representa la conductancia en el sistema

cuando se hace incidir un electrón cuya dirección de esṕın es hacia arriba y el cual

se transmite con la misma dirección de esṕın. De la misma forma G−− representa la

conductancia en el sistema cuando se hace incidir un electrón con una dirección de

esṕın hacia abajo y se transmite con esta misma dirección. Dado que no se considera

un mecanismo que cambie la dirección de esṕın en el sistema, la conductancia G+− y

G−+ son ambas igual a cero.

La interacción Zeeman en el sistema permite observar la diferencia en el compor-

tamiento de la conductancia dependiente del esṕın G++ y G−−. La influencia del campo
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magnético φ = Ba2 en unidades del cuanto de flujo magnético φ0 = h/e, permite obser-

var como se anula la conductancia G−− (ĺınea roja) para campos magnéticos φ ∼ 0.1,

al contrario de la conductancia G++ (ĺınea negra). En ambas conductancias es posible

observar la presencia de resonancias a campos magnéticos φ < 0.4 y de antiresonancias

para φ > 0.4. El conjunto de resonancias y antiresonancias tiene una periodicidad que

es posible atribuir a la influencia del fenómeno Aharonov-Bohm para cada uno de los

canales de transporte de esṕın. Esto se debe a la presencia de un estado localizado

alrededor de la impureza central que ahora depende de la dirección de esṕın.
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Figura 49. Conductancia G++ (ĺınea negra) y G−− (ĺınea roja) como función de la magnitud
del campo magnético. La configuración de apertura de las dos constricciones cuánticas es
simétrica. Se mantiene a una apertura constante caracterizada por V1 = V2 = 0.62EF . Se
observa una conductancia diferente para ambos canales de esṕın y la aparición de resonancias
y antiresonancias periódicas relacionadas con el fenómeno Aharonov-Bohm.

En las figuras 50, 51 y 52 se muestra la influencia sobre las resonancias y antire-
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sonancias observadas en la figura 49 de la asimetŕıa de apertura de las constricciones

cuánticas. En la figura 50 se muestra la conductancia para cada canal de esṕın G++ y

G−− como función de la magnitud del campo magnético.
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Figura 50. Conductancia G++ (ĺınea negra) y G−− (ĺınea roja) como función de la magnitud
del campo magnético. La configuración de apertura de las dos constricciones cuánticas
es asimétrica. Se mantiene a una apertura constante caracterizada por V1 = 0.60EF
y V2 = 0.62EF . Se observa una conductancia diferente para ambos canales de esṕın
y la aparición de resonancias y antiresonancias periódicas relacionadas con el fenómeno
Aharonov-Bohm que son moduladas por la asimetŕıa de apertura de las constricciones.

La configuración de apertura de las constricciones es tal que la constricción 1 se

mantiene a una apertura caracterizada por V1 = 0.60EF y la constricción 2 a V2 =

0.62EF . El comportamiento de la conductancia es similar a la configuración simétrica,

sin embargo, se empieza a observar una disminución en el acoplamiento entre el modo

localizado central alrededor de la impureza y los estados de borde en las constricciones.

Esto puede ser observado por el aumento en el valor de la conductancia en los puntos en
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donde previamente (configuración simétrica) existe una antiresonancia. Sin embargo, se

sigue observando la periodicidad en las resonancias y antiresonancias en la conductancia.

En la figura 51 se muestra el comportamiento de la conductancia para cada canal

de esṕın como función de la magnitud del campo magnético. En éste caso la asimetŕıa

de la configuración de apertura de las constricciones se hace más importante. Una de

las constricciones se mantiene a una mayor apertura con relación al caso simétrico igual

a V1 = 0.58EF , mientras que la otra constricción se mantiene a V2 = 0.60EF .
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Figura 51. Conductancia G++ (ĺınea negra) y G−− (ĺınea roja) como función de la magnitud
del campo magnético. La configuración de apertura de las dos constricciones cuánticas
es asimétrica. Se mantiene a una apertura constante caracterizada por V1 = 0.58EF
y V2 = 0.62EF . Se observa una conductancia diferente para ambos canales de esṕın
y la aparición de resonancias y antiresonancias periódicas relacionadas con el fenómeno
Aharonov-Bohm que son moduladas por la asimetŕıa de apertura de las constricciones.

Note cómo el efecto de la asimetŕıa de apertura disminuye aún más el acoplamiento

entre el modo localizado central y los estados de borde en el sistema. La cáıda pronun-
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ciada en la conductancia observada en el caso de apertura simétrica de las constricciones,

sufre un aumento en la misma, que es un indicativo de la menor interacción entre el

estado central y el de borde. Puede observarse cómo persiste la periodicidad de las anti-

resonancias en la conductancia G−,−; sin embargo, la conductancia G+,+ prácticamente

ha perdido la dinámica de antiresonancias y deja de presentar interferencia cuántica

inducida por el efecto Aharonov-Bohm.
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Figura 52. Conductancia G++ (ĺınea negra) y G−− (ĺınea roja) como función de la magnitud
del campo magnético. La configuración de apertura de las dos constricciones cuánticas
es asimétrica. Se mantiene a una apertura constante caracterizada por V1 = 0.56EF
y V2 = 0.62EF . Se observa una conductancia diferente para ambos canales de esṕın
y la aparición de resonancias y antiresonancias periódicas relacionadas con el fenómeno
Aharonov-Bohm que son moduladas por la asimetŕıa de apertura de las constricciones.

En la figura 52 se muestra la conductancia por esṕın para la configuración más

asimétrica estudiada. En este caso la constricción 1 se mantiene a V1 = 0.56EF y la

cosntricción 2 a V2 = 0.60EF . En esta configuración se observa cómo el acoplamiento
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entre el modo central y el estado de borde para el transporte de esṕın hacia arriba (up)

ha desaparecido, pudiendo observarse cómo la conductancia G++ deja de presentar

antiresonancias. Sin embargo, la conductancia G−− parece ser más robusta en cuanto

a preservar la periodicidad de las antiresonacias, pero con un valor de la conductancia

mayor con relación al caso simétrico de apertura de las constricciones.

En conclusión, es posible generar corrientes polarizadas de esṕın mediante la in-

teracción tipo Zeeman en un sistema en donde se tienen dos constricciones cuánticas

en paralelo construidas alrededor de una impureza central. La influencia de un campo

magnético perpendicular al plano del nanodispositivo genera estados localizados y esta-

dos de borde que dependen de la dirección de esṕın de los electrones. El acoplamiento

entre este estado central localizado y los estados de borde puede ser manipulado por

la asimetŕıa de apertura de las constricciones cuánticas y depende de la dirección de

esṕın.
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Caṕıtulo VIII

CONCLUSIONES

Se ha analizado teóricamente el transporte electrónico en diferentes nanodispositivos

cuasi-unidimensionales mediante el formalismo de respuesta lineal de Landauer. Este

formalismo permite estudiar el transporte mediante la amplitud de transmisión de un

electrón, es decir, en términos de la probabilidad de transmisión de un electrón a través

de un sistema. Para el cálculo de la amplitud de transmisión a través del nanodispositivo

se ha utilizado un formalismo de construcción en forma recursiva de la función de Green

del sistema, el cual permite calcular la conductancia a través del mismo. Se ha utilizado

un Hamiltoniano tipo amarre fuerte (tight binding) en dos dimensiones para describir

el sistema.

Se han estudiado nanodispositivos que constituyen elementos básicos mediante los

cuales, por śı solos, o mediante la combinacion de algunos de ellos, es posible cons-

truir nanodispositivos que permiten tener un mayor grado de libertad en el control del

transporte electrónico. Estos elementos básicos están constituidos por nanoalambres y

diferentes tipos de dispersores inmersos en el mismo, como por ejemplo, impurezas en

cierta región del nanoalambre, barreras cuánticas o constricciones cuánticas (QPCs).

Cada uno de los sistemas anteriores presenta una fenomenoloǵıa de transporte muy

diferente que permite estudiar variedad aspectos f́ısicos de interés, tales como local-

ización de carga mediante la presencia de impurezas atractivas, aspectos de interfe-

rencia cuántica debido a la creación de trayectorias cerradas (loops) inducidas por la

presencia de discos o impurezas repulsivas, y aspectos de cuantización de la conductan-
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cia tanto en nanoalambres como en constricciones cuánticas QPCs. Esta rica variedad

de fenómenos hace posible imaginar cualquier combinación de elementos para crear

un nanodispositivo con caracteŕısticas que permitan explotar en su operación cierto

fenómeno o conjunto de fenómenos en particular con el fin de modular el transporte de

carga eléctrica.

La inclusión de un campo magnético perpendicular al plano del nanodispositivo,

con la posibilidad de que ahora se manifiesten en el sistema la presencia de estados de

borde y estados localizados de velocidad cero, hace que la ya de por śı rica variedad de

fenómenos explotados en un nanodispositivo únicamente por efecto de un dispersor, se

incremente considerablemente, con la posibilidad de estudiar fenómenos tan variados

como el efecto Hall cuántico o el fenómeno Aharonov-Bohm.

La implementación numérica del modelo teórico descrito en el presente trabajo ha

permitido modelar experimentos de transporte electrónico en nanodispositivos, en par-

ticular, un nanodispositivo que contiene dos constricciones cuánticas en paralelo creadas

con la ayuda de una impureza central, debido a la versatilidad de la plataforma numérica

desarrollada. Las simulaciones del transporte electrónico a través de este sistema han

permitido reproducir las mediciones experimentales de conductancia, y en algunos casos

hasta en los detalles más finos mostrados en las curvas experimentales.

Con la introducción numérica de un campo magnético perpendicular al plano del

nanodispositivo, se han podido hacer algunas predicciones teóricas del transporte en

el sistema. Nuestros cálculos predicen la aparición de estados de borde y estados lo-

calizados alrededor de la impureza. La interacción de los estados localizados y los

estados propagantes genera la aparición de resonancias y antiresonancias tipo Fano que

modifican el transporte electrónico como función de la asimetŕıa del potencial de confi-

namiento de los QPCs. Otra de las predicciones incluye la observación de un novedoso
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efecto de interruptor que permite modular el transporte de carga eléctrica mediante

la asimetŕıa de voltajes de compuerta aplicados. Este y otros resultados importantes

fueron publicados recientemente en la revista Applied Physics Letters (Villarreal et al.,

2011).

El formalismo teórico implementado es sumamente versátil ya que permite explo-

rar el transporte electrónico baĺıstico en un gran número de sistemas cuánticos cuasi-

unidimensionales con cualquier tipo de dispersores elásticos en general. Posibles ĺıneas

futuras de investigación se encuentran en estudiar la influencia de desorden sobre el

transporte, fenómenos de localización de carga y la influencia de la interacción esṕın-

órbita en éste tipo de sistemas.
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Apéndice A

CAMPO MAGNÉTICO EN EL
FORMALISMO
DE AMARRE FUERTE

En éste apéndice se describe la forma en que se toma en cuenta la interacción de un

campo magnético en el formalismo de amarre fuerte, empezando con la descripción de

algunos conceptos en el ĺımite cont́ınuo.

El Hamiltoniano de una part́ıcula con carga eléctrica q y masa m inmersa en un

campo electromagnético en el cont́ınuo esta dado por:

H(r, t) =
1

2m
[p̂+ qA(r, t)]2 − qφ(r, t) (98)

donde A(r, t) es el potencial vectorial magnético, φ(r, t) es el potencial electrostático,

p̂ es el operador de momento, r es el vector de posición y t es el tiempo.

Si se aplica una transformación unitaria a la función de onda ψ(r, t) asociada al

Hamitoniano (98), tenemos

ψ′(r, t) = Ôψ(r, t) (99)

donde Ô es un operador unitario y ψ′ la función de onda transformada. Con ésta

transformación, la ecuación de Schrödinger dependiente del tiempo

i~
∂ψ(r, t)

∂t
= Ĥψ(r, t) (100)

se transforma en

i~
∂ψ′(r, t)

∂t
= Ĥ ′ψ′(r, t) (101)
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donde Ĥ ′ esta dado expĺıcitamente por

Ĥ ′ = ÔĤÔ† − i~Ô∂Ô
†

∂t
. (102)

Si se define al operador unitario Ô que genera la transformación como

Ô = e−
iq
~ f(r,t) (103)

con f(r, t) una función que depende de la posición y del tiempo, el Hamitoniano Ĥ ′

adquiere la forma expĺıcita:

Ĥ ′ =
1

2m
[p̂+ q(A(r, t) +∇f)]2 − q

(
φ− ∂f

∂t

)
(104)

que en el caso particular en que no exista un campo eléctrico (φ = 0) y además f = f(r),

es decir, no depende expĺıcitamente del tiempo, el Hamiltoniano anterior se reduce a

Ĥ ′ =
1

2m
[p̂+ q(A(r, t)) +∇f ]2 (105)

Si se escoge f(r) = −A(r) · r, entonces ∇f = −A(r) y el Hamitoniano (104) se reduce

simplemente a

Ĥ ′ =
1

2m
p̂2 (106)

Esta transformación permite que la información del campo magnético se traslade a

la función de onda en lugar de estar presente en el Hamiltoniano.

La forma de introducir un campo magnético en el Hamitoniano de amarre fuerte,

descrito en la sección anterior, es a través de la transformación unitaria anterior. El

término de tunelamiento o hopping que se utiliza en el Hamiltoniano de amarre fuerte

está dado por:

tB=0
i,j = 〈φi| ĤTB

∣∣φj
〉

(107)
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donde φi y φj son las funciones de onda localizadas en los sitios i y j respectivamente

de una red bidimensional descrita por el Hamiltoniano de amarre fuerte (TB). Debido

a que el Hamiltoniano puede transformarse a través de Ĥ = Ô†Ĥ ′Ô, se tiene

ti,j = 〈φi| e−
iq
~ A·r Ĥ ′TB e

− iq~ A·r ∣∣φj
〉

(108)

por lo que puede escribirse como

ti,j = tB=0
i,j e

iq
~ A·(rj−ri) (109)

De esta forma, es posible observar que el efecto de introducir un campo magnético en

un sistema descrito por el Hamiltoniano de amarre fuerte conduce a la adición de una

fase en el término de tunelamiento o traslape. Si el desplazamiento es infinitesimal, la

fase puede escribirse como iq/~
∫

A ·dl, donde dl es precisamente dicho desplazamiento.

Si se utiliza el teorema de Stokes es posible transformar la integral de ĺınea anterior en

una intergral de superficie
∫

(∇×A) · dS, la cual involucra el rotacional del potencial

vectorial magnético, lo cual es a su vez, la densidad de flujo magético B = ∇× A.

En particular, si se trata de estudiar un nanodispositivo bidimensional mediante el

Hamiltoniano de amarre fuerte en dos dimensiones y en el sistema se encuentra presente

un campo magnético perpendicular al plano del nanodispositivo (z por ejemplo), es posi-

ble describir dicho campo mediante un potencial vectorial magnético A = (−yB, 0, 0)

(norma de Landau). Éste potencial vectorial genera un campo magnético B = (0, 0, B)

en la dirección z. De ésta forma, el término de tunelamiento presente en el Hamiltoniano

de amarre fuerte puede ser escrito como:

tx = tB=0
x e

2πiΦ
Φ0 (110)

donde Φ = a2B es la densidad de flujo magnético, siendo a el parámetro de red y Φ0 =

h/e es el cuanto de flujo magnético. Como puede observarse, debido a la conveniente



129

elección de la norma de Landau, es posible incorporar la influencia del campo magnético

mediante una fase en el término de tunelamiento tx en la dirección x, mientras que en

la dirección y se tiene sólo el término de tunelamiento ty. A esta transformación se le

conoce como transformación de Pierls.
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Apéndice B

DENSIDAD LOCAL DE ESTADOS
(LDOS)

El operador de función de Green está definido por

G(z) =
1

E −H (111)

donde E es la enerǵıa y H el Hamiltoniano del sistema. Si se hace uso de la expansión

de la unidad en términos de las eigenfunciones del Hamiltoniano

∑

n

|φn〉 〈φn| = 1 (112)

el operador G puede escribirse como:

G(z) =
∑

n

|φn〉 〈φn|
E − En

(113)

Si el operador anterior se proyecta sobre la base de coordenadas es posible expresarlo

como:

G(r, r′;E) =
∑

n

φn(r)φ∗n(r′)

E − En
(114)

Utilizando la propiedad

limy→0+

1

x± iy = P
1

x
∓ iπδx (115)

donde P es el valor principal, los elementos diagonales del operador (r = r′) anterior

pueden escribirse como:

G(r, r;E) = P
∑

n

φn(r)φ∗n(r)

E − En
+ iπ

∑

n

δ(E − En)φn(r)φ∗n (116)
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La cantidad:

ρ(r;E) =
∑

n

δ(E − En)φn(r)φ∗n (117)

se le conoce como la densidad local del estados (LDOS) por unidad de área. En términos

de la función de Green es posible escribir la densidad local de estados simplemente como

ρ(r;E) = − 1

π
Im[G(r, r;E)] (118)

Identidad muy útil para el cálculo numérico de la LDOS que involucra sólo el

conocimiento de la función de Green local del sistema.
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Apéndice C

FÓRMULAS DE RECURRENCIA DE LA
FUNCIÓN DE GREEN TOTAL

En éste apéndice se detalla la forma de generar la recursión para obtener la función de

Green total del sistema descrito en el caṕıtulo IV.

La iteración para el cálculo de la función de Green descrita en la ec. (76) del caṕıtulo

IV inicia con el término

g0 = G0,0 = (E − H̃0)
−1 (119)

donde

H̃0 = H0 − t
M∑

j=1

eikjQj (120)

siendo H0 el Hamiltoniano de la terminal ideal izquierda y en donde el segundo término

de (120) representa una autoenerǵıa que contiene la información de la influencia de

la terminal sobre la región central (ver apéndice D). Los elementos de la matriz Qj

contienen la función de onda transversal del nanoalambre y están dados por

(Qj)p,p′ =
2

M + 1
sen

jπp

M + 1
sen

jπp′

M + 1

(p, p′ = 1, · · · ,M) (121)

donde j es un modo de propagación, p, p′ son sitios de la celda y M es el número

total de sitios en la celda.
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Después de unir la celda 0 de la terminal izquerda y la celda 1 de la región central,

el procedimiento continúa para las demás celdas de la región central hasta la celda N ,

donde H̃l en (76) es:

H̃l = Hl (1 ≤ l ≤ N) (122)

El último paso de la iteración consiste en unir la celda de la terminal derecha deno-

tada por N + 1 en donde

H̃N+1 = HN+1 − t
M∑

j=1

eikjQj (123)

que al igual que en la terminal izquierda, se adiciona también un término que repre-

senta una autoenerǵıa debido a la influencia de la terminal. De esta forma las ecuaciones

(76) y (77) son iteradas variando únicamente el Hamiltoniano de la celda involucrada.

En el caso en que se tome en cuenta algún mecanismo que conserve el esṕın como

efecto Zeeman, las ecuaciones de iteración siguen siendo las mismas, sin embargo, ahora

se tienen matrices de dimensión 2M × 2M . De ésta forma la iteración comienza con

H̃0 = H0 − tF (σincidente) (124)

que representa la interacción de la terminal en la celda 0 sobre la región central del

nanodispositivo (ver apéndice) y σincidente es el estado de esṕın que incide al dispositivo

|+〉, |−〉. Las demás iteraciones de las celdas de la región central estarán dadas por

H̃l = Hl (1 ≤ l ≤ N) (125)

La última iteración en la celda N + 1 representa también una celda de la terminal,
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por lo que se tomará en cuenta a través de una autoenerǵıa (ver apéndice D)

H̃N+1 = HN+1 − tF (σtransmitido) (126)

donde σtransmitido es el estado de esṕın transmitido en el nanodispositivo y el término

F (σ) es

F (σ) =
M∑

j=1

ei kj [Qj ⊗ ξ(σz)] (127)

donde ⊗ representa el producto directo, kj es el vector de onda del modo j y los

elementos de la matriz Qj están dados por

(Qj)p,p′ =
2

M + 1
sen

jπp

M + 1
sen

jπp′

M + 1

(p, p′ = 1, · · · ,M) (128)

con

ξ(+) =




1 0

0 0


 . (129)

ξ(−) =




0 0

0 1


 . (130)

La recursión descrita en la ec. (76) del caṕıtulo IV permite calcular la función de Green

total del sistema mediante los pasos descritos en éste apéndice.
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Apéndice D

AUTOENERGÍA DEBIDA A
TERMINALES

En este apéndice se calcula expĺıcitamente la autoenerǵıa debida a las terminales y

que son utilizadas en el paso inicial y final, descrito en el apéndice C, para el cálculo

recursivo de la función de Green (ecs. 120, 123).

Un nanodispositivo cuasi unidimensional puede ser modelado mediante la descripción

de una región central a la cual se unen dos terminales ideales a cada uno de los extremos

de la misma, como se muestra en la figura 53.

Terminal Conductor

Figura 53. Se muestra un esquema de un conductor central al cual se le unen terminales en
los extremos para generar un nanodispositivo cuasi unidimensional. Los puntos describen los
puntos de la red que se utilizan para describir el sistema mediante el formalismo de amarre
fuerte.

Si el Hamiltoniano de la parte central conductora se definine por Hc, el Hamiltoniano
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de las terminales aisladas por Hl y el Hamiltoniano de acoplamiento entre el conductor

central y las terminales es Hlc, donde los únicos elementos diferentes de cero tienen la

forma:

〈µ|Hlc |ν〉 = 〈ν|Hlc |µ〉 = V (131)

donde |µ〉 representan estados en la terminal ideal en tanto que |ν〉 representa estados

de la sección central.

El hecho de tener una sección de conductor finita conectada a terminales infinitas,

hace que se tenga un sistema abierto. Por el contrario de un sistema cerrado como

la sección finita en donde se tienen fronteras reflexivas. La función de Green total del

sistema puede ser dividida en submatrices como:




Gl Glc

Gcl Gc


 =




E −Hl −Hlc

−Hlc E −Hc




−1

(132)

por lo tanto 


E −Hl −Hlc

−Hlc E −Hc







Gl Glc

Gcl Gc


 =




1 0

0 1


 (133)

que conduce al sistema de ecs. matriciales acopladas

[E −Hl]Glc −HlcGc = 0 (134)

[E −Hc]Gc −HlcGlc = 1 (135)

Si ahora despejando Gc de la ecuación (134) y sustituyendo Glc de la ecuación (135)

llegamos a

Gc = H−1cl [E −Hl]
(
H−1cl [E −Hc]Gc −H−1cl

)
(136)

que al reagrupar términos conduce a

Gc −H−1cl [E −Hl]H
−1
cl [E −Hc]Gc = −H−1cl [E −Hl]H

−1
cl (137)
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que a su vez se puede reescribir como

Gc =
(
[E −Hc]−Hcl[E −Hl]

−1Hcl

)−1
(138)

y equivalentemente se puede escribir como

Gc = [E −Hc − Σ]−1 (139)

donde Σ representa el operador de una autoenerǵıa que contiene la influencia de las

terminales dado por

Σ = Hcl[E −Hl]
−1Hcl (140)

Es posible evaluar los elementos de matriz de la autoenerǵıa entre los estados del con-

ductor

〈ν ′|Σ |ν〉 = 〈ν ′|Hcl[E −Hl]
−1Hcl |ν〉 (141)

Introduciendo la propiedad de cerradura de los estados |µ〉 de las terminales tenemos:

〈ν ′|Σ |ν〉 =
∑

µµ′

〈ν ′|Hcl |µ〉 〈µ| [E −Hl]
−1 |µ′〉 〈µ′|Hcl |ν〉 (142)

el término central 〈µ| [E−Hl]
−1 |µ′〉 es la función de Green de un segmento semi infinito,

como es el caso de las terminales, dicha función esta dada por:

G(x, µ;x, µ′) = −
∑

m

2Sen kmx

~vm
χm(µ) eikmxχm(µ′) (143)

donde m es un modo de propagación particular, χm(µ) es la funcion de onda en la

dirección perpendicular a la propagación y km y la velocidad vm están definidas como:

km =

√
2m(E − εm,0)

~
(144)

vm =
~km
m

(145)
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De ésta manera, los elementos de matriz del operador de autoenerǵıa están son

〈ν ′|Σ |ν〉 = − |V |2
∑

m

2Sen kmx

~vm
χm(µ) eikmxχm(µ′) (146)

y utilizando el hecho de que el formalismo de amarre fuerte genera una relación de

dispersión cosenoidal, es posible escribir:

~νm =
∂E

∂k
= 2at Sen(ka) (147)

De forma que los elementos de matriz del operador de autoenerǵıa están dados por

〈ν ′|Σ |ν〉 = − |V |2
∑

m

χm(µ) eikmxχm(µ′) (148)

este expresión corresponde al segundo término (autoenerǵıas) en las ecs. 120 y 123 del

apéndice C.


