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Resumen

En este trabajo se estudia el transporte termoeléctrico a través de una molécula
de triple punto cuéntico en un arreglo triangular atravesada por un flujo de campo
magnético y conectada a una fuente y un sumidero en comin. Se consideran con-
tactos ferromagnéticos y un desdoblamiento de energia debido al efecto Zeeman, lo
que hace que el transporte sea dependiente de espin. Controlando el acoplamiento
hacia los contactos es posible encontrar un filtro de espin eficiente para un rango
pequeno de energia. Ademas, la coaccion de la polarizacién de los contactos con la
fase de Aharonov-Bohm mejora la eficiencia termoeléctrica del sistema, llevando a

la figura de mérito de carga y de espin a valores por sobre 10 y 4, respectivamente.
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Abstract

In this work we study the thermoelectric transport through a triple quantum
dot molecule in a triangular arrangement in presence of a magnetic flux and atta-
ched to a common source and drain. We consider ferromagnetic leads and Zeeman
splitting, which produce a spin dependent transport. It is possible to find a efficient
spin filter in a narrow range of energy by controlling the dot-lead coupling and the
polarization parameter p. Besides, the coaction of the ferromagnetic leads and the
Aharonov-Bohm phase enhance the thermoelectric efficiency of the system, where
the charge figure of merit and spin figure of merit reach values greater than 10 and

4, respectively.
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Introduccion

El estudio de las propiedades termoeléctricas en nanodispositivos se ha in-
crementado a medida que las técnicas experimentales han permitido contruirlos.
Debido a esto, se ha logrado probar que la eficiencia termoeléctrica de conversion
entre energia térmica y eléctrica es mayor en materiales nanoestructurados que
en materiales macroscopicos. La eficiencia termoeléctrica es medida por la figura
de mérito ZT y contrastando con los materiales macroscopicos donde dificilmen-
te llega a ZT = 1, en nanodispositivos, como peliculas delgadas, se ha llegado a
medir valores de ZT = 2.4 [1]. La figura de mérito es directamente proporcional
al cuadrado de la potencia termoeléctrica S y de la conductancia eléctrica G e
inversamente proporcional a la conductancia térmica x. Por otra parte, la obser-
vacién experimental del efecto Seebeck de espin en el 2008 por Uchida et al. [2], ha
producido un aumento en el estudio de las propiedades termoeléctricas en sistemas
dependientes de espin. El efecto Seebeck de espin es la generacién de un voltaje
dependiente de espin a partir de una diferencia de temperatura.

Se han estudiado varios sistemas en donde la eficiencia aumenta, debido princi-
palmente a efectos que surgen del confinamiento cuantico, interaccién coulombiana,
interferencia cudntica de los electrones, entre otros. Uno de los sistemas mas es-
tudiados es la molécula doble en paralelo [3-6]. Se han encontrado sistemas que
han aumentado en 1 o mas érdenes de magnitud la figura de mérito variando los
acoplamientos [7] o en presencia de efectos de interferencia [8]. Por otro lado, en

presencia de contactos ferromagnéticos, el transporte se hace dependiente de espin,



por lo que se puede generar un termovoltaje dependiente de espin, lo que combi-
nado con interaccién espin-orbita tipo Rashba entre los puntos cudnticos [9, 10]
o un desdoblamiento de tipo Zeeman bajo la accién de un campo magnético [11],
permite aumentar la figura de mérito de espin.

En este trabajo estudiamos el sistema propuesto experimentalmente por Amaha
et al. [12], que consiste en una molécula de tres puntos cudnticos (TQD) en un
arreglo triangular conectada a una fuente y sumidero en comun. El sistema ha
sido estudiado tedéricamente [13], sin embargo, ahora consideraremos contactos
ferromagnéticos, el desdoblamiento de Zeeman de los niveles de energia y un flujo
de campo magnético atravesando la molécula de TQD. Esto nos permite estudiar
tanto el transporte electréonico como las propiedades termoeléctricas dependientes
de espin.

El trabajo estd ordenado de la siguiente manera. En el Capitulo 1 se dan a
conocer algunos conceptos basicos del transporte en sistemas a nanoescala, en el
Capitulo 2 se entregan las herramientas para poder calcular las distintas propie-
dades de transporte, en el Capitulo 3 se presenta el modelo del sistema en estudio,
en el Capitulo 4 se entregan los resultados y finalmente en el Capitulo 5 se hace

un resumen y se presentan las conclusiones.



Capitulo 1

Transporte termoeléctrico y
propiedades termoeléctricas en

sistemas nanoscépicos

En este capitulo daremos una breve introduccién a algunos efectos presentes
en el transporte termoeléctrico a través de nanoestructuras. Dentro de estas na-
noestructuras encontramos a los nanotubos de carbono, a moléculas reales, més
recientemente a las nanocintas de grafeno y, por ultimo, a los puntos cuanticos

(QDs, por sus siglas en inglés), que componen al sistema que estudiaremos.

a) SOU:iE poT DRAIN bj @
‘ f St cas Y
& JD =

Figura 1.1: Esquema de un (a) QD lateral y (b) un QD wvertical [14].

Los QDs son nanoestructuras cuyo tamafno puede ir desde unas decenas de

nanémetros (1nm = 1072 m) hasta algunos micrémetros (1 ym = 10~°m). Algu-



nos de ellos estan hechos de heteroestructuras semiconductoras como el arseniuro
de galio (GaAs) y arseniuro de galio y alumnio (AlGaAs) y, dependiendo de su
simetria, pueden haber QDs laterales y QDs verticales, como se muestra en la Fig.
1.1. Debido a la baja dimenisonalidad de estas estructuras, los electrones dentro

de ellas sacan a relucir su naturaleza cuantica mostrando efectos muy interesantes.

1.1. Efectos de interferencia

Consideremos un sistema compuesto por una impureza conectada a dos con-
tactos metalicos, la informacién del sistema esta contenida en la funcién de trans-
misién del sistema (7) que nos indica la probabilidad que tiene un electrén con
cierta energia de pasar de un contacto a otro. Cuando el electrén tiene méas de un
camino posible, se producen interferencias asociadas a los diferentes caminos que
puede tomar el electrén, lo que da origen a perfiles de la transmisién tipo Fano

[15], dados por
Fres 2 T Cres 2
o) = LaDhes/2 e ere®
(Pres/2)2 + (5 - Eres)Q

donde el parametro ¢ es finito y I',.s describe el ancho de la resonancia. Cuando

(1.1)

g = 0 se genera un perfil Fano simétrico en la transmisién y cuando ¢ tiende
a infinito se genera un perfil Breit-Wigner. Para ciertos valores de la energia, la
transmisién alcanza valores méximos (7 = 1), la energia asociada a estos maximos
se conoce como energia de resonancia. Similarmente, para ciertos valores de la
energia, la transmisiéon alcanza un valores minimos (7 = 0), estos valores de la
energia se conocen como energias de antirresonancia.

Si consideramos ahora que el electron puede ir de un contacto a otro pasando
por un anillo como se ve en la figura Fig. 1.2, y que hay un campo magnético
atravesando este anillo, los electrones que tomen uno u otro camino se ven afectados
por una fase que depende del flujo de campo magnético que atraviesa el anillo. Esto

se conoce como efecto Aharonov-Bohm [16].



Figura 1.2: Esquema de un anillo de Aharonov-Bohm conectado a dos contactos

1.2. Efecto Seebeck y Seebeck de espin

Consideremos el mismo sistema de una impureza conectada a dos contactos
metéalicos. Macroscépicamente sabemos que los electrones pueden fluir de un con-
tacto al otro como respuesta a una diferencia de potencial entre ellos o debido a un
campo eléctrico externo. Sin embargo, si llevamos los contactos a diferentes tempe-
raturas, como se esquematiza en la Fig. 1.3, espontaneamente fluird una corriente
entre los contactos, llevando electrones desde el contacto a mayor temperatura ha-
cia el contacto a menor temperatura. Debido a esta corriente, se acumulan cargas
en uno de los contactos y cuando la corriente deje de fluir, habra una diferencia de
potencial entre los contactos conocido como voltaje termoeléctrico, esta respuesta

se conoce como efecto Seebeck.

(A

Figura 1.3: Esquema de una impureza conectada a dos contactos, donde los con-

tactos son llevados a diferentes temperaturas 0, y Og.

Este efecto tiene una gran importancia tecnologica ya que nos sugiere que los



sistemas son capaces de transformar energia térmica en energia eléctrica. El efectto
Seebeck se puede medir mediante lo que conocemos como coeficiente Seebeck o
potencia termoeléctrica (S), que es la constante de proporcionalidad entre el voltaje
termoeléctrico (AVy,) v la diferencia de temperatura de los contactos (AT') cuando
la corriente (I) es igual a cero, en el limite cuando AT tiende a cero, y podemos

expresarla de la siguiente forma [17]

Y AV
5= _Al%§0< AT )I_O' (1.2)

Asimismo, si los contactos tienen propiedades magnéticas, al llevarlos a dife-

rentes temperaturas fluird una corriente dependiente de espin entre ellos, por lo
que cuando la corriente eléctrica sea cero, se generara un voltaje termoeléctrico
dependiente de espin, este fendmeno se conoce como efecto Seebeck de espin y, al
igual que el efecto Seebeck, es posible medirlo mediante la potencia termoeléctrica
de espin (Ss).

La eficiencia termoeléctrica de estos sistemas nanoestructurados viene dada por
la figura de mérito, denotada por ZT, la cual depende de la potencia termoeléctrica,
la conductancia eléctrica (G), la conductancia térmica (k) y la temperatura (7).
En los materiales macroscépicos, esta eficiencia no es mayor a uno, sin embargo,
en sistemas nanoscépicos se han encontrado eficiencias mayores debido a efectos de
confinamiento de electrones, interacccion coulombiana, coherencia cuantica, entre

otros.
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Capitulo 2

Formalismo

El estudio de las propiedades electrénicas y termoeléctricas de los sistemas im-
plica el calculo de cantidades como la funcién de transmision del sistema y conexién
con cantidades como la conductancia electrénica, conductancia térmica y la poten-
cia termoeléctrica. Para ello emplearemos el formalismo de Landauer-Biittiker, el
cual conecta la funcion de transmision con las propiedades termoeléctricas. Ahora,
para calcular la funcién de transmisién emplearemos el formalismo de las funciones

de Green para el transporte electrénico.

2.1. Funciones de Green en el transporte elec-
tréonico

Las funciones de Green son funciones que nos entregan la respuesta de un sis-
tema a una perturbacién externa, por esto son muy ttiles para estudiar problemas
de transporte en nanoestructuras. Definimos la funciéon de Green de un sistema de

la forma [18, 19]
1

- - 2.1
e—H+in’ (2.1)
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donde H es el hamiltoniano del sistema y 7 es un pardmetro infinitesimal. Se
distinguen dos funciones de Green: la funcién de Green retardada G” (la que ge-
neralmente se refiere como funcién de Green G, Ec. (2.1)) y la funcién de Green
avanzada G°. La primera, corresponde a las ondas que se originan en el punto de
la perturbacion, y la segunda corresponde a las ondas que desaparecen en el punto
de la perturbacién, como se puede ver en la Fig. 2.1. La funciéon de Green avanzada

es la hermitica conjugada de la retardada (G* = [G"]").

(2)

A —— — A"

—

X
(b)
A — \ — A"
x=x' X

Figura 2.1: Esquema de una perturbacion que produce ondas con amplitudes A
y A™ que se (a) alejan (funcién de Green retardada) y (b) acercan (funcion de

Green avanzada) desde y hacia el punto de la perturbacion.

Para calcular las funciones de Green usaremos el método de la ecuacién de

Dyson, el cual consiste en una ecuacién matricial dada por
GU =00+ gaHlGav (22>

donde G, es la funcién de Green del sistema perturbado, g es la funciéon de Green
del sistema sin perturbar y H; es el hamiltoniano de interaccién del sistema.
Con la funcién de Green del sistema podemos calcular la densidad total de

estados (DOS) del sistema denotada por p,. Para ello, tomamos traza de la parte

12



imaginaria de G, de la forma

po =~ > (G, (2.3)

Por dltimo, también podemos calcular la funciéon de transmision del sistema
utilizando la relacién de Fisher-Lee [20], la que nos entrega toda la informacion

del transporte a través del sistema, y que estd dada por
7o(e) = Tr (TEGETEGY) (2.4)

donde T'Y y T2 son los acoplamientos efectivos a hacia la izquierda y derecha

respectivamente, a los que esta conectado el sistema.

2.2. Formalismo de Landauer-Bittiker

Como se describié anteriormente, la funcién de transmisién nos entrega la pro-
babilidad que tiene un electrén con una cierta energia de pasar de un contac-
to a otro. El formalismo de Landauer-Bittiker es el que conecta esta cantidad
mecanico-cuantica, la transmisién, con una cantidad medible como lo es la con-
ductancia eléctrica. Esta relacién se conoce como féormula de Landauer [21] para

la conductancia lineal a temperatura cero y tiene la forma
Go = —To(e = ), (2.5)

donde e es la carga del electrén, h la constante de Planck y p la energia de Fermi
de los contactos.

Sin embargo, para estudiar las propiedades termoeléctricas, consideramos tem-
peraturas distintas de cero. Aqui, las cantidades termoeléctricas quedan expresadas
en funcién de las integrales de transporte, que dependen de la transmisién y de la
energia de Fermi de los contactos y estan dadas por [22]

ko= [ (5) - mrme 26)
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donde f = 1/(1 + exp[(e — p)/(kgT)]) es la funcién de distribucién de Fermi de
los contactos, kg es la constante de Boltzmann y o es el indice de espin de los
electrones. La dependencia en ¢ permite describir el transporte en sistemas en que
se rompe la degeneracién de espin, como es el caso cuando existe campo magnético,
en presencia de materiales magnéticos o algin otro mecanismo que haga que la
funcién de transmisién dependa del indice de espin.

Ahora podemos definir la conductancia eléctrica para 7' # 0 de la forma

Go(1) = € Ko 4, (2.7)

también definimos la potencia termoeléctrica

So (1) = —% 2; (2.8)
y la conductancia térmica electrénica como
Fe(t) = Fe (i) + Fey (1), (2.9)
donde ,
ool = (o = 22 2.10)

Adicionalmente podemos definir la conductancia eléctrica de carga G, y con-

ductancia eléctrica de espin G,

Ge(p) = Gr(w) +Gu(n) (2.11)
Gs(n) = Gp(n) = Gu(p). (2.12)

Similarmente, podemos definir la potencia termoeléctrica de carga S, y la potencia
termoeléctrica de espin S5, inducidas por termovoltajes de carga y espin, respecti-

vamente,

Se(p) =

SS(:“) =

[S1 (1) + Sy(w)] (2.13)

(S:(1) — S,(w)]. (2.14)

N — N

14



Por 1ltimo, es posible definir la figura de mérito de carga Z. T y de espin Z,T

mediante las siguiente relaciones:

S2G. T

g — 9L (2.15)
He“—’iph
S2G. T

71 = 29T (2.16)
He""ﬂph

Estas relaciones dan cuenta de la eficiencia para generar un termovoltaje de carga
y de espin a partir de una diferencia de temperatura, respectivamente. x,, es la
contribucién de los fonones a la conductancia térmica. En nuestro analisis des-
preciaremos esta cantidad asumiendo contactos térmicos pobres [23] o por algin

mecanismo de confinamiento de fonones [24, 25].
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Capitulo 3

Modelo

En este trabajo estudiamos las propiedades termoeléctricas de una molécula
formada por tres puntos cudnticos (TQD) de un nivel en un arreglo triangular,
atravesada por un flujo de campo magnético y conectada a contactos ferromagné-

ticos, como se muestra en la Fig. 3.1. Este sistema, construido experimentalmente

Figura 3.1: Esquema de una molécula de TQD en arreglo triangular conectada a
una fuente y un sumidero en comun, (a) vista transversal y (b) vista longitudinal

donde se aprecia el flujo magnético que la atraviesa.

por Amaha et al. [12], est4 modelado por un hamiltoniano de Anderson no inter-

actuante para 3 impurezas, el cual puede ser escrito como H = H,, + H. + Hj,

16



donde H,, es el hamiltoniano de la molécula,
3 3
Hy= > cigdl dig+ > (tydl ,djo+ hoc.), (3.1)
=10 i<jo
donde ¢; , es la energia de sitio del i-ésimo QD (i = 1,2, 3), d; » (d;f’g) es el operador
de aniquilacién (creacién) de electrones en el i-ésimo QD, ¢;; es el acoplamiento
entre QDs dado por t15 = tag = t3; = te'?, con t;; = (t;;)*; y ¢ la fase de Aharonov-
Bohm dada por ¢ = 27®/3®,, donde &y = h/e es el quanto de flujo. H,. es el
hamiltoniano de los contactos,

H,. = Z (skmacza,gckma + h.c.) , (3.2)

ka,o

donde €y, » es la energia de un electrén con nimero de onda k' y ¢, » (c,tma) es el
operador que lo aniquila (crea) en el contacto o (« = L, R). Hy es el hamiltoniano
de interaccion entre los contactos y la molécula,
3 .
Hi= Y (Vi dig +he), (3.3)
ka,i=1,0
donde V}j;" es el acoplamiento del i-ésimo QD al contacto a. Luego, calculamos la

funcién de Green del sistema usando el método de la ecuaciéon de Dyson.

3.1. Diagonalizacion del hamiltoniano de la mo-
lécula

Es conveniente diagonalizar el hamiltoniano de la molécula y asi conocer las
energias de los estados moleculares. Para ello, asumimos las energias de sitio de

los QDs iguales €1, = €2, = €3, = €0, Y escribimos H,, en forma matricial,

€00l te ¢
Hyp =1 te g, te? |. (3.4)

tel?  te™? g,

17



Es posible encontrar una matriz P, formada por los autoestados del H,,, dada por

1 —(1+iv3)/2 —(1—-iv3)/2
P—\}g 1 —(1-iv3)/2 —(1+iv3)/2 |, (3.5)
1 1 1

que diagonaliza el hamiltoniano de la forma H,, = P~'H,, P, obteniendo

1o O 0
Fm = 0 52,0 0 (3 6)
0 0 Es,

donde E; son las energias de los estados moleculares, dadas por

€lo = Eoo 1+ 2tcosg
f20 = E00 —t(cosp —V/3sin¢) (3.7)
E30 = 0, —t(cosg+ V3 sin 0).

Con la matriz P podemos transformar los operadores d; , (d;o') a la base diagonal

d; o (3;0) de la forma

) di)
al | =pr| ) (3.8)
dy, dh

Via vl
ViR =Pt ve2 |, (3.9)
Vi Vs

18



Finalmente, podemos también reescribir el hamiltoniano del sistema en la base

diagonal,
—_ 3 .
Hy = Z & adj,odza
i=1,0
FC = Z (8kavUCLa oCka,o + h C ) (310)
ka,o
3 .
H; = Z (VZ:CL Udza—i—hc)
ka,i=1,0

3.2. Funcion de Green del sistema

Con el Hamiltoniano del sistema en la base diagonal, calculamos la funcién de
Green del sistema mediante la ecuacién de Dyson dada por la Ec. (2.2). Primero

calculamos los elementos G114, Ga1, ¥ G310

— _ _ Ll= _  5>Rl1H
Gue = 10T Z gl,avkLGLLO' + Z gl,okaGRLO' (3.11a)
k?L kR

- _ L2 _  —R2H

GQLO— = Z QQ’OVICLGLLJ + Z gg,akaGRl’a (Sllb)
kr kR

— _  +5L3= _ 7R3~

GBLU = 293,kaLGL1,U + Zg?,ya'kaGR].,O’? (3]-]-0)
kr, kr

donde g; , corresponde a la funcién de Green del sitio i de la molécula aislada en

la base diagonal y tiene la forma

1

gi,a = (8 _ gi,a).

Ahora, es necesario calcular Gr1, y Gri o

— —L1*— —[2*— — L3 —
Grie = 910V, Guie+ 910V, Gao+ 910V, Giio (3.12a)

— —R1*— —R2*— —R3*—=
GRI,O' - gR,UVkR Gll,o +9R7aka G21,U +gR,kaR G31,o‘7 (312b)

aqui, 9., ¥ gre corresponden a la funciones de Green de los contactos izquier-

do y derecho, respectivamente, sin perturbar. Podemos desacoplar las ecuaciones,
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introduciendo las Ecs. (3.12) en (3.11), obteniendo
Gie = T [1 + (ifl,a + iip) G, + (ifw + if‘g’a) Goro
+(Zi50 + 130 ) Gano]
Goro = Jog [(igl,a + ifm) Ghio + (ifw + iﬁ’;’a) [
+ (Zos0 + S0 ) Garo (3.13)
G310 = J3, [(Egmf + ifl,g) G+ (iﬁz’a + if;a) Ga o
+ (S50 + S0 ) Garo]
donde %, , se conocen como autoenergias y estan definidas por
Do = ;Vgiga,a‘/ii*-
Realizamos el mismo prodecimiento para las entradas Giaq, Gazo v Gaze, ¥
obtenemos
Gie = 1o [(Siie + i) Gizo + (Siap + 1oy ) Goz
+(Zis0 + Sis0 ) Garo
Gro = oo [1 + (i;,o + iio—) Ghao + (iﬁw + ifz’g) B
+ (Zo0 + T35 ) Gz (3.14)
Gno = Gso | (Saie + Sg1o) Crze + (Ssp + Tiss) Gz
+ (S50 + Ss35) Gz

y luego para obtener élg,g, @2370 y 6337(,,

<L

Gise = o [(ifl,g + fiyg) Gz + (21270 + fﬁ’a) (e

+ (Siso + s ) Gaso
Ciso = Too | (Shio + Zorg) Ciso + (Srpy + Tisy) G

+ (Zo0 + D30 ) G (3.15)
Giso = T30 [1+ (Saip + T1,) Crso + (Ssap + Ta) Gaso

+ (S50 + S35 ) Gaso]
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Estas nueve ecuaciones se pueden ordenar en un sistema matricial y se pueden

escribir como

£ —E1o+il11,4/2 iT12,0/2 iTy3,/2
iT91,,/2 €—Fap +il22,/2 T3, /2 X
iC31,0/2 iT30,/2 € — 35 +1il33,/2
Gio Gioo G 100
Garo Gaug Gao |=]0 10 (3.16)
é31,a 532,0 é33,0 001

donde los términos I';;, son los acoplamientos efectivos hacia los contactos en la

base diagonalizada y estan dados por

_Tij"’ B SIS 3
ij,0°

2 ij,o

Luego, llamamos M, a la primera matriz de la Ec. (3.16), de manera que podemos

volver a escribirla como

MG, =1 (3.17)
y asi obtener la funcién retardada de Green inviertiendo la matriz M,
G, =G, =M;" (3.18)

Con la funcién retardada de Green podemos obtener la funcién avanzada de Green,
G, = (G))', y mediante la relacién de Fisher-Lee [20] obtenemos la funcién de

transmision

7.(e) = Tr (T,G,T,GY). (3.19)
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Capitulo 4

Resultados

En este capitulo estudiaremos el transporte electrénico y las propiedades termo-
eléctricas del sistema, para ello consideraremos los acoplamientos entre los puntos
cudnticos en unidades de T’ (t = T'). Ademds, como consideramos contactos ferro-
magnéticos, el acoplamiento hacia ellos depende de un pardmetro de polarizacién
p v del indice de espin de los electrones o, es decir, se modifica el acoplamiento

efectivo hacia los contactos de la forma

T, > T(1 + op). (4.1)

Ademads, debido a los contactos ferromagnéticos se produce un desdoblamiento tipo
Zeeman en las energias de sitio de la molécula de la forma gy — ¢¢ + 0/, donde

A puede modularse mediante un campo magnético.

4.1. Acoplamientos V' iguales

Primero consideraremos todos los acoplamientos hacia los contactos iguales, tal
que Vi = ViI2 = VI3 = v = V2 — V3 — 1 De acuerdo con la Ec. (3.9), los

acoplamientos en la base molecular quedan Vﬁ = VkRLl =3V y Vﬁj = V,?f =
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—R2 _ —R3 . s
Vin = Vi, = 0. Con esto, la funcién de transmisién toma la forma

T.(e) = I +op)? - . (4.2)
[e — (s0+0A) —2tcosd]? + T (1 + op)?

Notamos que hay un méximo (7 = 1) en la transmisién en € = gy + 0 A + 2t cos ¢,
esto se puede ver en la Fig. 4.1(a) donde la transmisién tiene forma de resonancia
Breit-Wigner centrada en la energia antes mencionada conocida como energia de
antiligadura. Ademaés, en la Fig. 4.1(b) podemos ver la densidad total de estados
p en funcion de la energia y notamos que usando los mismos parametros hay dos
estados que estan desacoplados de los contactos. Estos estados no transmiten y
se conocen como “estados ligados en el continuo”, estan centrados en las energias
£ = go+0A—t(cos p£1/3sin ¢) y han sido estudiados ampliamente en la literatura
[26, 27]. Las energias asociadas a estos estados son llamadas energias de ligadura.

1.0 T T T 0.4

(@ (b)

0.3+

1(e)

0.1

0.0 : : : 0.0 . :
4 2 0 2 4 4 2 0 2 4

e/l e/l’

Figura 4.1: (a) Transmision y (b) densidad de estados en funcion de la energia

para A =0,p=0,p=7n/4 yeo=0.

1

4.2.  Acoplamientos V' distintos y simétricos

Ahora, consideraremos los acoplamientos hacia los contactos Vkoj distintos pero

simétricos, de forma que VkLLl = Vkﬁl =V, VkLLZ = Vki? =0Vy kaf’ = V,f;?) =V
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como se ilustra en la Fig. 4.2(a). De esta forma, los acoplamientos en la base
diagonalizada son todos distintos de cero (Vzi # 0) y son modulados por los

parametros 6 y 7.

Figura 4.2: Molécula de TQD con acoplamientos distintos y (a) simétricos, (b)

asimétricos hacia los contactos.

En la Fig. 4.3(a) se puede ver la transmision en funcién de la energia para
diferentes valores de ¢ y . Notamos primero la aparicién de dos resonancias Fano
centradas en las energias de ligadura descritas anteriormente, donde el ancho de
estds resonancias depende directamente de d y 77, haciéndose més angosto mientras
maés cercanos a 1 sean estos parametros. Asi, la densidad de estados también crece
para los estados con energia igual a la de las resonancias Fano, como se muestra
en la Fig. 4.3(b). Cuando 6 = n = 1 el ancho de las resonancias se hace cero
y los estados se desacoplan de los contactos volviendo al caso mostrado en la
Fig. 4.1 cuando todos los acoplamientos son iguales. En este caso, las energias de
antiligadura y la energia de ligadura son ¢ = —1.93T, ¢ = 0.51T y ¢ = 1.41T
respectivamente, sin embargo, estas energias pueden ser moduladas por ¢ con un

periodo de 2nm.
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1.0 T T T T T T T 1.0 T T T T

(@) (b)

0.5+ 4 0.5

t(g)

0.0 T T T 0.0 T T T
140 4
30 §
1054 |
20 -
® 70 |
N
Q
10 - 354 i
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4 2 0 2 4 -4 2 0 2 4
e/l e/l

Figura 4.3: Transmision y densidad de estados en funcion de la energia para aco-
plamientos simétricos, con g = /4, p=0y A =0. Y para (a) § =0.6 yn=0.8;
(b)d=1yn=0.8.

4.3. Acoplamientos Vkoj distintos y asimétricos

Por otro lado, cuando se consideran los acoplamientos hacia los contactos ka
distintos y asimétricos, de forma que VkLL1 = V,fff =V, VkLLQ = k’f’ =oVy
Vi3 = VI = nV como se ve en la Fig. 4.2(b), también se aprecian resonancias
Fano en la transmisién. Sin embargo, para este caso los perfiles de transmision
son ligeramente distintos ya que, como se muestra en la Fig. 4.4(a), no hay ceros
en la tranmisién. Esto produce que la densidad de estados para estas energias
sea menor debido a la asimetria de los acoplamientos. Al comparar con el caso de

acoplamientos simétricos, notamos que que la densidad de estados para las energias
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de resonancia y para los mismos parametros disminuye casi a la mitad. Esto se
explica ya que la densidad de estado esta ligada directamente con el ancho de la

funcién de transmision.

1.0 T T T 1.0 T T
(@ M (b)
’u? 0.54 B 0.54
0.0 '/_J. , . 0.0 _’/J.

60 4

40 4

p(e)

54 g 204 4
A G , -
4 2 0 2 4 4 2 0 2 4
el el

Figura 4.4: Transmision y densidad de estados en funcion de la energia para aco-
plamientos asimétrico, con p =7m/4, p=0y A=0. Y para (a) 6 =0.6 yn=0.8;
(b)o=1yn=038.

4.4. Filtro de spin

Ahora consideraremos el efecto de los contactos ferromagnéticos, para ello to-
maremos el pardmetro de polarizacién de los contactos p distinto de cero. Por esto,
los niveles de energia de la molécula se desdoblan debido al efecto Zeeman, donde

este desdoblamiento esta descrito por el pardmetro A. El efecto de los contactos
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ferromagnéticos (p # 0) y el desdoblamiento Zeeman (A # 0) hacen que la tran-
misién quede polarizada de espin, es decir, el transporte es diferente para espin

up y espin down. En la Fig. 4.5 podemos ver la transmisiéon para espin up y espin

1.0 : —~ 1.0 : o 1.0
(a (b) 7 (©
~ 054 ;;’ 1054
w i \
=
-4 2 0 2 4 4 0 2 4
e/l e/l

Figura 4.5: Transmision en funcion de la energia para ¢ = w/4,§ = 0.6 yn =0.8.
Y para (a) p =106 y A =01T; (b)) p =02y A =01T; (¢)p=02y A =
0.3T. Las lineas continuas negras corresponden a transmisién para espin up y las

segmentadas rojas a la trasmision para espin down.

down en funcién de la energia considerando acoplamientos distintos y simétricos
(ver Fig. 4.2(b)). Notamos, comparando las Figuras 4.5(a) y 4.5(b), que a medida
que el parametro p aumenta, el ancho de las resonancias para espin up aumenta,
mientras que el de las resonancias para espin down disminuye, esto se debe a que
el ancho de las resonancias depende directamente del acoplamiento efectivo hacia
los contactos (T') y el pardmetro p lo modifica segiin la ec. (4.1). Ademds, com-
parando las Figuras 4.5(b) y 4.5(c), podemos ver cémo se desplazan las curvas de
transmision para espin up hacia la derecha y para espin down hacia la izquierda
cuando el pardmetro de desdoblamiento de Zeeman A también aumenta, debido a
la acciéon de un campo magnético.

Como las curvas de transmision son diferentes para espin up y espin down,
podemos definir la polarizacién de espin para la transmision dada por

p,=lm=ml, (4.3)
Tt + Ty

27



La Fig. 4.6 muestra la transmision y la polarizacién en funcién de la energia para

1.0 : - - 1.0

(2)

(b)

0.54

0.0 — : 4 0.0

Figura 4.6: (a) Transmision y (b) polarizacion de espin en funcion de la energia
para ¢ = /2,6 =0.4,n=0.7, p=0.2 y A =0.05T. Las lineas continuas negras
corresponden a la transmision y polarizacion para espin up y las rojas segmentadas

a la transmision y polarizacion para espin down.

acoplamientos distintos y simétricos hacia los contactos. Podemos ver que con los
parametros escogidos en la Fig. 4.6(a), alrededor de ¢ ~ —1.73 T, la antirresonancia
de espin down (1, = 0) coincide con el maximo para espin up (14 = 1), es decir,
hay transporte solamente para espin up. Esto se traduce en una polarizacion en
la transmisién del 100 % para espin up. Ocurre lo mismo en torno a € ~ 1.73T,
donde la antirresonancia para espin up coincide con la resonancia para espin down,
generando un un filtro de espin de 100 % para espin down. Sin embargo, el rango
de energia donde el filtro de espin llega al 100 % es muy pequeno, como se puede
ver también en la Fig. 4.6(b). Esto se puede verificar en la Fig. 4.7, en ella vemos
la polarizaciéon de espin down (P}) en funcién de la energia y de la fase de AB.
Notamos que la méxima porlarizacion se alcanza para una fase de AB que va desde
¢ = /2 hasta ¢ = m, abarcando un pequeno rango de energia que esté en torno a
e ~ 1.5T donde P alcanza el 100 %. Ademéas, P también depende del pardmetro
de desdoblamiento de Zeeman A, por lo que cambidndolo se pueden encontrar

rangos de energia diferentes para el filtro de espin. Por esto, se pueden obtener
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Figura 4.7: Polarizacion de espin down en funcion de la energia y de la fase de

Aharonov-Bohm para § = 0.4, n=0.7, p=02y A=0.1T.

diferentes configuraciones para ¢, p vy A en donde se alcanzan altas polarizaciones

pero siempre para rangos de energia muy pequenos.

4.5. Propiedades termoeléctricas

En esta seccién, analizaremos las propiedades termoeléctricas del sistema con-
siderando los acoplamientos hacia los contactos distintos y simétricos. Ademas,
consideraremos los parametros § = 0.4, n = 0.7, A = 0.05T y una temperatu-
ra kT = 0.026T, que en sistemas con puntos cudnticos, donde las energias de
los acoplamientos son del orden de los meV, corresponde a una temperatura de
T = 300mK. Las Figuras 4.8(a) y 4.8(b) muestran, respectivamente, la transmi-
sion para espin up v down en funcién de la energia y la potencia termoeléctrica
para espin up y down en funcién de la energia de Fermi para ¢ = /4 y p = 0.2.

Notamos que S, aumenta considerablemente para energias cercanas a las energias
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(e)

Figura 4.8: (a) Transmision en funcion de la energia, potencia termoeléctrica (b)
para espin up y down, (¢) de carga y espin y (d) figura de mérito de carga y espin
en funcion de la energia de Fermi para ¢ = 7/4 yp = 0.2. Las lineas negras solidas
y rojas segmentadas corresponden a espin up y espin down, respectivamente, y las
lineas azules segmentadas-punteadas y verdes punteadas corresponden a carga y

espin, respectivamente.

de las resonancia Fano (¢ ~ —1.93T y € ~ 0.51T), mientras que para la ener-
gfa cercana a la resonancia Breit-Wigner (¢ ~ 1.41T) decrece varios 6rdenes de
magnitud. Ademds, debido al aumento de S,, también aumentan la potencia ter-
moeléctrica y figura de mérito de carga y de espin en torno a las mismas energias,
como se muestra en las Figuras 4.8(c) y 4.8(d). Por esto, se puede inferir que altos

valores para la potencia termoeléctrica, y por consiguiente de la figura de mérito,
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estdn asociads a cambios abruptos en la funcién de transmisiéon, como sucede para
energias cercanas a las resonancias Fano.

En la Fig. 4.9 se muestran las figuras de mérito de carga y espin en funcion
de la energia de Fermi para distintos valores de ¢ y p en la zona de una de las

resonancias Fano. Vemos que en la Fig. 4.9(a) (¢ = 7/2y p = 0.2), el maximo valor

1.0 T T T T T T T T T T

(2) 31 (b) 1

-2.0 -1.8 -1.6 -1.4 -1.2
wr wr

Figura 4.9: Figura de mérito en funcion de la energia de Fermi para (a) ¢ = w/2
yp=02, (b)p=m/6yp=202, (c)p=7/16 yp=02, (d) g =7/6 yp=0.6.
Las lineas negras sélidas (rojas segmentadas) corresponden la figura de mérito de

carga (espin).

alcanzado por la figura de mérito de carga es Z. 1 =~ 0.86 y de espin Z,T =~ 0.36,
mientras que en la Fig. 4.9(b) (¢ = 7/6 y p = 0.2) los méximos valores alcanzados

por la figura de mérito de carga y espin son respectivamente 2.96 y 0.66. Entonces,
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esto nos indica que la eficiencia termoeléctrica depende, ademads de la forma de
la transmisién, de la fase de Aharonov-Bohm, la que desplaza las energias de
resonancia. En la Fig. 4.9(c) (¢ = 7/16 y p = 0.2) los maximos valores alcanzados
por la figura de mérito de carga y espin son 2.75 y 0.62, por lo que las maximas
eficiencias, tanto de carga como de espin, se alcanzan para valores de la fase de
Aharonov-Bohm cercanos a /6. Por dltimo, la Fig. 4.9(d) (¢ = 7/6 y p = 0.6)
nos muestra que los valores maximos de la potencia termoeléctrica también crecen
a medida que el parametro de polarizacion de los contactos crece. Esto se debe
a que, como vimos anteriormente, el parametro p ensancha la resonancia de un
espin y angosta la del otro, lo que hace que la potencia termoeléctrica de uno de
los indices de espin aumente debido al angostamiento de su resonancia Fano y, por

consiguiente, la eficiencia termoeléctrica de espin también crece.

Figura 4.10: (a) Potencia termoeléctrica y (b) figura de mérito en funcion de la
energia de Fermi para ¢ = w/6 y p = 0.99. Las lineas negras sdlidas (rojas seg-

mentadas) corresponden a la thermopower y figura de mérito de carga (espin).

En la Fig. 4.10 se muestra la potencia termoeléctrica y figura de mérito de
carga y espin en funcién de la energia de Fermi para ¢ = 7/6 y p = 0.99. Vemos
que para estos valores, la figura de mérito de carga y espin alcanzan valores de
Z. T > 10y Z, T > 4, siempre en torno a la energia de una de las resonancias

Fano. Por lo tanto, podemos controlar la eficiencia del sistema cambiando la fase
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de Aharonov-Bohm y el parametro de polarizacion de los contactos. Ademas vemos
que cuando ¢ tiene valores cercanos a 7/6 y p — 1 se alcanza la méxima eficiencia

del sistema.

33



Capitulo 5

Conclusiones

Hemos estudiado el transporte electronico y las propiedades termoeléctricas
de una molécula de triple punto cuantico atravesada por un campo magnético y
conectada a contactos ferromagéticos y, encontramos que el transporte electrénico
a través de ésta, depende de la simetria de los acoplamientos. Cuando los acopla-
mientos son iguales no hay presencia de resonancias Fano, mientras que al tomar
acoplamientos distintos, ya sea simétricos o asimétricos hacia la izquierda y dere-
cha, aparecen dos resonancias Fano centradas en las energias de ligadura. El ancho
de estas resonancias se puede controlar haciéndose més anchas (angostas) mientras
mayor (menor) sea la diferencia entre los acoplamientos.

Los contactos ferromagnéticos y el desdoblamiento de Zeeman hacen que el
transporte sea dependiente de espin. Esta polarizacion de espin en la transmision
se puede controlar con los parametros de polarizacién de los contactos, de energia
de desdoblamiento de Zeeman y de acoplamiento, y escogiéndolos adecuadamente,
podemos encontrar un eficiente filtro de espin (100 %) para pequenos rango de
energia, pero para un gran rango de la fase de Aharonov-Bohm ¢.

Por tdltimo, calculamos la potencia termoeléctrica y figura de mérito, que nos
entregan informacién de las propiedades termoeléctricas del sistema, y encontra-

mos que para temperaturas de alrededor de kgT = 0.026T" (que en sistemas de
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puntos cuénticos corresponden a 7' = 300mK), se puede aumentar la eficiencia
termoeléctrica del sistema bajo la accién combinada de los contactos ferromagné-
ticos y la fase de Aharonov-Bohm cuando hay resonancias Fano en la transmision.
Para ¢ cercanos a /6 y p — 1, encontramos que la figura de mérito de carga al-
canza valores Z.,T' > 10, lo que se traduce en una alta eficiencia de carga, ademas
la figura de mérito de espin alcanza valores Z,T > 4, que es un aumento mucho
mayor, considerando que Z,T es menor en 1 o 2 érdenes de magnitud con respecto

az.d.
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